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RESUMEN

Con la industrializacion comenzé el incremento en el uso de productos quimicos.
Como consecuencia, Nos encontramos expuestos a una alta cantidad de compuestos
provenientes de diferentes industrias. Todos estos procesos productivos emiten
sustancias a nuestro entorno, y aunque algunas son inocuas, otras si pudiesen estar
afectdndonos. Por esta razén, se genera la inquietud de caracterizar las sustancias
que se encuentran dentro de nuestro espacio personal. Con esto nace el concepto
de exposoma, definido como una representacion total de las exposiciones
ambientales y las respuestas biol6gicas concomitantes a lo largo del curso de la vida

del humano.

Con esta problemética nace el estudio de la Facultad de Ciencias de la Universidad
de Chile, parte del proyecto FONDECYT 11180151 determinado: “Huellas digitales
de contaminacion en ciudades de Chile utilizando captadores pasivos personales:
Explorando parte del exposoma”, en donde se realiz6 un monitoreo mediante
pulseras de silicona, detectando distintos compuestos organicos para las ciudades
de Iquique, Tocopilla y Santiago; que posteriormente fueron clasificados por su
toxicidad, carcinogenicidad, y peligrosidad. El presente estudio parte de una lista
prioritaria de 65 especies quimicas obtenidas a partir del proyecto FONDECYT
mencionado. Este grupo de compuestos quimicos previamente seleccionados se
sometieron a procesos de modelacion con la Interfaz de Programas de Estimacion
(EPI-Suite), especificamente el modelo Fugacity level I, para obtener informacién
nueva sobre las potenciales dinamicas de transporte y sus destinos ambientales.
Este programa lo que realiza es una prediccion sobre la particion de un compuesto

en un entorno evaluativo, todo mediante una combinacion de pardmetros



fisicoquimicos conocidos y predeterminados. Los resultados obtenidos demostraron
que los captadores pasivos personales utilizados (pulseras de silicona) capturaron
una alta variabilidad de compuestos con coeficientes de reparto de Log Kow desde
-0,9 a 8,9; Log Koc desde 0 a 7,6; Log Kaw desde -11,8 a 3 y Log Koa desde 0,09 a
17,8. Respecto al reparto, se obtuvo como destino ambiental final mayoritario el
suelo, lo que al llevarlo al contexto del estudio podria corresponder al polvo
intradomiciliario, el cual inhalamos e ingerimos constantemente. Entre los
compuestos que destacaron por su reparto y una alta persistencia esta el triclosan
(CAS: 3380-34-5) cosmeético, segun los resultados obtenidos podria persistir mas de
3 meses en el modelo. La cipermetrina (CAS: 52315-07-8) biocida, podria perdurar
alrededor de 10 meses. EI Tris(1,3-dicloroisopropil) fosfato (CAS: 13674878)
retardante de llama, su valor de persistencia es de alrededor de 11 meses, llegando
a ser considerado como recalcitrante. EI Bumetrizol (CAS: 3896115) cosmeético,
pudiendo persistir 5 meses. El 2-(2H-benzotrizol-2-il)-4,6-bis(1,1-dimetilpropil)-fenol
(CAS: 25973-55-1) plastificante, para el que se estim6 una persistencia total de 8
meses. El 4,4’ -metilenebis[2-metilbencenamina] (CAS: 838-88-0) cosmético, con una
persistencia de 4 meses en el modelo. El Di-isooctil ftalato (CAS:84-74-2)
plastificante, con una persistencia en el modelo de aproximadamente 4 meses y, por
ualtimo, el compuesto 2,2,4,4,6,8,8-heptametil-nonano (CAS: 4390049) utilizado en
cosméticos con una persistencia de 5 meses. El objetivo de este estudio es visibilizar
cuales compuestos podrian investigarse en un futuro como posibles contaminantes
en ambiente personales (parte del exposoma de los chilenos). Por otra parte, se
busco6 exponer que la utilizacion de herramientas como los programas de estimacion,
que nos proporcionan una idea inicial (tipo screening), conectada al uso captadores
pasivos personales y metodologia no-objetiva, nos puede ayudar a entender mejor

la dindmica de especies quimicas en nuestro entorno personal.



ABSTRACT

An increase in the use of chemicals in our daily lives began with the industrialization.
Consequently, we are now exposed to a high number of chemical compounds from
different sources. Every industrial process emits chemicals into our environment, and
although some of them are harmless, others could be affecting our health and lifestyle.
For this reason, there is a concern to characterize the chemicals found within our
personal space. With this, the concept of exposome was born, which is defined as a
representation of the total environmental exposure to chemicals and their concomitant

biological responses throughout the human life course.

This motivated the study developed at the Faculty of Sciences of the University of
Chile, part of the project FONDECYT 11180151: "Fingerprints of chemical pollution in
cities of Chile using personal passive samplers: Exploring part of the exposome”, in
which samples were collected using silicone wristbands, detecting different semi
volatile organic compounds in the cities of Iquique, Tocopilla, and Santiago. These
chemicals were later classified according to their toxicity, carcinogenicity, and other
potential risks. The current study was based on a priority list of 65 chemicals obtained
from the FONDECYT project. This group of previously selected chemical compounds
were subjected to modeling processes using the Estimation Program Interface (EPI-
Suite), specifically the Fugacity level Ill model, to obtain new information on potential
transport dynamics and environmental fate. We developed a prediction percentage
regarding the partition of a compound in a controlled environment, through a
combination of known and predetermined physicochemical parameters. The results
obtained showed that the personal passive samplers used (silicone wristbands)
captured a high variability of compounds with Log Kow patrtition coefficients from -0.9
to 8.9; Log Koc from 0 to 7.6; Log Kaw from -11.8 to 3 and Log Koa from 0.09 to 17.8.
Regarding their distribution, the soil was estimated as their most probable
environmental fate, which in the context of the study could represent the indoor dust,

which we constantly inhale and ingest. The cosmetic triclosan (CAS: 3380-34-5) was

xi



among the compounds that stood out for their distribution and high persistence.
According to the results obtained, it could persist for more than 3 months in the model.
Cypermethrin (CAS: 52315-07-8), a biocide, could last about 10 months. The flame
retardant Tris (1,3-dichloroisopropyl) phosphate (CAS: 13674878), showed
persistence values of around 11 months, being considered as recalcitrant. Bumetrizol
(CAS: 3896115) cosmetic, can persist 5 months. The 2- (2H-benzotrizol-2-yl) -4,6-bis
(1,1-dimethylpropyl) -phenol (CAS: 25973-55-1) plasticizer, for which a total
persistence of 8 months was estimated. The 4,4’-metilenebis[2-metilbencenamina]
(CAS: 838-88-0) used in cosmetics with a persistence of 4 months. The plasticizer Di-
isooctyl phthalate (CAS: 84-74-2), with a persistence in the model of approximately 4
months and, finally, the 2,2,4,4,6,8,8-heptamethyl-nonane compound (CAS:
4390049) used in cosmetics with a persistence of 5 months. The objective of this
study was to estimate what chemicals could be further searched in the future as
possible markers of pollution in personal environments (part of the Chilean
exposome). On the other hand, we showed that the use of in-silico tools such as
screening type estimation programs, can provide us with important information and
together with personal passive sampling methods and nontarget analysis, can help
us to better understand the dynamics of chemical species in our personal

environment.
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I. INTRODUCCION

1.1. Contaminacion urbana

Se considera que los inicios de la contaminacién antropogénica del aire se remontan
a la época en la que el ser humano dominé el fuego, aunque técnicamente toda
actividad humana genera contaminaciéon (Romero y col., 2006). La contaminacién a
nivel global comienza a acelerarse con la industrializacion, y ha sido definida como
cualquier modificacién indeseable del medioambiente causada por la introduccion de
agentes fisicos, quimicos o biolégicos en cantidades superiores a las naturales, que
resulta nociva para la salud humana, dafa los recursos naturales o altera el equilibrio
ecoldgico (Yassi y col., 2002). Se considera que con la revolucion industrial en el
siglo XVIII se marc6 un punto de cambio en la economia y el medioambiente, ya que
es aqui cuando se incrementaron los requerimientos de las personas asociados a
una alta demanda de energia y tecnologia (Romero y col., 2006). A finales del siglo
XVIII comenzaron a extenderse las areas urbanas, impulsadas por la industria
petrolera, la agroindustria e invencién de vehiculos, dando como resultado un
consumo intenso de combustibles fésiles, entre otras practicas, que llevaron a la
generacién de altos volumenes de contaminantes. Fue asi como en los primeros afios
del siglo XIX, la contaminacion atmosférica causada por la industria se identifico
como un problema severo, que al relacionarse con las condiciones ambientales
pueden dafiar la salud humana, los ecosistemas y los recursos materiales (Romero
y col., 2006).

Actualmente la contaminacion urbana es una problematica reconocida a nivel

mundial y se conocen algunos de sus origenes antropogénicos como la combustion



de materiales, ya sea originada por las industrias, los vehiculos o los hogares. Sin
embargo, también existen fuentes de contaminacién de origen natural como las

erupciones volcénicas, incendios forestales, erosion de los suelos, entre otros.

A pesar de que la contaminacién urbana se encuentra presente en distintas ciudades
del mundo, se ha determinado que estd muy conectada al volumen y la distribucion
de su poblacion (PUC, 2011). Dando ciertas luces de que las practicas o habitos de
las personas tienen un efecto directo en la contaminacién del aire a su alrededor, y

por ende en su calidad de vida.

1.2. Tipos de contaminacion urbana

Los contaminantes urbanos estan presentes en la atmésfera, las aguas y el suelo de
la localidad. Estos podrian estar clasificados de forma general como contaminantes
primarios o secundarios. Los primarios son aquellos emitidos directamente desde la
fuente contaminante, ya sea por combustién de combustibles fésiles, industrias,
vehiculos, uso en el hogar, entre otros. Ejemplos de ellos son los 6xidos de nitrégeno
(NOy), Oxidos de azufre (SOy), compuestos organicos volatiles (COV), material
particulado (MP), monéxido de carbono (CO), entre otros. Sin embargo, también se
encuentran los secundarios, los cuales no son emitidos directamente, sino que se
forman a partir de los contaminantes primarios al reaccionar en el medioambiente.
Este seria el caso del ozono, generado en la troposfera a partir de sus precursores:
NOyx, COV y CO (Diaz y col., 2020). Otros contaminantes secundarios son los
generados por la transformacion de productos de la combustion de carbon y
derivados del petr6leo como los dioxidos de azufre (SO2) y 6xidos de nitrégeno (NOy).
Estos componentes reaccionan con la humedad de la atmdsfera y se convierten en
acido sulfarico (H.S0O.) y acido nitrico (HNOs3) respectivamente, que pueden afectar

las aguas y el suelo de la localidad (MMA., 2016). También asi, el material particulado



formado a partir de reacciones quimicas entre contaminantes presentes en la

atmosfera. (MMA., 2018).

1.3. Efectos de la contaminacién urbana

Los efectos que puede causar la contaminacion urbana han sido clasificados por la
Organizacién Mundial de la Salud (OMS., 2020) de acuerdo con su temporalidad en
corto o largo plazo, considerando a la contaminacién atmosférica como el principal
tipo de contaminacion urbana que afecta a los grupos de personas mas vulnerables
(adultos mayores y nifios). La guia de calidad de aire, relativa a los principales
contaminantes atmosféricos propuesta por la OMS es presentada en la Tabla 1, en
donde se establecen los limites para reducir efectos graves en la salud de las
personas.

Tabla 1. Concentraciones maximas recomendadas por la OMS para contaminantes
atmosfeéricos.

Fuente: Guias de calidad del aire de la OMS relativas al material particulado, ozono, didxido de nitrégeno y didxido de azufre,
2021.

5 pg/ms, media anual

MP 2.5*
15 pg/m3, media de 24 horas
15 pg/m3, media anual
MP 10*
45 pg/m3, media de 24 horas
O3 100 pg/m?3, media de 8 horas
10 pg/m3, media anual
NO2 Mg

25 pg/m3, media de 1 hora
SO» 40 pg/m?3, media de 24 horas

* MP2.5 y MP10 corresponden a MP con didmetro aerodindmico equivalente a
2.5y 10 pm respectivamente.

