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PRO l O G O 

El desarrollo del pre~ente trabajo de graduaci5n, está orientado hacia 

la utilizaci5n de las técnicas de espectro~copla infrarroja V ultravl~ 

leta, como m~todos de cuantiflcaci6n V caracterizaci5n de mezclas de

compuestos qulmicos. Estas técnicas instr.umentales consti tuven en la 

actualidad un m~todo aplicable no s610 al análisis de mezclas, sino 

que cubren las necesidades del qu1mlco en su trabajo diario tanto de

investigac15n como a nivel industrial. 

Para fines didácticos, los docentes pueden obtener un marco de referen 

cia que permita al estudiante la comprensión de la aplicaci6n de la es 

pectroscopla 1 R Y U V, al análisis cuantitativo de mezclas y una apl! 

caci6n practica del ~lgebra de matrices en la resoluci6n de problemas

anallticos. 

El trabajo se ha desarrollado de la siguiente manera: Une introducci6n 

que contiene aspectos generales, tales como antecedentes V justifica -

ci6n, que sirven de marco general a la investigación realizada V cinco 

capitulas que ordenan de una manera adecuada el contenido del trabajo. 

El capitulo 1 l~cluve informaci6n b~sica aplicable a la esp ectroscopia 

infrarroja V U V. En el capitulo 2 se desarrollan algunos aspectos -

teóricos importantes de la espectroscopia infrarroja. En el capitulo 

3, se hace una consideración semejante con la eepectroscopla U V. En 

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

En el c~p1tulo 5 se presentan la discusi6n y conclusiones pertlnen -

tes de l Trsba jo. 



4 

1 N T R O D U e e I ON 

Ac tu almen t e la esp~ctroscoD1a infrarroia se consider a como la má~ po - -

derasa tpcnica instrumpntal disponiblp oara una rápida idpntificcción 

V cu antificación de compupstos qutmicos, asl como pn pl control de c~ 

lidad de mater ias primas, produc t os pn procPAa V terminados. Entre

lo s campo~ donde ~l análi s is infrarrojo tiene amolia apli cación t enp-

mas 

a- Aqr ic ultura, do nde se utiliza en el Bn'li~is cual i tativo V cuanti 

tativo de fe ~tilizantes sólidos V liqu idas, oi ' dra caliza, urpa -

formaldeh1do, ~nsecticidas V res iduo s de insecticidas, i rl pn t lfica 

ción de nitrBtos, investigaci6n dp s111c B V alúmina en el ~uelo -

V efectos sobr e 109 fe r tilizantes ptc. 

b- Combustibles donde se utiliza entre otros para lnvest i Qar la cin~-

tica de rPBccionps y análisis dp lo s combustibles cu~ndo se queman, 

identificaci6n de los gases de e ~cape, comoo~ición V análisis de -

gr asas espnciales pn av i ones etc. 

c- Contaminaci6n ambiental e n el análi~is de oxid ~ ntp.8, ozono, 6xidos 

de nitrógeno, hidrocarbu~os del pe t rólpo, m?rc apt anas, productos -

finales en l a combu ~tión orgánica V escape de qase ~ , ráoirl a identi 

ficaci6n de aldehtdos , cet onas y ácido~ organico s ore se ntp~ pn el-

Msmoql\, m~did a5 V contro l dpl móxid o dp c arbon8. ptc. 
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d- Energla at6mica, en la identificaci6n de productos formados en la 

descomposic16n durante la radiac15n de compuestos orgánicos lden-

tlficaci6n y análisis de impurezas de lo ~ solventes us~dos en pr.2. 

cesos de estudioA experimentales, tambi~n es la mejor herramienta 

valueble en la producc16n de aguas pesadas donde el estricto con 

trol analltico del deuterio contenido es muy necesaria, etc. 

a- 8i6qulmica, en la identificaci6n y determinaci6n de estructuras -

molecular~s de enzimas, aminoácidos, análisis de l{pidas, protel-

nas, hemoglobina, vitaminas, esteroles, az~care9, determinac l6n -

simult~nea de Triglic~ridos. fosfollpidos y colesterol, etc. 

V muchas otras ' ap licBciones s l~ilares en cosm~tico6, aceites esen 

cíales, alimentos, emulsiones, carb6n mineral, etc. 

l as aplicaCiones enall ticas de espectroscopIa en el ranga U.V, no 
, 

es tan amplio como el 1 R, pero es aplicable en el análisis cuall 

tativo y cuantitativo de compuestos orgánicos espec ialmente en el 

an~llsis de sustancias arom~ticas y heteroclclicas o compuestos -

con enlaces conjugados. 

la utilizBci6n de la espectroscopia infrarroja y U V. en la cuan-
I 

tificaci5n y caracterización de , mezclas, en el presente tra~ajo. 

obl.:Hlt:!ce a ljue ~ur CUIIJ:lUltl!9 l'eal~Lt:H.Jaf3 en UA~A (Hef1nerle AcaJu -

tI a S.A) no aplican un m~todo de análiRls para la cuantlflcac16n-

de xilenos y etilbenceno en gasolina, en tal sentido se espera -

• 
proporcionar una t~cnica sencill~ a efecio de contribuir B la re-

" : 
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soluci6n de tel situación o 

Especlflcamente nos limitamos a considerar tales compuestos; porque 

~stos ls6meros presentan un elevada valor antidetonante, en la gas~ 

l1na. 

En cuanto a la técnica del trabajo, Be basa en la propiedad de aditl 

vldad de las absorbancias en un análisis de mezclas. En nueetro ca 

so la mezcla está constituIda por cuatro componentes: o-xileno, m-xi 

lena, p-xileno, etilbenceno; de tal manera que tendremos cuatro esp~ 

cies absorbentes a cuatro 10nQitudes de onda diferentes. 

La determinaci6n de loe cilculos de las concentraciones de los cuatro 

componentes de la m~zcla se realiza midiendo cuatro absorbancias a 

cuatro frecuencias y se insertan estos valores en cuatro ecuaciones -

lineales que posteriormente se resuelven utilizando el álgebra de ma .... 

trices. 

Por 109 resultados consideramos que el método experimental es muy sa-

tisfactorio y Que cumple con los objetivos propuesto~. 



7 

CAPITULO 1 

FUNDAMENTOS V LEVES DE ' lA ESPECTROSCOPI~ DE ABSOBCION 

En este capitulo se incluye alguna lnformaci6n básica a~licable a la 

espectroscopia ult ravioleta e infrarroja, y algunos dato~ qeneralps 

refprentes a la interacci6n de la radieci5n e1ectromagn~tica l V la ma-

teria. 

Lo s s1nibolos y t~rminos más important E's utilizados f' n' laa medides de-

absorción son : (1) 

Thmino Símbolo 

------~-----------

Pot encia radi a nte 

Absorción 
Absorbencia 

Transmitancia 

Absortividad 

Ab sor tividad 
Mol ar 

P, Po 

A 

T 

a 

Definición 

Energia de l a 
radi ación en 
ergios inci -
dente en el -
detector, por 

2 
cm de super-
ficie y por -
segundo 

log Po/P 

PIPo 

A 
be 

A 
be 

-------------

Otros nombres 

Intenr~idad de 
la radiación 
1, lo. 

Densidad 6ptica 
O, 

~ Transmlsi6n,T, 

Coeficiente de 
extinci6n, K 

COE'ficiente de 
extincHjn I 

molar. 

(1) Skoog, D.A and west, D.M. An~llsls Inst rumpntal Nueva Editorial 
Interamericana S.A de C.V. M~xico 1984. 
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(·2) la ASTM (19?1),~ ha hecho un eqfuerzo considerable, pere -
,.,- . 

creer une nomenclatu r a uniform~ . Los tprmino ~ V slmbolos Que se enu 

meren en las dos prlmereF ~Q l umnas de la Tabla anter i or ~P b ~ san pr~-

c1sampnte en S~g re compnd aci onFs. 

Transmlt ancia ( T) de una soluci5n, es la fr acc16n dp radi 3ci6n incl -

dente Transmitida por le sOlución,o SP8 Q U~ : 

T PIPo 

-b- ' 

Po P 

Esta fiqura repregent~ le atenuación que pxoerimpnta un haz de radla-

ción por un~ solución que absorbe. 

Como consec uencia de las interaccianps entrp lo~ fotonps y las pa r t {-

culas absorbentes, pi podpr radiante del haz disminuye de Po a P. 

Po r lo gen eral l a transmitancl A se expresa como porcp.ntaje. 
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ABSORBANCIA (A) 

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

el que el disolv pnt e puro e s el ma terial de r e f erencia. 

La allsol'banc1a de unE! soluc ió n P9t~ de f'lnld l' por l a !~ cu ~c 16n 

A :;¡. - lOQ10 T , log Po 
P 

Puede ob aerva r se que a diferenciA de la transmit Bncia, la absorban-

cl e de una ,soluci6n aum~nt a a medi da que aume nta la atfnuBci6n del , 

haz. 

ABSORTIVIDAD y ABSORTIVIDAD MOLAR _ . _ _ __ 0 . _ _ • _ _ ___ _______ _ 

La abso r bancia ps d~rect ampnte proporcional ~ la trayectoria de la ra-

di ac i5n a trav~s de la soluci6n V B la c onc entr aci6n de l a especiR 

que prOduce l a absorcl6n. 

A = abc 

d o nde~8M e s una c onAt ante de proporcionalidad llamada absor~ividad. Es . 
iI ': 

evidente qu e l a magnitud de "a" deppnde l as unida des utilizad Bs para -

Cuando ~e exprpS B la c onc pntraci6n en moles por litro y -

l a tr a ypct orla a trav~s d p l B celda en centlme tros, la absortividad . se 

denomine absortividad mol ar y S~ r epresent a c on el s1mbolo &. 
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A 

INTERACClON DE LA RAD IAC IOI~ ELECTROMAGNETICA V LA , MATER lA 

El es pectro electromagn~tica, es el rango total de longitude s de onda 

o frecuencias d ~ la radiaci6n electromagnética; V la radiación electr~ 

mBgn~tica es b'sicamente un campo de fuerZa en el espacio que tiene 

una frecuencia, velocidad e intensidad caracterlsticas. Desde este pu~ 

to de vista, si consideremos el volumen ce~trado en la trayectoria de -

un haz de radiación, cualquier part1cula que tenga una carga el~ctrica

o un momento magn~tico ae sentir~ va sea atra1da o repelida por la re -

diación. 

3Con anterioridad a los estudios realizados por James Clerk Maxwell, so 

bre el campo electromagn~tico~ y en un esfuerzo par sustituir las fuer

Zas el~ctricas y magn~tic~s por fuerzas el~sticas, en la teorla de pro

pagaci6n de la luz; se llegó a concebir la luz en algunos casos como una 

onda que se movla a travfis de un fluido invi91bl~, y en otres como un -

ólldo elflstico. 

Posteriormente Maxwell pastulb. que la luz era el resultado ' de cambias

en las vlbtaciones ~l~ctricas. Esto surgi5 del concepto vectar~al 

el~ctrico y magn~tico de los disturbios electromagn~ticos propuestda -

par ~l; en el que consideraba una onda elect~amagn~tica de frecuencla-

O , que es una corriente el~c trlca alterna, con un efecto magnético-
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asociado. La onda tiene vectores el~ctricos y magnético que repre-

sentan el campo de una fuerza, y que son perpendiculares no sólo e-

la direcc16n de la trayectoria sino tambi~n entre sl. 

E 

H 

Ondas el ectromagnéticas de plano pol~ 

rizado y una sóla frp cupncia. 

Figura 1 

En la figura 1 se representa un tren de ondas electromagnéticas de pl~ 

no polarizado y de una sala frecuencia; lo que significa que el vector 

el~ctrico E vibra en un sólo plano y el vector magnético H en otro. -

Partiendo de e s ta premisa y conociendo que las mol~culas constantemen 

te están experimentaodo movimientos moleculares que se clasifican como 

vibratorios (donde 108 átomos dentro de la molécula experimentan dive~ 

S09 tipos de vibrac i 6n con respecto a otra molécula); rotacionales 

(donde los átomoe giran alrededor de uno o más ejes que bisectan la mo 

l~cula) tales movimientos se ouantizan y pueden ser sólo de ciertos va 
lores discretos pprmitidos. 
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Adem~s una mol~cula puede exi~tir, gracias a lo s diferentes arreglos 

de 109 pl ectrones en orbit a les mol ecu la res en mGltiples e~t a do s ele~ 

tr6nico s q uP t Bmbi~n se cuantizHn. L ~ R tr ans ~cionp s entr~ p~tos e~ I 

tedas de pne rgia sn n po s ibl e s cuando se agrega al ~istem8 una ener -

gla i gua l a la difer encia ene rg~tica entre dos estado s cualesquiera. 

l'lE :: EF - El Donde ~E cambio de . 
::; PS energla -

al pasa r del estado -

inici a l a l fin al. 

E- ;:: Enerqía inicial 
\ 

t~ - Estado final de pnprgia 

CIHtn rln ~p p lt rn ln B l n fu pnt .' rl e e n prr¡ ' e , le J11nl~culfJ pUIH:le l'E'l:Icr.lonl:lr o 

rpl ~ jars ~ al P . t~ rlo de e n r rqta or ir¡in al. Si ocurre l a rplajaci6n se 

libera energí a i gu al a A E, a menudo p.n forma de luz o calor. 

Cua ndo lo !> átomos, iones o rnolécul as absorben en ergía radiante s610 Pi!. 

ra volv er la a emitir, bien se a como líne a n banda esoectral. se dice -

qu e la materia que ha absorbida esta, energia a pasado 8 Un estado pxcl 
I 

t mlo; f'Ate c am bio Bue lr. r prp. , ntbrSE' por 

M + h 0 ----. M* 

As i la nrrgl a radi ant e de dif erente lon g itud dE' ond a produce pfectos-
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difprente s en el material sbsorbente, de anu í se e~t3blp.cr nu~ la~ di

ferentes r. gion ps del espec tro plectromagnét i co, r¡u o prOvPP lq pn p ro~ ~ 

necp s ~r i8 Jara pro~u clr un ps ppc t ro en oarti culBr son 

e- npqi5n de Microon das: E8 l a r adi ación Que orovee 18 pnr rq1 8 ne

cesar ia Dar a prOducir l a r o t ación pn 1 2 :' mn l~c u l a s, SP emplpa pa

ra propo r cionar l a en ~ rní a c~ nveni pnt e ~ara la informac\6n acerca 

de las lanr.i t udes y 109 á n Qulo ~ de pnl Ace, l~~ b ~nd 9~ rr8u l t 2 ntp ~ 

no son caractpr I c tic a A dp un enlacp pn n2r~j c ul2r pn l a mol~cuI A; 

pero son c arac · erísticas de l a mol~cul s como un todo. 

