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Introduccién: Los hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAH) se encuentran
presentes en el aire, sedimentos y agua y debido a su ecotoxicidad son considerados
como contaminantes prioritarios por agencias de proteccion ambiental. La emisién de
fluorescencia sincrénica /EFS) es una herramienta sencilla y sensible para determinar
la presencia de PAH. Sin embargo, el gran solapamiento espectral dificulta el analisis
individual de PAH presentes en mezclas. El empleo de técnicas quimiométricas, como
la regresidbn por minimos cuadrados parciales (PLS), ha permitido determinar
simultaneamente componentes de mezclas complejas (1).

En este trabajo se estudié la fotodegradacion UV de una mezcla de tres PAH:
naftaleno (NAF), fenantreno (FEN) y criseno (CRI). Empleando EFS combinada con
PLS se obtuvo el rendimiento cuantico de fotodegradacién de cada PAH en la mezcla,
el cual es un indicador de la cantidad de fotones de luz que se necesita en la
transformacién para una cierta cantidad de sustrato y es un parametro clave para
caracterizar la degradacion fotoquimica del mismo.

Objetivo: Determinar el rendimiento cuantico de fotodegradacion simultanea por
radiacion UV de tres PAH en solucién empleando fluorescencia sincrénica combinada
con herramientas quimiométricas.

Parte experimental: Para construir el modelo PLS se prepararon 30 soluciones de
una mezcla conteniendo NAF, FEN y CRI en los intervalos 1,03-9,71 uM, 0,560-5,28
MMy 0,378-3,56 uM, respectivamente. Para la calibracion se seleccionaron 20
diluciones y las 10 restantes se emplearon para validar el modelo de calibracion. Se
registraron espectros de absorbancia y de EFS con un AA= 50 nm de soluciones de los
componentes puros y de mezclas.

La fotodegradacion se realizé empleando una lampara de baja presion de mercurio
(253,7 nm, 6 W) como fuente de irradiacion. Se empleé como actinémetro ferrioxalato
de potasio que posee un rendimiento cuantico de 1,25 a 253,7 nm (2). El ferrioxalato
de potasio fue obtenido a partir de una solucion de alumbre férrico y una solucién
acida de oxalato de potasio siguiendo el procedimiento de Bexendale y Bridge (3).

Los experimentos se realizaron por duplicado con soluciones aireadas a temperatura
ambiente (25 £ 2 °C) con agitaciéon permanente.

Se empleé el algoritmo de calibracion multivariante PLS del programa Minitab 14.

Resultados: Se determind, empleando validacién cruzada, que son necesarios 3
componentes principales para la construccion del modelo PLS. Las regiones
espectrales se restringieron al intervalo 315-380 nm. El analisis de la regresién PLS se
llevé a cabo empleando diversos parametros estadisticos (P < 0,05, error estandar de
calibracion, suma de los errores residuales cuadraticos de prediccion (PRESS), R? de
calibraciéon y R?de prediccidon, ambos > 0,99) y sugieren que el modelo es adecuado y



que su habilidad predictiva permite la determinacion simultanea de los tres
componentes sin separacion previa.

Los rendimientos cuanticos a 253,7 nm de fotodegradacion para el NAF, FEN y CRI en
n-hexano obtenidos fueron 0,31 (x 0,04), 0,015 (+ 0,002) y 0,021 (+ 0,003),
respectivamente.

Conclusion: Los rendimientos cuanticos de fotodegradacién simultanea de los
componentes una mezcla de PAH pueden ser obtenido por el empleo combinado de
espectrometria de emision de fluorescencia y herramientas de calibracién multivariada.
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