Para el afio 2016 la OMS indicé que un 92% de la poblacién mundial estaba viviendo
con una calidad del aire peor que los limites recomendados (OMS, 2016). Esto
sucedia principalmente en paises desarrollados con concentraciones mayores de
contaminantes, causando enfermedades respiratorias como cancer al pulmén,

neumonias o incluso accidentes cerebro vasculares; atribuyéndosele asi 1,3 millones



de muertes al afio (OMS, 2020). Sin embargo, las guias de la OMS no consideran la
gran variedad de compuestos organicos que pueden derivar de las mismas fuentes
de emisién, por lo que el riesgo asociado a la contaminacion urbana podria ser
incluso mayor. La contaminacion urbana también abarca la contaminacion de aguas,
generando mayor preocupacion las aguas dulces, ya que se encuentran como un
recurso limitado, por lo cual la OMS trabaja constantemente en mejorar la gestion de
estos recursos y previniendo su contaminacion (OMS, 2019). Por dltimo, se
encuentra la contaminacion de suelos que segun la Organizacién de las Naciones
Unidas para la Alimentacion y la Agricultura (FAO), miles de productos quimicos que
se producen comercialmente a gran escala, ya sea, residuos plasticos, electrénicos
o0 las aguas residuales no tratadas, que pueden convertirse en fuentes de
contaminacién del suelo, posibilitando a que los productos contaminantes entren en
la cadena alimentaria, con graves consecuencias para la salud y el bienestar de la

poblacion (FAO, 2018).

1.4. Compuestos quimicos en el espacio personal y el exposoma

Actualmente nos encontramos expuestos a una alta cantidad de compuestos
guimicos provenientes de nuestro entorno sin darnos cuenta. El nimero total de
especies quimicas en el medioambiente podria estar correlacionado con el alto
namero de especies registradas en el Chemical Abstract Service (CAS, una base de
datos a cargo de la Sociedad Quimica Americana “ACS”), la cual cuenta con
sustancias identificadas en la literatura cientifica desde el afio 1957 hasta la
actualidad. Para el afio 2020, este registro super6 los 160 millones de sustancias
(CAS, 2021), e incluye productos quimicos sintéticos de fabricacion reciente (dentro
del registro actual, cerca del 50% fue integrado dentro de los Gltimos cinco afios). Sin
embargo, de este registro, solo 350 000 productos se estiman que cuentan con una

aprobacién en el &mbito comercial (Wang y col., 2020). El impulso en el crecimiento



de la industria quimica mundial de las ultimas décadas ha sido principalmente
liderado por China, en donde entre los afios 2007 y 2017 la produccién quimica crecio
un 11% anual y su participacion en la fabricacion y las ventas de productos quimicos

a nivel mundial aument6 del 15% a 37% (Wang vy col., 2020).

En la actualidad nos encontramos expuestos diariamente a una alta cantidad de
compuestos provenientes de diferentes industrias quimicas, agricolas,
farmacéuticas, cosméticas, entre otras. Todas estas industrias, emiten sustancias al
entorno, algunos compuestos son inocuos; sin embargo, otros si pudiesen estar
afectdndonos constantemente. Por esta razén, se genera la inquietud y necesidad
de caracterizar las sustancias que se encuentran alrededor de nuestro espacio
personal y a lo largo de nuestra vida. Con esto, nace el concepto de exposoma,
definido como una representacion total de las exposiciones ambientales y las
respuestas biolégicas concomitantes a lo largo del curso de la vida del humano (Wild,
2005). La exposicion a especies quimicas estaria dentro del exposoma y se lo ha

denominado como el exposoma quimico.

1.5. (COmo capturar el exposoma quimico urbano?

El exposoma quimico urbano incluye todas las exposiciones ambientales a especies
quimicas a las que el ser humano esta sometido desde la concepcién en adelante,
permitiendo definir los factores de riesgo de enfermedades asociadas al

medioambiente urbano.

Existen diversas formas de evaluar los compuestos quimicos a los que nos
encontramos expuestos en el dia a dia. Entre estas se encuentran los muestreadores
activos personales, en los que se induce la captacién de aire, ya sea por una bomba
eléctrica o un equipo similar. Estos pueden proporcionar mediciones confiables de la

exposicion por inhalacion debido a la tecnologia que permite caudales medibles y



ajustables. Sin embargo, estos dispositivos son muy selectivos, contemplando
concentraciones de compuestos de un determinado momento en el tiempo, ademas

de ser costosos y requerir energia externa (Wang y col., 2019).

Los muestreadores pasivos representan otra opcion, en la que las sustancias
guimicas se secuestran del medioambiente mediante difusién pasiva en una fase de
recepcion hasta que se alcanza el equilibrio. Esta técnica actia durante largos
periodos de tiempo para proporcionar concentraciones medias ponderadas de
compuestos, por lo que, su selectividad es menor, ademas de resistir a variaciones
accidentales o concentraciones extremas, y son adecuados para la monitorizacion
de mezclas complejas (Seethapathy y col., 2008). Respecto a su implementacion, los
muestreadores pasivos no requieren energia, son minimamente invasivos y de bajo
costo. De ahi que, para la captura del exposoma, se necesita principalmente un
mecanismo no selectivo, ya que permite capturar una mayor cantidad de compuestos
que se encuentran en el entorno, por lo cual, se han popularizado para la captura del

exposoma quimico en ambientes urbanos (Manzano y col, 2019).

1.6. (,COmo medir los componentes del exposoma urbano?

Como se menciond anteriormente, el muestreo pasivo es un método menos selectivo,
debido a que captura un amplio rango de compuestos quimicos. Se necesita
entonces de un analisis instrumental con alta capacidad de sefiales a un mismo
tiempo y resolucion, para que asi, se llegue a identificar la mayor cantidad de sefiales
posibles. Existen diferentes tipos de cromatografia, sin embargo, el parametro
principal es que tenga un alto niumero de platos tedricos, ya que la resolucion
Unicamente aumenta de forma proporcional a la raiz cuadrada del numero de platos
(Zenker, 2016). ElI numero de platos tedricos (N) indica la medida de la eficiencia de
la columna y su incremento mejora la deteccion de sefiales, lo cual permite analizar

muestras complejas.



Las técnicas cromatogréficas que se utilizan principalmente para muestras
medioambientales son la de gases y de liquidos. La cromatografia liquida de alta
eficiencia (HPLC) acoplada con detectores variados (que dependen de la naturaleza
de los compuestos a determinar), esta entre las técnicas mas utilizadas debido a su
versatiidad en la identificacion de un amplio rango de contaminantes
medioambientales. Sin embargo, presenta una limitada sensibilidad y selectividad
cuando las muestras medioambientales son complejas y los contaminantes se
encuentran a niveles traza. Otra de las desventajas de este método, es que existen
compuestos que no seran reconocidos por ciertos detectores (Garcia y col., 2012).
La técnica de cromatografia de gases (GC) es otra de las técnicas mas aplicadas en
el analisis de posibles contaminantes ambientales, debido a su mayor resolucion y
selectividad. Su aplicacion se realiza principalmente en compuestos volatiles y semi
volatiles. Sin embargo, la resolucién, su capacidad para separar picos o sefiales de
un GC tradicional no es suficiente para el andlisis de ciertas muestras complejas
medioambientales, tales como los derivados de petréleo.

Para incrementar la capacidad de picos propia de un GC o HPLC en estudios del
exposoma quimico urbano, se han probado técnicas relativamente nuevas como la
cromatografia de gases en dos dimensiones (con dos columnas cromatogréaficas
conectadas en serie), acoplado a espectrometria de masas de tiempo de vuelo
(GCxGC/ToF-MS). Esta técnica proporciona una mayor capacidad de sefiales, lo
cual es muy beneficioso al analizar muestras con matrices complejas. La técnica de
GCxGC/ToF-MS tiene la capacidad de incrementar la capacidad de picos separados
a una resolucion determinada de un GC tradicional, alcanzando niveles te6ricamente
equivalentes a la multiplicacion de las dos capacidades de picos de cada columna
utilizada (Prebihalo y col., 2018). Ademas, cuando acoplamos la técnica de GC
multidimensional a un detector multicanal como el ToF-MS, incrementamos nuestra

capacidad de identificacion de muestras complejas, lo que es beneficioso en estudios



del exposoma (Escher y col., 2020). De manera que con este instrumento de analisis
se logra construir el perfil de identificaciébn con una mayor certeza para las muestras

complejas obtenidas del muestreo pasivo.

1.7. Midiendo el exposoma quimico en ciudades de Chile

Con la finalidad de estudiar el exposoma quimico en distintas ciudades de Chile, fue
impulsada la investigacion de la Facultad de Ciencias de la Universidad de Chile,
denominada “Huellas digitales de contaminacién en ciudades de Chile utilizando
captadores pasivos personales: Explorando parte del exposoma”, parte del proyecto
FONDECYT 11180151. En este proyecto se trabajé con el monitoreo en distintas
ciudades de Chile: Iquique, Tocopillay Santiago. Se utilizaron muestreadores pasivos
personales (pulseras de silicona), detectando distintos contaminantes organicos
volatiles y semi volatiles como hidrocarburos arométicos policiclicos (HAPS),
pesticidas, retardantes de llama, productos de cuidado personal o bifenilos
policlorados (Manzano y col., 2019). Las muestras obtenidas fueron analizadas en
un equipo de cromatografia de gases multidimensional acoplado a espectrometria de
masas de tiempo de vuelo (GCxGC/ToF-MS) e identificados basados en su similitud
(>50%) con la base de datos de espectrometria de masas con impacto de electrones
del Instituto Estadounidense de Estandares y Tecnologia (NIST): NIST 2011 v2.0
(Stephen, 2020). Estos compuestos quimicos fueron luego clasificados de acuerdo
con su abundancia en las diferentes ciudades estudiadas, obteniendo una lista
limitada de compuestos quimicos presentes con frecuencia relativamente alta en
cada ciudad (>75% de las muestras). Los compuestos quimicos restantes fueron
luego clasificados respecto a criterios de procedencia, toxicidad, pesticidas,
carcinogenicidad, peligrosidad y literatura previa, utilizando la base de datos
PubChem (base de datos a cargo del Instituto Nacional de Salud (NIH)), datos de la

Agencia Internacional para la Investigacion del Céancer (IARC) y la Agencia de



Proteccion Ambiental de los EE.U.U. (EPA), ademas de informacién del Sistema
Global Harmonizado (GHS) y la ley Federal de los EE.UU. para el control de
pesticidas (FIFRA) (Miranda y col., 2021). Finalmente, estas clasificaciones llevaron
a una priorizacion final con los compuestos que solamente obtuvieron evidencias de
toxicidad, alta preocupacion, exposicién, persistencia, frecuencia de usos y
emergencia en el ambiente. En la Figura 1 se muestran las concentraciones relativas
de los compuestos relevantes a este estudio, estas concentraciones fueron obtenidas

seguln un estandar interno (Manzano y col, 2019).

Emerging chemicals (based on recent articles)
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Figura 1. a) Sustancias quimicas emergentes, basadas en articulos recientes y su
abundancia relativa encontrada en las pulseras de silicona. b) Lista prioritaria segun
EPA e IARC y su abundancia relativa.
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1.8. Posibles destinos de los compuestos organicos

El hecho de que los humanos y la vida silvestre estén expuestos a una gran variedad
de productos quimicos antropogénicos y naturales, ademas de potenciales
compuestos de degradacioén, representa un problema relevante a analizar (Daughton,
2005). Existen productos quimicos de los que no se conoce informacion experimental
sobre sus propiedades, posibles destinos ambientales, dindmicas de transporte o
tiempos de persistencia en el entorno, lo que es importante para evaluar riesgos
asociados a su exposicion, efectos en las personas y el medioambiente. Debido a
esto, varios modelos computacionales fueron creados para llenar los espacios vacios
existentes por las aln escasas mediciones de campo y asi anticipar su destino
después de su descarga en el medioambiente (OECD, 1989). Una revision de los
enfoques utilizados en varios paises para evaluar el destino de las sustancias
muestra una amplia variacion en las practicas (OECD, 1995). La mayoria de estos
enfoques se centraron en evaluaciones del destino de un solo compartimiento
ambiental, que generalmente involucraron a los puntos de entrada de la sustancia al
medioambiente (Mackay y col., 1996b). Es por lo cual fue creado el modelo
Equilibrium Criterion (EQC), el cual se basa en una evaluaciéon de un modelo multi-
compartimiento desarrollado también por Dr. Donald Mackay. En este modelo se
muestran distintos niveles de evaluacion (1, Il, Il y IV), los cuales introducen mayor
complejidad al modelo y revelan progresivamente mas informacion sobre la
naturaleza de la sustancia quimica (Mackay y col., 1992). La Figura 2 muestra cada
uno de estos niveles. El nivel | se basa en un estado estable, en equilibrio, con un
sistema cerrado y sin degradaciones. El nivel 1l se basa en un estado estable, en
equilibrio, con degradaciones y advecciones. El nivel Il se basa en un estado estable,
sin equilibrio, con degradaciones y advecciones. Por ultimo, el nivel IV con un estado

inestable y la dinamica de la version 1.
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Estado estable, en equilibrio, sistema Nivel 1
cerrado y sin degradaciones

Estado estable, en equilibrio, con

degradaciones y advecciones. T Nivel Il

Estado estable, no en equilibrio, con
degradaciones, advecciones y

s mricauaas ey Nivel Il
transferencia intermedia.

EVALUACION DESEADA

: Estado no estable, con la mismas Al
....... SR o5 5 censeennaneananss Nivel [V
dinamicas del la version nivel IlI

Figura 2. Diagrama de diferentes simulaciones en programa EQC.