La espectroscopia de microond 2s r ara vez se pmple A oara ob t en pr da 

tos que no s comrr~ pbpn la Fstructura molpc tl lar, gp nera lment e se em 

plea en mol~cul? ~ que ti , nen una e~tructur ? gpnpral conociea V oa

r~ la cual S p cpse s inform ac ión más det all ada (c p. mhio s pr, la e n~~-

gl8 rotacion al) 

b- Rp gión del Inf ra rro j o: Nos da la enprg ía suficipnt r par a eAtirar 

V doblar los enlClcE! S r n la m o l~cul a lo Il UE' da como l' psult 'l'jo l e P8 

pec tro s copía infral'ro °a . Las bandas obtenidaA por 8h~ o rc i ón pn -

una mol~cul a dan ol'i QPn al p.~ pe ct rD vi brac ional, y so n c 9r acterls

t ices tanto d~ u~ en l ace Fn par t icular como de qr un s funciona l p~. 

c- Rpgión Vi~ibl e V IJltraviol E'ta Cprc ano No s dá 1 : enprn!a nara 

ori ginar tran s icionps elpct ~ónic as . Estos electr onps nueden en -

contrarse en insaturacionps o como plectronp~ no pnlazantps. ts-
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tos e9p~ctros son llamados pspectro~ plectrónico s y constitu-

yen la base de la espectroscop1a ultravioleta. 

d- Regi6n de Radio frpcupncia: Algunos atomos tienen l a caracte-

r1stica de absorber enprgía en esta región. Las mol~culas que 

contienen estos ~tomos cuando Sp colocan en un campo maqn~tico-

originan un espect r o de resonancia ma gné tica nuclear o resonan-

ci s electr6nica de l espin. 

ANALISIS CUANTITATIVO POR ABSORCION DE LA RADIACION ELECTROMAGNETICA 

Para l a cuantificación de l a absorción¡ se dirige un haz de radiaci ón 

a l a mu pstra y se mide l a inten s id ad de la radiación transmitida. 

La radiaci6n absorb ida por la muestra es determinada por la compara-

ci6n entre la intensidad de la radiación transmitida cuando no hay -

e species absorbentes y cuando las especips preRPnt~s ~n la muestra r 

, , 
absorbpn. El poder r adia~t e de un ha z quP colisiona es proporcional 

al núm ero de fotonps por sequndo que pasan a tr avps de una secci6n 

transversal. Si lo s fotoneR quP chocan en la muestra poseen igual -

en prglB e l a requ prid a nar a caURar un FAmbio pr la energ{~ cuantizada. 

puede ocurrir la absorci6n. La fr acci 5n de la enprg{~ radi ante ab -

s orbid a, dep pnd l? rá de la probabilidad con qU E:' se dé pI cambio de la 

energla involucrada. La abs~rción r pduce pl poder radiante de la re 

diaci5n tr ansmitida; la di s pers ión y la refll?~ión, tambi~n disminuyen 



ese poderj si n emb arga, para la mayor1 ~ de si~ temas, psas pérdidas 

son ppqueñas comparadas con la absorci6n . 

LEYES CUANT IlATIVAS 
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Consi de remos el cambio en el poder radi ant~ quP oc u1'rp cuando una 1' a-

di ac i6n mo noc rom~tic3 OB9 H e trav~s de la cpld a de abs orci5n. Prime 

r o llenamos l a celda ca n una so luci6n M blanco " , la cual no r ma l mp nte 

conti ene, el solvente más l as otras E~ p pcles dif~re n t pR A las princi-

pales de absorción. Con est a so luci5n bl anco en la celdA, pI poder 

radian t e dp l a red i aci6n t ransm itida rppre qpnt H pI pode r radia nte ln-

cidentE' me nos 1 \6 ;:¡~rdi "'ir.; p-: r di9riprsifn. rpf1 Fx i f' ll a ct¡ a l u i er ab -

sorción por las especips f upr a del ob jeto de estudio (que normalmente 

san insignificantes). 

Denotamos este podp.!, radi ant e como Po ; porque sirve como un corree -

tor del pOd er r anl ent p i nci rl en t e cu ando ~1 blancn ~ s rpemplazsdo por-

la misma muest r~ . 
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Celda de absorción 

Celda de absorci6n 

al detector P (P-dp) 

Fig 2a 

Fig 2b 

Pr oces o de absorc16~ de la radiación 

Reflrl~ndonos 8 la figura 2 analicemos el fen6m eno que ocurre cuando 

la radiación pesa a trav~s de un segmento A de l~ mupstr • Usando-

l a not aci5n difer pncial del c51culo~ dp, rpprp srnta l a diminución en , 

el pode r de l a radi ación en un a c a pa infinit ps imalmente pe~ue"a dx , 

como consecuencia de l a absorción. 

Cansld~rese ~hor a una sección trAnsver s al de la figur a 2 b de ~rpa S 

y espe~or lnflnlt~slmBl db. 

Dentro de es t a secci6n hav dO R part{cules abso r bentes. Asociada 

p 
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con cada pa rtl cul a se puede imaqina r una sUDPrficip en l ~ quP puede -

producirse captura de foton es. Est G pq, si un fotón ll pq? Dar azar 

a un A de es ta s ~reas, ~e ~roducir~ ab~ rción inm n dia t2mn nte. 

Cada áre a proV ~ ' ctada de estas superficips de capt ura en la ~pc ción -

tr ansversal S, se dpsigna como d5; v la probabilidRd de CAPtura de un 

8610 fot6n Que pase por la s ección ser~ dS/S. En un promedio ps t a -

d1stico esta rezón reDrespnta la pr nbabilidad de captura de fotonps -

den t ro de la secci6n. 

La pot e ncia del haz que ppnptra en la sección, Px, es proporc1onal 81-

2 
número de foton e s ~or cm por eegundo V dPx representa la cant1dad 

eliminada por segundo en le sección (númpro de fotones ' UP 03san ~ n la 

spcción S por ~ p n IJ ndo); la fr ecejón ca pturada p~ ent onces -dPx/Py. V es 

ta razón es r n prnmedio i q u ~ 1 a la ~ r o b abili1 . d dp C 2~ tU 7 R; 21 ~ érmj~o 

se le da signo npq a tivo p~ " R innica ~ ~e pI poder radi Ante p x p primpnt ~ 

rpdu cción, as! 

Recu~rdese que 

dPx 
Px = 

d S 
S 

(1.1 ) 

fd S es la suma de la~ áreas de cñDtur ~ ~~~a las oar-

t 1culas de la secci5n; pn c on~pc ' j encia debe ser proporcional a l n6m n -

ro de nart1cu18s, 

dS Kdn (1.2) 
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donde dn es el n~m p ro de part1cula9 V K es une constante de proporci~ 

nalid ad que pued? denomin ars e sección tr ansve r R ~ l de c a~t ur 3 . 

Combinando las ecua cionps (1.1) V (1 .2) V s umando a tr av~s del int~r-

valo de n a n Be obti ene : 

Íp 

Po 

- Ln P 
Po 

clP x - _. ~. 

Px 

fl 

Kr1n 
= ---S 

o 

r=. :'¡ 

Convirtl pnd o a loqa ritmos de base 10 e invirtiendo la fracci5n nara-

cambiar el signo , t Fne mo" 

Lag Po - --p 
Kn --- --

2.303 ti 
(1.3) 

donde n es el nGmpro total de part1culas existentes pn pI bloque mos-

trado en l a figur a 1 b • 

El ~rea de l a sPcci5n tr ansv pr~al S puede pxoresarce en tprm lnos del-



volumpn de l bloque V V ~ u l onqi t ud b. As! 

s 

Su s t i tuy endo en la e c u3c i5n 

Log Po 
P = 

f" nb _._ -----
2 .. 30 3 V 

V 
b 

2 
cm 

(1 . 4 ) 
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Pe ro n/V tien p unid ade s de c nnc en traci5n (nGmr o dp pa r tl cul as Dor 

cen t lmet ro c~b i co ) dp d o n ~ P t 

C = 

1000n - ,- --_ ..... ....-.. - --- - . __ ._ -
\1 

Combinando con pcu 8c i6n ( 1.4) s e ob t iene 

10g Po 
P 

6.02 x 10
73 

2. 303 x 1000 

mo1 /J it r o 

Kb c 

Resumi r nda toda s 189 c on s t 9nte s e n un únic o t ~ rm ino G. t enemnR 

LO Q Po 
P = = A 

= 
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Lo Que con Atituve l a ley de 8ee r - Lambert . 

Donde ~ p s carac ter1s t ic a de l a abs or c16n de une mal~c u la o ión en un 

s olv ente par t i cul a r V ñ un a lo ng i tud dp ond e det ? r mi na da . 

El velor de 0eR índpppndi ente de 18 cJncpnt r aci ón y de l a tr ayecto -

ria de la longitud de la r adiaci5n. 
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CAPITULO 2 

ESPECT ROSCO PIA INFRARROJA 

G E N E R A LID A D E S 

Las mol~culas organicRs s LJfren tensiones, flexion ps V rotac iones alre-

dedor de vario s enlaces V de l ? mo l~c'Jla; es t os movimientos molecula -

res tiE'nen frE'c uenci aA ca 8ctprl ~tlc a s quP de r E'n de n t rl nto dp la R áto-

mos Qu e forma n el en1 2ce , como de la naturaleza del enlacE' quP los une. 

Cuando sp irradia un a muestr a con l uz qu P c ont ipne E'S 2 R f r pcuencias ca-

r acteristic as (o lon ~ itudeR dE' ond a), se absorbe la luz sel pct lv ampnte, 

creando as l un pico o un v211e en el e spect r o continuo de l ~ luz ; ~l 

aparato recoqp estns pico s pn el pape l gr áfiCO. 

Las lonoitudes de ond a c a r ? cte r l~tic 8 s de los gruoos f ncion a l ps orq~nl 

co s ocurren en un int~rvalo ["J e comprende de 2.5)..l a 16 ).l; pn f's~E'-

interv~lo del espectro, l os mo vimientos mol ncula TE's consisten , orinc! -

oalmente, en vibr 3ci ones V rot aciones. Los inst~umpntn s oup operan en 

Rst e interválo se llaman PRPectrofot6metros i nfrarrojo s. 

La intprpretaci6n de un esp ec t r o i nfr arrojo cnmipnZB c an un eX 2mpn Ris-

tem~tico de l a band a mRs ~ r 8ndp ~tl ~ snec t ro, el nr im ~r objet ivo PS ide~ 

t ific Rr lo s q~upos func ionRl ps m? yores, ~sto sp hacp f ;cilmente c uando -
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1 grupo funci ona l ahsorbE' e n un e regl5n ~ uP pstfi li bre de l as dem~s-

ab~orc i anp5, ta l como l a r p ~16n de 4.4 M , dondE' s610 ab s orben pI en-

l ace carbon -carbono y pl tripl e enlacE' c a rbono- nitr6geno; ot r os como 

e l grupo carbnn ilo, puedpn lo c ¡:¡ !i za rse fác ilmente, pe ro cdmo puedp 

SE' r cu a l ~ ulera de l a ~ e rj e que c ontl pn gru pos carbonilo; requer i rá -

de un análi s i s posterior . Se puede obtener informaci6n má s detalla-

da, considerando l a9 cE'rcanias dE'l gru po fun c ion a l y su efpcto snbre-

l a loc ~ li zación de l a bo nd a dp ab~orci ón; por Pjpmolo, l a conju qación 

con lo ~ enlaces mGl t i pl ps, dp~p l az a l a band a de absorci6n del qrupo -

car bonl1 o h¡,cia frecu nc i as rná s 1I j Hs (l onfJ i t udes de onda Inoyo res).-

Se han determ in él do emr i ricé!mente muchas corre l aci ones c omo ésta. 

El infrar rojo f lmdam pn tal, q uP. ps el ra ngo c pns ider a do en t rnba j os de 

an~li si9 cualit a tivo y c uantitat ivo; se divid e pn do s re q ionps , l a 

pr im .ra q ue va dE' 2.5 a 7.6 9 J.t Y l ~ sE'gunda de 7. 6 9 a 16.66 M. (región 

dE? la hup.lla dact ilar), donde pxisten gran númr ro de band as d,e ab sor-

l ~ l rlpntl -

ficaci6n compl e t a de esta TP _ 16n, a~ l como l es otr a s ~pgion p s de l es-

pec t ro porporcionan un a prupba, iné r¡u ivoca dE? si do s com puestos organl 

ca s son i rlé nt i cos . Por Gl t imo observ pse OUP hay un t~rmin6 cuanti-

t~Llvu H~ u ~ l H d o cun lll tC'f1s1d orJ de 11:'1 bé.lfld¡-¡ de ab!wrcl(¡n , conocl do-

corno ebsor tivl dFl d molar e. fste tprmino var i a ' bas t ante seg ún lo s dl 

f eren t es grup os Funcion a l es , os i por p jpmp l o; e l grupo carbo nilo de -

un ~st pr t ien e anroximad5mpntp un coefici r nt e de extinci6n mol ar de -
I 
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800; una olefina tripleme nte sustituid a lo t i pnp de s510 5. 

P~ I NCIPIO FI5ICDQUIMICO DE LA TECNICA 

Los e ~pectro~ molpculares, pueden ser de tres clases : de ~o t aci5n, de 

vibr. aci5n y electr6nicos. Los e spectros de ro t aci6n se origin2n oor-

la absorción de foton s ror parte dp las mol~cu12~ . con la conversi5n 

comp let ~ de le enprg! a del fo t ón en pne r q1a de ro tación dp l a mol~cul a . 

Los espectros de vibración aparecen cuando la abso r ción de en prq!e ra

diante produce c ambios pn le enp rg1 ~ de la vi braci5n molecular ; nupsto 

que sólo están oermitidas ci erta s pnprg1as discret as en la mo J~c u1 8, y 

l a absorci5n de la luz corre sponde a un a tran ~ ición entre dos niveles

de pnp.rg!a, por esta razón los espec t ros de vibración son discontinuos. 

las diferenci 2s de ~ n F rq í a pncontrad ~ s ~n los psp t ctros dp vib ación -

son aproximadamente, cien veces may ores quP I Rs corresponnientes a 108-

espectros de rotación. 

PU FS t o que lo s c ambia n espec t rales de r ot 3ci5n so n r elativRmente pequp-

ños tienen como efecto el ensanc har la bcnda de vib raci5n. Alqun Rs -

frpcufnci as de vibr 3ci5n e~tfin prohibidas, es decir, no aoarecen en el 

espectro infrarrojo de ar.up. r do con ]RS regl aR dR splección; estas rp -

glas de selecci5n s nn más restrictivas para mol~c u las muy sim~tricaR.-
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El rrq I Rito gpneral para la activid Ad infrarroja de un a vibT ac i5n, PS 

~up la vibraci 6n ti ene que producir un cambio ppr i6dico dpl momp nt o di 

po l ar e n la mol~c u l a ; s i no ocurre tal cambi o, l a vib ra ci6n PS prohi 

bida pn e l i nfr ~ rro j o . Po r sup upsto l a mol~cula puede t o d~v l B efec-

tuar l a vibración, pero no se rá act iv ada por l a absorción inf rar roja, 
, 

V po r ese motiv o, no sp r~ de t ec tad a en el espectrofot6mptro lnfrarro-

jo. 

MODELO DEL OSCILADOR ARMO NICO SIMPLE 

Un a aproxim ac ifin del movimi f' nto vibrator io de los núclp09 de una mo~f 

cu la diat6mi cB se puede representar c omo la vibrac ión de un osc ilador 

armónico s i mp l e en pI cua l l a f uerza restauradora es proporcional al 

desp l azami ent o de conformid ad a la l e y de Hooke. 

Pora s u demostración sp pl ante a primeramente l A ecuación de l osc ila -

dor armónico s im p l~ , 

k 
x 

m' 
( 1 ) 

La ecuac ión (1) es un a pcu aci 6n diferencial quP proporciona una rela-

c·ón entre un e fun c ión del tiemJ1 0 x (t) ,y ¡lU derivada segunda c on res 
, -

pecto al tiempo, d2x 

dt
2 

para encontra~ la oo~lción de l a p art lcula~ 

BIBLIOTECA CENTRAL 
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en funci6n del ti empo , debemos encontrar una func16n x(t) que satis-

faga esta relaci6n. 

