Determinacion de estructuras quimicas

promedias de betunes por métodos
espectroscopicos

M. N. GONZALEZ [*)
M. D, HERNAMNDEZ {**)
C. OROZCO (**)

A, PEREZ [****)

F. CASTILLO (™)

RESUMEN. Lo grun variedad v somplefidad de los constituyentes de un betdn asfaltieo hace que su andlisis quimice realte
sumameante difieil. Se recurre por sllo ol eileuko de pardmeteos tolecilizes, empleando téenicas eapectroasipions, datos de
andliss elemental y pesos mekeenlores. Se establece asf la estractura quimiea promedia, cuyo eonocimients o= de intends
para determinar sis pasibles usos [ndustriabes

Dada la diversidad de propaeatas hechas por diferontes autores ¥ la disparidad en evanto & simbologla, scuaciones ¥
pardmetroe de integracita, se expone & eontinuaciin una vevisiin bibliogrificn que =2 ha realizado eon el fin do eomparar ¥
sintetizar loa brabajes que se eikan eon mayor nslstesela.
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INTRODUCCION

E andlisis quimico de on betdn es sumamente @i, deda
gron varedad v eomiplejided de sus conatituyentes, i om-
boega, oz muy intepesante o eonoeimicate de pardmetros
eniskerubares gae paedan domos wng iden de la com P asiiE
eatructural promedia del misma, en orden i estahlecer la
posibilidad die 2us w=os indusiriales.

Se han heche multitud de Intentes spesminados o esta-
blecer eata poathle estrocturs quimien promedia, tonte de
betunes somo de otras fracciones diferentes de petriben o
cartiin, En este sentido debemos sefialar que dosde que se
gemeralizd on o [sboratories el emples de tienicns ospee-
Lrogedpicas, aumercsas nvestipadores bun trabajade inten-
tande establecer o parinwtmos mds iddneos a ealeular, las
ecipneiones méis adecuadaz para ello v las thenbeas inst-
mentales que affeden und inavor precisidn en los resulbades.
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Loe el Tin de comparar ¥ sintetizee s propusstas de los
diversos mutores hemos realizadn unn revisidn biblicgrifica,
y protendemce exponer las conclusimes que s extraen
anfilizis de los Lrabingas ermeultados.

En nueslrg resumen vamce a distinguir dos graredes gr.
pos e propuestaz. En primer lugar haremcs mencicn &
pauellos trabajos e que s establecen pardmetros medios de
estracturas maleculares, bpsando prindpalinests kas ecpacio-
= efmpleadns pars su cdloulo en los dotos extraldes de ln
espectroseop(a de "H-RMN. Posteriormente agruparemos o
los nutores gue utllizan Smultinesmente datea de TS RMN
v 'H-RMN.

Diebensos sefialnr que existen diversas difevencias snim
las distintos estudicacs. Low pardmetros que proponen ealen-
lar no eoirciden en muchos de loe razes, & Incloss hakiendo
coincidancta en &l pardmetro propoesio poeds hpber discpe-
panciis én las epuneiommes que s consideran més adeciadas
parn su cdlenln, diferencla derivada en miechos easos de 1a
térnica espectreaciipiea eseoprida paes & eatudio o simple-
mente de fs tonas que se considers que deben distingairee
para reahzar In integraciin del espectro do resonancla: Par
dltima dohemos sefialar que existe tambidn confusion y dis-
parided 0 o que s mefiem 2 Jos simbolos smpleador para
imdi=ar un misme pardmetrs,

Todvs estos hechos son los que pretendemas reflejar
clarificar en este trabaf, en o que se recogen las propusstas
e eon mayor inslstenein aparesen an g bibllografo eonsul-
Exila,

Comenzaremos estableckende los pardmetroe propuestos
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por cada uno de los natores consuitados (Tas ecaclenes peo-
pucstis por log miamaes se indiean on & Anexo 1), 188 05
de infogrocidn que distinguen ¥, on 50 cas, (25 suposiclanes
gue hacen.

Posteriormente haremas ui eeluibio eamparativa de la in-
formaeitin apertads on esds uno de s easss, sefalamde an
cundros resumen bos pardmedros propuestos par eda grupe
de mutores, cundros en la gue cheervaremos que en ditima
instaneis las difepencias entre Wned § atkos no swn tan noto-
hles, al mencs an |o qae respects 2 I naturabesza de los pard-
metros que consideran adeceadas nwedir.,

Finalmente, harenas un hreve amilisis de sdmo eslos pa-
rdmetroe intembun establecer ba paturaleza v oestroetum de
les diferentes pomponentes, wrmendtions ¥ naftésice-satars-
dos de los matedales bitwminosos.

DETERMIMACION DE ESTRUCTURAS MOLECULARES
PROMEDIO EMPLEANDO DATOS DE IR Y "H-RMN

Uno de lns primerss itleantos que se hisieron para deberminar
parimetros medios molernbares duia del aflo 1960, en que
Brown ¥ Ladner (14 estaldeciern bos pardmeteos que s 2e-
aakan &6 la tabla 1, empleando datca oblenides por espee-
trosmapia de [R, TH-BM¥ v andlisis clemental, Parg caleular
pstos pardmebnas proponen utillzer kas ecuacicnes que 5 in-
dican en la tabla mencionada e integrar el espectm de nese-
nancia distinguiendo an o misme s replones:

Hy Betinl centrade o §= 2,8 de la del CHCl,

H, Bepal centrads g & = 3,8 de ln del CHLCI,

M. Sefigl eenteada o <B4 de la del CHLCl

Para caleular estos parametros en ks betunes, Brown y

Ladnes deber asumir uns sarie de supoestos:

— H, +H proviene de restar & B, (protanes armmilsos
midls: fendlices] o contribaeidn debida o los protones fend.
licod. Fara detenminurn suponen que todo e oxlgene san-
pemito en lag fraeciones s aneventes unkle 2 anilkos aro-
mdticas, noe eomparthde entre ellos, ¥ que un 6% de
mismo pertencers a propos fepdlicos. Bele dltimo dabe se
vie corroborads por el espectno de TR

— Parz el vileulo de xa y, of espertro de TH-RMN no aporta
dantos suficientes. Podria hacerse un edleuls abservando b
abaorrin de los gropos —CHz v -CH, en [R. En cunl-
quier-vase, bz valores de 7 oy podelan oscilar entre 15 ¥
25, Brown ¥ Ladmer propomen emplear los valores
&= =2 an todes los easis pars ol eflealo de bos diferen-
tes parfmetros, simphificands ootablemente lis eeueio-
fers. Hata declslin se ha visto aaalada por trabafos poste-
mares {2,

— Los soillos aromitioss 1o 52 unen par entices (-1 tamo
exn wn 2lstema. polinribieo:

— En ¢ edleuln de bos pardmetros mo se tene en cuents ol
nitrdgenc ¥ &l azufre que contienen lus diferentes fraccio-
nes,

Sigusendn bn lines e Toa aulores anteriores, Ramsey ¥
ol {1} proponen ef cdleulo de £, @y B, 00 de forms
semeiante a coma o hacen eflos, ¢ inerementan el ndmers de
pardmetros o cakealar definiendo los que se indican en b5
tabia 2. En I integraciin del eapectrs de resonancin distin-
goen las slgalentes sonns

Mz 0,40 - 880 &  Hp 200 — 4040
Hg 1,05-200 8 H:050-105#

La suma de H, y iy, eomeide con fog llamadas I, par
Brown y Ladner.

La finien refepensin gue heeon a heteraitamo se redoes o
Indicar ks posile existencia de grapss hidrezik de natarale-
g fendlica, log cuples se integrarinn |untoocon los protones
aroindtivns; sl embargo, su aportasiio e tan beja que no
eonteibayen de forma algnificativa 3 1a sefinl indiead

Postetkormente Speight (4, 51 analiza este tipe de com-
pbestos, empleando datos de espectroscopia IR y 'H-RME,
anfilisie ebemental v peso molseuiar [per asnameni e pie-
gidn de vupor), e intenta extraer una mayor informsdin it
Iog eapectros de resonancia especkalmente en lo peferente ol
eardeter aromdtien de las difermies freclones del betidn
Paru allo propone &l slowls de otres parimetrs digtlotes
loe establesidos por los adlures Anteriores ¥ que s recogen
en fa tabla &, Speiph inbenis abtensr la maximn informesan
posible areres de Jos diferentes Lipos de hideigencs exisien-
tes v para ells distisgue cuntro zosns de Inlegraeidn en ia
megitn do resonancia de protenes de carbonos suiurados,
e de la zong de areemdtieoe:

H,, 0,50 140 4 fesesiin de H metificos.

. 0,90 — 1,80 4 fraccitn de A motBdnieos paralinicos.

H, 1,40 = Z20 4 fraceidn de A nafténioo.

Hy 1,70 - 840 4 fraceidn de & en a respeeto » anilles aro-
maticoa.

H, 640- 8504 tracelén de H aromdtices, fenoles y parro-
=,

Debermins sefalar que o pesar e fue egte antor regeEtra
las espertms de TR de gy difernies frucciehes, 6 s trabi-
Jor indicadng unca hace peforencia a In infeemaciin que cs-
trie dee bies ek,

La dimica hipidesas hecha por Spefght pars suz edleulos
consiEte en supomer que todos Tee heterodbomgs oom oy s
presented on los betunses 2o encusniran unios dirsetamenta
a hidrdgene, y por tanto, descuenta la contribucidn de los
mismas il estillecer e porcentaje e diateitracion de lea dlfe-
rontes 1.|p-:b;. iz protarss, En eualgquir s esin contribueiin
debe zer pequats pies los beterodtomos menvionadas contri-
busren peneralivente en menos del 8 % del total de dbomes en
lux destintas Truevionis, lo gue &e afivina tamblén on Lraha,'rm
pesterinres |Gk

Estos pardmetoo: propuesias por Spoight eoineiden total-
merle con lod que an abajos mda reclentes emplen Gawedl
(Bl Sin embarg, Adefiormes reneionar ([ las gonas de lnbe-
gag‘i.‘in e |j.‘i.|;ringu|_=-11 amhces aitores no polneicen. Asd (-
widl hobla de:

M, protones sromiticos

Hy o protones bepedlicce.

My metilenos nalénlcos y paralTnicos, eoineide con [ suns
da T, v F, de Speight.