Los modelos de evaluacién son relevantes, ya que pueden proporcionar informacion
suficiente del uso propuesto de una sustancia quimica, indicando si genera o no
riesgos, y fomentando asi que las concentraciones durante su uso estén en 6rdenes

de magnitud por debajo de los niveles de efectos nocivos (Mackay y col., 1996b).

1.9. Formulacion del problema

La lista prioritaria generada en un estudio anterior (Miranda y col., 2021) es la base
para este seminario de titulo, debido a que no se tenia informacion completa sobre
la dinamica de los compuestos quimicos en el entorno ambiental: capacidad de
degradarse, tiempos de vida media, persistencia, residencias y transportes entre los
compartimientos principales de un entorno como el aire, agua, suelo y sedimentos.
Todos estos parametros fueron evaluados y relacionados segun sus propiedades
fisicoguimicas con la ayuda de la Interfaz de Programas de Estimacion (EPI-Suite).
Las herramientas como los programas de estimacion y el uso de las propiedades
fisicoquimicas de los compuestos generan una idea de cuéles podrian ser los
principales reservorios de estos compuestos prioritarios en el entorno de las

personas, ya sea, domicilios, trabajos o el exterior. Los resultados presentados
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pueden ser usados como una guia sobre dindmicas de transporte y destinos

ambientales, para llegar a generar hipétesis informadas para futuras investigaciones.

1.10. Objetivo general

Evaluar los potenciales transportes y destinos ambientales de una lista seleccionada
de compuestos organicos captados por las pulseras de silicona, utilizando la Interfaz

de Programas de Estimacion (EPI-Suite) y el modelo Fugacity level 111.

1.11. Objetivos especificos

e Definir los compuestos organicos para ser modelados directamente en la interfaz
EPI-Suite, sus caracteristicas y propiedades.

o Modelar los posibles destinos ambientales de los compuestos seleccionados en
la interfaz de programas EPI-Suite y utilizando un modelo de Fugacity level Il1.

¢ Clasificar los compuestos organicos analizados segun su persistencia, capacidad
de transporte y destinos, ademas de las propiedades y parametros obtenidos de

interfaz de programas de EPI-Suite.



ll. MATERIALES Y METODOS

Para esta investigacion se utilizé la lista de compuestos organicos semivolatiles
obtenida del proyecto FONDECYT 11180151, correspondiente a 65 especies
guimicas detectadas utilizando un muestreo pasivo con pulseras de silicona.

A los compuestos quimicos en esta investigacion se les asigné una abreviacion Unica
gue sera utilizada durante su identificaciéon y descripcién. Los nombres completos en
formato IUPAC, abreviacibn y numero CAS se encuentra en el anexo a este
documento (Tabla 23), para la facilidad de identificacion en el escrito se priorizo el
namero CAS, debido a que existen mas de un nombre para cada compuesto.

Las modelaciones se llevaron a cabo en la plataforma de EPI-Suite, una Interfaz de
Programas de Estimacion con un conjunto de programas basados en sistema
Windows, desarrollado por la Agencia de Proteccién Ambiental de Estados Unidos
(EPA) y la Corporacion de Investigacion de Syracuse (SRC). En especifico se trabajé
con el modelo de Fugacity level lll, basado en la metodologia y enfoques de
programacion desarrollado por Donald Mackay y colaboradores (Mackay y col.,
1996b; Mackay., 1991). El modelo Fugacity Level lll fue adaptado para el programa,
utilizando las ecuaciones del modelo Equilibrium Criterion (EQC). Este programa
tiene como funcién principal la prediccion de la particion de un compuesto organico
en un entorno con parametros fisicoquimicos predeterminados, siendo asi un Unico
entorno especifico donde se realiza la modelacién, por lo que es determinado como
evaluativo. El modelo entrega informacion sobre las reacciones que pueden ocurrir,
ademas de las estimaciones de tiempo vida media, capacidad de residencia, entre
otros; con la finalidad de ser evaluadas las distintas dinamicas de los compuestos en
el entorno y sus posibles destinos ambientales finales. Los resultados fueron

graficados mediante el programa RStudio en conjunto al paquete ggplot y ggplot2.
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2.1. Lista de compuestos orgénicos y actualizacién segln usos

Para la clasificacién se utilizé la base de datos de Pubchem (a cargo del Instituto
Nacional de Salud (NIH), el Centro Nacional de Informacion Biotecnologica (NCBI) y
la Libreria Nacional de Medicina (NLM) de EE.UU.) (Pubchem., 2021), ya que entrega
los potenciales usos del compuesto quimico segun bibliografia general. Sin embargo,
se debe considerar que los compuestos evaluados pueden tener mas de un uso
determinado, por lo cual en estos casos se utiliz6 como criterio para la clasificacion
el uso mas especifico y comin segun la base de datos de productos quimicos
(CPDat., 2021). Ademas, fue considerada la bibliografia existente, considerando las

mas actualizadas para la clasificacion.

2.2. Propiedades fisicoquimicas

Las propiedades fisicoquimicas de cada compuesto quimico en la lista inicial fueron
obtenidas de bases de datos internas de EPI-Suite y bases de datos en linea. Se
priorizaron las propiedades necesarias para los modelos de EPI-Suite: constante de
Henry, solubilidad en el agua, punto de fusién, punto de ebullicién, presién de vapor
y coeficiente de reparto octanol-agua (Log Kow). ElI método utilizado se basé en el
siguiente flujo de prioridad, considerando que, en el caso de no encontrarse las
propiedades en la primera base de datos, se prosiguié con la siguiente:
1. Base de datos de las propiedades fisicoquimicas de los compuestos que se
encuentran en la base de datos interna de EPI- Suite (PhysProp).
2. Base de datos de propiedades fisicoquimicas de PubChem (Pubchem, 2021)
3. Estimaciones mediante la plataforma EPI-Suite, segun los programas
correspondientes:
=  MPBPWIN: punto de fusion, punto de ebulliciéon y presion de vapor.
=  WKOWWIN: solubilidad en agua.

= HENRYWIN: constante de Henry.
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Una vez obtenidas todas las propiedades de los compuestos con las que se modela
en el programa EPI-Suite, se buscé obtener o estimar los coeficientes de reparto Koc
(coeficiente de adsorcién de carbono organico), Kow (coeficiente de reparto entre
agua y una fase orgénica representada por el octanol), Kaw (coeficiente de reparto
entre agua y el aire), y Koa (coeficiente de reparto entre el aire y una fase organica
representada por el octanol) para cada compuesto quimico de interés. La prioridad
con la que se trabaj6 en estos casos fue:
1. Base de datos de EPI-Suite.
2. Base de datos de propiedades fisicoquimicas de PubChem, solamente en el
caso de existir un valor unico.
3. Base de datos de propiedades fisicoquimicas de PubChem en el caso de
presentarse un rango de valores.

a) Se evaluo si la estimacion que entregaba la plataforma de EPI-Suite
concordaba con este rango y se tom6 como prioridad la estimacion
de la plataforma.

b) En el caso de que la estimacion de EPI-Suite no se encontrara en el
rango, se utiliz6 un promedio del rango PubChem como
representativo.

4. Estimaciones mediante la misma plataforma EPI-Suite, con los programas
correspondientes:
=  KOWWIN: Estimacién del Coeficiente reparto octanol-agua (Kow).
= KOCWIN: Estimacion Coeficiente de adsorcion en el suelo (Koc).

=  KOAWIN: Estimacion Coeficiente de reparto octanol-aire (Koa).
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2.2.1 Clasificacién de las propiedades fisicoquimicas

Se utilizé el manual de marcos para futuros sostenibles de la EPA (2012) para la
clasificacion de los valores de las propiedades fisicoquimicas, representadas en la
Tabla 2.

Tabla 2.Clasificacion para las propiedades fisicoquimicas

>-1 Muy volatil en agua.
Clasificacion de los valores <-1y-3 Volatil del agua.
para Log Constante de <-3y-5 Moderadamente volatil del agua.
Henry (atm m3/mol). <-5y-7 Ligeramente volatil del agua.
<-7 No volatil.
Clasificacion de los valores >-4 Existe principalmente en la fase de vapor (gas).
para Log Presion de vapor <-4y-7 Existe en la fase de vapor y particulas.
(mm Hg). <7 Existe principalmente en la fase sélida.
>4 Muy soluble.
Clasificacién de los valores 3y4 Soluble.
para Log Solubilidad 2y3 Solubilidad moderada.
(mg/L). -ly2 Ligeramente soluble.
<-1 Solubilidad insignificante.
Clasificacién de los valores >1 Altamente soluble en agua (hidrofilico).
para Log Coeficiente de >4 Poco soluble en agua (hidrofébico).
reparto octanol-agua >8 No facilmente biodisponible.
(Kow). >10 No biodisponible, dificil de medir experimentalmente.
>45 Adsorcion muy fuerte al suelo/sedimento, migracion
' insignificante al agua subterranea.
35_44 Fuerte adsorcion al suelo/sedimento, desde
e ’ ’ insignificante a lenta migracién al agua subterranea.
Clasificacion de los valores - . - -
e Adsorcién moderada al suelo/sedimento, migracion
para Log Coeficiente de 25-3,4 p
5 lenta al agua subterranea.
adsorcion en el suelo 3 > : : o
Baja adsorcion al suelo/sedimento, migracion
(Koc). 15-24 .
moderada al agua subterranea.
Adsorcion insignificante al suelo/sedimento,
<1,5 migracion rapida a las aguas subterraneas.

Las propiedades fisicoquimicas fueron comparadas entre las categorias de usos
comunes mediante el percentil 50, debido a que la mediana no se ve influenciada por
los valores extremos, ademas de que es de facil comprension, ya que la mitad de los

datos se encuentra sobre o por debajo de la mediana (Salvatore y col., 2004).
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2.3. Modelacion plataforma EPI-Suite con el programa Fugacity level Il

La entrada de la plataforma EPI-Suite puede visualizarse en la Figura 3. Para ejecutar
el programa Fugacity level 11l se realiza el ingreso del compuesto en la interfaz, este
puede ser mediante la Especificacién de Introduccién Lineal Molecular Simplificada
(SMILES), que es una notacién que describe sin ambigliedades la estructura de una
molécula, o mediante el numero CAS, lo que permite que sea identificado en la base
de datos interna, al igual que sus propiedades fisicoquimicas. En caso de no
encontrarse alguna de estas, deben ser ingresadas manualmente los valores de cada

una de las propiedades, siguiendo los niveles de prioridad descritos en la seccién

anterior.

o EP) Sute

File Edit Funcions BatchMode | 5&.‘:;:'“ Output Fugacity STP Help

EPI Suite - Welcome Screen

th:an)‘ Previous | Bt User | Save User | Search CAS ‘ _

Clear Input Fields:

Calculate
Output

—_—  Ful
ADPWIN Input CAS § | © Summary
KOWWIH Input Sz |
BIOWIH

- 4t Chem Hame:|

MPBPVP

P WSKOW 4 oo Lookp

3
WATERNT Hemy LC: atmmmole  Water Sohubility: g/l
Ao Melling Poink: Celsius Vapar Pressure: ma Hg
KDAWIN .
Boiing Point Celsius Log Kow

KDCWIN
River Lake

BCFRAF

HYDROWIN Tl ! T meters

BioH L Wind Velociy. [ 5 015 metsrsdses
vin

o ConentVelosty| 1| 015 metesssee

ECDSAR
EPI Links

Figura 3. Entrada a la Interfaz de Programas de Estimacion.

2.3.1. Fugacity level 11l

Al ser un modelo de Mackay de nivel lll, se asumen ciertas condiciones para la
dinamica del modelo: estar en un estado estable, sin equilibrio, con degradaciones y
advecciones. El entorno del modelo consta de cuatro compartimentos principales:
aire, agua, suelo y sedimentos. También hay sub-compartimentos: una fase de
aerosol, solidos en suspension y una fase de biota. Se asume una temperatura fija

de 25 °C y se modela el transporte de masa entre los compartimentos mediante
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volatilizacion, difusion, deposicién y escorrentia. En la Figura 4 se ilustra un diagrama
conceptual de este modelo y sus vias de transporte masivo, en donde el n°1 refiere
al aire, el n°2 al agua, el n°3 al suelo y el n°4 a los sedimentos. Por ejemplo, el término
D12, indica el o los transportes posibles desde el aire hacia el compartimiento del
agua. Los principales parametros con los que trabaja el modelo Fugacity level Il son,

tiempo de vida media, emisiones, adveccion y coeficiente adsorcion al suelo (Koc).

D131 | D3t
D12| |D21

- D32

! R R R R R R
St Vi it Ve i A b 2 AV
A A N
NS - AN
)

A S
\ !

D24| | D42

Figura 4. Diagrama conceptual Fugacity level IlI.