Ahora bien, sabemo s por cálculo diferencial quP la función seno y -

l a funci5n coseno tie nen esta propiedad; y considerando que el movi -

miento armónico no Rólo e s periódico , sino t amb i ~n limit ado te nemos -

que : 

x(t)::: Cost 

d cas t == - Sen t 
dt 

i c o s · t:: - Co s t 

dt
2 

y 

Est a propi e dad no ~ e _lt e r . s i multi ; · li c~m~g le f unc~ 5 n ~G k enO por -

un a const ant e X a ~ ObtE'ni pndo como un ~ !'loluci6n tent C'- t 2. v a O liO 

x ::: Xo Co s (wt+ S ) (2) 

donde Xo, W, e) s on co ns t ant es 

Además la constante dr se presta a combinacionE' s cua lesquiera de so-

luciones de senos y cosenos. Por con9iguie~te con las cons tantes -

desconocid as ( 2 ) llega a ser una soluci5n tan ge neral como podemos -
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hacerlo, de la ecuación (1). Pa Ta dpte r minarse nstas cn n s~antp~ de-

t ~ l manera ¡-¡u e la E'c lJ8ción (2) , S f' 8 efpc tt vam ont f' la soluci ón de la-

ecuaci6n (1) , deriva~o~ le ecuació n ( 2) dos vec es c on r pspecto a l t i em 

po. Teniendo : 

dx 
dt 

2 
- d x 

::: - WXo Spn (wt +, ) 

2 
::: - W X o Ca s (hJt + ~ ) 

Sustituvendo l as ex oresionns antpr i oreR °n la ecu ación (1) obtenf'mos: 

K XoCo s (wt ~ ~ ) 
m 

De donde, si escn qemo~ la c ons t Ante ~ de mndo quP (3) 

entonces X = Xo CO !'> ( I¡J t + ó) es de hpcho una solución de un nc::ci l ado r 

Armónico simole; por cons iqui pnte, todo~ los movimien t os dad s por -

la ecuación (1) ti enen el mismo ppriodo de os cilación, y este periOdO 

est~ determina do solamente oor la mas a m de la part1cula q lf' vibra v-

por l A constante de f Uf'rZ A K. 

BIBLIOTECA CENTRAL 
•• IYIliIl_.UAU DE E~ .A~"A ••• 
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Fiq 3 

Rpq 1s ro de l movimipnt o armóni c o simple. 

La frp c lJ Pllcia U de l oA cil ador f' R pI núm l' T'o dp vib rfl cionp8 complrtas 

por untc1 . d d I' t1 "mpo y est á dada por 

1/T 1 
2~ 

, 
Ecu ecí5 n aplie da B un sistema macroscópico 

Ahora bien, cuando una mol~cula d1at6~ic a vibra, e l movimipnto de un 

~tomo ac ~ rcánd ose a otro ~ s dp vibr ación U i~u81 que un resorte, y -

los est udios 'eflpectrosc6picos dp.muestran que las radié:lCionps del f:'S-

ppctro el pctromag n ~ tlco v correspondlpntps al infrarrojo, 90n los su-

fici e nt ement e enerQ~ticos, c omo para prOducir vibracionps en l as mo-

l~cul as , V en conRPcuencia pprmiten Que l a9 mol~culas oc upe n niv pl es 

m~s a l tos de , e nergía. 
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Al i Qll al que> las moHculas dia t ómi c'"'! s , t arn ~i~' n l RS ooliatómi c¡:¡ s tip-

nen l ~ CBo 8cidad de realizar vibr aci on~s llamadas modos de vibración. 

Cn n 5 i cl er~mos ahora l a f OTma de v i brar 'l Uf.' ttenf'n lo s át omos pn una -

moH>cub. En 1 8 5 mo l~cuI 8 A, l os ~ tomo s vib ran uno cont r a el otro pn 

luq ar de hacerl o contra un a parpd fi ja , c nmQ lo pxp rps ado pn la lPV -

dE' Hookp. 

A 
Centro 

de El 

r en instante de ti 

r en instante de ti 

Vib raci 5n de lo s ~ t omos en una mol~culB pn cua l ~ uier i nsta nte t 

x r - r e 

r + 
B 

= r 

Tom Rndo s i pmprp que k es la cons tan te dE' f uerzB . V las va lares de r -

,-- JI 
serén l as dist ancias internucleAI'es v ar i 8 blp~j V. re la d;st a ~ci A 1n-

ternuclpar pn p r¡ u i li br i o. sp pncupni:r o: nue si. on rl la f u prza d ;> !'e~'" i-
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tuc i6n sobre c ada á t omo i qu al a, -k(r-re); V como la fu przB que tien-

de B res t aur a r la mol~c u l n di atómir. a a su dist Ancia lnte rnucl~ar d~-

eqlJ i li br io es i gua l 8 m
1

B
1 - m

2
8

2 
(,por ley de Newton) • pnt oncE's AP. o 

serva que : 

2 2 8
1 

d r 1 (5) El = d r
2 (6) ~-- 2 , 

dt
2 ---

dt
2 

Tendr pmos entonces 

- k(r-r l=! ) (7 ) 

- k (r- re ) (8 ) 

donde r
1 

V r
2 

so n l a s pOR lcion e9 de 10 Q Át nmo8 1 V 2. 

PRrB mol~cu l as ~ tBt6m l cHB e n 1a8 qu P sp consl derB el centro de grave-

d 1d fljd, don de se cunpl e mlr l = m
2

r
2 

V c ambi ando con la r e1ac15n 

+ r. obt enemos : 

m _2 __ _ 
r (9) 

BIBLIOTECA CENTRAL 
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= r (10) 

A~licando la segunda Ley de Newton F = ma; y comparando con la Ley -

de Hooke F = kx, donde x = (r-re); tendremo~ para cuslquiera de las 

part1culas que : 

=- - k(r-re) (11) 

Si consideramos que 

(mfls~ !,pducida) 

Obtenemo s que 
= KX (12) 

Observamos entonces que las vibraclon PR de los dos átomos de une mo-

1~cu1a se han r pducido a la vibración de una sola masa puntual M 

cuya amplitud, es igual al cambio de la distancia internuc1ear en' -

la moltocu1 e . 



donde 

1/2"¡¡- J fi' (13) y les nivel •• de vlbraci6n eatar~n dade. 

por : 

Ev ~ (V + ~) h J 

Ev - (V + ~) h/2, 

E = energla de vibraci5n 
v 

(14) 

31 

V = número cu~ntico de vlbrac16n que puede tomar valores de-

O, 1, 2 etc. 

h K constante de Planck. 

La ecuac15n (14) enseña que el oscilador está en un estado de vibreci6n-

mlnima cuando V: O en donde la energla E = ~ h J o, llamada de pu.!!, 
o 

to cero del oscilador, no se elimina incluso aunque le mol~cula se enfrle 

hasta OQK. 
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Para una transici6n' vibracional de~de un nivel cuyo nCimero cuántico es 

v1 
a otro V, la energla absorbida está dada por: 

donde 

E 
v 

E - E 1 
v v 

(V + Yz) h Uo - (V 
1 

+ ¡t¿) h 0 0 

u o es la frecuencia fundamental de vibración. 
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Las mol~culas no son conjuntos rlgidos de 5tomos, sino quese pueden-

comparar a sistemas de diferentes masas que repre s entan los átomos de 

la molé c ula» y res ortes de l ongitudes var i abl es oue corresronden a 

sus enlaces qulmicos. Hav no~ tipo s fund amental es dr vibracionps mo 

leculares : vibraci ones de estiramiento y vibrsc lones de deformación. 

e- Vibracione~ de Es tiramiento : que son movimientos rltmicos a tra-

vés de los CU Rlp.s se unen las ejes de los átomos en tal forma que 

la distancia interatómica se aumenta o disminuye, permaneciendo -

estos en el mismo eje de enlace. 

b- Vibraciones de Deformación : quP consiste en cambios en lo s ~ngu-

lo s de enlace entre enlaces con un átomo común, o el movimiento -

de un grupa de ~tomos con re~pecto al remanente de la molécula, 

sin movimipnto de las átomos con re sP2cto a otras. 

Algunas de las vibraciones de estiramiento y de deformación que -

pueden existir dentro de una molécula se ven en el esquema si -

guiente : 

-~- ------
BIBLIOTECA CENTRAL 

••• '1 ••••••• D •• ~ •• ~.,.D •• 



S1m~t r 1ca 
A 9 im~t r 1 c a 

Vibracion ~ s de es tiramiento 
Tijera Sacudida 
Vibrac i ones de def ormaci5n 
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Los movi mi e nt os vi bra to ri os en l as mo l~cul B 8 no se pueden desligar 

de los movim ipntos de t rasl aci 6n y r otaci 6n; sipndo l a R mo vimie nt os 

de traslación l os desplazamientos de masa en c ual qui er d irecc i ón de 

los ejes de coordenad as. Cuando el desplazamient o se efectúa en-

108 tres ejes ge dice que tfene tres grados de libe rtad de t r as l a -

ci6n. 

los mov i mient us d2 rotec1 6n ser ~ n los movimient os de una cArtl cu l e-

alrededor de un E j e dete rmin aDO; t pni ~ndo p a r~ mol~c u l aR no line ales 

tres grado s de li ber t ad y para e l de sp l a zamiento de r otación de una-

mol~culB linea l se tendrán únicamente dos grados de libertad de rote 

c i6n , uno en e l plana xz V ot ro en el plano TZ. 
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2 

x 

Ahora bi en. 

las vib raciones dp estiramipnto V deformaci6n de un ~n lac e ocurren a 

determinadas frec uencias cuantizadRs. 

Cuando la luz inf ra rroj a , de la misma frecuencia incide en la mol~cu 

la .se produce absorci 6n de pne rg1a y la ampli tud de la vibr aci6n au-

menta. Cu a ndo l a mol~cu l a vuel ve del esta do px c it 2do a l est arlo nor-

mal, la enprg1a absorv i d- es 11berdda pn for ma de ca lor. 

As1, cada un a de las vibr ac ionps llamadas modos de vibración, corres

ponde a un grado de libertad de vibraci6n, V cada uno de pstos grados 

tiene una serip dp nivelps dp en p Q18 pprmitidos. Una mol~cula con-

n ~t omo ~ ti e ne un tatel de 3n gra da s de lib prt~d, V puPpto q uP 3 de 

ellos son grades de libp rt ~ d rlP tr 8s1 ~c~6 n de le mol~cula tot a l y 3 -

(6 2 si la mul~cula es l in .- al) son qrado~ 0° 11be rtBd de rot ac i6n, 

existen entonces 3n-6 (3n-5 en moléculas lineales) grados de libertad 

de vibración. Por lo t anto existen 3n-6 (ó 3n-5) distribuciones di-

fe r entes de niveles de enprgia. Entonces para qu e una determinada -

vibración r psulte en absorci6n de pnerg1a infrarroja debe causar una

vari ac 16n en el momento d1pol a r de la mol~cula. 
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De e ste modo, mol~c u las qu e contipnen ci rr to s elpmentos de sim ptr1s -, 

most rará n esppctros má s simples' Las v ibl'aclones de dE'formaci6n gPI'l~ 

ralmente necesitan meno q enprql a y ocurren a lonqit.udes de onda mayo-

res (númPTo de onda mpnor ) que las vib rac iones dI' eRtlramipn tn. Est as 

vib r ac i on r s derrnde n dp la fu erza de lo s e nlaces. 

Ahor a bi pn, para mo l~c ula8 con un número muy grande de átomos , los va 

lores 3n-6 , t ambi pn pu r den ser muy gr and es . En tal s pntldo px iste -

un teo r ema , según el cu a l cad a una de l as vib raciones debe r án , se r 91-

m~tricas o ant~sim~tric as , con TPspecto a cual ~ uier elemento de slme-

tria. 

CUI~DICrrJNrS PMlJ\ LA MJSUf{t.::IDN DE , LA RADIACIlJN INFFlARIW.1A 

, 
L~ enpr c1a r 8diante puede ser absorbida por una mol~cu l a V prn ~ucirá-

un A f or ma de vib rac i6n nat ura l, siempre ~ uP se cump l an ' la s cond icio -

nps sigui pntes : 

a- la frecuencia nat ura l de vibr ac i5n molecul ar , ' tipne q ue se r igua l 

a la ,f rpcue ncia rle l a ab90rci6n. 

b- La f recuencia de v ibl' tl ción de l1 p c um plir l a ec ua ci6n E h¡) .. 

c- La mol~cula debe tpn e r un dipolo el~ctrico y l a vib1' 8C16n, debpr~- ' 

prOducir un c 8mbio e n l a o0 9ici5n ro l a tiva dp las carq Bs del dipo-
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lo; s~ hg llegado B comprobar au p s i lñ orooorción del cambio ~ n pI 

dipolo durante la vibración ~s muy r~pi d a. la absorción sprá muy -

intensa. Al contrario cU Rndo la proporci6n dpl c?mbio es muy lrn-

ta, la absorción de la r ~ diación ps débil. 

Si spquimos pa so a D8 S0 l as dife r entps ab90rcinn ps pstas ap Rrec pn -

como un ar~ficn continuo, pl cl Ja l es cR ~ act rrls t ic o dp determin ~ d ñ -

mol~cula, oor ) as frpc ' JPnci 8!'i nup abc;orljpn s us pnl ?cPs _ 

l e ~epreqent ación de la vibración de abc;o r cjón dp la radiac Ó~ oara-

c ada frecuencia, PS p ec;pec ~ ro infrarroio de P S 8 mol~cu la. 

t i fic écilln de un compues t o en oa rt ic ul '3 r s ino [! '. JI? l: amh i pn nns da la -

inform"ci ón noc F' sa r l R s obrp s u pc; tr l'ctura . 

Cu ~ ndo una oscilación n ~ r t i~ul ~ r de un a m~ l~cula s r hace imposible -

por l e simetr1 a dp I n mol~c u l R , no sr DbsF rv ~ ninq una r ~ di ación ca -

rresp ondi ente a es t a occllac i ón. Sp dice entonces nup la f orma de -

vibr ac1 5n es i n a c t iv ~ para ~l i nf r~ rrojo. 

S·,SUÚTk:.L;A C~NTRAL 
".19& •• 1 •••• & & ...... 9 • • •• 
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ESPECTROSCQPIA ULTRAVIOLETA 

G E N E R A LID A o E S 
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El espectro en el ultravioleta. B diferencia del espectro en el in

frarroja, se origina por excitac16n electrbnica de la mal~cula con -

l. luz irradiante. Lo importante de este hecho, desde el punto de -

vista qulmico, es que los espectros en la región ultravioleta seña-

1an le presencia de insaturaciones en la mol~cula absorbente. Es -

to ae debe e que, con pocas excepciones. sólo la molécula que con

tiene enlaces múltiples tiene suficientes estados excitados esta

bles pera originar absorciones en el ultravioleta cercsno; es decir 

Que la absarci6n molecular en esta reg16n del espectro depende de

la estructura electrónica de la mol~cula. 