H. metilos parafinisos, coincidentes con log llamados i,
puk SpedEht.

Al gunl que Ramsey (3} ¥ oteos autores (7, 8 saiala
tarnbién W positle cantribaeicn de los OH fendlieos o 1a safial
e prodonss aronuitions,

Debemna tambin Indizar que este putor, a difereneia de
SEpedjrht, hoee refovenels # 10 informackdn que pede extror-
g del cepectro de LB, limitindala a b poalble existencis o no
de diferentes pripos fpvisones eo los distinlas fracciones
el beitin, Mencions las absoreiorss entre 11201020 pro?
v L20 em-! como orginadas por sulfoxkdes, éares, ¥ anhi-
dridos cielicos; ln anecha bandn enire 3.500-2.100 cm =" comp
debida o grupos hidroxie de rsturaleza fendbea y/o carboxl
llew. En b eapectros oo las pesings v ssfoltencs koce men

a0
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citn o laz bandas de 1,740 con~!, ¥ 3600 em~?, atribuyéndo=
Iz respectivamente & la abaoreidn del enlaee © = (han fdeidog
carbexfices Hbees v o grupes hidroxile fentlicos Bhres

Aliy enl, (8), son oteos de los investigadores que emplean
fos pardmetros definldos por Speight. En sos teabeijos dabe
mas ancdar sdk una diferencis importante con mspeso 5 las
propiestas de Spelghd, o oen b seuseifn propuesta para ol
cdbeubo de O, pues reourren o une ecuacidn deserita en la
bibliografia (10} en | cual 56 hace nao de bog eoelicientos dn
axtineidn en IR a L4580, 3.030 y 2820 em-!, Tambin e
precien aclarsr que en estos outores se da & eircunstancis
que menciondbames en lp intreduccidn e eate trabaje de
utilizar simhodopia diferente para peferfres a pardretoos o
tdrmings semetantes. Beswmimoes beevemente a5 diferaneing
de simbalogia con respeeto a la smpleads por Speight;

Speight All y ol
o, Cait
L r"uuu',m
G oyl
=+ Gy

En el aflo 1872, Clutter v end, {11], sipuiende ol método
propuesio par Willians (12), pobliean un trabajo en ol que
edleulun y comparan parimetros promedios por especirosco-
pin de '"H-BMN y de "C-RMN. Irnlicamos on Ja tabla 5 loz
pardmsetros que caleulan ubflizando s téemica de esperiroace-
piz de 'H-HMN, para ruyn integrasin distingueen las si-
puientes pegicnes:

Hyg 6,108,004 M 4,00 - 2,00 &
Hy 200 - 1,05 &

J Hy: 1,05 - 0,50 6

Uno de bas dizimes trabajos en gue o siieulo de pueame
trmg medice moleculares ge hpsa findamenialments en es-
pectreecpia de TH-RMN 25 ol de Sadeghi (13}, que empics
asmising TR, andlisiz elemental v pesos malesylares,

El sspectre de 'H-EMN de alta measlesiin o integra por
el méteds de [as elnes regiones, distinguiends los signientes
ligos e peotones:

Hogr: B60 = 140 8 N 1,40 = 2,20 §; HE: 030 — 1,80 &
Hie: 1,70 - 5.40 & HA: 630 - B350 4

Lo pardmedros que proponse caleular son les de Brown-
Ladner mcadificados {aungue I .1.'ir.l1|',r,'|||;\ﬁ'|'|1 profiesta o
eoineide wn fodos Ios casos pon la de Jos autores menciona-
des) ¥ ot (tabla B), que al igual gue los de Speipht, preben-
den establecer alguna concluaidn desrea de la estructars seo-
imdtica ¥ nafténieo-satumeda de los diferentes Fraceiones. Sin
enbargn, o8 preciss sefindar que ni Ia depominzelén, ni la
simbolagin, ni las ecoaciones propuestas para & sdleuls enin-
ciden en ningdn caps con bas de Spetgin,

Para splicar las ecuaciones indicadas las suposiciones que
have Zadeghi son:

= Congiders que todo 2] axipero et unide a bailles arms-
Eimos eomytr fenol o grapos #ler wlilieg,

— Todas |as resonancing e bos protones fendliens s #n-
eweidtan en kg zong arflica.

— Tomn ks valopes 2 =y =2,

Por especirogeapia TR [ informseidn que extras hise re
feroncia Gnicamente a la funcionalidad de lag difervnies
faesteas, posibilidad de existencia de grapos —NH,, -0H v
Q=1

Emre los autcres que emplean informarién de IR, H.
RMN quersmos kaeer rferencio finabmente a Shu-An-Qian
¥ cal., quienes vn vmo de sus trabages {14) hacen um estudio
comparative de log pardmetne oldéenilos por téenicss sombl-
nadas dio 'H-RMN/IR ¥ 1MC2RMN/H-RMN, Entre Jog pard.
metroe cabrulsdos (table 6} se encuentran log de Brown v
Lad=er, aligunn de los sefialodos por Speighl v oiros propoas-
tos per diferentes autores {15), siendo sin ambargo distintas
la eruneiones ampbeadas pam ¢l clilalo, Para s deberming.
cifen del pardmetro r peeden emplearse datos de IR o de
TH-RMN, En ¢l primer caso se pueds utilizar la ecuaridn
propuesta por Yeo ¥ col {16) ¥ Haley {17) qus hasen usa de
los ecesfivientes de extlneitn o 1980 y o 2930 rm-,

Bebemos sefialar que al igual que [s mayoeis de los inpves-
tgadores mencionndos recogen tamblén datos de andlizis
edemental ¥ pesos mokeenlres

En s integravidn ded espestro de resonancia se distinguen
laz siguientes sonas:

H,* 5,80 - 8,00 K™ 4,00 - 2,00;
Hy® 2,00 - 1,08, H= 1,06 - 0,50

DETERMINACION DE ESTRUCTURAS MOLECULARES
PROMEDIO EMPLEANDO DATOS DE "H-RMM

¥ 13C-RMN

Vamas a vesumir los pardmetros moleculares por Clutler ¥
col. (11}, tebla ¥, quicnes siguiendo las paviss propuestas
por Knight (18) fueron de los plonercs en el emples deo In
téenica do LPC-RME en el estudio de fracciones dorivodnz del
petrdlen, Dickinson {19), Labla 8; Sesadry ¥ col, (20, tabla §
v Shu-An-Qlan ¥ eol, {21), tabla 10, Entre eates aotores oo
exiaten diferencias notables entee 108 parimetes g propo-
nen ealealur, Sus diferencizs estrdban miis en los ecuaciones
& ufilizar para log cilados cdleulos, o que es Mgice pues las
zongs en que dividen los pspectros de resonancks parn ag
[ntegracidn {s= indican en enda caso e 1a talda eorrespon-
dignter variun de unos investigadores n otros. Tampoco la
simbologis empleada para representarlos es eoincidente, Des
bemioe gefizlar gue sil en ol zegundo de los trabajos meneio-
nados se encoentra alguns refeveneln b loa betamdtomos
exEbantes,

Del andliatz de lea trabajos consuftados, resamidos en ks
eaadres gue se recagen on el Arexo 2, podeinos decdiseir que
todes lus snsbores tentan de aacar concfuskanes aeorea de la
ssiructurs aromdtica ¥ nafténico-snturada de lns moléeakas
promedio de los sooponentes de laz fracciones pesadas peos
cedentes de pelrilens v carbones (hetunes; alguitranes, ... L

ESTRUCTURA ARDMATICA

La parte aromdtica es la quo e estidia von mayor exten-
gifit en bodes Ioe autores, Podemos afirmar que ol estudic se
hsee mis exhagstive v profaedo empleands In téenicn de
AC.AMN, b que es de eaperar dada In mayoe informackin
sohre |a naturalezs de ks dlames de earbono exkstentes on la
moldeula que eporta este tpe de espectroscopin, En eual-
queer casa b mformacién que trolan de extracr boce referen-
ciz al mimers de dtomas de carhonn aromidtieos, naturalees
de los mismos —ne puonte {sustituidos ¥ o sustituides),
creatermiras inlermor—, geade de sustilucdn de los anillos,
indiee v Lipe de condensacidn, ndmens de anillos srométeos,
nimere de carbonos por cadena Wteral, .., Los pardmetrog ae
han ido modificands buscando bs definiclén Monea v Ins
ecusielones propaestas para su eleula ban ido cambifingase
tralando simpre de que loe resultades fursen méz ajiestados
o la realidad, La fAnalldad ditims que se persigue &s ko de
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OE TEHMIBACION I ES

TRUCTURAS CILTHRIL & B RO D

o

DE BEETURNES FOR BETOROS EXFEEL T RS0 LAUD

propanzr un msdelo molecular sdecundo combinando les da-
ins ohienidre.

8 onalizwmos breventente (& evolickdn hissdries de los

pardmeteos mds importantes goe se proponen llegaremos
Ins siguienles cobelesiones;
Aramoticided: El pardmetra [ que propanen tockis los autores
que emplean espectrossopia de TH-BEN, con lag pesibles im-
precismnes que puede implicar & necesidnd de miroducts en
Ing eenasiones propuestas para su edleudo los parimetmos oo
¥ (difieilon de estimar eon corteceitn, v que ileva 8 muchos
aulores & ssumir la suposicien de ¢ = i = 2], 8e sustituys en
tenicas de VSC-BMN por el panimetre O ol o O,
abdenile @n todes los exsos directamente del espeetrao.

El probloma que plantes la resonaneis magnética de 1

any icléeubas tan complejas, es fundamentabmente debido a
kit diferenies tiempes de relajaeikin (spin-retioele] de Jos sy
diverses tipos de Stomes de carbone en esto clise de mléc-
inz de ckvada complefidad £n michos easos v & los valores
de los HOEE {afecte nuekear « JUERHAUSER:). Esto puede
plnntenr problemas sobre In fabilidad en los resuliodos de
integrackin. Se consigue evitarios mediante I adivion de un
agente de relafaciin, tel coma al seetilncatenata. do enome
(210} 6 hierre 1100, wsanda @n Sempo deegpera éntre pultos
de al menes dos zegundes. y con b béealen spated probon
dessiplings (22 ¥ 23}
Grods 0% de sustiucdn de oeillos aromaticed: En bos estudins
pfvctuados por eapectroecepla de proddn, el pasimeln @ pro-
pueste por ks primerce suwtores {Brawn-Ladnes (1) y Bom.
gey y col. (R]) pasan purlefaimments o denmminaria O A0
EEFIEIE"'I[ (1, 5), Gawell ¥ vol. (6] & ':\'-.iu"-.H.' ‘Sadn-\gh] ¥ ook
(13} shgroen mantenionde ls dencminssiin o) Lag dnicas di-
forenciiis entre las propucstas iniciales v édtas son lo ol
nackhn en bas ccumriones del contenbdn &n axipeno de la moki-
mila ¥ ls aceptacion del valor £ =2 para tedea lee cazos.