Valores de emisién: Las tasas de emision ambiental predeterminadas son de 1 000
kg/h al aire, al agua y al suelo. Estos son los parametros predeterminados utilizados
en el modelo EQC y adaptados en EPI-Suite, por lo que, para todos los casos fue

considerada una emision de los compuestos en cada compartimiento de 1 000 kg/h.

Valores de adveccion: Se definen como la pérdida del compuesto quimico en el
tiempo por medio de algun proceso que no sea degradacion. Los tiempos de
adveccion se aplican al aire, agua y a los sedimentos. Las duraciones de adveccion
de las sustancias quimicas en los compartimentos de aire, agua y sedimentos se
establecen en los valores predeterminados de 100, 1 000 y 50 000 horas,

respectivamente. (Mackay y col., 1996b). Estos tiempos de vida se utilizan para
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determinar el caudal de adveccion (m®/hora) calculado dividiendo el volumen del

compartimento por el tiempo de adveccion.

Tiempo de vida media: El tiempo de vida media de un compuesto quimico es
considerado como el tiempo necesario para que este se encuentre a la mitad de su
concentracion inicial en el entorno evaluado. Se utiliza la vida media para cada uno

de los compartimientos: aire, agua, suelo y sedimentos.

El modelo Fugacity level lll no puede ser ejecutado sin los parametros con los que
trabaja, por lo que cuando no se conocen valores experimentales, lo que realiza el
modelo Fugacity level Il es interactuar con otros programas de la interfaz EPI-Suite

para estimar los valores faltantes.

2.3.2 Programas que interactian con Fugacity level Il

Los programas con los que interactia el modelo son: AOPWIN (estima las tasas de
oxidacion atmosférica); BIOWIN (estima la probabilidad de biodegradacion);
HENRYWIN (estima la constante de la ley de Henry); KOCWIN (estima el coeficiente
de adsorcién del suelo (Koc)); KOWWIN (estima el coeficiente de particion octanol-
agua); MPBPVP (estima el punto de fusién, el punto de ebullicién y la presién de
vapor). Todos estos programas pueden ser ejecutados automaticamente por
separado, sin embargo, esto discrepa al evaluar el modelo Fugacity level lll, ya que
los programas son ejecutados simultaneamente. La metodologia que utiliza cada uno

de estos programas es:

AOPWIN: El programa AOPWIN tiene como funcion estimar la oxidacion atmosférica
de compuestos orgénicos. Considera que, al ser emitidos a la tropdsfera, se eliminan
principalmente por reaccion con los radicales hidroxilo, ozono y nitrato (Finlayson-
Pitts y col., 1986). El método que se utiliz6 para las estimaciones es la relacion

estructura-actividad (SAR) (Atkinson., 1985; Atkinson y col., 1984; Kwok y col., 1995).
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Fugacity level lll no considera para el célculo de tiempos de vida media y persistencia
a los radicales de ozono y nitrato. Sin embargo, entrega un aviso cuando existe esta
posibilidad. El programa considera que la troposfera generalmente tiene una
concentracion muy baja de compuestos organicos, ya que, producto de la luz solar,
se genera una concentracion de radicales hidroxilos en estado estable que reacciona
constantemente con los compuestos, por lo cual la reaccién se considera de pseudo

primer orden.

BIOWIN: EI programa BIOWIN tiene como funcién estimar la probabilidad de una
rapida biodegradacion aerbbica y anaerbbica para un compuesto organico en
presencia de poblaciones mixtas de microorganismos ambientales, considerando los
compartimientos como el agua, suelo o sedimentos. El programa Fugacity level llI
trabaja con el modelo Ultimate (BIOWIN3) considerada la biodegradacion en donde
el compuesto original es transformado totalmente en didxido de carbono y agua. Este
modelo fue realizado por la EPA mediante una encuesta de expertos en
biodegradacion, en relacion con los términos del tiempo necesario para lograr la
biodegradacién final en un medio acuatico evaluativo (Boethling y col., 1994). Se
promediaron las calificaciones de cada compuesto para obtener un valor Unico para
el modelo y dentro del rango de tiempo estimado devuelto por BIOWIN3, se convierte
en una vida media utilizando un conjunto de factores de conversién. Estos factores
de conversion consideran que 6 vidas medias constituyen la degradacion completa
de una sustancia quimica, asumiendo cinéticas de primer orden. Los factores de

conversion resultantes para el modelo se pueden visualizar en la Tabla 3.
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Tabla 3. Factor de conversion para el tiempo total de degradacién esperada.

>4,75-5 Horas
>4,25 - 4,75 Horas a Dias
>3,75 - 4,25 Dias
>3,25 - 3,75 Dias a Semanas
>2,75 - 3,25 Semanas
>2,25-2,75 Semanas a Meses
>1,75-2,25 Meses

<1,75 Recalcitrante

KOCWIN: El programa KOCWIN tiene como funcion determinar un valor para la
constante de adsorcién del suelo (Koc), segin el compuesto organico evaluado,
ademas considera que el compartimento del suelo se compone de materia mineral,
materia organica, agua Yy aire. Utiliza valores predeterminados fijos para
concentraciones de carbono organico y lipidos 0,02 g/g para particulas de solidos del
suelo. En este estudio se utilizé la estimacion mediante el indice de conectividad
molecular de primer orden (MCI), el cual se ha utilizado con éxito para predecir los
valores de Koc para compuestos organicos (Sabljic., 1987; Bahnick y col., 1988). Se
demostré que este método de contribucion grupal supera a los métodos de
estimacion tradicionales basados en los coeficientes de particion octanol/agua y la
solubilidad en agua, presentando valores mas precisos respeto a los experimentales

(EPA, 2012).
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2.3.3. Pardmetros y limitaciones Fugacity level llI

El modelo Fugacity level Ill esta representado segun las siguientes dimensiones de

compartimientos y subcompartimentos, las que se muestran en la Tabla 4.

Tabla 4. Dimensiones de compartimientos y fraccion de volumen para modelo
Fugacity level 111.

Volumen total 1014 1
Aire Fase aire 1014 ~1
Aerosol 2000 2x1011
Volumen total 2x1011 1
e Ease agua . 2x10% ~1
Fase sedimento suspendido 10x10° 5x106
Fase de peces 2x10° 1x10-6
Volumen total 18x10° 1
Suelo Fase aire 3,6x10° 0,2
Fase agua 5,4x10° 0,3
Fase suelo 9x10° 0,5
Volumen total 5x108 1
Sedimento Fase aire 4x108 0,8
Fase agua 1x108 0,2

Cada uno de los programas utilizados para las estimaciones presentan limitaciones,
las cuales se encuentran resumidas en la Tabla 5.

Tabla 5. Limitaciones segun parametros y programas de EPI-Suite.

o= e

o Valor predeterminado por el programa con
OH una concentracion de radicales OH promedio
de 1,5x 10® moléculas / cm® durante 12 horas.

= t'?\rSPtWIN d Os ¢ No pertenece a la estimacién de vida media y
( Soxigagiséa: € persistencia, pero se encuentra en un

apartado cuando puede ocurrir su reaccion.
No se estima velocidades de reaccion, solo
NOs entrega un aviso cuando podrian ser
importantes.

Considera que 6 vidas medias son una
degradaciéon completa.

e Relacion de vidas medias para agua: suelo:

atmosféricas)

BIOWIN

(Estima la probabilidad (B?(l;{,r\?ﬁg) sedimento de 1:2:9.
de biodegradacion) ** Si no se encuentra el fragmento SMILES en
la base de datos, se utiliza el fragmento
similar en estructura. **
KOCWIN Metqd_o No presenta limitacion, es el modelo mas
. L Conectividad o 7
(Estima el coeficiente de R - utilizado por su alta precision con valores

adsorcién en el suelo) experimentales.

(MCI)
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2.4. Relacion de grupos funcionales, propiedades y sus destinos ambientales
finales mayoritarios.

Los resultados son presentados segun el nimero CAS y la abreviacion del nombre,
ya que como se mencioné anteriormente es la forma en que se ingresan al programa.
Por otra parte, los nombres de los compuestos varian pudiendo confundir en algunos
casos con mas de 6 nombres segun nomenclatura (ej: 2-(2-hydroxypropoxy) propan-
1-0l), con el fin de evitar estas confusiones fueron presentadas de esta forma.

El criterio utilizado para ordenar los resultados fue segun la distribucién que tienen
los compuestos en cada uno de los compartimientos ambientales, se les clasificé por
la mayor afinidad que existiera, ya sea en el aire, agua, suelo o sedimentos.
Posteriormente se ordenaron segun los usos que se encontraron, se analizaron las
estructuras quimicas, grupos funcionales principalmente, los cuales se les relacion6
a las propiedades fisicoquimicas que inciden en el destino ambiental final de los

compuestos organicos.



lll. RESULTADOS Y DISCUSION

3.1 Actualizacién de la clasificacion segln usos

De la lista prioritaria se trabajé con 65 compuestos (Tabla 23, anexo). Se empled

para cada caso las siguientes definiciones caracteristicas a cada grupo:

1)

2)

3)

Productos de combustién: Productos generados de la combustion incompleta

de la materia o pirdlisis a alta temperatura de materiales.

Productos de uso doméstico: Productos que se utilizan en el entorno

domiciliario, (desinfectantes, productos de higiene, alimentarios, entre otros).

a) Biocida: Sustancias quimicas sintéticas o de origen natural que estan
destinados a destruir, contrarrestar o ejercer un control de otro tipo sobre
cualquier organismo considerado nocivo para el ser humano. (Rodriguez y
col.,, 2003). En este caso se encuentran: plaguicidas, insecticidas y
herbicidas.

Productos de consumo: Cualquier compuesto que es utilizado de forma directa

en el consumo de las personas. Entre estos se encuentran los:

a) Cosmeéticos: Producto que se utiliza para la higiene o belleza del cuerpo
(RAE, 2020), sustancias que se encuentran en productos para dientes,
ufas, cavidad bucal, cabello, entre otros. Algunos de estos tienen la funcién
higiene, perfumar y/o proteccion.

b) Alimentario: Perteneciente o relativo a los alimentos o a la alimentacion
(RAE, 2020). Sustancia de origen natural o sintético que se encuentra en
algun alimento y es consumido. Entre estos se encuentran los saborizantes,
aromatizantes y/o preservantes.

c) Farmacéutico: Compuesto originado por algin proceso quimico, biolégico

0 biotecnoldgico que se destina a las personas o animales, con el fin de
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4)

5)
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prevencion, diagnadstico, atenuacion o tratamiento de enfermedades.

Productos Industriales: Productos utilizados en procesos industriales con el fin

de satisfacer alguna necesidad del humano. Sin embargo, nho son de consumo

directo.

a)

b)

c)

d)

Retardante de llama: Sustancia que tiende a inhibir la combustién cuando
se aplica, ya sea mezclados, combinados o sobre materiales combustibles.
Lubricantes y grasas: Sustancia utilizada como aditivos o lubricantes en
aplicaciones industriales o en el hogar. Se incluyen compuestos que son
agregados a bencina, diésel, parafina y otros derivados del petréleo para
mejorar su rendimiento.

Plastificante: Sustancia que se aflade a un material para dar flexibilidad,
resistencia y/o proteccion. Tiene el objetivo de facilitar el manejo del
producto. También pueden encontrarse en los adhesivos o sellantes.
Pinturas/Tinturas/Resinas: Compuestos utilizados con relacién a pinturas,
tinturas o resinas, principalmente como solventes o emulsionantes de estos

productos.

Desconocidos: Compuestos quimicos para los que no se encontré informacion

suficiente que permita clasificar su uso cotidiano.

La Tabla 6 resume la clasificacién seglin usos y la cantidad de compuestos para

cada caso encontrados en los captadores pasivos evaluados en el proyecto

FONDECYT 11180151.
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Tabla 6. Clasificacion de usos para los compuestos organicos en la lista
inicialmente obtenida del proyecto FONDECYT 11180151.

Productos de combustion. Producto de Combustion. 3
Prodyct_os de uso Biocida. 7
domeéstico.
Cosméticos. 19
Productos de consumo. Alimentario. 11
Farmacéutico. 2
Retardante de Llama. 2
Plastificantes. 11

Productos industriales. .
Lubricantes y grasas.

Pinturas/Tinturas/Resinas.
Desconocidos. Desconocidos.

AwWww

Los grupos con un mayor niumero de compuestos quimicos identificados fueron los
cosmeéticos, alimentarios y plastificantes con 19, 11 y 11 respectivamente. Se debe
considerar que son los grupos que podrian encontrarse mas cercanos al espacio
personal de los participantes en el estudio, debido a que son utilizados
frecuentemente en distintas actividades diarias. Le siguen los biocidas con 7
compuestos, luego los productos de combustién, Ilubricantes/grasas vy
pinturas/tinturas/resinas con 3 compuestos cada uno. Por ultimo, farmacéuticos y
retardantes de llama con 2 compuestos. Se debe considerar que el grupo de
desconocidos presenta 4 compuestos, de los cuales no se logré obtener informacién

suficiente para ser clasificados segun la metodologia.