Aal 108 hidrocar~uros saturudas, l c~ elcoholes V Ic e é 5 t er?~ 80n -

transparentes en es ta región. Adem~s las olefinas monofuncio~81es -

loe acetilenos, los Bcidos carbaxllicos, los ~steree, la8 amidas y -

las oximas tienen máximoa de absorc16n justamente fuera de la reg16n

cercana (a unos 200 nm) YI en general, sólo muestran e l final de la 

absorción. 

Una tercera claae de compuestas que comprenden 108 aldehldo8 , ceto 

nas, compuestos nitrados al1fflticos y los és''teres de nitrato se c!!, 
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racterizan por máximos de absorci5n pn el ultr av i ol pta cprc ano . npro 

~st os son de intensida d t an pe qu eRa, nu ~ s510 90n GtilrQ ba10 circun~ 

tanc i a~ e~pec i al p. s. 

Podemo ~ concluir quP el e~DPct r o uJt rnvi nlpt a PS mnno r informa t ivo -

Qu e e l espec tr o infra~ ro ·0, ya nue la mavoría dp pll o ~ carpc~n dp 18-

e s tructura dpt a llada de las b~ nd ;l S P PTO de t o do~ mod os la ps ~ pc t ro s co 

p1 8 ultravi olpt a oroporci nn a un aprec1ablp llf.tndo Ana lí t i co !';uplpmen-

tario. 

Lo s mo dernos e5DPctrofotómpt r os de uJ t r ~ vi o lrt R de dobl e ha z , npnpr a l-

mFntp t r a zRn ~ r~ fi cn s dp l a ab s orb ancia cont r~ l a l onqitud rlp ond a en-

nanómptros. Va q U F " l ~ abs o rb~ n c i ~ (A) dp un A sol uc i5n ~ \en o un sign! 

f ic r de cuantit 2t. ivo pn l a r s o F ~ t ~o :-c Q Q i a ultrRvi nl pt a v como l a~ ~olu-

cion s empl en da ' son lo s uCi c ipntpm ente dil uid a q oa r a quP ~ p cumol R la 

ley dp geer, c eqi s i emn r p es convpni pnt e cDnvertir l ~ ab ~n r h ne ja en-

coeficipntp dp pxtinción mol er (E) . Est as c ua lirledps sp rplac10nnn -

entre s i por medio dp la pcuaci6n 

~ = A 
be 

en donde 

b = lonqitud de l a cel da pn cpntlmptros (uRualmr nte 1 cm) 

c = cn n c en~~ ~ci6n pn mol ~R 0 0- ] i ~~ n. 

BIBLIOTEC A CENTRAL ,. 
A •• 
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s~ ha visto que ~ es una medida de la absorbencia de una Rol uci6n 

a una co ncentración de un mol por litro en un a celda de 1 cm, po r lo 

que va lores de ~ en espect r os diferentes son comparables aunque se -

hubieran usado concentraciones un poca di st int as paTa t razarlos. 

Lo s disolv e ntes m~s usa do s son: cIclo hrxa no, eta nol al 95%, etanol 

ubso l uto que no c onteno s brnc pno V dioxano. La co nc pntTaci6n quP se 

d be us a r puede estimar~e , ni se d i~p onr dp al ~una info rmaci 6n 90bre-
I 

pI valor pqpP Tado par el m~ximo va lor dp i. A continuación se pre-

senta un cuadro quP c ont i enr l os ra ngoR út il es d e tr ans parencia d e 

so lvent es e n la rPQi6n del ultr aviolet a cercaAo. 
Acetonitr l1o 

Cloroformo 

Ciclohexano 

1,4-010)(ano 

Etano l 95'.~ 

n-hexano 

Metanol 

I sooc tano 

.Agua 

TI' irnet 11 fosfato 

200 220 240 260 280 300 320 340 ' 360 nm 

Tabla 1 

Rangos útiles de transparencia de solventes en la r~gión del ultrBvi~

l e ta cercano. (regi6n obscura) 
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EXCITACION ELECTRONICA 

Los niveles de energ!a electr6nicos de una mol~cula en condiciones no~ 

males, ee denomina estado fundamental, y los niveles electr6nicos más-

altos representan los estados excitados primero, segundo, tercero.cua~ 

to, etc, as! la absorci5n de energla luminosa por compuestos orgániCOS 

en la regi6n visible y ultravioleta implica la transferencia de elec -

trones de los orbitales Q , n y n desde el eetado fundamental B es-

tedas de mayor energ!a. Estos estados son descritos cama orbitales -

moleculares que están desocupados en el estado fundamental o no excita 

do y se llaman orbitales antienlzantes. El orbital antienlazante aBO 

• ciado con el enlace cr se llama orbital ($'" (sigma asterisco) y el aso 

• ciado con el ~ se denomina ~ (pi asterisco). 

• • Las formas generalizadas de 108 orbitales ~ • ~ 

larvan en la figu ra 4.0, donde las l{npas llenas se refieren a 108 aL 

bi tales de enlace <f y 1'( p y las lineas punteadas representan 108-

• i ;r-" Y 1T orb tales antienlace ~ los puntos se refieren a centros at6mi 

cos. 

, 
'''''''-~' 

figura 4.0 
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Diagrama de nivel de ene rg! a t~pico que rplaciona las en e rg1 88 de _ 

los divpr~o 9 eAtedo 5 de pn e r o, í a ~~ una molécula (b ) r porespnt ación 

ampliada de (8) quP mU PRtr n lo ~ diferent ps nivele s de enp rg ta elec-

tr~nic os, rot Aciona les V vibrac io nal pq de cad a PAtadn. 

rr* 

( a) 

Visi5n . --,. 
ampliada 

Niveles de 
f'nerg{s eIpe 
trónicos del 
e s tado excita 
do 
(par E'jempla, . ) 

Nivpl vibracional 

Nivel rotacional 

NivelE'S de e 
nE'rqla plec

--------~ trónicos del 
PAt8do basal 
(por E'jemplo 

) 

-1- - -

- ---
'-r- - - r- -

--1--'_. _----
- 1- - - - - ,- - -

(b) 
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Para que Al" realice una tr ansi ción elpct r ónica ' se requiere la ener-

~la necesa r ia para promover plpct ro nps al nivpl m~s a lto. Esta ab 

sOl' ción de pnE'rgla es 18 'l UP Re midp V TPgiAtre pn 18 espl?ctroRco -

pl a LJ V. 

La c antidad de pn p rgl a requerida oara la excitación electró~ica, va 

molecular . 

E N L A e E s Q! 

Los electronps en un enlace ~ est~n fuertempnte unidos entre n ~ L eo s 

at6micos V oueden excitarse a un estado de enprgia más alto, s610 ~ 

por lon qi tudes de onda muy cortas en la regi 5n del U V. lejano. La 

excitaci6n dp los el pctrones de valencia en los enlaces ~ e - e 

y e - H (como en los alcanos), requierpn una radiación de 130 nm o 

menos (220 Kc a l/mol o 9~O.5 KJ/mol). La elpvaci6n de ~9toS elpctro-

6" ~ r.. nes 8 un nivel más alto de enerql a se denomina tré1nsición ~ ~ ~ 

porque los el r ctronos se excitan de un orbital de pnlace ~ B un or 

• bital antienlazante ~ , tales transiciones requi pren de . gran enpr 

gle V rara vez se observen. 

ENLACEsn 

A diferenc i a dI? lo s el p. ctr ~ nps que constituyen 10R enlaces ~ ,los 
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electrones de enl ace en los enlaces n se enlazan menos fu r rtemente 

y son más móviles. Cama resultada de ella, es m~s sencillo excita!, 

los a niveles de ener gla más altos (y menos estatarlos a niveles de 

energl a más alta s (y mpnas estables), v estas t ra nA tciones electr6ni 

Cas se pueden ob servar en l a reqi6n U v. con l ~ mayorta de las lns -

trumentos. 
a 

Dic has transicione s se denomin an transiciones lT ~ lf , 

ya que 105 el ectrone s exp priment an transicionps entre lo q orbitales-

de enlace fT V las antl enlazantes ~. 

EXCITACION DE LOS PARES ELECTRUN I CO~ NO 

COMPA' TID05 

Otro tipo de excltaci6n elect r6nic a involucra pares de e l ectrones no-

compa rt i ~ o s r n ~t nm o s qUE' forman par te de un enl ace mGl t ipl e. Por 

ejemplo se puede rlp~p l azar un e l ~ c r5n de no enlac e Fn pl oxigeno del 

grupo c arb o n i l ~ . r ~ O 

mediante la ap lic 3c1 6n de ene rg la • Est e tipo de t r an si ~ i5n r~c ibe-

• el nombre de transl c i6n n --+ 11 en donde n se refiere a los -

pares de electrones no enlazados, (en este ejemplo en el oxlq eno) • 

• Las tr ansi clo n.' s n tamb i~n son posibl p.s , pp r o son de meno s 
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e A P I TUL o 4 

ANALISIS CUANTITA'T IVD DE 'MEZCLAS 

Utilizaci6n de la propiedad de aditividad de las absorbencias. 

El empleo de la propiedad de ,adltividad de las absorbencias para 

el analisis cuantltativo de mezclas, implica la determinaci6n de 

las absorbencias de mezcla (Am), para ceda una de las longitudes 

de onda de 109 diferentes componentes puro!, para después introd..!;!. 

cir este dato en las ecuaciones que permitirán determinar las con 

centraclones de ~ada componente de mezcle a determinarse. t Toman 

do en consideración la ecuación propuesta por Lambert-Beer ( =~bc ) 

V considerando que .~ .. (absortivldad molar) es independiente de 

la concentrac16n, pero dependiente de la longitud de onda "Jl" 

Tenemos que para 108 componentes puroe 

Á.-
) 

A 
In 

A 
m 

A 
m 

• '. 

+ 

+ 

Am + 

+ + 

+ + 

+ + 

eISbIQT · cA CENTRAL \ 
'ií ~ 11 •• In. .A~Y~. • 1 
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+ + 

De cad a uno de pstn a se nbtiF npn lo s dat os de ( 3bsorbancia) "A"v del 

espectro: l a c nncen tr aci5n dI" la densidad particular de cad a uno; 

y el PS'1Psor dp la c!'l rj c- "' '' 1' 1'''''' un vél l r C8nst a rl t p , ce n est infor-

maci6n c alc ulamo s l A ab s ort ivi da d mol Hr aplic ando ' ~ = A 
bc 

Par a cada cas o narticul ar; conoc ie ndo pI valor de "~" (dp los cr mpo-

nent es pu ros ) , el ps pesor dp la celda V e l va lor de l a s ab s orbencias 

de mezcle de 10 5 componentes, procedemos al ' c 81culo de l as di ferentes 

conc entraciones de es t os componentes e n la mezcla, as! 

;"' 2 -~ 

A 
m 

A 
m 

A 
m 

A 
m 

+ + 
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Ao l i.ca nrJ o ~]qebr , dp matri c es t pnemo c: ,., ,1' -' ar 3 l ,, !; clI B": rn ecua-

ciones con cu a tro inc6~ ni.t a s. 

/..1 
A m 

A 
m 

+ 

= 

... + 

+ 
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PRO C E D M 1 E N T O 

Comprende l a9 sigui ente s etap ~ s 

A ESPECTROSCOPIA INFRARROJA 

1- Tom ar e s pec tro s de callbraci6n (c~]culoJ desviaci6n medi a del 

e sp ec tro del poliest ireno estandar, espesor de celda. 

11- Tom ar es~ec trns por ~p.parado de o-xil pno, m-x1Ieno, p-x1Ieno, 

et ilbpnceno; to doR gra do rPRctiv o ~ a r a seleccionar bandas ana 

li t i c a ~. 

111- Mupstreo. 

iv- Tomar esppctros de gasol i nas y por qomp eraci6n con 108 e s pec

t r os de lo s comn onent es puros (b and a s anallticas) det erminar

l a pre sencia de xilenos V eti1bencenos en l as mismas. 

B ESPECTROSCOP IA ULT RAVInLETA 

f - . 'EstlJdio prelimina r de l manejo de l arJarat o. 

1i- Tomar espect r os por s~para do de o-xll pno . m-xileno. p-xil pno . 

etilbenceno; para determinar máximos de absorbanci a de cada -

compo nent e . 

l1i- Tomar esopc tro s dp l as dife r ente s mu pst r a s de gasolina. 

l . 
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iv- M~dir l a s absorbencias de c ada uno d~ los companpnte~ 

por analizar (etilbenceno, o-xileno , m-xil eno, p-xil~ 

no; presentes e n l a mezcla. 

METODOlOGIA DEL TRABA J O 1 R. 

i- Cálculo de la abso r tivtd ad mol ar parn los componentes pu

ro s en sus lon gitudes de onda carac t eri s ticas. 

ii- Aplicar estos valore~ obtenidos oara c~lculos de absorbe~ 

cia de mezcla, tomando pn consideración la propipdad de -

adit1vid ad ~ue presenta la absorbencia. 

111- Obtenidos 109 valores dp abso r bnncia de mezcla V aplicando 

el p r ocedimiento para r osalver un sistema no homoqpneo com 

pat ible de n ecuacionps co n n inc6gnit as Ax = H; m~ 

tod n de lo s d t~~min8ntp~, n b ~r ner l a s cn ncentracionps de 

c ~ d a uno rle los cnmponen es DP me7cla (o-xil Fnn. m- xileno, 

p-xi l pno, etilbenceno) en gasoli nas. 

lv- Comprobar resu ltados de cálculos realizados por programa -

computadora. 
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B METOD~ L O) A DEL TRA BAJO U V. 

1- Cálculo dp ?b so ... ti vid i'1 d mol ar .. ~" par;:¡ 10<' c r.mponen-

tPB pU roe, Da r m~t nd D qr~flcD ~b~Drb ? nc i a Vrs concpn

~ raci6n 8 c ~ da l ~ n J it u d dp on ~ c CB~~ c t prí s~isa . 

11- Aplic ~ n10 v? l orps de b~ortivld8d pqn c clFi~a e inclu

ve ndo los valo es de 1 99 absorb ~ nci~s de mpzcla V pro 

cedi r ndo ~ la Boli c é: ci.Ón dp (Tl ·~ trices P C1 T'j c!,l c lI 10 de 

concentracinnes de lo e componen t es dp mezcla, se dp -

tp rm in R r~ n l ~ q concent racionps de o-xilenn, p-xilpno 

V etilbenceno en 92901ina. 

il1- Como r rbac15n de psult~do s o~tpnidn s por progr ama dp-

comout ador ? 

MA TEgIALfS V EQUIPO 

a- Es pect rofr- tóme t r o i nfr arro j o 7 10 A 

b- Aten uador o oeine 6ptico 

c- Celdas desmontab l es 

d- SeDarador de tef lón 

p- ES DPc trofotóm p ~ rn dohlp ha l U V. - vis i bl p. 

Perkin Elm PT lambda 3A 
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f- Celdas de cuarzo 1 cm de espesor 

g- Graflcador Perkin Elmer 56 

h- Regi strador Perkin Elmer R 100A , 

1- Balanza anal{tica Mettler 

j- 'J Ueakertl 

4 beakers 100 mI. 

1 beakers 50 mI. 

2 beakers 10 ml. 

k- 45 frascos volumétrico s dE' 10 mI. 

1- 5 tubos de E!nsaya 

m- 6 plcetas 

n- 2 erlenmeyer 50 mI. 

1'1- 1 lupa 

1 - 3 pipetas 

- 1 pipeta 1 ml. , 

- 1 pi peta 2 mI. 