En atres trabajos el pardmetro quoe. s establece e A3 o

AS %, perp cuys edleddy s emplenn tango dntos de TC.HMM
{refereries o eorbones abquilices) como da TH-RMN [referen-
1o a hidetgenoe sromiitizos v aliliteos). Seshadr y ool. (2]
san los dricos autores que no proparen este pardmetro, ain
ambarge, ellas delbido al estudic mis detallada que intertan
havar ded espeetro da 190 introdueen otros pacfmetros, come
=an ol nimero de earhoncs ararcitions po sustituldos, Ml
v el niimers de corbones ammidticos custernarkos Mol
Fundamertalmente o gutomes que emplean carbone-13,
complementan dates ealedlanda & mimere de sustfurentes
abquilo o mimern de carbwocs aromitios sustioides (v, K, 0
Mol g, seppln los cosos), mungue tninblén o haesn Clatter y
eol, 111] con dates de \H-RMHM,
Relscion atbmics HJC da sistemas oromaticos shipobdBtomanses
o sustituidos: Este s un pardmetre (/0 4 MO0 4) que
poaterformente se setiuye por el Lamade sIndice de con-
derisacline, C . Ambas tpes de pardmetios son ung me-
didu de ka sendenencidn nromiitien dol sistema v pretendon
dar informacién sabre el tipo de sizlomas promatices presen-
tes ¥ AU Erado de coodensackin, Lag ecupriones propucsas
para ol edleuls son distintas en eada case. Brown-Ladner ¥
Bumsey v eol., que proponen H S0 tenen en ewents el
poreentage de oxigeno en lo muestea o introducen los pard.-
imeteos £ e - los vakiess quee obtlensn les permiten cstimar &
piliere do anilles nromiticos sondesssdes (R) hackendy 12
supesicion de goe todos bos sistemas son mds de tres aniflos
w0 percomdersados v que oo boy anillos uridos por enlace
gencillo,

Laz autores que amplan ka teniea de 50 na proponen en

peneral este pardmetso, séle o hosen Shu-An-Q8en ¥ col, y
cuando wshn eata tdendes utilizan, eome es de eaperar, datea
rxtrsidas dircctamenta de los espectros de 120 Los demids
intradaesn o pardmets '“.-1 que made el nimare de anilias
aromdticos (presente también eh el lrabajo de Speigh {4, §)
pomn ) v e alpunes cesos ol ndmess de carbores aromiti-
cos eusternaros nteenos {4 O 00l

MWimera de carbanes aromdticas: Poesto que en toelos |os estie
dios se caleiln o pesa wokeealsr promedio en nidmem de as
medéculnz v ka composieiin elemental de las mismas es posi-
ble determlnar el maimern tokal che gtoemos de carwono de la
maléeisly, v resulta interesants saber swdntos de ellos son
aromiitieos. Este pordmetrs [, ), Moy 6 Nl b delsen
cakulnrly de forma. indivecta los aufores que empledn Grica-
ienie datos de resananeks de protén.

Sin embnfgo, eusnde se tienen dates de YC-RMN el
cdleale es directs v ademds poede enriquecarse notibilemenie
al enpocimienta de s estroctes arordtics pues ol hocho do
poder analizar Ins seftales caperirales que =2 produwcen 6 dife-
rentes desplazamientos quimicos pormite inteaducls nuevas
parimeteos, o saloslarlos son unp mayor precisidn —% da
earbones prmmiddicos sustibuidas o no; ¥ de earbones nromi-
tiens noo puente, namer de cardxioos perdftroos en andllos
arematiere condensades, namers de carbonts arcmdtieos
eyatértarios—, turn combinocidn de Fremn odecunda puede
flevar s b propessia de posibles eatsicturas moleruinres pro-
masdio de b parte armindlies de la mokécsl

ESTRUCTURA MAFTEMBCO. SATURADR

Wimera de dromes de corbona por codena lotesal: Este pariioe-
tra que con diferantes denominecianes praponan. tante alge-
s de lees nyberes que enplenn adly especticecopin de pratn
6,0, & |':"_.-"{'M} comn ks que utitizan tambsén o espec-
trescopla de VA0 (16 1), o5 una meslica de la magnited media
de lad ecadenas abguilicas unsdas a las anillee aneedtico (o
nafienicos), B parimetro 20 complements con otros disig-
dos a estnblecer de alguns manas la eamilieaeiin de estas
cadenas v dos porcentajes existentes de distintos tpos de
carbonog, vo pean naftinicos o glynilicos. Adginm ealeulon e
Hamnada jrelice de mamilieasion, B.l., qoe permite o suowex (o
determinnritn de meimeteos elaclorsdos son la estracturs
nafténica (por ejemph, cadbenes oo ammdtices enoanibos
nafténices —¥C,— o ndmern de anillos nellénkeos por sos-
tiluyeale —r— ¥ por moldeuln — M~

En ol tszbagn de BEamsey v col (5) a8 haoe unp estimaeiin
ded prado 4 ramifiesciin con el parinetre (0, = C W0
que eg Lo velactdn earbonns metilénisos o corbonce metilios,

La dvlaldn en zonss de ba parte abuiliza del espretro de
protén, permite i distincidn entee diferentes tipos de carhe-
roE metilénicos, medileos, ... ¥ s poslelones pelativas con
veapecto a los anillos prométices {& 8 ¥ 1) Algunca trabajes
e RMMN de 1507 pealizan un estudio prosiso de Jo soon alifdti
ei e eiea @ confirmar 1o presencia ooansersia de los diferen-
tes tipos de carbonos,
Relacién akimico H/C an grupas alguile: Son los pardmelros » e
g ¥ ea la relocidm en gropos a-arematioos ooy n ndaciin en
et resti de s grupos alquile, Ge emplean pars o cileoke de
In aromatividod, grodo de sustituedn y anéddidas de ls con-
derenciin sromitien y wimere de sustiboyentes alquilo. Bu
walor puede osellar ootre 1,6 < r= 5 = 2,5 Brown-Ladner
fog calenbin en funcldn de las abscaviones corvespondientes a
los Erps muetily ¥ meLilesn &0 [E. Loz subores p-:ﬁerl-:-ma
elmplifican Ios céloulss ssumiendo como vididos Jos valores
de ¢ = =32, saho hos que distinguen corbonos weliBes, en