Los compuestos que componen cada uno de estos grupos se encuentra en la Tabla
7, segln su uso, abreviacién y niumero CAS correspondiente, de igual forma pueden

ser identificados los compuestos en la Tabla 23 del anexo.
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Tabla 7. Compuestos prioritarios que componen cada grupo de uso.

Cosméticos.

Plastificantes.

Alimentarios.

Pinturas/tinturas/resinas.

Lubricantes y grasas.

TCN
PPG
a-TPL
BNOH
Cou
INP
LA
PRL
MEEAP
BMZ
DMT
DSIO
IMPA
MK
EAB
HMN
PB

BA
MBOT
BC
BBPth
DEHA
DBPth
DMPth
UVF
4-t-0
TT™
DBP
DIBP
DEPth
PG
MPB
PPB
ETAC
OA
ETG
MPC
ME
CF

SA
CT

THFM
QNL

3380-34-5
25322-69-4
98-55-5
100-51-6
91-64-5
90-15-3
80546
120-57-0
5466-77-3
3896115
2440-22-4
541-02-6
103-95-7
81-14-1
5444-75-7
4390049
94-58-6
140-11-4
838-88-0
100-44-7
85-68-7
103-23-1
84-74-2
131-11-3
25973-55-1
140-66-9
3319-31-1
84-74-2
84-69-5
84-66-2
57556
99-76-3
94-13-3
141-78-6
112-80-1
140-67-0
104938
93-15-2
58082
108305
57885

97-99-4
91225

Biocidas.

Farmacéutico.

Lubricantes y
grasas.

Productos de
combustién.

Retardante de
llamas.

2,6-DTB 128-39-2

TDO
DBZA

7320-37-8
105-76-0

Desconocidos.

PBO 51-03-6
™ 7696-12-0
DEET 134-62-3
FNT 122-14-5
O-HBP 95-47-6

TA 5915-41-3
CMT  52315-07-8

BHT-OCH 1620-98-0
H21 50-03-3

2,6-DTBP 128-39-2

TDO 7320-37-8
DBZA 105-76-0
MF 832-699
ACY 208-96-8
PY 129-00-0

TOBEP 78-51-3

TDIF 13674878
MHP  1453-58-3
BZA 939979

PCB 10 33146-45-1
PCB 35 37680-69-6
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3.2 Propiedades Fisicoquimicas

Las propiedades fisicoquimicas fueron comparadas y clasificadas segun el material
de marcos para futuros sostenibles desarrollado por la EPA (2012), ya antes

mencionada en la Tabla 2.
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Figura 5. a) Histograma de los Puntos de fusién (°C) para todos los
compuestos prioritarios. b) Diagrama de caja para los Puntos de fusién (°C)
respecto a la clasificacion segin usos.

Punto de fusién (P.f.): Los Puntos de fusién de los compuestos estudiados se
encontraron en un intervalo de (-85< P.f <236,1), al ser comparados estos valores
con la temperatura a la que se trabajé el modelo de 25 °C, 28 compuestos se
encontrarian mayoritariamente en fase liquida y 37 en fase soélida. Paralelamente,
segun los resultados obtenidos y considerando el percentil 50 de estos grupos en
orden decreciente, los primeros grupos fueron los farmacéuticos (P.f.= 204,5 °C);
productos de combustion (P.f.= 92,5 °C) y desconocidos (P.f.= 59 °C). Entre los
menores valores se encontraron las pinturas/tinturas/resinas (P.f.= -14,78 °C);

retardantes de llama (P.f.=-21,5 °C) y plastificantes (P.f.= -39,5 °C). Esto demuestra
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la capacidad de las pulseras de silicona para capturar un amplio rango de

compuestos y no Unicamente los que se encuentren mayoritariamente en la fase gas.

o _
N Producto de combustion E
o~
o v |
2 2
g o | - smivcos { s (L~ ¢ 3
Tal—
o A
Pinturas/Tinturas/Resinas @—
o - Farmacéul '—H—
r T T 1
15 10 5 0 Retardants e lama -B}
Log Cte Henry (atm m3/moleculas) -10 0
Log Cte de Henry (atm m3/moleculas)

Figura 6. a) Histograma de Log Cte. de Henry (atm m3/moléculas) para
todos los compuestos prioritarios. b) Diagrama de caja para Log Cte. de
Henry (atm m3/moléculas) respecto a clasificacion por usos.

Constante de Henry (H): La constante de Henry de los compuestos prioritarios
estudiados se encontraron en un intervalo de (-13,5< Log H <1,52 atm m®/moléculas).
La mayoria de los compuestos estudiados estuvo en el rango de moderadamente
volatil del agua o no volatil (-8< Log H <-4 atm m3/moléculas). Considerando el
percentil 50, en orden decreciente, se encontraron primero los grupos clasificados
como moderadamente volatiles: los desconocidos (Log H = -3,9 atm m3/moléculas);
productos de combustiéon (Log H= -4,3 atm m3moléculas) y alimentarios (Log H =
-4.8 atm m3/moléculas); por lo cual podrian llegar a volatilizarse con cierta facilidad.
No obstante, los usos con menores valores y clasificados como no volatiles son las
pinturas/tinturas/resinas (Log H= -8,4 atm m3/moléculas), farmacéuticos (Log H=-9,5
atm m3/moléculas) y retardantes de llama (Log H= -9,8 atm m3/moléculas); de modo
gue, para estos compuestos quimicos resulta menos probable la volatilizacion desde

matrices como el agua.
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Figura 7. a) Histograma de Log Presion de vapor (mm Hg) para todos los
compuestos prioritarios. b) Diagrama de caja para Presion de vapor (mm
Hg) respecto a clasificacién por usos.

Presion de vapor (P): Los compuestos quimicos estudiados se encontraron en un
intervalo de (-12,66< Log P <1,97 mm Hg). Sin embargo, mayoritariamente se
hallaron en la clasificacion algunos en fase vapor y fase particulada/gas (-6< Log P
<-2 mm Hg). Segun el percentil 50 de los grupos y en orden decreciente se
encontraron clasificados primero para fase vapor: pinturas/tinturas/resinas (Log P= -
1,2 mm Hg); lubricantes y grasas (Log P=-2,1 mm Hg) y desconocidos (Log P=-2,5
mm Hg), por lo cual podrian tender a mantenerse facilmente en compartimientos
como la atmésfera. Sin embargo, entre los menores valores se encontraron
clasificados como fase particulada y gaseosa los biocidas (Log P= -5,1 mm Hg),
retardantes de llama (Log P= -6,2 mm Hg) y, por ultimo, clasificado como en fase
sélida, el grupo de farmacéuticos (Log P= -9,2 mm Hg), de modo que, tenderian a
compartimientos como el agua, suelo y sedimentos principalmente.

Esto coincide con estudios en donde los biocidas como pesticidas o plaguicidas se
les ha considerado su presencia y destino ambiental en el medio acuatico. Inclusive
se han demostrado que los metabolitos de plaguicidas a menudo se detectan en

aguas subterrdneas en concentraciones mas altas en comparacion con los
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compuestos precursores (Kolpin y col., 2004; Lapworth y col., 2006). También asi
existen estudios en donde se ha hallado compuestos como los retardantes de llama
en fases similares al suelo o sedimentos, como el polvo de interiores, siendo una
fuente importante de exposicion a ese tipo de compuestos (Dodson y col., 2012;

Tajimay col., 2014; Zheng y col., 2017).
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Log Solubilidad (mg/L)

Figura 8. a) Histograma de Log Solubilidad (mg/L) para todos los
compuestos prioritarios. b) Diagrama de caja para Log Solubilidad (mg/L)
respecto a la clasificacion por usos.

Solubilidad (S): Los compuestos quimicos estudiados se encontraron en un
intervalo de (-2,69< Log S <6,0 mg/L). Especificamente, se hallaron en mayor
abundancia clasificados como ligeramente solubles (0< Log S <2 mg/L). Usando el
percentil 50 de los grupos y segun el orden decreciente, se encontraron primero los
grupos clasificados como solubles pinturas/tinturas/resinas (Log S= 3,8 mg/L); de
solubilidad moderada los alimentarios (Log S= 2,8 mg/L) y ligeramente solubles los
retardantes de llama (Log S= 1,9 mg/L); en consecuencia, se puede esperar que
tengan una mayor capacidad de disolverse en agua. Entre los menores valores se
encuentran los grupos clasificados como ligeramente solubles, plastificantes (Log S=

0,7 mg/L); lubricantes y grasas (Log S= 0,4 mg/L); y por ultimo los productos de
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combustién clasificados como de solubilidad insignificante (Log S= -0,6 mg/L), por

ende, para estos tipos de compuestos, la capacidad de disolverse en agua es menor.
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Figura 9.a) Diagrama de caja para coeficiente de reparto octanol-agua
(Kow). b) Diagrama de caja para coeficiente de adsorcion en el suelo (Koc).

Coeficientes de reparto: Los compuestos estudiados se encontraron en un intervalo
de (-0,9< Log Kow <8,9). Al comparar entre grupos, segun su percentil 50 y en orden
decreciente, se hallaron primero los clasificados como poco solubles en agua
(hidrofébicos) y que podrian tender a bioacumularse en la porcién lipidica de las
membranas de organismos, suelos y sedimentos: lubricantes y grasas (Log Kow=
6,8); productos de combustion (Log Kow= 4,9) y plastificantes (Log Kow= 4,7). De
modo que, los altos valores de coeficientes octanol-agua (log Kow>3,5) hacen que
este tipo de compuestos al ser liberados al ambiente puedan ser adsorbidos por
organismos o particulas suspendidas (Dang y col. 2001) y al tender a una movilidad
menor, favoreceria a los compuestos mas toxicos en la bioacumulacion (EPA, 2012).
Por otro lado, los menores valores se encuentran clasificados como altamente
solubles en agua (hidrofilicos): farmacéuticos (Log Kow= 3,2); alimentarios (Log
Kow= 2,7); pinturas/tinturas/resinas (Log Kow= 2,0); por lo cual podrian absorberse

a través de la piel, con una mejor movilidad y transporte, ademas de facilitar la
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biodegradacién, provocando que la bioacumulacion sea menos probable (EPA,
2012). Ademas, en el escenario de los domicilios, los compuestos al tener una mayor
capacidad de disolverse en agua pueden transportarse, o que podria derivar en
contaminacién de aguas residuales hacia plantas de tratamiento de aguas.

Los compuestos estudiados obtuvieron valores en un intervalo de (0< Log Koc < 7,7).
Al comparar los valores de Log Koc segun los percentiles 50 y en orden decreciente
se encontraron primero los clasificados como de fuerte adsorcién al suelo/sedimento:
productos de combustién (Log Koc= 4,4); lubricantes y grasas (Log Koc= 4,1) y
retardantes de llama con (Log Koc = 3,5); de modo que tendran una insignificante o
lenta migracion a las aguas subterraneas (EPA, 2012). Por contraparte, usos con
menores valores son clasificados como de baja adsorcion a la fase organica del
suelo/sedimento, los cuales son pintura/tintura/resina (Log Koc = 2,5); farmacéuticos
(Log Koc = 2,2) y alimentarios (Log Koc = 2,2); por consecuencia tenderan a una
migracion moderada a las aguas subterraneas, pudiendo llegar a causar situaciones

de contaminacion en las aguas.
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Figura 10. a) Correlacion entre Coeficiente de adsorcion del suelo (Koc),
Coeficiente reparto octanol-aire (Koa), Coeficiente de reparto aire-agua (Kaw) y
coeficiente de reparto octanol-agua (Kow). b) Grafico de dispersion de los
compuestos Log Kow vs Log Kaw, considerando las matrices de aire, agua o
materia organica.

Se obtuvo que las correlaciones entre los coeficientes de reparto muestran dos
tendencias importantes. El coeficiente de adsorcion del suelo (Koc) y coeficiente de
reparto octanol-agua (Kow) obtuvieron una correlacion con un r= 0,91. Esto quiere
decir que existe una correlacion entre las dos variables, de modo que, es de esperar
gue compuestos que tiendan a un alto Kow se bioacumulen en las fases organicas y
en suelos/sedimentos. Por otra parte, el coeficiente de reparto aire-agua (Kaw) y

coeficiente de reparto octanol-aire (Koa) presentaron una correlacion negativa de



35

= -0,78; por lo cual compuestos que tiendan a un alto Koa y bajo Kaw tenderan
principalmente a las fases organicas de los compartimientos.

De igual forma se observé mediante la grafica de dispersién de Log Kow v/s Log Kaw
que existe un rango bastante amplio para los coeficientes de reparto entre los
compuestos marcados como prioritarios. No obstante, la gran mayoria se distribuyé
principalmente entre la materia organica y el medio acuoso (agua), lo que concuerda
con las propiedades analizadas anteriormente. Esto indicaria que son dos posibles
reservorios importantes para analizar en futuras investigaciones.