- 1 pipeta 5 ml 

D- 1 jeringa 10 ~ 1. 

Reactivos 

a- Acetona 

Ciclohexano 

c- O-xileno 

d- m-xlleno 
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e- p-xilpno 

f- etilbpnceno 

g- ga!'lolinas. 

Rpsul tadoR Fxpp rimpnt al ps y C~lculo a part ir dp l An~li s is por -

b = 

esppctrosco p1a infr ar roj a . 

Cálculo del PRpe~a r dp l ~ celda 1 R 

Rango considerado 2400 - 1800 cm-
1 

Normal 72 +- 72/2 :::: 72 picos 

Rápid o 58 + 62/2 = 60 picos 

____ ._n ___ • __ _ _ 72 
- 1 

2(240o-1BoO)cm 

b == --------- :::; 

-1 
? C2400- 1800) cm 2{\.l2 - .)1) 

b :::: 
0.06cm + 0.05 cm 

= 0.055 cm 
2 

BIBLIOTECA CE TRAL I 
~II •• 

0.06 cm 

0.05 cm 
== 



C&lc ulos dE' Ca librac15n 8 osrtir del poll~sti r~no 

Tabla 2 

Spr;al Frecuencia Frpcupnc i s D jr-f' r~nci 8 Lonoitud E' s dE' On da pn U m. 

Prác t i cF Teóri c : d!? freclJPn Teá r i ~ . ." ~ Pr 2ct i r:2S Diferencias 
_1 e : a -1 cm (cm ) 

(cm ) 

1 297 5 302~i 52 "',10 3. 3E.~ - 0.066 

2 28 10 28 5~ 41 .,. 51 '.56 _D .De: 

3 19oe. 194 t. 35 5 . 1(, 5.25 - 0.09 

4 177 5 1B~ ;-' 27 5. 55 5. 65 -0 . 10 

5 1580 1601 ~ 1 (' .25 fj . 2F> -0. 01 

6 1480 14 91: 15 ¡: r:q -. . 6.7e. - 0.09 

7 1180 118": 1 8 .. 1. 7 8. 46 -0 ,,01 

8 114 5 115[; 9 P C.7 8.70 - 0.03 

9 1030 1028 -2 9.73 9.,75 -0.02 

10 900 907 7 11.1")9 11, 10 - 0 .01 

11 700 699 - 1 14.)1 14.40 - 0.09 

U1 
Ver es opctro NQ 4 -..l 

n 

Desviac i 5n Mpdia M. D. L. txj - X, ~ 15.1570 cm -1 
= = 

J= , 
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(f r pr:.¡r- nc:l a) 

(3~ ?7- 297~ ) + (?851-?81 D. + ( 1Q 44-1908 ) + ( 1A0 2-177S) 

+(1601- 1580) • (1495-1480) + ( 1181-1180 ) + (1154-1145 

x '" - - ._---'-- - --_ .. _-_._ .. -_._---- - - - ---_. ---- -- - - - -
11 

x 18.7272 

/52-18 .7272/ + /41-18.7272/ + /36-18.7272/ + / 27-18. 7272/ 

/21-18.7 272/ + /15-18.7272/ + /1-19.7272/ + /9-18.7272/ 

M. O :: ._- .-- -.--.- .- -- ----

M. D 1'1 .1570 

Compupsto 

Et j l bpnceno 

n- xilenn 

m-xilpno 

p-xil eno 

-1 cm 

Tabl ~ 3 

FTPc uencia de máx ima 
abc;orcf5n te6ricB 

695 
-1 

cm 

741 -1 cm 

768 
-1 

cm 

795 
-1 

cm 

. - ------- ---- --- -
11 

Frpc upnci a dp Frpc 1)Prl c i "! ab 
ebsorcíñn f'X- c:n rc i. tín corrp-
oprimpnt <'l l r¡ idA. 

-1 69 5.15.1 6 
-1 

700 cm cm 

7 55 -1 74 1+ 15.1 S 
-1 

cm cm 

780 -1 768. 15.16 
-1 

cm cm 

80 n - 1 79'). ' 15. 16 - 1 cm cm 

NTRAL 
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DEI ERMINACION DE LAS CONCE NTRAC IONES 

TABLA 4 DATOS P~RA CALCULoS DE M~a ( Absortividad molar) PARA COMPUEST OS PUROS A DIFERENTES FRECUENCIAS. 

- A (Absorbancia) Concen t rec. 

Frecueqcis . Etilbenceno o-x1leno •• 
cm- lI-xlleno p-xlleno Moles/U tro 

695 0.2291 0.227095 0.502097 1.51,965784 8.152'98 

. 741 0.0000 O. "-91267 1.3440316 0.000000 8.2242 

-

768 0.882681 0.9175945 0.0864378 1.274U696 8.034528 

795 1.511159 1.E 318057 1.6318057 0.0118695 8.01132 

TASLA 5 DATOS PARA EL ANALISIS DE ETILBENCENo, Q-XIlENO,m-xlleno,p-xileno en gasolina • 

-

Absortivldad Molar- por longitud de le celde - -

-Frecuenc le 
cm-1 Etilbenceno o-xlleno m-xileno p-xlleno 

-

695 0.0281028 0. 0 2785695 0.061590428 0.190090865 

-
741 0.00000 0. 02325664 0.163424415 - 0.000000 

-

76B 0.109861345 O. ' 142064 0.010758314 0.15857435 

195 0.188628 - 0.20368755 0.20368755 0.001481603 

• las ebsortivldades molares 6 frecuencias especificas para ceda componente se determinaren 8 partir de le 
relaci&n de Beer-Lambert, A = ~c, siendo el espesor de la celda de 0.055 cm y las concentraciones de 
referencia las de los·-componentes pu=os --TABLA 4. 

I 
I 

I 
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A manera de ejemplo para ilustrar los resultados de la tabla 5 se an~ 

liza el etilbenceno (8.152198 moles/litro), pera el que se obtuvo una 

absorbancia de 0.2291 empleando la celda de 0.055 cm. 

0.2291 • ~x (8.152198 moles/litro) (0.055 cm) 

~ - 0.51096 litro/cm-mol; sl 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 Be obtienen los reswltado s re8tante~. 

Aplicando el sletema no homog~neo de ecuaciones tenemos 

~1 

Am - A1C¡ + 81C11 + C1C111 + D1C1V 

A 
m 

+ + + 

Donde tenemos n ecuaciones can n inc6gnlta8, vemos que tiene sal~ 
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ci6n ~n ica cuando l a car ac t er l s t ica de la mat~i z A de los coeficien 

tes es igual a n, es decir que IAI ~ O (matriz regular). 

Sea Al (1 = 1,2, ••• n ) la matriz obtenida 8 partir de A, 9ustitu

yendo la columna i por los t~rminOB independie ntes, tenemos qu~ . 

81 IAI ~ O el sistema AC a H • 

. -BIBLIOTEC~ CENTRAL 
•• ,y ••• ,a ....... ~ .... 9 •••• 
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Tiene solución ~nica dada por 

~e 
eIlI • \A \ IV -

0.0 281 028 0. 02785695 O. b1 59D42a 0.19009086 

Donde A~ O.oooqooo 0.02325664 ü.163424415 0.0000000 

0.109861345 0.1142064 0.010758314 0.15857435 

0.188628 0.20368755 0.20368755 0.00144160 

A - - 0.000533746 



COMPUESTO %T 

ETILBENCENO 39 

D-XIlENO 56 

m-XIlENO 40 

p-XILENO 25 

TABLA 6 

GASOLINA REGULAR 

ABSORBANCIA V TRANSMITANCIA POR ESPECTROS 

COPIA 1 R • 

MUESTRA 1 MUESTRA 2 MUESTRA 3 

Absorbencia %T Absarbanc1e %T Absorbencia 

0.4089354 32 0.49485 40 0. 39794 

0.251812 51 0.2924298 57 0 .. 244125 

0.397940 33 0.481486 43 0.366532 

0.602060 21 0.677781 26 0.585027 

MUESTRA .. 

%T Absarbenc1e 

35 0.455932 

50 0.301030 

32 0.49485 

18 0.74473 
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Muestra 1 

Gasolina Regular 

0.40893539) 0.02785695 0 .. 061590428 0.19009086 

0.251811913 0.02325664 0.163424415 0.0000000 

0.397940 0.1142064 0.010758314 0.15857435 

0.602060 0.20368755 0.20368755 0.00144160 

e 1· 

lA I 

C
1 
.-_-=0::..,-0:::.;0:;;.:0:;;,;;8;:;.,1:.;:5;...:1...;.4,.:,3 ____ ... 1.527211445 moles/U tro 

- 0.000533746 

. I 

I ., ' 
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COMPUESTO 

El IL8ENCENO 

a-X lLENO 

m-XILENO 

p-XILENO 

TABLA 7 

GASOLINA ESPECIAL 

ABSORBANCIA V TRANSMITANCIA POR ESPECTROSCOP IA 1 R 

MUESTRA 1 MUESTRA 2 

%T Abaorbencla ~T Ab!!orbanci !'! %T 

36 O.1t436975 36 0.4436975 37 

43 0.31875876 49 0.30980342 46 

35 0.455932 33 0.48148606 34 

. 

21 0.6777807 17 0.76955108 22 

MUESTRA 3 

Absorbencia 

O.lt31798 

0.337242 

0.468521 

0.657577 

I 
I 

I 
I 

I 
I 

en 
l.J1 



TABLA 8 E S P E C T R O S C O P I A I R 

TABLA DE RESULTADOS CONCENTRACIONES OBTENIDAS 

8) G A S O L I N A R E G U LAR 

MUESTRA 1 MUESTRA 2 MUESTRA 3 MUESTRA 4 

Conc. 
COMP UESTO Moles/U trD Moles/ll tro Moles/Utro Moles/li tro 

ET IL BENCENO 1.527211445 1.66036279 1.487640188 1.95812802 

O-X llENO 0.628036557 0.75912887 O. 38326l!2 1.262424449 

m- XIlENO 1.536828079 1.789622779 1.493980283 1.83907514 

p-X llENO 1.605518355 1.958899926 1.597658811 1.67833951 

X 

Mole s/l1 tro 

1.658 3356 11 

0.75821415''1 

---
1.66487657 

--
1.710104151 

--

0"1 
0"1 



TABLA 8 E S P E C T R O S C O P 1 A 1 R 

TABLA DE RESULTADOS CONCENTRACIONES OBTENIDAS 

ti) G A S O L 1 N A E S P E C 1 A L 

MUESTRA 1 MUESTRA 2 MUESTRA 3 

COMPUESTO Conc. Mol~s/l1 t Moles/l1 tro Moles/litro 

-

El ILBENCEND -1.4-86524 2.0265198 1.2580255 

o-XILENO 0.947516829 _ 1.227696208 1.196295616 
- -

m-XILENO 1.950562667 1.89407482 2.033050777 

- -
p-XILENO 1._597662559 1.604474788 1.4)9875634 

-

Cálculos Manuales 

X 

Moles/li tro 

1.59035643.3 

1.1238362 15 

1.95922942 

1.5473376E 

-

-

O" 
-..J 



I Sí IiAS REGuLAR 

:ATAMIENTO MUESTRA 1 

.4iJS 35393 .02785f/35 . 06159458 • 190::D90865 

. 251811973 .02325554 . 153424415 e 
. 39794 .114264 . 010758314 . 15857435 
.60~ .5 . 203ó8755 . 20366755 . 0~1481503 

.0281028 . 02785695 . 061590458 .19 1390865 
i!J • ~2325554 . 163424415 ~ 

.1 9 61345 • 11 420E.4 .010758314 • 15857435 
.188528 .2~368755 . 20368755 • 01481603 

o y ~ 1515'1~5 .00 4346335207 o . 011 13505%83 

. e.2 1 36~351 851 o . 0~(¡2265725B77 .0 ~00~B445i98 

o 

. 02Bi~2B .408935393 • 05159 '~458 • 19t.090865 
\O .25Hll 973 .163424415 0 

.1 9&61345 ,3'3794 .010758314 .1 ::;&57435 
• 188628 . 6~ ,O6 , .20358755 · 0~ 14B16t,(l3 

. 0281028 .02785695 • eó15'j0458 .190 90855 
~ . 02325664 .163424415 0 

. 1 '3851345 .11 42054 .010758314 .15857435 
.188628 . 203&8755 • é:'0358755 .0014Bl&03 

' Q11 12792. ~199 9905401 0 0 

~2331857147'3 0 o . 130 13025244488 

iJ e"n" 4177 . 0013617256 5 0 0 

'.o b692E:S 551 0 o . ~000eoil23315~'3 

0154B291~B 15 
- .000815161211 

.0023&34522927 

. 000136i829782 
-.000533279228 . 

. 06694&22 G0 

• 0 19991033383 
-, 00335278258 

. 01323343815%7 

. 0001361829782 . 
-, 0 ~533279228 

. 001 6594622050 

68 

I Al 1 
Cl~ ______ = 1.528582342257 

I A I 

I A2 I 
C2= ______ = .&287105159090 

I A I 
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e o M P U E S T o 

ET ILBENCENO 

o-XILENO 
.' 

m-XILENO 

p-XILENO 

TABLA 9 

CONCENTRACIONES EN HOLES/ LITRO 

a) ESPECTROSCOPIA 1 R GASOLINA REGULAR 

MUESTRA 1 MUESTRA 2 MUESTRA 3 MUESTR A " 
Cane. 

M01e8/11 tro Moles/li tro Mo1f's/11 tro Mo l es/U tro 

1.528582342257 1.661844962338 1.48897t.237220 1.95987169 308 

O.62871051590~ O. 759934"2433~ p. 3842413639365 1.263676944888 

1.542383409365 1.7912797t.0844 1. 495345 165053 1.843582148439 

1.604428891276 1.960613399082 1. 599D62 ,~77015 1.6798052J 3957 

CHeu1.oepor computaOor.1iI 

X 

Mol es/11 t r o 

1.659822178 

0.759140811 

1. 668147616 

1. 7109773 39 3 

I 
I 
I 
1 
j 

I 
I 
I 

I 

en 
ID 
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e O M P U E S T o 

ETILBENCO 

o-XILENO 

m-XILENO 

p-XILENO 
- ---- ----- - --- ------

TABLA 9 

CONCENTRACIONES EN MOLES/LITRO 

b) ESPECTROSCOPIA I ~ GASOLINA ESPECIAL 

-MUESTRA 1 MUESTRA 2 MUESTRA 3 X 

Moles/ll tro Molee/ll tro MolE's/l1 tro Moles I 11 tro 

1.487879613236 2.033438212192 1.25879582865 1.593371218 

0.9484993582 1.22913416243 1.196239439798 1.12'+62432 

1.952003636903 1.897185107886 2.06494867667 1.97137914 

1.599061224827 1.60589142426 1.4'+890178474 1.5512848 
I 

- -- -- ------~ ------ ------- L-_ 

C'lculo9 por computadora 



TAfL.A 10. 