&2
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cuye caso wilizan ¢l valer & 2in ambargn, debe sefialine
que Clistter confirma urn peguefia varieckin en 1 zegiin loa
Vadores tomaces pane e

En los trabajos an 13 ni ap ufilizan & & i pard ¢ ofleulo
de pardmetros, pues fundamentalmente £, se deleeming di-
rectaments del espectro. Poede servir come indicador compu-
ralive en los calelos por diferentes metadologias,
Relacidn en peso C/H en grupas lquile: Los dnkecs aubores que
estudinnde "H-EMN introducen este pardmetra son Clutber v
col, (115 quee lo caleula giguiendo ol medodo de Willians, em-
pledndolo posteviormente para ealeular el nidmero de earbo-
nos sobaradas, O el nimers de pirbomod aromidticos no
puaemte 0, ¥ ef % de sustizueion de grupea aguilo en corbo-
nee ne puents % A5 Al emplearse téenicas de VSC-RMMN, of
calpularse directamente loa earbonos sistiuides por andlisis
espeetral, L e ubiliza sobo &n el clleulo del nimeso de andlbos

nafidnicos.
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ANEXO 1
SWIBELO PARAMETRO ECUACION
I IMDATE OF SACMATICRAD | ICHH —H, =W "yl | CiH
a GRADKD DE - SUSTIILCHCN Hyh +OH
| BN AMLIDS ARDMATICITS .ﬁ:-::.il'-“w
I H_.iC.. pf;.-.{lzrw ATORICH HIC ML‘?—."T.':E
SiMDD

a®  PegoCa e DR e 0 COR O PR KD O DD APl A O Odi i ik p i

E=

Hy®  Froman il e oo se gim -Sices e cobces mbedoi
Ha " Fraccen de pestormy s

Memem i promachn i | riees Be dhArs DG Bl S e R,
r Fystipe s g chin e birurh w @ adribe i (el oipab
CH  Ewhaedn Stoww i wrre Slescna corborm o krigess; il oo cnshion s

OH  Febran Somics st dice dy nesgean @ i ees, cireacky poroorEn e

LR LI= ]

TABLA 1. Fueddsiviis procosabon off Bioesd g |
SIMBOLD FARAMETE ECLAS O
L IMDACE DE AEQWATICEIAD | UCIH = H = H_ "yl { M
] GEADD TE SUSTITLCION H, e+ D%
B A 5 ITETETTITE R
£ ANIEIDS AROMATICOS Fh r oML
Mo JC. | RELACIOM ATOMICA MIC | Mye+H,* +OM
OF SISTEMAS ARCoLET] ; e T
EH -H “H
CE1E NG SUSHILERS bt tlsisg, b
Bl INCCE DF RasaFRC AN HtH
. Targ B OE . CAIBGMOS WD | 54,0 0L « Ik
ARCVAATICDE EX AbAILCY
IdAFTERAC 1
k ', BE ARLLOS ARDRAATE | METOLOY GERACDS
0 COnDE RSO0

TABLA . Pordememos propreses por lomsey y cal,
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&S OE BETLEY

SIMBOLD PARMKMETRD BCLIACICM SR PAEAMETRO ECUACIIN
( BT TOTALDE AFCWADIE DE | P24 H T W 2 e H T3 n Y DE RTCMOS DE C PO | IH,"# Hyt + H M,
CFATURARDS CADE-LA LATFRAL
e M TOTALDE ATOWCOE DE | H+ HI2 I RELACION ENPESO CHEN | 130 ) [0+ 1 =20
C EM o COM RESPECTOD A GIL ALOULO
AMLICTS AECIARTICOS -
%5 % DE SUSTITUCION DF | oM, Hi B9/,
C. W TOTALDE ATOWOG DE | 4 <L, FRLOS SROMATICDS ER
O AT O O AROMATICOS MO FLEN:
i
= H* BE € PERFERICOS BM | HH, +HD :
UM ARIILEY ARSRIATICD C, % EMPESCDE CARDUARTE | ©=0C
COHpEREADS: 05
- N DF C PTERRGS EN UM | &, - Co £ W TN PERD DEC SATRA- | -IH"+ Hyt 4 H M
AHALEY ARCMATICS 0P RO
Cuidindi ac. NDE € AROMATIEDS | 10~ O w1200
C. B" TOTAL DEATOMOS DE | B2+ 51 e
. PeaFBHC0G BN PLGH L B ERIPESD DE C ARCIMATE | 115" - IH,.l'H
CICNES DISTIHTAS & u [E 05 WO PUEHTE
ANLLCTS AROIATICOS
T W B ARCHAATIDNS BT |50 W (12040
g W' TOTAL DE ATOMOS | £ -IC.+C)i FLERTE
HAFTERECOS
E, W DE ANELOS ARCMAT | 0T, — 2T+
& W° TOTALDE C METDCSS | H-HB (9]
EH POERHOMES DISTIMTAS
A DIF AHLIOE ,¢,|J.;:|mr| K M* OF SUSTINUYVENTES &L | 1% ASEL T
s [ 07 K
£ H* TOTAL D © METLENE. | H oW 12 B H* DE ARG MAFTERE | 1 AsksCl- /100
£E8 BN HOAISI0H DT BES
Th A AR 80
by g i ARCWATIEAD £,JC
R H® DE ANEIOS ALOMATE | 15+ 242 B INCACEDE RAMFILACICN | I,
e ; WODE AMLOS NAFTEHE | 0250812, 13- 152 In-1)
GO ROE SLGTITUYEHTE
(47 il Efanse poveacs pidte bioe b Lot dediWemi e ol csoaradile AGAIED
con y aiarce -t { pe il in Kpakd i e Ll ) Lae DeTRR 0.
[y} S Bl ppn mnis ginescs S mruealan sy S ide C eadics o
(it oo mGnos injwem promeds o fonon ds © por code ez kel e TABLA &, Pordrveros propoasko par Chiter ¢ ol
A= L e p Ll
Tty R it v orncy 45 parfnons ol 5o oineeTcD p o 0kl da
romairss ik o evebe o di ok 00 dn 0 @ VEE Oreed )
Ko - iy Polagdnonim ot rdeys e diormce-de D retbine ooy m | ndrwrn d e dhomese
des oo s o grors de eedcsccs ge b e srsoda da i
reciicioy,
TAELA 3. Foamsitos peopusial pos Spea g,
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CETERMIKACION OF §