3.3 Resultados del modelo de Fugacity level lli

3.3.1. Perdidas del compuesto por reaccién o adveccion
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Figura 11. Pérdidas por reacciones en los compartimientos.
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Las pérdidas por reacciones de degradacion se encontraron relacionadas con las
propiedades fisicoquimicas que presentaron los compuestos prioritarios, debido a
que son estas las que permiten su reparticion entre los compartimientos. Para el
compartimiento del aire, y segun el percentil 50 y en orden decreciente, los grupos
con mayores porcentajes de reaccion fueron los productos de combustién con 35,9%,
lubricantes y grasas con 31,9% y cosméticos con 28,3%. Entre los grupos con
menores porcentajes de reaccion fueron los alimentarios con 17%,
pinturas/tinturas/resinas con 3,19% y, por ultimo, retardantes de llama con 2,62%.
Los mayores porcentajes de reaccion son los compuestos de usos con una mayor
afinidad y reparto hacia el aire, por ende, tienen ademas una tasa de oxidacion
atmosférica mayor al resto de los compuestos organicos, lo que tiene relacion con
sus estructuras quimicas.

Para el compartimiento del agua se encuentran los mayores porcentajes de reaccion
para los grupos de pinturas/tinturas/resinas con 22,2%, alimentarios con 20,02% y
farmacéuticos con 16,65%. Entre los grupos con menores porcentajes de reaccién
en el agua fueron, lubricantes y grasas con 13,5%, productos de combustiéon con
12,29% y desconocidos con 11,08%. Lo que significa que, al encontrarse en este
compartimiento y a su mayor capacidad de solubilidad en el medio acuoso, es posible
gue reaccionen degradandose mediante hidrélisis o por medio de las poblaciones de
microorganismos mixtos que contempla el entorno evaluativo.

Para las reacciones en el compartimiento del suelo, los grupos con mayores
porcentajes fueron los retardantes de llama con 59,95%, biocidas con 42,2% y
plastificantes con 35,2%. Entre los grupos con menores porcentajes de reaccion
fueron productos de combustion con 33,27%, cosméticos con 32,9% y por ultimo
desconocidos con 29,45%. Estos resultados se encuentran relacionados con la fuerte
particiobn que presentan estos compartimientos hacia el suelo, permitiéndose las

reacciones de degradacion por las poblaciones de microorganismos mixtas.
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Para las reacciones en el compartimiento de los sedimentos se encontraron los
mayores porcentajes para los grupos: lubricantes y grasas con 5,46%, productos de
combustién con 1,99% vy retardantes de llamas con 0,39%. Entre los grupos con
menores porcentajes de reaccion fueron las pinturas/tinturas/resinas con 0,039%,
farmacéuticos con 0,038%, y alimentarios con 0,017%. Esto significa que los
compuestos con mayores tasas de reaccion son justamente los con valores de Log
Kow >7, por lo cual tienen una gran afinidad a las fases organicas, manteniéndose

en estas fases preferentemente y degradandose en el mismo compartimiento.
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Figura 12.Pérdidas por adveccién en los compartimientos.
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Las pérdidas por adveccion corresponden a las que no constituyen degradaciones.
Los mayores porcentajes de adveccion se obtuvieron para los compartimentos de
aire y agua, ya que, el transporte se facilita en estos medios (escorrentia, viento) a
comparacion de los sedimentos, en donde los valores son mucho més bajos y el

transporte fisico fuera del compartimiento se encuentra mas limitado.

Segun el compartimiento del aire, considerando el percentii 50 y en orden
decreciente, los grupos con los mayores porcentajes de adveccion son los
desconocidos con un 17,84%, plastificantes 8,77% y lubricantes y grasas con 5,28%.
Los grupos con menores porcentajes son farmacéuticos con 1,20%, retardante llama
con 0,53% y pinturas/tinturas/resinas con 0,5%. Esto quiere decir que, por ejemplo,
los compuestos de uso desconocido tienen un alto potencial de transporte en el aire,
lo que puede explicar que no se conozca su uso en el entorno interior de domicilios,
pudiendo provenir de los exteriores. Asi también plastificantes, lubricantes y grasas
son los compuestos que se presentaron en fase vapor y con valores de Log H mas
altos, de modo que su volatilizacion y transporte en el compartimiento del aire se les
facilita. No asi para farmacéuticos, retardantes de llama y pinturas/tinturas/resinas
que se presentaron en fases vapor-particuladas con valores de Log H menores, por
lo cual no se volatilizardn desde medios acuosos, y el transporte en el medio

atmosférico es mucho menor.

Para el compartimiento en el agua, los grupos con mayores porcentajes de adveccion
son los farmacéuticos con 28,8%, biocidas con 23,7% Yy pinturas/tinturas/resinas con
21,5%. Los grupos con menores porcentajes son: desconocidos con 12,5%,
plastificantes con 7,93% vy lubricantes y grasas con 6,9%. De modo que, los
compuestos que se encontraron en fases vapor-particulada y con una solubilidad
moderada son aquellos que pueden transportarse con mayor facilidad por medios

acuosos. Existe evidencia que confirma estos resultados, en donde los compuestos



39

farmacéuticos y biocidas (plaguicidas) son considerados contaminantes emergentes

que pueden encontrarse y transportarse en los medios acuosos (Gil y col., 2012).

Para el compartimiento en el sedimento, los grupos con mayores porcentajes de
adveccién son: productos de combustiébn con 0,445%, retardantes de llama con
0,396%, y desconocidos con 0,08997%. Los grupos con menores porcentajes son
pinturas/tinturas/resinas con 0,009%, cosméticos con 0,0086% y alimentario con
0,0032%. Esto se debe a que los compuestos con mayores valores de Log Kow son
los que principalmente se transportan a los sedimentos, debido a su gran afinidad por

las fases orgéanicas, perdiéndose por adveccion.

Finalmente se encontr6 que las pérdidas por reacciones y advecciones en los
diferentes compartimientos se dan principalmente en los compuestos con
propiedades fisicoquimicas con una mayor afinidad por el medio. De modo que, los
compuestos en fase vapor, con un mayor potencial a volatilizarse, permitira el
transporte hacia el compartimiento del aire reaccionando y advectandose en este.
Compuestos en fase vapor-particulada, con solubilidad moderada y con un menor
potencial de volatilizarse tendera a transportarse en medios acuosos (agua) y, por
altimo, compuestos en fases particuladas y con altos coeficientes de reparto hacia
las fases organicas se transportarian hacia los sedimentos, reaccionando y

advectandose preferentemente en este compartimiento.
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3.3.2. Persistencia en el modelo

Tabla 8. Resultados segun la escala definida por BIOWINS.

Dias-semanas. 6
Semanas. 26
Semanas-meses. 20
Meses. 11
Recalcitrante. 2

Segun el método de encuesta de cientificos, se obtuvo diferentes cantidades de
compuestos para los tiempos en que permanecerian cada una de las sustancias en
el modelo. Se encontré que 6 compuestos se degradaran en rangos entre dias a
semanas, mientras que 26 compuestos lo harian en el rango de semanas, 20
compuestos en el rango de semanas a meses, otros 11 compuestos en el rango de
meses, por ultimo, se encuentran 2 compuestos considerados como recalcitrantes.
Esta ultima clasificacion refiere a compuestos que permanezcan mas de 180 dias en
el modelo, en este caso correspondi6 al Tris(1,3-dicloroisopropil)fosfato (CAS:
13674878) clasificado como retardante de llamay la cipermetrina (CAS: 52315-07-8)

clasificada como biocida.
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Figura 13. a) Diagrama de violin para tiempos de persistencia atribuidos por
BIOWINS3. b) Diagrama de cajas para la persistencia segun grupos.

*Se muestran las abreviaciones de los compuestos prioritarios importantes, la lista con los nombres completos puede ser
encontrada en el anexo*
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Segun el diagrama de violin obtenido con los valores persistencia de los compuestos
en el modelo, se encontré6 que existe una gran distribucion y densidad de los
compuestos entre 0 y 2 000 horas, Sin embargo, de 2 000 a 4 000 horas la cantidad
de compuestos disminuye. Donde se encuentra el Triclosano (TCN, CAS: 3380-34-
5) cosmético con 2 590 h (3 meses aprox.), el Decametilciclopentasiloxano (DSIO,
CAS: 541-02-6) cosmético con 2900 h (4 meses aprox.), el 4,4-metilenebis[2-
metilbencenamina] (MBOT, CAS: 838-88-0) cosmético con 2 960 h (4 meses aprox.),
el Di-isooctil ftalato (DBP, CAS: 84-74-2) plastificante con 3 170 h (4 meses aprox.),
el Bumetrizol (BMZ, CAS: 3896115) con 3 520 h (4 meses aprox.). La distribucién de
los compuestos disminuye audn mas entre el rango de 4 000 a 8 000 horas, donde se
encuentran destacados 5 compuestos, correspondientes a 2,2,4,4,6,8,8-heptametil-
nonano (HMN, CAS: 4390049) cosmético con 4 010 h (5 meses aprox.), el Colesterol
(CT, CAS: 57885) alimentario con 4 750 h (6 meses aprox.), el 2-(2H-benzotrizol-2-
i)-4,6-bis(1,1-dimetilpropil)-fenol (UVF, CAS: 25973-55-1) plastificante con 6170 h (8
meses aprox.), la Cipermetrina (CMT, CAS: 52315-07-8), biocida con 7 350 h (10
meses aprox.) y el Tris(1,3-dicloroisopropil)fosfato (TDIF, CAS: 13674878) retardante
de llama con 7 810 h (11 meses aprox.). Respecto al diagrama de cajas de la
persistencia segun los grupos, considerando el percentil 50, en orden decreciente
nos encontramos con los mayores valores de persistencia en los grupos como
retardantes de llama con 4 138 h (172 dias), los biocidas con 1 350 h (56 dias) y
farmacéuticos con 1 330 h (55 dias). Los grupos con menores valores de persistencia
son los cosmeéticos con 640 h (26 dias), los plastificantes con 623 h (25 dias) y
pintura/ tintura/ resina con 562 h (23 dias). Estos resultados tienen concordancia con
estudios previos donde los retardantes de llamas, biocidas (plaguicidas), productos
farmacéuticos, plastificantes y cosméticos, comenzando a ser considerados como

contaminantes emergentes, debido a que antes no se consideraba que podrian tener
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un impacto importante en el entorno, sin embargo, con el tiempo se ha demostrado
gque presentan una resistencia a la degradacion, con valores de persistencia mayores
e inclusive algunos con potenciales de bioacumulacion importantes (Garcia y col.,

2015).

3.3.3. Reparto entre compartimientos

El reparto de los compuestos, siguiendo el modelo de Fugacity level Il de Mackay,
ocurre entre los compartimientos: aire, agua, suelo o sedimento. Los resultados
obtenidos para el reparto porcentual se encuentran en la Tabla 9. En donde fue
considerado para cada compuesto el compartimiento con un mayor porcentaje para

cada caso.

Tabla 9. Reparto mayoritario de los compuestos respecto a los compartimientos
aire, agua, suelo y sedimento.

Aire 0 0 ninguno.

Agua 2 2 cosméticos.
9 alimentarios.
7 biocidas.

15 cosmeéticos.
4 desconocidos.
2 farmacéuticos.
Suelo 54 2 lubricantes y grasas.
3 pinturas/tinturas/resinas.
7 plastificantes.
3 productos de combustion.
2 retardantes de llamas.

2 alimentarios.

2 cosmeéticos.

1 lubricantes y grasas.
4 plastificantes.

Sedimento 9

Segun los resultados obtenidos en la Tabla 9, el reparto de los compuestos organicos
se encuentra ligado principalmente a sus propiedades fisicoquimicas, mostrando
afinidad por ciertos compartimientos ambientales. Estos repartos representan los
porcentajes del compuesto emitido al modelo previo a los procesos de perdida por

reacciones de degradacién o adveccion. Se encontrd que los compuestos evaluados
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presentaron una mayor afinidad por el suelo, sedimento, agua y por dltimo el aire. Al
evaluar los subcompartimentos, como la biota y sedimentos suspendidos en el agua,
se obtuvieron porcentajes en el intervalo de 2,07x107 al 3% y 5,0x10° al 5%
respectivamente, por lo que, al ser valores bastante bajos, no fueron considerados.
Se puede visualizar los repartos obtenidos para cada compuesto en la Tabla 24 del

anexo.

3.3.3.1. Reparto mayoritario en el compartimiento del agua

PB

" _ ) 1

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

m Cantidad masa en Aire (3%) m Cantidad masa en Agua (%)

m Cantidad masa en Suelo (%) = Cantidad masa en Sedimento (%)

Figura 14. Compuestos con un reparto mayoritario por el
compartimiento del agua.