CUP.DRO COMPARAT rúo DE CALCULOS MANUALES V COMPUTADORA 

GASOLINA REGULAR 1 R 

CO NCEI\ifL"C IONES EN MOLES/LITRO 

- - I COMF UESTO X
1 

Cá"::culo Manuel X
2 

Cálculo Computad. Diferencie del Ix 2 - x1 1 

I 
¡ 

ETIlBENCEN:3 1. 6 5H:3 35611 - 1.659822178 0.001486567 
I 

I 

o-XILENO 0.7582,451 0.759140811 0.000926301 

m-XILENO 1. 664Ef657 1.668147616 0.D03271046 _ I 
! 

p-XILENO 1.710'f.:J4151 1.710977393 0.000873242 I 
I 
I - I 



COMPUESTO 

ETILBENCENO 

o-XILENO 

m-XILENO 

p-XILENO 

TABLA 10 b 

CUADRO COMPARATIVO DE CALCULOS MANUALES V COMP UTADORA 

GASOLINA ESPECIAL 1 R 

CONCENTRACIONES ~N MOLES/LITRO 

--X1 
C~lculo Manual Xi. Cálc ul o Computadore D1fe'r'2nc h de Ix 2 

1.590356433 1.59 3 3712 '18 0. 00J014785 

1.123836218 1. 12462432 0.000788102 

1.95922942 1.971379 14 0. 0 '21"972 

1.54733766 1.5512848 0.00394714 

- x11 

-.3 
N 



TABLA 11 

ESPECTROSCOPIA ULTRAVIOLETA 

Datos para aná11sis de etl1benceno, o-xl1eno, m-xl1eno, p-xileno (Co~ 

puestos puros en 801uc16n de clclohexano) en ga801ina8 por 8spectros

copie U V • 

Longitud de onda Abeortlvldad Molar X longitud de celda 
máxima absorci6n 

(nm) EtUbenceno o-xilenll "'xl1ena p-xUeno 

250.0 877.61 823.74 804.50 811.32 

252.1 534.78 577.97 576.35 518.55 

254.2 536.00 531.62 545.45 555.17 

257.0 444.57 423.21 434.46 498.53 

73 

Las chlculos de la mhxima absorci6n se determinaron midiendo directamente -

del gr~fica (ver espectros 13, 14). Las absortividadeg molares a frecuen

cias especificas para cada componente 8e determinaran por la pendiente del

gráfico absorbancia vra. concentraci6n (ver p'g la celda utilizada -

fue de 1.00 cm. 

Célculos Espectroscopia U V. 

- 0.002790778 •• lea/litro x factor de dl1uci6n 

• 2.790778 moles/litro 
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MUESTRA 

1 

2 

3 

-- ---- - --

COMPUESTO 

Et llbenceno 

o-xilenD 

m-xlleno 

p-xllenc 
-~---

TABLA 12 

ESPECTROSCOPIA U V ABSORBANCIAS 

GASOLINA ESPECIAL GASOLINA REGULAR 

Etllbencl!no o-xUeno m-xUeno p-xileno Et ilbencl!nc 

0.35 0.38 0.495 0.48 0.255 

0.44 0.52 0.63 0.&6 0.25 

0.26 0.305 0.36 0.37 0.26 

- -- ~ - -- - --- --~~---
--_ .. _~ ._- ----- - - - --- - - ----- --- ---- ---

TABLA 13 

TABLA DE RESULTADOS CONCENTRACIONE~ EN MOLES/LITRO 

ESPECTRUSCOPIA U V 

GASOLINA ESPECIAL 

-Muestre 1 Muestra 2 Muestre 3 X MUI!!ltre 1 

• • • • • -2.9200276 -3.685637 -2.07383 -2.8932477 -2.081021 
• • • • • -2.007572 -2.658112 -1.396514 -2.0193933 -1.20364 

3.778427 4.793051 2.706604 3.7593606 2.691352 

2.790778 3.728568 2.011375 2.843573 1.790802 
'--------~ - '--------- -

Cálculos Manuel es 

o-xileno m-xlleno 

0.30 0.35 

0.28 0.35 

0.29 0.38 

--- -- - - -- -- ----

GASOLINA REGULAR 

Muestra 2 _ Muestre 3 

• • -2.071064 -2.353" 16 
• • -1.342703 -1.524227 

2.679194 3.008266 

1.910721 2.119736 

! 

i 
p-xibno I 

0.34 

0.34 

0.36 

L_ _ _ _ ____ 
- --

-
X 

• -2.1685003 
• -1.356857 

2.792937 

1.94042 
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Tabla 14 Concentraciones Experimentales en moles/litro 

Compuesto Gl:Isolina Especial Gasolina Regular 

, 
, 

Et ilbenceno -2 .. 920645478 , -2 .. 08126624 
, 

o-Xileno -2.002807620 -1.20333520 , 
, 

m-Xileno 3.1781891325 2.69158211 
, 

p-Xlleno 2.7902580805 1.79049550 

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

troscopla ultravioleta, haciendo las c~lculos por computadora. 

• Para un análisis espectroRc6pico, ya sea cualitativo o cuantitati

vo, es necesario tener la' estructura deta~lBda de las b~ndaB. as! 

como un rango de longitudes de onda e~ la que las bandas estén 10-

suficientemente separadas, como para poder visualizar con exacti-

tud la ubicaci6n en que· el compuesto absorbe, en el caso espec!fl 

ca de cuantitativo' de mezcles, tal como el análisis de -

xileno y etilbenceno en gasolinas, nos encontramos ante estructu-

ras que absorben en un intervalo bien próximo, en le regi6n ultra 

violeta, dos nanómetros aproximadamente, obteniendo cantidades ne 
. -

gatlvas de concentrac16n. quP. es una consecuencia de la absorban-
I 

cia en una misma banda de dos o más componentes. 
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-TABl_A -15 

CUADRO COMPARATI~O DE CAlCULOS MAÑUAlES V _ COM~UT:ADORA. U V 

CO~~~NTRACIONES EN MOLES/LITRO 

Gasolina Regular moles/litro Gasolina Especie-l Mo l E' e/ll tro 

COMPUESTO Cálculó Manual Cálculo Computado r Cálculo Manuel C'lcul a Comp utadora molesl lt 

ETILBENCE No -2.081021 -2.081266 24 -2.920D276 - 2. 92064 5478 

o-XILENO - 1.20364 -1.20333520 -2.003572 - 2.00280762 

m-X lLENO 2.691352 2.69158 217 3.7781,,27 3. 7787897325 

p-XILENO 1.790802 1.7904955 2.790778 2.7902 5808 

x • Célculos Manuales 

X1 K Cálculos computadora 

-
Gasolina Regular Gasolina Especial 

Ix - X11 Ix - X11 

ET ILBENCENO 0.00024524 0. 000617878 

... XIlENO 0. 0003048 0.00076438 

m-XIlENO 0.000230 17 0.0003627 3 

p-XILENO 0.0003065 0.00051992 

..., 
en 
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DATE 30 - Junio-_86 

OPERATOR RenÉ Max Bust 1110 
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REMARKS 

Espectro NQ 2 

~---
I 

ORIGIN Celda 

PURITy ___ _ -------

SPEED ___ NORMAL FAST _ __ . 
I I SLlTS --- NO RMAL ~ __ W IDE ---

PHASE_ gas (aire) 

CONCENTRA TION 

TH ICKNESS -(?) 

DA1E 29 - Abril - A5 --- - - - ---

OPERATOR Ren~ Max Bustl110 
I 

I I Rl I I N-El_M~-~"l 
I 

SPECTRUM NO. _ 1.1.-... _____ . 

S,A.r.f,PLE 1 - - 1 
-

SAMPLE 2 _ _ _ 

I 
- ------------ - - -------_. 

-~ I 
---_ ... _._ .. _ - -_.! 
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REMARKS O RIGIN Celda 

PURITY -

Espectro NO 3 
SPEED NORMAL FAST _ _ _ 

SLlTS NORMAL WIDE __ _ 
, 

PHASE _g8.!L( psi re ) _______ _ 

I CONCENTRATION _________ _ 

THICKNESS (7) 

DATE 29 - Abril - 86 

OPERATOR René Mal( Bustillo 

FREQUENCY (CM·i
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2 
SPECTRUM NO. _ _ ___ . ___ _ 
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REMARKS O R! GI N Poli~~tireno estander 

PURITY 1DD~ 

ESpEctro ND ,. SPEED NORMAL ~ __ FAST .. 
SUTS NORMAL WIDE 

PHASE PeHcule 

CONCENTRA TION ____ _ _ 

THICKNESS _ ______ __ _ 

DATE ~~_Abril - 86 

OPERATOR René Max Bustl110 

p IKU '-ELI 11 IR 

SPECTR UM NO. -=....3 __ __ _ 
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REMARKS ORIGIN EtUbenceno 

PURITY Calidad reactivo 

-
SPEED NORMAL - FAST Espectro NI;! 5 --SUTS NORMAL WIDE 

PHASE l1quida 

CONCENTRA TION 

THICKNESS 

DATE 2 ~ ~ Abrll- 86 

OPERATOR René Max BustUlo 

FREQUENCY (CM" ) 
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I REMAR KS 

Espectro NQ 6 

4000 3600 3200 2800 

OP.IGIN o-Xileno l E KIN-I ILMEI 
PURITY Ca 11 cted-=-l'=-E'=B.:::..C.=..tl=-" v.:...o=-_ __ ~_ 

SPECTRUM NO. _1 ________ _ 

SPEED NORMAL - FAST __ _ 

/

" SLlTS NORMAL - WIDE 

PHASE liquido_O -'-o _______ _ 

SAMPLE 1 ___ _______ _ 

CONCENTRATION ________ _ 

THICKNESS ___________ _ SAMPLE 2 __________ _ 

DATE 21 - Ahr11._----B6 _____ _ 

I OPERATOR Ren~ MBX Bustillo 

FREQUENCY (CM·I
) 

2400 2000 1800 1600 1400 1200 1000 8.-..,., 
1,... • .., 

c,' 
}'. 

S 
"t: 
r
rn 

I 
I 
I 
I 

600 : 

100 l , " '" I , , , 1 , , , 1 1 ' l J ' 1 ' , I I I 1', , ' ¡ ¡ I ¡ ; i : .' : ' ' , 1 , , 
1 l! 1 l' i l ' I I 1 l' 1 - -' -~, - .. ! ! : .. ~~. -.-l . I ' j 

90 I i 

I 
I 

1 '¡' I : , 1 ! I : , 1 ' I I 1-
1 

. ' I i l' l' I I _ . " " i " I 
sol ! l. ~ ,. I l ' I I ' I i I ' 1I ,!, I ' , I , I : ¡ , ... 1.'..- ~ , ; [~ 11 k ' I l ' 1.l..AW,f}~ .u... .. .' " !! ~. I 7\1'jV"- \ j .. -;-1 , 
-o I I 1 i".~' , J:" "' --". , '. \ ' , ... IH-i~ , Ll ' 1-' __ tl~' : I I í' 1 \ 7rl 1

1 

>;' 1,' ' ' , .., 1 , .' I l · .I~ \1 "fI""n' .~ i 7f,-~'---i+-i (, ', 1) 
1 I lr" , i ! ! I ,! \F l ' 11 , ,1 l . A I -, \ 1 

ti 60 ' " " '¡ 1 ! I ' 1,' , 1 I ' , I " r 1, ,. 1 ! ti, l ' I I 1,: 1;: ~ 
Z , ' 1 I 1:, ,'. 1 1 I " 1" ",'. 1 ¡ I.i ,1 I I 1 I ' 1 ~ ~ " , ' ,'1 - 11 1 ,1, . , l ' I ,'1 I ~ ~ "O l ' I I I 1: 1 ' , 1 l' 1 " I - . . I ! . I .11 1: ' i ' - , ! j ' , ! ;o ~_ " ,1 ". , .,,' r' ' e 
_ 1 I ' l' : I 1 I " , . - ' 1 ., ,', 1 " I '1 , + ¡'-:-- 3: ~ ,i ' I I I 1 " i I 1 i ' ¡ , ' 1 I v" , 1 1 1 ' ' . " 1 1 1 1 r ! ¡ I I , , ': ! I " " z 
Z40 , , 1 ' ~ . l ' l' I 1" 1: ' , O 
4: .' : . : 1 : 1 , ' . I 1 1 ' , , 1- 1 '1: 1 • 1, :, i 

- 'V" 1 . '1' 1 1 I 

¡::: 30 1 : , 1 ' 1 : l' 1 ' 1/ I . i ' 1 . I I '1 I ' I 1 , : ' 1 I ----t--: . ,;. " 1 , ¡l . ,1 , : .! 
I 1 ,', ' ,. 1 I I l ' " 1 .. 

, 1, J. i ¡ I I I I , ,- 1 ;1 I ! 1 , i I 1'· 

20 I 1 l' I 1 I 1 i 1 ! (1' I . ' . 1 '1 i 1 ! ¡ i I 1 1' . I 1'1 , i ' I I! , 1 , -.-J -: , I 
, ! 1 , 1 , . L l' '1 1, ' - ' l' 1 . , , 1 ¡ 1 . 

, I I i , 1 , 1 J ' 1' i 
10 I , 1 , " l' 1 ! ' , ! 1 -: 1 '1 ,, 1 ',J I I 1 1 , J ' " , ' , ' 

, ' i ' " " ' ! 1 1 1 : " " , ! - . 1 . . .' l' , 1 " I 

O, I,!l iTliI ! 1 111 , li T 1,1_, . " , 1 I ! ~i 1!"' 1 
, , , , , , , ", 1 , I I 1 l! . l ' 1 I 

1, I I I J I : I I I ! I I ' , . I I J '1 J ¡ I J I t J I , t I J t I I I I 

1 1 I ' , 

, i 
1, ' 

2.5 3,0 3.5 4,0 5 IM!CP.ONS I f, 7 " e ,,... 



REMARKS ORIGIN m-xlleno -

PURITY Cal1daQ ~r.E!acti~º-

Espectro NQ 7 I SPEED NORMAL - FAST 

SLlTS __ NORMAL _- _~WIDE 

PHASE liquidO 

CONCENTRA TION ___ _______ _ 

THICKNESS 

DA TE 21 - Abril ~--=8=6 ___ _ 

OPERATO R. René Max Bustillo 

P I /1 KII I- I ILM 

I SPECTKUM NO. 1 

I SAMPLE 1 

SA MPLE 2 ___ , ___ _ 

'1 

I 
.-1 

, 
~ 
oC 

r 
r 

I 

100 . ' " " 1 ~ t_I], I I 1 : " t! ' I 'j r 1 ,1 ' "oc> I 
90 ! ~ 1- t- - --'I+-ilf~- -~- - --~T - j - 1 J_~ - --- _-1 - ,1 - + i ¡ _ ¡---: ---t--t--+----~--+----! I 

l= 
1 I ": i 1 1 - , 1 l I 1 1 -- - - - I - ! I : - ! I 

FREQUENCY (CM-l ) 

2000 1800 4,000 3600 3200 2800 24 00 1600 1200 1000 800 1400 

,., ~"_ TT .' ¡-.. I I liT J 1 1 -T~ ---~I' _l--l-~~~- I_-_!rl' i -- ; 
cO , _, ¡¡_ ! . , l' l' 1 I l ' ..' 1 - . 1 ' -¡ , ,-+---~ 

-;70
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V
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tj60 L I ; !. I~~ . , r I 1 I- ' ! r -- '-r- J --· Al. ! Ji. j ~!¡ ] I\~--T;-' v ~ ,1 I !'I ' ,. l ' L _,' I ., 1 -- ' . I ,1 , " 1 l' 1 . ~ 
-.::: __ ..J i I ' 1 I 1 _ 1 1 I ¡ j .1 1 , 1 ! ¡ ' - e < _ _ _. __ ' -¡--~---t-+- ' 1 -z,w In' J_~ -, -----G-- / ~ I -· - -- -1 1 -- - - ~ ---11 - -- -+- 1\-- _ Ii ~¡-----i-' +-~- ---~-- ---41' ,' - ---j z~ 
.A' 1 1 I ' 1 ' ,1 1 - --! I ' , -"'4. __ 1 1 ! ~ " ,1' - - - , , ¡ - - - e 

__ _-+-- - - 1 !' '-1 " I ---~30 1 I! 1 c-
ilIl

--
1 

¡- , ' ----- . J--t--! ,l' --;-"'--,--l--+--¡----' 
20 : ¡.' I I 1 _ _ --- , _ _! I! ,,' i ¡ - --

1 ' I 'I L " -- 1 '1 - !- -! ,- 1 !-- : 1I 
--f-é- 1_ ¡-L 1 f-- ' ! ' l' 1 i I ' ! -- -- --

, 1 i . , ,. : ' -~ -- . . .'.j ....:.,.. , I ! ', . -J--:T' " ' -- -l- '. '. 
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I REMARKS 

Espect r o NQ 8 

40 0 0 3600 3200 

100 

2800 

-, 

O RIGIN p- x il e:...;nc""'---________ _ PEI IKIN- IR 1-
1 

PURITY Có lid BO rp a c:t 1v o 

SPECTRUM NO, __ 1_~ ___ ~ __ 

SPEED NOk...tV.AL ~_ FAST __ _ 

I SAM PLE 1 
SUTS .NORMAL - WIDE ___ , --------- - ---

PHASE Li qu¡d: 

CONCENTRA n ON ________ _ 

THICKNESS ____________ _ SAMPLE 2 _____ _____ _ 

DATE 21 lIt-:-ll_rH; 

OPERATOR René ~x austil~l~o~ ____ __ 

FREQUEN ~Y (CM·l ) 

2400 2000 180 0 1600 - 1400 1200 1000 800 

- en 
» 
$: 
v 
ro 
rr. 