ST TLIROSS O U C0S PHOME

ESPECTROSCDN

Mo du gizewa e T cesiieratin uradey o wils nmamsicza

Fmwr 23 bukrgaess que d sheroy ader vschn sl calo oreedlics e il
FETIE B85 gtk

Flrag pen g s da L prndos

Bleraag roend i ¢ koach oromaloas

Pl roasd dha bededomerrs alinie e

ko ol e rorharsy sohaam

Biangny tobol e gropot meddn

Fmin vl o gimor vedo ae policonn dusany oon o de el pen
o

Exitrsin prosech HC i corboogn pe i e orillin geomoi ooy

sl i oo HC sn corboron: akkiboas an g pdn no of da onilkny apend
S

Feint ey iy bt gttt o 0 ol o il i i

Froczen da bedeiperos oilseces oo pncen doeein o o b de cefn oo

TABLA 8. Podmeios procussion por Sodeght v odl.

GLNECA LATERAL

SIMBOLG PARAMETR ECLACICH SlMBOLD FARAMETRD ELUAZION
h FELACION DE HIOBRDGE: | B ek, HeHgH el TH L 'Y TCHAL DE CAEBORCS | CF - WD

HOE SaTLRaDOs Al T

TAL DE HIDROCEMCE I HDECE DF A RCHWTECICALD [C/H=1H " 4G e H |

LH
H AR TITIDA0 ICTH-H, " pe=H, "I 1
A IHDECE DE SLSTITLCIOHN M H S50
oM GRADC) DE SUSTITLCION | [HHAH H4 HHI ks T,
| DF APEUCSE AROMATICOS vl IHOICE DE CORDEMGA: B, H.)
] CI0H TR

R, RELACION HPCTERICA HC HH +3 H,H CIH—H, "+ Hy "+ H

OF SISTEMAYS ARCIMATI 7

HiH,f 3H=| .

s i ST FLTH Hfir g T, W OE C ARCWAATICOS [
Tes F'OE ATOMOS BE © BN [ B = Hey 231 | HH: “, H' DE € FERFERCOS BN | IH e e H,1 MW

LAS CADEMAS [ATERALES MUCIECH AROMATIDNS

LMEGaS & AMLLOY ARD

WATICCIS K, H® OE AWRLCS AROMATE | 10, - G+

Los

HhgfCs BELACKIH ENTRE EL MLIME- iHH

P DEH T C PAFTERSCOS =r4,'i|H-H.|'i1'|+M1'| Er M TORAL DE ANIILSS G —HEC = L2+ |
- ; ; 0% k=R
I - RELACKIN OF MUNMERDI OF | Hy, JHH, JH, 1+ 1] -H, M Ry W LI Al =Ry

el =g S RIAFTE
" GEUFLEE METRCT EM OIS L T

CICM DEENHTA & (A oy |1 W OF SUSTITUVERITES Al- “lo - HE W

DF APEILCHS ARM. RESPEC: ’ iR |

Mo AL 1078 DEL GRIPD WATHCOIS

My

| MO POR CADEHA Al | 5 Hy* o HH,

RILACHDM ATCMICH EM
HATITUYERTES ALGRALD

Bl porledtin x Sedde COMDUANGE it Chiiog- chs M o ok T Hasrl Enog e cooe
pusda eyl B ssae propeni e Yen p ool Ol Hebieg O 71 oee hoeee sz de i

v o el ol i @ 230y 3 R e !