Se obtuvieron 2 compuestos con un mayor reparto en el compartimiento del agua, el
compuesto PB (CAS:94-58-6) con un 87,2% vy el a-TPL (CAS: 98-55-5) con un 53,9%.
Las propiedades que comparten estos compuestos son el coeficiente de reparto
octanol-agua (Kow), con valores clasificados como solubles, por lo tanto, hidrofilicos,
lo que favorece el transporte en el agua. También presentan valores de coeficiente
de adsorcion (Koc) clasificados como de baja adsorcion al suelo, por ende, la
migracion es esperable a las aguas subterraneas o superficiales. Las clasificaciones
segun sus usos sefialan para ambos la categoria “cosméticos”, por consiguiente, se
recomienda estudiar las matrices de aguas potables como posible reservorio de este
grupo de compuestos. Existen investigaciones donde se ha determinado que los

productos de cuidado personal como los cosméticos, forman parte de los
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contaminantes emergentes, ya que, en ocasiones se utilizan en cantidades
superiores a las recomendadas, introduciéndose en el medioambiente en
concentraciones elevadas. Se pueden encontrar fuentes contaminantes como las
plantas de tratamiento de aguas residuales y también las masas de agua

continentales en las que se liberan directamente (Pachés, 2020).

3.3.3.2. Reparto mayoritario en el compartimiento del sedimento

peHA JSIIEEN 61.4 HVN 1 5368 78.9
DeP jiSEREISNN 69.1
™™ sHGINSSEIN 60.6
CT USSisoism 68.1
uvr  E2SINEZENNN 56.1 OA EENZEENN 67.4
] 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
M Cantidad masa en Aire (%) W Cantidad masa en Aire (%)
W Cantidad masa en Agua (%) W Cantidad masa en Agua (%)
m Cantidad masa en Suelo (%) m Cantidad masa en Suelo (%)
Cantidad masa en Sedimento (%) Cantidad masa en Sedimento (%)

Figura 15. Compuestos con un reparto mayoritario por el compartimiento de
sedimentos.
Los compuestos que obtuvieron un mayor porcentaje de reparto en el compartimiento
de sedimentos es el HMN (CAS: 4390049), cosmético con un 78,9%; el DSIO (CAS:
541-02-6), cosmético con 74,1%; el DBP (CAS: 84-74-2), plastificante con un 69,1%;
el CT (CAS: 57885), alimentario con un 68,1%; el OA (CAS: 112-80-1), alimentario
con un 67,4%; el DEHA (CAS: 103-23-1), plastificante con un 61,4%; el DBZA (CAS:
105-76-0), lubricante y grasas con un 61,2 %; el TTM (CAS: 3319-31-1), plastificante
con un 60,6% y por ultimo; el UVF (CAS: 25973-55-1), plastificante con un 56,1% de
reparto en el sedimento. Todos estos compuestos tienen en comun su clasificacion
de insignificante solubilidad en el agua producto de sus estructuras quimicas

ampliamente ramificadas y cicladas. Se debe considerar que el programa de Fugacity
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level 11l entrega un aviso cuando el compuesto evaluado en el modelo presenta un
valor superior a Log Kow igual o mayor a 7, debido a que podria subestimar la masa
en el compartimiento de sedimento, por lo que puede ser aun mayor la afinidad por

las fases organicas.

3.3.3.3 Reparto mayoritario en el compartimiento del suelo
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Figura 16.Compuestos con un reparto mayoritario en el suelo, con un maximo del
75%.
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Se observaron compuestos con un reparto en el suelo de maximo 75 %, entre estos
se encuentran 8 cosméticos, 5 alimentarios, 6 plastificantes, 2 productos de
combustion, 3 desconocidos, 1 biocida, 1 farmacéutico y 1 pintura/tintura/resina.
Entre los menores porcentajes de reparto en el suelo se encontraron el BNOH
(CAS:100-51-6) cosmético; el THFM (CAS: 97-99-4) pinturas/tinturas/resinas; el PY
(CAS: 129-00-0) producto de combustién; el ETAC (CAS: 129-00-0) alimentario y el
SA (CAS: 108305) alimentario. Sin embargo, los compuestos que destacan con los
mayores porcentajes de este tramo son, el COU (CAS: 90-15-3) cosmético; el INP
(CAS: 90-15-3) cosmético; el BMZ (CAS: 3896115) cosmético; el BZA (CAS: 939 97

9) desconocido, y el QNL (CAS: 91225) pintura/tintura/resina.
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Figura 17. Compuestos con un reparto mayoritario en el suelo, entre el 75 - 100%.

Los compuestos con los mayores valores de reparto en el suelo van desde un 75-
100%. Entre estos se encontraron 7 cosméticos, 5 biocidas, 4 alimentarios, 2
retardante de llamas, 2 plastificantes, 2 lubricantes y grasas, 1 farmacéutico, 1
desconocido, 1 pintura/tintura/resina y 1 producto de combustion. Los compuestos
con menores porcentajes de este tramo son el DMPth (CAS 131-11-3) plastificante;

El TDO (CAS: 7320-37-8) lubricante y grasas; el ACY (CAS: 208-96-8) producto de
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combustién; el ME (CAS: 93-15-2) alimentario, y el EAB (CAS: 5444-75-7) cosmético.
Sin embargo, entre los compuestos con mas altos porcentajes en el suelo de toda la
lista prioritaria se encontraron el DDE (CAS: 24650-42-8) pinturas/tinturas/resinas; el
DMT (CAS: 2440-22-4) cosmético; la TA (CAS: 5915-41-3) biocida; y el MBOT (CAS:
838-88-0) cosmético. El compuesto con mayor reparto de toda la lista hacia el suelo

es el TDIF (CAS: 13674878) retardante de llama.

3.3.3.4. Comparacion de repartos entre compartimientos
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Canndad de masa en el aire (%) Canu&ad de masé én el agua (%)

Uso

25 50 75 0 25 50 75
Cantidad de masa en el suelo (%) Cantidad de masa en el sedimento(%)

Figura 18. Cantidad de masa en cada compartimiento (%).

Se obtuvieron los porcentajes para la cantidad de masa de los grupos en cada uno

de los compartimientos. De modo que, considerando los percentiles 50 de cada uno
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de estos grupos se encontrd que, para el aire, los grupos con un mayor reparto
fueron: plastificantes con 1,41%, desconocidos con 1,37% Yy lubricantes y grasas con
0,77%. Para el compartimiento del agua los grupos con un mayor reparto fueron las
pinturas/tinturas/resinas con 23,8%, farmacéuticos con 22,85% y alimentarios con
22,8%. Para el compartimiento del suelo los grupos que obtuvieron un mayor reparto
son los retardantes de llama con 86,1%, biocidas con 80,6% y farmacéuticos con
76,75%. Para el compartimiento de sedimentos los grupos que se encontraron con
un mayor reparto fueron los productos de combustién con 18%, lubricantes y grasas

con 5,06% y desconocidos con 4,1%.

Segun los resultados obtenidos se pudo determinar que el modelo presenta repartos
hacia el compartimiento del aire menores, a pesar de que se encontraban
compuestos considerados como en fase vapor que se espera podrian llegar a
volatilizarse, por lo que se debe tener en cuenta que una propiedad fisicoquimica no
predetermina el destino ambiental final de un compuesto. Una limitacién del modelo
es que no son considerados los posibles efectos sinérgicos en los distintos
compartimientos. Todas las modelaciones son realizadas individualmente, por
consiguiente, las interacciones de compuestos entre si no son consideradas. Por
ultimo, el entorno es evaluativo, no representa la totalidad de la realidad de diferentes
entornos. Son bastantes factores que no siempre pueden ser controlados, de modo
gue, la simplificacion del modelo si cumple con tener una idea aproximada de donde

podrian encontrarse los diversos compuestos en reservorios.

Finalmente, los resultados obtenidos mostraron principalmente una tendencia hacia
los suelos y sedimentos como posibles reservorios de los compuestos estudiados en
el exposoma de las personas. Hay que destacar que el contexto del estudio se basa
en diferentes ciudades de Chile, de modo que se difiere respecto a los Unicos 4

compartimientos aire, agua, suelo y sedimento. Las personas que utilizaron las
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pulseras se movilizaron entre domicilios, trabajos y el exterior, por lo cual los posibles
reservorios son variados. El compartimiento del aire no difiere, hace referencia a la
atmosfera y la fase gaseosa a la que las personas se encuentran expuestas
constantemente, el agua hace referencia al agua potable de domicilios, trabajos u
otros, ademas de matrices acuosas como rios, lagos o mar. El mas relevante para
este estudio es el suelo, pudiendo compararse con el polvo o particulas sélidas
debido a que presentan materia organica donde los compuestos pueden adherirse, y
asi los individuos encontrarse expuestos en domicilios, jardines, trabajos, entre otros.
Por ultimo, el sedimento hace referencia al contacto de algun material organico que
tenga relacién directa con una matriz acuosa, lo que es dificil de encontrar en un

domicilio u trabajo, pero si en el exterior.

3.4. Relacion de grupos funcionales, propiedades y sus destinos ambientales
finales mayoritarios

Las estructuras o grupos funcionales de cada uno de los compuestos son los que le
brindan las propiedades fisicoquimicas a cada una de las moléculas, las cuales son
relacionadas por el modelo para entregar una distribucion final entre los reservorios.
Se evaluaron los grupos funcionales principales de las moléculas, segun el destino

ambiental final mayoritario que entregé el modelo.

3.4.1. Compuestos con mayoritariamente reparto en las aguas

Tabla 10. Compuestos con un mayor reparto en el agua.

0

PB a-TPL
(CAS:94-58-6) (CAS:98-55-5)
Cosmético Cosmético
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Los compuestos con un reparto mayoritario en el agua presentan los siguientes
grupos: un metilendioxi y un alcohol, ambos ademas tienen un grupo aromatico en
sus estructuras, que aumenta el peso molecular de las moléculas. No obstante, en
sus grupos funcionales, el oxigeno, al ser un elemento electronegativo genera
polaridad a la molécula y asi también la posibilidad de interactuar con las moléculas
de agua mediante puentes de hidrégeno como aceptores o dadores de enlaces, por
consiguiente, estos fragmentos les otorgan solubilidad a los compuestos,

permitiéndoles tener una mayor distribucién en este reservorio.

3.4.2. Compuestos con mayoritariamente reparto en los sedimentos

Tabla 11. Compuestos con un mayor reparto hacia los sedimentos.
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OA CT DBZA TT™
(CAS:112-80-1) (CAS:57885) (CAS:105-76-0) (CAS:3319-31-1)
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UVF
(CAS:25973-55-1)
Plastificantes
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Se debe considerar que el programa presenté como limitacién gue los compuestos
gue presenten un Log Kow mayor o igual a 7, podrian estar subestimando la masa
de material en el sedimento y sobreestimando la masa en el material en la columna
de agua.

Los compuestos con un mayor reparto en los sedimentos principalmente son
moléculas grandes y altamente ramificadas. Entre las estructuras se encuentran
alcanos, hidrocarburos ramificados y saturados, por lo cual presentan enlaces
sencillos con baja polaridad en las moléculas, enlaces covalentes no polares y con
una baja reactividad quimica. Estas propiedades fisicas de baja polaridad determinan
su baja solubilidad en el agua de la misma forma que un coeficiente de reparto
octanol-agua (Kow) alto, teniendo una mayor afinidad por las fases organicas. Los
alcanos ramificados se degradan mas lentamente en el ambiente debido a estas
propiedades, por consecuencia pueden llegar a persistir en el medioambiente (Bailey
y col., 1973a). Por esta razén los sedimentos son un reservorio esperado para estos
compuestos.

Otra estructura que se encuentra con un mayor reparto en el sedimento es un
siloxano ciclico, el cual este tipo de compuestos poseen atomos de silicio, oxigeno,
hidrégeno y carbono en sus moléculas, pudiendo dar lugar a compuestos de alto
peso molecular. En estos compuestos su grupo funcional es el organosilicio, grupo
que consiste en una columna vertebral de unidades alternas de silicio-oxigeno (SiO)
con un lado de metilo unido a cada atomo de silicio. El enlace de Si-O es muy fuerte,
por lo cual son compuestos muy resistentes a los rayos UV, calor, electricidad y
degradaciones (Hong y col., 2014). Producto de sus estructuras moleculares cicladas
y sus enlaces Si-O es que presentan repelencia al agua, (Gilman y col., 1952), al
igual que altos valores de coeficiente de reparto octanol-agua (Kow). En

consecuencia, el conjunto de propiedades fisicoquimicas, tales como tener una
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estructura ciclada, alto peso molecular y propiedades hidrofébicas, permiten que este
tipo de compuestos tengan una afinidad por los reservorios como los sedimentos.
Existen estudios donde los siloxanos ciclados han sido encontrados en diferentes
entornos con sedimentos y sugieren que las areas urbanas son la principal fuente de

siloxanos en los sedimentos marinos. (Hong y col., 2014).