I 
i 
1 

- I 
600 ¡ 

1 

1 I 1 1 1 l' I - I , I , I 1 ! ' I ' ! , 1 ¡ ¡ 
i 1' , , , i I ~, ¡ i ! ¡ ¡, ¡ , 1, 1 tf ---r 1 1 1 I 1

I 
I , ¡------r ' , I1 l' '1 
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90 , 1 , I I ' I I ' ' , , ' !: i I'! I I i -: -~--!-1-- , ! 

!h ,~ Ih 'Á-.l ' ! 1 ' 1 ~ , .. 1 ~ , 1 I J... . !, i , ! ' I! 1.. 1 ' " :, 

80 lr"l'tl i ~~ ... I...t. ~ : ' Irv~rt?~~~~~- fi.!\ ~ \,. 1 1 'M!! ~, , ; ~ ¡ -rMr'o"" _, 
-70 
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tj60 
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1 I 1 , 1 I 1, 1 ' : I 1 " I '1 1 , 1 '1 ~ ,: ' { : 1 I 1 ~ _"! " 1 ¡ Cl 
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1 1 1 1 : 1 : I l ' - ¡, I I I 1 : 1 , I I 1 I 1 1 " 1 'I:! i! i I '1 1 11 "! , ' i 1 I 1 I '_, " 1 l' '!: ~ 
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~50 po-
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30 I j 1 ¡ I I ¡ ¡ i 1, r, L!, I : i , 1 1 ' ,¡ I I I ' ; \1 1 " ¡ : 1 1 , ¡: I ' l' 1 I 1 : 

' j 11111' , l' 11' "j'I ' 1 1- .1 ' ! I I 11 1 _1 I 1, ¡:' , 1': 1 l " j 'i! l ' 

1 ' 
1 1

1 

,T , l-:-r 1 1 1 l' l' " 1 l ' 1 ' 20 11 ,1 1
1 

,1 I ' : '1" I I I I , 1 l! ' 1 1 , ' : I 1 , I J ~ '1 " , 1 1 '1" ' , 1 _ 
- ' '1 1 1 1 \ ' 1 1 1I I i I ,1 4,', ! . 1 T ",1 J 1 -.-!. , 
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REMARKS O RIGIN _ _ ~eeol1n8:::......:E::.:s::.;s:.:c=---_____ _ RKIN-I ILI 11 I 
PURITY Regular 

SPECTRUM NO._1 _______ _ 

Espt'ctro NQ 9 
SPEED NORMAL _-_ FAST __ _ 

SLlTS NORMAL - WIDE __ ~ 
SAMPLE 1 ________________ __ 

PHASE Liquido 

CONCENTRA TION _____ ____ _ 

THICKNESS ______________ _ SAMPlE 2 _ ________ , 

DA TE 30 ---,<-J=un.-,-,i.."o~-_8~6.,. _______ _ 

OPERATOR René Max 8ustUlo 

FRE QUENCY (CM" ) 
4000 3600 3200 800 2400 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600 

100 , 
I 1 lIt\ Jl 1 / 1 I 1 1 ~ I ! 11I 1 lA ~ r~ i l 1 ' 11 ' 1 I i I / 1 1 1 ! 1 ," '" 

90 , ~~" "",' 1 i ¡ I ~W~~~~~ l ;,V , 'i II!I l' lJtilL~ ~1 :]' ':I-LTlT- --:= 
~I I , 'jf~ ,ULjlA I IJ¡.A. . I I , ' I I I I I! II ' 1) ]1 I I/! I ~Lrl r', ~Ut'~ '1\ · 'N ~fV : , , 

1 I '1 -1 :"~ ~! W ' . ' ,,! I l' ! , ! I III:! : I tJ 1 I , ji, : 1'" I I 1 :1 i' rr¡:- -~ I-~ 
'1 " I ! ( ! I , , ! i I 1I i' ¡ l' 1 ~l I 1 11 r l' i / 1 I , 1 " I I I -~ , : 

80 

U'l 
}-

~ 
"'O ,... 
rr. 

-70 ; I I! ': :r , ,1, :11 I 1 1 1 11 i!: ~i.' ,; 1
11 

! ~ I ! i -t-¡~ ~ --1-* I 1 ' ! 1, I! i I 1 I! !1'11 1,1,1 1' " 11' 'Ij' i" 1 1'1 "', ,! ,1 l ' C/') I ,! -' I " • I , ' ., ¡;; 

UJ 60 ' 1 I !' ' ' 1 , :!1' I .11 J I! 1 j I l' I ~ '1 ! , 1, '-r-r;--- -, ~ - - ~ 
u ! l ' / I '! 1 r' I l' I! ,'1 - ' --f-- --~-; Z 1, , ! .l " I I ,', I i II! : II !! : ! : I l' I 1 :' ~ 
~ 50 : 1 ,! 1 1 ' 1 1 :1 1: I 11 1 ¡1 1 1 1 ! I ;. 1 I! Il' 1 I " I 1,; 1 I i 1 - I - - !i. 

~ : I 1 , I / 1 ¡ 1, ' . I I I I '! I ~ i I 1 1 : 11 I l' 1 ~. I ! : l' I ,1 1 I , ,1 ,; 1 ¡ ,1 i .-== 
ti) 40 1 ' I , I I ! I l ' 1 ~ 1, - [ I 1: ! !! ,! l' ! I 1 1 '1 I I 1I ! i 1: ¡ l ' ! i 1 I I I I 1 
z 1 1 1 1 " I 'j l' '1 1 ! ' ' -H+j-----!--,- -t---1-4.: I . I 1, 1 1 11, 11' :11, II1I I I I 1': ,!II i I I 

~ 30 1 1 1 1 1 I ¡ 1 I I I 1 ' I 1, : 1 I l. !, I I I : I 1: ¡ I I 1 I I 1 1, ¡l' ! I !!' ! --~-
_ I , I I I 1: ¡, ¡ " ! I 1

I I! I ¡ 1 ,1 '1 1: '1 I ,1 ! i . ! I I I ! 
20 1 I 1Tl111 ! 1 l. I i 1 1 ' 1 1 ~!I! 1' I 1111 ¡ I 1 I I1 11 I ,1,1T:'-I~-~ 

I 1 1 11 1 !j I / I ~ i j I 1 1 j 1 J U I 1 j 1 ¡ 1 jj ll, ! j lJ . O ui! ' J _J1LL~JJ ! I , 1' ," 

, I 

nTn 111111 [ [ ~'IJITjJmTTTrT I TIITTT rrTT1TrTnn l 1 : lnnTTíl Jll DTlfll l l llll l1 I 11 : í ~ 1 , 11I1 ' ~ I , I I I I 

1: fffiW 
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REMARKS ORIGIN Gasolina [sso Es pec ial -------PURITY ____________ _ 

Espectro NQ 10 SPEED NORMAL - FAST __ _ 

SLITS NO~MAL - WiDE _ _ _ 

PHASE lIquidé ____ ____ _ 

CONCENTRATION _______ _ _ 

THICKNESS ________ ___ _ 

DATE 29 - Jul1rl - 85 

OPERAT6R RenEs f.lax 8"sti 1 ]0 

F' 

SPECTRUM NO. __________ _ 

SAM_~LE 1 ____________ _ 

S~:LE2 __________ _ 
en 
> 
~ 
~ 

m 

FREQUENCY (CM" ) 
2000 1800 1600 4000 - 3600 3200 2800 2400 1400- 1200 600 I 1000 800 

I 
iOO I 1I I I 1 1I I l' 11, ' 

90~~~~~~44++++~~~~~~~++~h+~~~4+~~~~~~~-~_H~~~~.+~~~~~~ 

80 W'Y 1 ~ I 1 ~ 1 j 1 ti' IJV, I 1 : I I 1 I I! i I I1 1 I 1 1: q. ~ 11 i ~ ! I ,1 I I I ~~\ " J. -i j I I Uf\.. l.a ! 1 1 1 ,1 I 
1 I 1 1 :1 1 1 I I 1 IN 1 I I 'i 1 I 1 

1 'II! 11:11 I: }f\ I f.' I ~ , I I I-t I I I < ~ ~\¡" r.~ I ¡y I 1 i 1, ' ~VI 
~70 1 1 : 1 1\ 1 I I~ i 1 I J 1 i I I ¡ 11; lill II! ,'ii !! ' ; ' ~ llll "1: 111 \ ,'11 .11, i~l, :' 

W 1 1 1 \ ¡ I~ 1 ¡ 1 1 1 1 1 1 I 1 1 1 1111 111 1 ¡ 11 I 1 ! ¡ i ! I í ,;- 1 ! 11; 1: 1 ! 111 I i : 1,1 ,1 1 , ! ,1' Jt ~ 
U 60 1 1 "\ ' ~ I I 1 l' 1 ¡ I I 1 1 1 : ¡ I 11 1 1 1 I I 1 1 I! 1 I ';, ~ I j ¡ I I ! I ,1 1 1 I ! ¡ 1, i 1 1I ! I I 1 l ' ¡ \ c: 

1 -1 1 1 i 11-1 ' 1 11 i ! 1 i 1 I1I1 ¡ 111 1 1111 1 I 1 . 1 , 11 i 11 1, 1 ! 111 I, ! 1 I 1II 1 tl l, ~ 
t:: 59 1 I i 1 1 l' -1 1 1 i I 1 I 1I1 1I11 1 1 11 ¡ I!, 1 1 i ¡ 1 11 1 I I 1 I 1 I! 1 1 I 1 !' I 1 ! . 111 .;- O 
~ I 1 1 1 1, " 1 '1' 1 ,,1 1 I 1 11 1 I 11, ! 1 1 1 '! 1 1" I I 1 11 ¡ 1I : I! 1 11 I I ¡ '1 1 1 ! I 1 I . ' , ~ 1 

40 " 1 1 1 [ 11\ I 1 I I I ¡ 1 ! I III-j 111I ! I! I 111: '1 ¡! 1 Ll "I,; III! 111 J! ! 11 1 1; 11 1 : 1I 1I ~I d , I j 

.5 

, I 
',~~~~++~~H_~~+_r_~~~~~~~~+r~~~--~~~~~~~_r~rr~~~++ 

¡ 1 

1 1 \ ! ¡ 1I : , i 1, 11 ¡ ; I ' l' ¡ I 1: I! 
~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~! ~I~I-, ~' I ~I ~I ¡ ~I ~! I r ~ ; : 1: i i! I i I I I 1 1 I ¡ 1 



REMARKS ORIGIN G8~olinª ES5º [~Dp.clBl P I /R KII I-ELI 1I 11 I 
PURITY Gasolina reci@nte 

1 
SPECTRUM NO. 

SPEED NORMAL FAST 
Espectro NQ 11 

SLlTS NORMAL WIDE 
SAMPLE 1 

PHASE U.q,ulda 

CONCENTRA TION 

THICKNESS SAMPLE 2 

DATE 29 - Julio-S6 

OPERATOR 'René Mex . Bustillo 

FREQUENCY (CM·l
) 

.4000 3600 3200 2800 2400 2000 1800 1600 1.400 1200 1000 

¡111I1T-: T~ 1 ; !I¡rnr ;n; 111 1 ¡ 111 T i 1 I¡ lill l ':'I II:'1 1 ¡I I J: l iLJ1 L L-"~ 
IVI I I I 1 1 1 I 1 1 1 I 1 1 1 ' 1 1 1 1 1 1'1 1 1 1 1 I I I I I I ¡ ttl ; ¡ I 1 I i 1 i l 11 1111 1 

01"1 111111 1y...w, I I 1 II11 1 1 1111 1 11 1111m l 
2.5 3.0 3.5 4.0 5 (MICRONS) 6 7 10 11 12 13 14 16 
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r-

"' I 



REMARKS ORIGIN _ Gasolina Es~o PI IRKIN-ELMI Ir::l --1 
PURiTY ' Regular reciente ------

1 
SPECTRUM NO _________ _ 

Espectro NO 12 
SPEED NORMAL FAST _ _ _ 

SAMPLEl ____ ~ _________ __ 

,.;000 3600 

10'J 1 , 
I 1 1 i 1 I I 
I 1 ' I 11 1 

9:> Al 
I I 1 

r", _L. .J! 
, 111 ~I I 1 

8::> 1 1 I , 11 ,..~ 
1 1 ! 11 1 1 ;e 1' ::> I 1 I 1 

w 6 :> 1 I 1 I 
~ 1 1 ¡ 11 T! 
g 5::> : 

1 I 1 l ! 11 
11 i 

~ I I , i 1n 
:> 1 1 1 1 I 

e: ... :> I ! 1 1 11 1 ..: I . I 1 I 1 ' 
I ¡ I 1 1 11 I :>1 ' 

I 1 1 " 1 1 ¡ 
.. ~ 1 1 1 I I 11 1 

, I I I I I I \ 
1 1 I 1- 1 , I , , 

.5 3.0 .-

3200 

111 11 
¡ I 1I ¡ 

1 1I 1 ¡ 1 : 

1 

1 1 

1 I 1-

I I I I ' I 
1 1 11T' 

, I 1 

SLlTS NOrw,Al - WIDE _ _ _ 

PHASE liquida . 