TABLA & Pordmevos propussics por ShesdnQian oo,
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SIMBOLC PAEANETI ECULA CROHN SIMBOLC FARAMETRD: ECLIAC0R
I AECRAATIC DAL 1Ry & At R, o Book sl n M OE COALCRAKCOS POR | M 4 Wa b HAH,
CADEHA LATERAL
Ex YWEN PR DEC ]
SRORATICDS | RELALION EW PESOD LH I:"I_'_uH H“_
DIl TOITAL DF CRFQE Al
(8 WEMPESD DE C AR SU5: | AsCh QLA
| TR ' RLLACION ATOWMICA WE | 1301,
o % EH-FESD DFC AR 1O 12H, ‘H B 15 GEPOS AL
i Ga %ENPESOLDECARDMATE | TG,
C B EH PESDOEC AR MO | Craly S
FLERITE C W EH PESC B C ARCTATE C-Cun
[l B LR | [ B
hAS GRaDO OF SLETTECION | G 100, =
GE AL ARCIMA TS = W Ek PERC O C ARCRAATE T2 H, -t
Lo RO SUSTITIDCS
| RELACION FECHETHD BN | ACHH "+ H" + H "H ¥
FESD CH-ER GRS #l- C % OE CARCHARNICEIS ND | CFef
A PUEMTE
1 M° DE AMLICS MAFTEME | rein4 0,81 - efh bl I GE © ARCWAATICDS T, M3
O3 POR SUSTITLYENTE BB ' W]
AL Ha MW" DE CAIBONCS MR- | G Myl 200
MATICDE HO PLEMTE
by M- DE AMLICH MAFTENL | B vr
CLs I, B OE AMILDE AAOMATE | Plo-C, - Mo LY 41
Cos
1 M" OF ATOMCTS OF CPOR | M+ Hy* +H;I"IIH_'
CALIER, |ATERAL ] W DE SLETHRUDSH DE 1Y
ARELLEE AR TIEON
Ty, M° DE ATOROS DE T EMd | T - w1200 by
AL AROMANCD , MY GE SLETITUPERIES Al- | A5 W™ 00T
Gl
| 2 M* OE ATCWOE DFC HG | O Mwl1200
| PUEHTE EH o abdl0 A By F ARRICS HAFTERICDS E b 05 —enfld
| MATCD
Pbo ol B DE C ALFATICOS w i
Ry FOOE AIEOE BROMAT- | (e, - w0l [T+ Ty
Cos Bls H, kB BEH ALEATICAS marH
1
R Pi° DE SLETINLAERTES & At GifI0G Hay' - Fendd o drigeras oocan, DB DR
CAHD Hg  Fricocache bdegars mnil o onlks orgentiosa, 40-20 5
. Froceeda ol hoph fiymwas o iy o ellos o Wit 2 ER005 &
Hy ol i H rumdsinss 1 Hiod Hy P g By o ]
Hy  Fraciss H on i de orlles gecasiesy, 200400 Cay  Peocoda o porborn arpedticen. | TDREDLE
H. Frace s da H o poyicein [ da sades svceiings, 1,050 05 Cii  Pocode oe-crSorm alldeocs, B0 &
- Froseiis da M gn poskioned datias 0w v B da ondiog reedeccs, (L3105 W Peo moleoon prondi o e
A Drooob da ombaecd deti 1000390 & C % o b
Ay Frossn de oot eos e 1A H b ik Fdidecanin,
& oo da covbascs e 1G5 8 Hyrtinin Lo wviled da baiaezapmen 15, 0 ML ion pagedo pr b s, 4 ooss
I imep v suwmia pora unssd o b eonaime Dk
TABLA 7, Podmarcs propeedcs par Outer g el Hog: Ly bl e 'H-il'f-'H-:l L2 8 p ok 1PCRNE 0 26 8 covnipa e 0 fub ey e

tndary ks epd ICH3L, A % K
TABLA B Porirpron propusrics por Dcknzon
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45 PROMEDIAS DE BETUNES oW METOOO

L ESNECTROSCOPCOS

SIMECILG FARAMETRED BEEwaCICH I SlMBOLD FARAMETRD ECLACION
n H* DE C POE CADERLS 8- | fns+-ayllay C W® TOEAL DE CARBOMOS | %l MWI12
CLIRICA LATERAL
I W DE C PROMEDS PCH | H" Y& H'WH.*
E. % N PESCIDE CARDMATE | 1Ay + gt C v ebssopndaiiodl s el Gl L
<5 Ral, IMCLUYEMDD LO5
&y % N PESC DE CARCIATL | & Chn I
GO3SSTHANGS £ MYDEC AROMATICOS | £ €,
G FENPESD DE C AROWIATE | b - ¥ . ¥
: i % EH 7E AR T+ v
) il dnick, - cossimmmons |
Co WP PRCIDE CARCRIATE | Jye % % ENPESOOE CAROMAT: | 15H," HR
CO5 CRIATERMARIGS OO Fal SLSTITEES ¥
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Mo L, | N DE € SUSTITUDOS & MIFER EREH0 LA
M, | MUDECHOSUETIUROS | &, Wil = :ﬁﬁc MROMATICOEHG | GH - MATIZ
M ] ] - ~
Ry GE C CUAFER-ARCE E:h MFEDD [ oot FECE DE CORDEHEA ":rl":n
Mo, | MW BEC AIQULCOS £, W70 10K
E B D A0S SRCWATE - i
M - Gy W OF C RAFTEHIC OIS Cpy b1 200 i ok oy = T+
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Ay Pemooede gl ood boveos ek os Tee ikak, 3-35 6 I EELACKDH EW SO O | C% I:!,‘th& H.'
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W Feas scheukr ewdhc as mmm
£ B b I; M TQTAL TE RO CiF-HC-C "Il
TABLA 9. Ferdmansi propumitsn par Sashody v ool 'y M® DE AWLIOS PAFTENE | B, = B,
COE
Hy' - Fraooda de f gecmdripas o150
by - Fraccde de b oo o de ssdol eeednss, 20906
Ry Faapod oo kel | dd oridhel aeoecteon. |L5-Z00A
"FI Faarrahe da H an pouriomes deimion o i v i de aslios acediivcy, 5] 05 4
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Eh Frisieain da qupch wmbieen dlestres o0 {odensal 182 Sk wal dreies ol e
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TABLA 10, Fodescings prpm s por She-An-Caon v opl
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ANEXO 2
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