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Introduccion

A medida que aumenta la complejidad y tamano de una molécula se incrementa la dificultad para obtener datos experimentales de las propiedades fisicoguimicas, para lo cual
se desarrollan los métodos de estimacion. En este trabajo se determino el coeficiente de particion octanol/agua (Kow) de 6 (seis) trazadores quimicos mediante la aplicacion
de dos software comerciales, EPl y Chemdoodle, los cuales pueden representar el comportamiento de las distintas fases en solucion. Estos simuladores nos permiten predecir
valores de Kow de sustancias quimicas comunes en el sistema n-octanol/agua, comparar con los datos experimentales y armar una base de datos sobre los K de los
trazadores quimicos adecuados para la industria petrolera y su campo de aplicacion.

La obtencion de valores necesarios para conocer las propiedades fisicoquimicas OH O O
gue permiten evaluar un compuesto, ha sido una labor costosa debido a los F F
recursos. Para solucionar estos problemas hace mas de 200 anos se emplean e

metodos de contribucion de grupos para la determinacion de propiedades tales

como el Coeficiente de Particion (K). Los trazadores evaluados fueron dos
alcoholes, 2-fluorobencil alcohol (2-FBOH) y 3,4-difluorobencil alcohol (3,4-FBOH),
2 cetonas, metiletil cetona (MEO) y metil isobutil cetona (MIO) y 2 esteres, formiato
de etilo (FEt) y acetato de etilo (AEt), en el sistema octanol-agua destilada.

El software EPI (Environmental protection agency) esta desarrollado para el estudio
toxicoldgico y proteccion del ambiente, en el cual se colocan valores de entrada como el
CAS, Smiles, Nombre del Quimico o propiedades y el software calcula los datos
restantes. Dicho conjunto de programas se utiliza para la estimacion de propiedades

El software Chemdoodle posee un funcionamiento similar a EPI, se ingresa el f|S|coqu_|m|c_e}s y destino a_mblental des_grrollacc_) por la oficina de, prevencion de la
CAS, Smiles, Nomenclatura por IUPAC o simplemente dibujando el compuesto y el| |contaminacion de I.a agencia de proteccion ambiental de E_EUU y toxicos de Syracuse
software realiza los restantes calculos. Esta creado como una biblioteca virtual de| |Reésearch Corporation (SRC) para detectar nuevas sustancias quimicas que carecen de
distintos componentes quimicos. dat_os (.exper_lmentale_s, basados en los calculos. Los modulos den.tro_ de este softyvare EPI
Suite tiene Informacion detallada sobre como se hacen las predicciones que brindan los
BT = = Twar -] resultados de la evaluacion de cada propiedad. Esta herramienta se utiliza con la ayuda
el F2 L rER oA e W — B @ .. :
7 EOoT de la base de datos suministrada por el programa de EPI Suite, en donde solo se debe
< n T introducir el nombre del compuesto a investigar y realizar la posterior busqueda.
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al agua o al petréleo y su posterior evolucion para un ensayo en campo. Todos los Custent Velocky: [ 085 metersises
datos obtenidos fueron comparados con datos experimentales en laboratorio.
Resultados
En la siguiente tabla se indican los resultados, por un lado de los valores de
referencia obtenidos de experiencias y valores de bibliografia. Por otro lado, los |Las caracteristicas de EPI Suite estan vinculadas a la base de datos PHYSPROP
valores obtenidos a través de los software utilizados. mantenida por la Corporacion de Investigacion de Syracuse, gue contiene datos de
_ : medicion en mas de 40.000 productos quimicos. La estructura quimica se puede
Trazadores Quimicos Va:::ureste REf;r;gE'ﬂ = Snftwgzre e introducir utilizando tres medios. Con el numero de registro del CAS.EPI Suite, la cual
> =Eon — Iﬂgh{ IT:-W} a’l' Y 13;”" O0dI® | hace referencia al numero estandar a nivel mundial asignado a cada uno de los
3' 1-FBOH 1‘ 1 E;zh; bz:z;l:zg 1‘ 48- ' 1‘50 compuestos. Esta division de American Chemical Society, esta autorizada a nivel
wiED 0‘3 0126 059 0‘43 mundial, a encontrar, recopilar y organizar toda la informacion sobre sustancias
MIO 19 116-131 1109 quimicas de forma publica. Y la notacion Smiles o Sistema de entrada molecular de
== 0'23 0’32 | UHTD linea simplificado, es una especificacion en forma de notacion lineal que ayuda a
AEt 073 0.86 0.94 describir la estructura de las moléculas quimicas.

Es importante destacar que no se encontraron valores de referencia de los alcoholes estudiados en las hojas de seguridad utillizadas como fuente. Fueron determinados
valores experimentales de Kow a 25° C mediante el méetodo Batch estandar los cuales estan indicados como valores de referencia. Los resultados fueron, para el 2-FBOH de
Log(Kow)=1,11 £ 0,14 y para el FEt de Log(Kow)= 0,21 = 0,02.

Conclusiones

A partir de los resultados obtenidos se concluye gue la técnica Batch a utilizar dara resultados de confianza si se realiza con todos los requisitos exigidos por la misma. Los
valores experimentales obtenidos de Kow de los trazadores estudiados para el sistema octanol/agua destilada fueron comparables al valor de referencia encontrado en la
literatura, al igual que los valores obtenidos a partir de software predictivos. Se espera volver al laboratorio a realizar los ensayos experimentales para finalizar su estudio en
un futuro cercano. Con los métodos de contribucion de grupos, se pueden estimar propiedades gracias a la ayuda de los programas EPI Suite y Chemdoodle, ya que estos
metodos facilitan identificar cada parte que conforma la molécula, lo que hace mas confiables los resultados. La confiabilidad de los resultados, ayuda a mejorar los niveles de
prediccion sobre los valores de Kow para cada uno de los trazadores guimicos, gracias la gran base de datos dentro de los programas EPI Suite y Chemdoodle, lo cual
permite realizar una evaluacion previa del trazador, para su posterior utilizacion en ensayos de campo bajo condiciones de reservorio.