CONCE NTRA TlON ______________ _ 

THICKNESS _________________ _ 

DATE 28 - - i1br i 1- 86 

OPERATOR Ren~ Max Busti110 

SAMPlE 2 __________________ _ 

ti" 
> 
~ 
""O 
r
m 

I 
I 

600 1 2800 
FREQUENCY (CM-I

) 

2400 2000 1800 1600 800 1400 1200 1000 

i 1 I I ¡ I [ 11 ¡ , 1111- ¡ 1 :,í1F í¡ ]TFTf11:01~~¡! : 1 1 11 1~1l ¡: í 1 : ,1 I I! 
111 1-, 1\ 1I 1 : 11 I i I i 1, i I ! ¡:; 11/1 ¡ lTrl ~-;¡TT-' ! ¡f-II,ITIII 1 11 ¡, 1: ,11 J -r:-r~ 1 ¡ 11, 
1 1 ¡ 1I 1I 1 '1 r I 11 1 ¡ 1 i liTFiTrr-11 ¡m.: ! , J, ; I 1I i 1/1 , 1I I JI , J lll ; r - ~ - 1 i I.M I nJ'\ ' I1 ' I 
II1 ! ; 1 r:f!T 'T'r- 1 I!J: ~_ I; ,~h.AII:II'II: 1:,1 ~\,Jif..Á 'M'~f" , 1:· .; I 
111 , .~~~J';--~ ... " r , .~r'i';iT 1 1 'I ~~ 111111 W,1111 '~ '\/' .,1, :-111 1 '1 1 I 

1l I.l~I- 1 1 1 , : 1 H 1 1 1 11 11 1 1 1 ! 1\ I i ~ 1 1 i! 11 ~ I "' I i; , 'VI I/ I I 1:. 1 ! , 1 ' 1 f I 
i 1 1 ! I l' I : 1 i ! I ' 1I1 I ,¡, i i 1 ! I .' ¡ I . ~ ¡ 1 1 i 11 , l' '1 I ~ I ¡ 1 ! 1 "i! ' al ' Ii ~ 

n I 1 1 11 j 1 1111 1- 11 ! 1 111 I :, i ¡ I 1 j-¡ ! I 1 ¡ .! I 1 i 1: I ~, , t\~ 6 
11 1' 1 I I I 1 1 : 11 1/1 i I 11 ! 1I1 i,: i ¡, 1 1 1 I l' 11 i 11 I 1 111 I 1 '1 ~ 

! 1 1 1 1 I 1 1 I11 11 I1 11 1111 11 1, 1 I1 I1 1;1 111 111111 11 il ~ 
1 I 1 I 1 1 j 1 i i 1 1 i 1 i 11 1 IIII ~ , i i! ~ 1 1 ': j III! : ¡ 11 " I 11 6 
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Determinaci6n de ebsortividades Molares e Frecuencias especificas p~ 

ra cada componente. 

Pendiente de la recta. 

COMPONENTE ~ «(.; ... 11 tro/,,o)"'c~ '2 (,t .• 11 t/t: /1) . ""~ ~(fPlt/(; M...a "W- 11t/c,l./~ 4 

ETILBENCE.NO 877.61 534.78 536.00 444.57 

o-XILENO 823.74 577.97 531.62 423.25 

m-XILENO 804.50 576.35 545.45 434.46 

p-XILENO 811.32 518.55 555.17 498.53 

Absortivldades Molares 8 frecuencias Especificas. 

Gráficos Absorbancia vrs concentración • 
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Al efectuar el presente trabajo de análisis cuantitativo de xilenos y 

etilbenceno en gasolina por espectroscopia infrarroja y U V; n08 he -

mas enfrentado a situaciones importantes d@ mencionar tales como 

a- Calibraci6n del aparato (espectrofotómetro 1 R. P.E. 710 A), efec

tuando el c'lculo de la desviaci6n media, tomando como referencia

el espec t ro del pollestlreno estandar, donde se obtuvo el valor

de 15.1570 cm- 1 como desviaci6n media de la frecuencia (ver tabla 

2 pág. 57). 

b- DeteTminaci~n del espesor de la celda a utilizar en espectroscopia 

infrarroja. Esta medida se efectúa, partiendo del espectro de la 

celda vac1a. De esta manera el espesor de la celda esté relacio

nado con el número de picos obtenidos entre dos frecuencias cua -

lesquiera por la sigu i ent e ec uac 16n : 

b - n 

Donde b es el espesor de la celda . n el número de plcos y () 1 Y 02 

Bon las frecu encias escogidas, de tal manera que puedan contarse 

los pico s, el valor c bt pni dO pnr a l a ce lda fu b ~ O~055 cm. Ver-
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p~gina 49 Y espectros NQ 1, 2 Y 3. 

El procedimipnto par a pstp c~ lculo 9~ rpaliz5 as ! 

l-
- 1 Sp pscoqieron como llmitp s dp f r pcu Fncia 240n V 1800 Cm ~ luego 

se procedi5 a contar el número de picos pn psp r anqo, obtp.nipndo 

se para el psopctro normal 72 picoR y oara pI r~pido, 60 picos-

como prom dio, aplic e ndo postp rl ormente l a fó rmu l a, se obtuvo el 

vellor spñalado. 

c- Obtenci6n de l pspectro dp lo s comD ues toR pu rn s (todos gra do rpa~ 

tivo). En b ao p e p llo~ S~ 9P pr.rio n ~~nn l o~ b a nd e~ Anal ! ic as -

( pspectros·) et iblenceno· NQ 5 o- xil cno· NQ 6, m-xil pno· NQ 7 , 

p-xileno· NQ B, a dem~R de consider ar cuatro absorb anc i as ~ cuatru 

frecuencia s, para el cálculo del valor de tt.~"; npcE'f1sdo para in 

cluirlo juntn e nn pI va lo r rie l ps op s or dp l a ~plrl ~ como pI valor-

con!'>t Bnt p;, • d • lo • D ; 1=. 1 rl ' '·r.IJé1 riOn¡·5 1 i n" ;ü s pa r a e l cál 
n n n n 

culo de las conc ent rac iones dp lo s cuatro is6mer os consideradoq. 

d- Muestreo para pI análisis dp xilpnos V etilbenceno. 

En cad a una dp l = ~ mue9tr a ~ S P midi p. ron cua tro ab sorbanr.ias, a cua 

tra f l'p cu pncia f' V' ~ in;:P 'i t él ron r s to e v a lorps pn r.ll a tro pcuaCiOnl?9 
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La manipul ac on m a'pm~ i r' ~; t' UP f"'ci, l it-' r1 ;" ;JO!' Fl uso lipl ólgebrB de-

matrices. 

Los valores de l as concentracione s obtenidas sig ui endo est e proceso, 

pueden obse rvarse pn l a tab a 8a pera Q Aso linA~ req u l a rPR y en la ta 

bl a 8b para qasolina PRDPcia l . 

Aún con todo s } O !'l i nco nv E' , i nt .1 ;'i pr c:;r n t .., ¡j'.q t-'f l l'l dPRld:r nllo del aná 

llsle cuantitativ o de xil ~nos. V etilbpnce no por pspec trosfotometr1a-



99 

1 R ; Be esté satisfecho con lo s resu l t ados ob t enidos; además esta té~ 

niea instrumental, 2 S muy i mportant e para an á l 1 ~ i s d p. l tipo considera-o 

do en este t raba jo, y d e j amo s como sug e re ncia , se inc l u ya den tro del-

programa de Qulmlc8 Instrumental por la aplicación industriel en el-

análisis qulmico y en generel por la versatilidaQ en enáli~is de mez -

elas que presenta este mét odo l n9 trumental~ 

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

pectroecopla ultravioleta podemos mencionar. 

e- Se determinaron los máximos de absorbencia de los componentes pu-

ros para seleccionar lae bandas anellticBs (espectros-) etilbence-

no- NI 13, D-xileno- Na 14 m-xileno- Na 15, p-xileno' ND 16, ade-

~ás se hicieron cuatro diluciones de cada uno de los componentes -

puros, midiendo sus absorbancias, para posteriormente calcular me 

diente el gráfiCO absorbencia Vrs. concentración, el valor de la-

absortividad molar de cada uno de los cuatro componentes a cuatro-

longitudes de onda ver gráfiCOS páginas 93, 94 , 95. 

b- Muestreo. Para el análisis se diluy6 cada una de les muestras -

por un factor de dlluci6n igual a mil, pare poder efectuar les le~ 

turaa en el rengo U V; siguiendo el procedimiento del literal -d-

pág 97 (IR), y pObter i ormente multiplicando este valor por el fec-

tor de diluci6n obtuvimos los resultados repo r tados en la tabla 12 

pig 74. 
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e o N e L u S I ON E S 

El 8n~ l i R i s cu ntjt at1 vn dE> ffi P lc l aR, p~ oDsib l p rp~ 1 iz ar lo , tant o por 

e s p ctro s copl B I R, c omo por PR ppc t r nscop 1a IJ Vi s i pmpr p V cu ando los 

espectros po r an al i z8r , pre senten l as pst ruc tu r8 ~ det a ll adas de las -

bandas , V quP ps t as "p pn !I Pnt r pn l o RlJf i c i E>ntpmpn t p se para d'3 !3 , como

para poder medi r con pX 2cti tud la u h ~pc i~n dp lA ebs orhancia. 

Aún c uand o e s r os ib l e l' pa l i za r pI aná lic; is cu ~ n t it at! v o dp qas olinas, 

tanto por esp pc t r ofotomptr la inf r ar ro j s como por p9pectrofotom ptrla -

ultravioleta; no es posible r e a lizar cnmpar aciones entre est os dos m~ 

t odos in Rt r ument ale 9 d an ~1 1 s 1 s ; pn or i mer lU~8r p or~up en la t ~cni

Ca s pguid a OBre pI B n ~lis i c rnT' PRo pr. t '(' of ntomf' trta 11 V 9 SP de bpn to -

m r en c onflidel' ac'. ón .... 1, u nO tl "1 r-f3:¡¡P! ¡ o ,l lIlrJ !:ol'.'e. t i? V purp ZB de l -

mismo, ya que las tr:"as rlp i rTI purp zas DUPden decrece r e l rango w'Iu a l

haci a l as mas baj as lon gitudes de onda, ocasionando con pllo errorps

en el ;n ali Qls, Bdpm ~ s pn la man i nu l , ct6n de I F mUPR t r a (diluciones ) 

se pueden i ncl uir o t~ o~ er ro res quP ps t án fu pr a dpl al c a nc p de l op er~ 

dor , como so n , er ro r ps deb i do al ma t pri 1 V eq ui no ut il i z ado V los -

errores inde t p rm i n a d o ~ ~ U P Ri guen la lev dp pr bRbili nad V cons ti t u

yen erro r e s f or t ui tos ( MI azar ) , que s e dan ~ún cuando ~P t p. ngan las 

más elev adas pr ec auc ion es en la operac16n ( análi s is); e s tos V otros

f acto r es lim i ~n ps t a t~cnic a en e l an ~ li R i s ~e mezcl as ; pruebe de

e llo s on lo s result ados obtp nid os pn es t e trab ajo, pues se obtuvie -
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ron valores negativos de concentraci6n para el etilbenceno y o-xileno 

y loa velares de lBe concentraciones para los otros dos isómeros se-

incrementaron de manera considerable; por consiguiente loe resultados 

no fueron tan definidos como con la espectrofotometrla infrarroja; ~~ 

to se lo podemos atribui r a la pr esenci a de un mismo grupo crom6foro-

en le estructura molecular de lo s xi lenos. y que l a influencia de la 

poelci6n de los radicales alqul1icos en el anillo arom~tico no despl~ 

Za la señal (picos), lo suf i ci ent e como para poder medir con exacti -

tud la ubicac16n de las absorbanclas. pues en una misma banda apare -

cen tres de 106 cuatro componentes; para nuestro caso las diferencias 

entre los máximos de absorbancia de los componentes de la mezcla era -

de dos a cuatro nanómetros . 

La espectrofo t ometrla 1 R. presenta ventajas sobre l a es pectrofotome-

trIa U V, en el análisis de mezclas pues no se requiere de solventes. 

ni diluciones para el análi s is, se r equiere menos tiempo para la ope-

reci6n. además l os espec t ros 1 R, proporc ionan l a i nf or maci6n estruc

tural de las mol~culas necesa ri as pera e l análi s 1s; al co ns i derar las 

bandas de absorci6n éstas se encuentranlo suf1cientemente separadas -

coma para efectuar un buen análisis. 

Las medidas de deten~ci6n de las gasolinas son indicadas por el n~me-

ro de octano; cuanto mayor sea este núme r o meno s tendencia tendrá la 

gasolina B de tonar. entre l os hidroca r buros le s que pre~entán el ma-

yer {ndice de octano son loa hi drocarburos Brom~t l c o9, en con secuen-

eia pueden adicionürse para i nhibir ls s de ton ac ione s . En este ená-
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lisls se considerar on l os xilp no s por presentar un valor an tidetonan 

te el~v ado , sus di fe r enc ias en l as concentraciones pntr e la gasolina 

r egular V e s peci Rl , sp observ an al s omp a r ar 13 t~ ~ l a 88 e nn la Bb. 

Vari aci5n de l A consp~ tr ~j6, 

r r gular y qB cl i n~ ps ~ e c \ a l_ 

-----

I Ga Ao lina req tll a r 
Vari ac i5n en Gaso lina espl?cia l Var i , c i5n en 
mol ~' R/li t-r n mo lps/li tro 

-------------- f- - -- ·_------t ----- . .. __ .~_ .... - ._--
Etil:,""ncl?no 0 . 0 58 o- x i l eno 0 .3556217 

p- xi leno 0.16 2766 m- xilf' na 0. 294352 
c... -- - .-

COMPARACIONES 

Esnect roscop{a 1 R ESPl?ctro sr.op {a U V 

Se re ~ uiere meno s ti empo El proceso de s náli s i R es -

para rea lizar aná li s is m~s l argo. pues s e requ iere 

t i empo adic io nal nnra la 

rreparaci6n de mUE'At ra s. 



Espectroscopta 1 R 

La Muestra liquida no 

necesita ~ i l ui r se par A la 

obtenci5 n rlr l es pectro. 

El espectro e ~ más i ~ f orma 

tivo, considera en pl toda 

la molf..cula .. 

Las banda s ps tán s,: fi c ien-

t emente se paradas como pa

ra permiti r un anállsi~ más 

comp leto y eX Ac to. 
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Esppctroscopia U V 

- E~ necesario un fac t or de di

l us i5n para poder o bt ~ ner un 

e!';pectrn. 

- El e soectro S 2 rie np únicame n

te a 1rup OB c rom6 f oros exi s -

te s pn la estruc t ura molecu -

l a r .. 

- La q b Bn rl~R pspes tra lps es t¡n

muy próximas, lo que dificul

ta un análi s is exacto. 

Al c ompa r ~ t' los Cl '1 to s o'1t F~ i . 'o..; r1F 1 e ;; t.-. ':l l a :; :O,a '! ~~ ¡;fiol .5 e nn l a -

l écima s . y, se at ribuye a la c ap aci da d de las máquinas (calculadora l 

comput ado ra) S r puede compar ar por Pjempl n l os dn t os oht enido s para-

ci f ra dec i mal ( vpr mu ps tra 1 de la t R l a 13 p~g 74 Y comparar con la 

tabla 14 pág 75' n, UE' car r egpondl?n a la misma mu pstre) .. LOR cua r1 roR 

c omp ar a tivo s rl e r . sult ados (cálcu l os ) g p nueden observar pn la pág -

71 y pág 76. 
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En r fsu mpn, consi dera!nos ~ u e el m ~todo pxperim pnt al es muy satisfac

to rio y quP cumple co n l os obj r tivo q orOr u ' Bt o9 pa r s u ~ e sarrollo. 
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