Otro compuesto con un mayor reparto hacia los sedimentos es un ftalato o éster de
anhidrido ftalico (DBP), en donde sus grupos funcionales le dan capacidad de
interactuar mediante puentes de hidrégeno como aceptor, sin embargo, para este
caso, el ftalato presenta ademas cadenas laterales largas brindandole un mayor peso
molecular. Las propiedades de los ftalatos principalmente varian con el largo de sus
cadenas, en este caso, al ser de cadenas laterales largas, la solubilidad en el agua
es bastante baja considerandose como hidrofébicos. De igual forma, el coeficiente
de particion octanol-agua (Kow) aumenta, de modo que tienden a tener una mayor

afinidad con las fases orgénicas y sedimentos (Dominguez y col., 2014).

Un esterol (CT) es otro de los compuestos con afinidad hacia los sedimentos. Es un
lipido policiclico, el cual presenta un alto peso molecular debido a su gran cantidad
de carbonos. Para este compuesto se puede distinguir en su estructura una cabeza
polar constituida por el grupo hidroxilo y una cola o porcion apolar formada por los
ciclos de carbono o nudcleos condensados y los sustituyentes alifaticos. Esta
estructura altamente ciclada es resistente a la biodegradacion, por lo tanto,
persistente, tendiendo a perdurar en el ambiente durante largos periodos (Rubinstein
y col., 1977). Producto de su gran cantidad de componentes apolares es una
molécula muy hidréfoba, al igual que todos los lipidos, por lo que se mantienen los
altos valores de coeficiente de reparto octanol-agua, con alta afinidades a las fases

organicas.


https://www.quimica.es/enciclopedia/Polaridad_%28qu%C3%ADmica%29.html
https://www.quimica.es/enciclopedia/Polaridad_%28qu%C3%ADmica%29.html
https://www.quimica.es/enciclopedia/Polaridad_%28qu%C3%ADmica%29.html
https://www.quimica.es/enciclopedia/Alif%C3%A1tico.html
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Otro compuesto con afinidad al compartimiento de sedimentos lo compone en su
estructura un 4cido carboxilico y una cadena carbonada extensa con insaturaciones.
A pesar de presentar un acido carboxilico, el cual es grupo funcional polar que
permite la interaccion con otras moléculas mediante puentes de hidrogeno, existe
una amplia cadena carbonada apolar e insaturada que limita al acido, convirtiéndolo
en una molécula apolar e insoluble al agua, con altos valores de coeficiente de
reparto octanol-agua (Kow), tendiendo su afinidad a fases organicas como los

sedimentos.

Se encontraron otros compuestos que comparten en sus estructuras el grupo
funcional éster, también cadenas carbonadas largas, en donde este grupo funcional
para interactuar con otras moléculas puede participar en los enlaces de
hidrégeno como aceptadores, pero no pueden participar como donadores en este
tipo de enlaces. Esta capacidad de participar en los enlaces de hidrégeno les
convierte en compuestos un poco mas solubles que otros grupos funcionales, sin
embargo, las limitaciones de sus enlaces de hidrogeno los hace tender mas a la
hidrofobicidad y ain mas cuando sus radicales son cadenas carbonadas extensas.
Este es el caso de los compuestos que se presentan con una alta afinidad hacia los
sedimentos, a pesar de tener grupos funcionales éster en sus estructuras que pueden
llegar a interactuar con otras moléculas, sus largas cadenas carbonadas conllevan a
un alto peso molecular, baja solubilidad y alto coeficiente de reparto octanol-agua
(Kow) determinando preferentemente su reparto hacia los sedimentos. Por Ultimo, se
encuentra un compuesto que presenta grupos funcionales como triazol y alcohol
(UVF), estos grupos funcionales permiten que este compuesto sea aceptor y dador
de puentes de hidrégeno, interactuando con otras moléculas polares, sin embargo,
el resto de su estructura esta ligada a un ciclo insaturado, benceno y ramificaciones,

por lo cual impiden que este compuesto tenga polaridad. Al igual que el resto de los
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compuestos, es de baja solubilidad, hidrofébico y con un alto valor de Log Kow y Koc,

por consecuencia, con tendencia al reservorio de sedimentos.

3.4.3 Compuestos con mayoritariamente reparto en el suelo

Tabla 12. Compuestos alimentarios con su reparto mayoritariamente en el suelo.
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(CAS:104938) (CAS:93-15-2) (CAS:58082) (CAS:108305)

Los compuestos que se encontraron en el grupo de usos alimentarios son variados y
se debe considerar que, a pesar de tener un reparto principal en el suelo, los repartos
en las aguas no son menores en comparacion a otros grupos, de modo que, las
aguas también son un reservorio relevante. El primer compuesto que se visualiza en
la Tabla 12 contiene en su estructura el grupo funcional alcohol, el cual al aumentar
la masa molecular de estos compuestos aumenta también asi sus puntos de fusion
y ebulliciéon. El grupo hidroxilo le da polaridad a la molécula, lo que permite que sea
soluble en agua debido a la similitud del grupo hidroxilo con la molécula de agua y

ademas la posibilidad de formar enlaces de hidrogeno (Wade, 2012). La solubilidad


https://es.wikipedia.org/wiki/Enlaces_de_hidr%C3%B3geno
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de la molécula depende ademas del tamafio, para este caso, el compuesto al no ser
una molécula de gran peso molecular y con tendencia a la polaridad, presenta valores
de Kow y Koc bajos. Sin embargo, tiende su reparto al suelo, pero considerando que
sus propiedades le dan la posibilidad de migrar rapidamente a las aguas superficiales

y subterraneas.

Otros compuestos presentes en el grupo de alimentarios son los parabenos (MBP,
PPB), los cuales son ésteres de p-acido hidroxibenzoico por consiguiente, sus grupos
funcionales son un alcohol y un éster con diferentes sustituyentes alquilos (Jonkers
y col., 2010). Sus propiedades antibacterianas y conservantes de alimentos son
directamente proporcionales a la longitud de la cadena del grupo éster, ya que, dan
la capacidad de alterar la membrana celular y las proteinas intracelulares,
provocando cambios en la actividad enzimatica de las células microbianas. (Jewell y
col., 2007). Los grupos funcionales ya antes mencionados y los sustituyentes alquilos
le atribuyen una solubilidad moderada (Fransway y col., 2019). Los valores de Kow y
Koc son bajos, por ende, al encontrarse principalmente en compartimiento de suelos,
puedan migrar a otros reservorios, lo que coincide con otros estudios donde existe
evidencia de que se han detectado parabenos en varias matrices ambientales,

incluido el polvo interior y aguas superficiales (Wei y col., 2021).

Los éteres son otro grupo funcional que se encuentra entre este grupo,
principalmente se encuentran como base del anisol (ETG; MPC), su estructura
corresponde a un componente aromatico y una cadena de metilo, de modo que, se
trata de compuestos relativamente volatiles y de fuerzas de cohesiéon no muy altas.
Las estructuras presentan un momento dipolar producto del atomo de oxigeno, el
cual atrae las densidades electrénicas tanto del anillo aromatico como del metilo.
Gracias a ello, las moléculas de anisol pueden interactuar mediante fuerzas dipolo-

dipolo (las posibilidades de interactuar con puentes de hidrogeno son bajas debido a
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gue solamente el oxigeno podria ser aceptor). Por consiguiente, la solubilidad de
estos compuestos es moderada en el agua, no obstante, sus valores de Kow son
relativamente bajos, siendo considerados como hidrofilicos, por lo cual no se espera
una alta afinidad por las fases orgénicas. Segun los valores de Log Koc se
encontraron clasificados de adsorcion moderada, de modo que, la migracién a aguas
subterraneas podria ocurrir, pero gradualmente. Por Ultimo, se encuentra un
compuesto con grupos funcionales de amidas y aminas, estos grupos son polares, le
dan polaridad a la molécula y posibilidades de interacciones dipolo-dipolo mediante
puentes de hidrégeno, de modo que, son solubles en al agua, muy hidrofilicos y su
bioacumulacién es muy poco probable. La adsorcién en suelos es débil, por

consiguiente, se espera que puedan migrar a aguas subterraneas.

Tabla 13. Compuestos Biocidas con un mayor reparto en el suelo.

PBO
(CAS:51-03-6)

™
(CAS:7696-12-0)

DEET
(CAS:134-62-3)

FNT
(CAS:122-14-5)

0-HBP
(CAS:95-47-6)

TA
(CAS:5915-41-3)

CMT
(CAS:52315-07-8)

Los grupos funcionales o estructuras identificadas en los biocidas son: metilendioxi,
éteres, ftalimidas, benzoamidas, organontiofosfatos, nitros, alcoholes, aminas,

organoclorados y nitrilos; es decir, sus estructuras varian ampliamente. Estos grupos
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funcionales son bastante reactivos, permitiendo afectar a los componentes celulares
como proteinas, ADN, ARN y componentes de la pared celular a través de
interacciones fisicoquimicas o reacciones quimicas (McDonnell y col., 1999). Segun
la composicién del biocida, este tendréa un efecto y caracteristicas diferentes frente al
organismo patdégeno y segun las propiedades que tenga este para evadirla, por
consiguiente, se clasifican como oxidantes y no oxidantes. Los oxidantes son
aguellos que interfieren en la sintesis proteica de las células, actuando Unicamente
sobre la superficie de la biopelicula y manteniendo el interior microbiolégicamente
activo, en donde estos a su vez, oxidan todo tipo de materia organica, provocando la
muerte de los microorganismos. Por otro lado, los de tipo no oxidante, generan una
accion de envenenamiento lento de las células, alterando el metabolismo de alguna
forma y penetrando en estas para finalmente alterar el DNA, el RNA o los sistemas
de defensa celulares (Diéguez, 2006).

La mayoria de estas moléculas se encontraron en fase vapor y particulas debido a
su estructura. Por otro lado, los grupos funcionales que presentan estas moléculas
les brindan polaridad, algunos de estos grupos se encuentran ramificados impidiendo
la formacién de puentes de hidrégeno, por ende, solamente podrian ser aceptores,
no obstante, existen otros que si pueden estar interactuando directamente como
dadores de puentes de hidrégeno facilitando la solubilidad en agua. La mayoria se
encuentra como moderadamente soluble tendiendo a la hidrofobicidad, de modo que
sus valores de Kow relativamente mayores podrian esperar la bioacumulacién en
organismos, del mismo modo con los valores de Koc, donde son clasificados como
de adsorciéon moderada al suelo. En consecuencia, no se encontrarian tan facilmente

biodisponibles para la biodegradacion y permanecerian en estos medios.
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Tabla 14. Compuestos Cosmeéticos con un mayor reparto en el suelo.

TCN
(CAS:338034-5)

PPG
(CAS:25322-69-4)

BNOH
(CAS:100-51-6)

cou
(CAS:91-64-5)

1-NP
(CAS:90-15-3)

LA
(CAS:80546)

PRL
(CAS:120-57-0)

MEEAO
(CAS:5466-77-3)

BMZ
(CAS:3896115)

Dometrizol
(CAS:2440-22-4)

IMPA
(CAS:103-95-7)

MK
(CAS:81-14-1)

EAB
(CAS:544475-7)

BA
(CAS:140-11-4)

MBOT
(CAS:838-88-0)

Los grupos funcionales que se presentan en el grupo de usos cosméticos son muy

variables, entre ellos estan: alcoholes, aldehidos, cetonas, organoclorados, éteres,

ésteres, triazoles, nitro, aminas y aromaticos; por consiguiente, se tiene un amplio

rango de propiedades fisicoquimicas. Los halogenuros de alquilo, alcoholes, éteres

y aminas tienen un &tomo de carbono unido con un enlace sencillo a un atomo

electronegativo. En todos los casos, los enlaces son polares y el atomo de carbono

tiene carga positiva parcial, mientras que el atomo electronegativo tiene una carga

negativa parcial. Los dobles enlaces carbono-oxigeno se encuentran en ésteres,
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aldehidos y cetonas; los cuales se comportan en forma parecida en muchos
aspectos, pero difieren dependiendo de la identidad de los &tomos enlazados con el
carbono del grupo carbonilo (C=0). Todos estos grupos tienen fuerzas de London,
dipolo-dipolo y algunos con la posibilidad de puentes de hidrogeno, determinando la
solubilidad de estos en el agua. A comparacién de los otros grupos, los cosméticos
presentan de igual forma repartos importantes en las aguas y se debe a la gran

variedad de grupos funcionales que brindan una mayor capacidad de interacciones.

Tabla 15. Compuestos Plastificantes con un mayor reparto en el suelo.
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BC BBPth DPBth DMPth
(CAS:100-44-7) (CAS:85-68-7) (CAS:84-74-2) (CAS:131-11-3)

]

DEPth DIBP 440
(CAS:84-66-2) (CAS:84-69-5) (CAS:140-66-9)

Los plastificantes presentan principalmente en su estructura ftalatos (BBPth, DPBth,
DMPth, DEPth, DIBP), los cuales presentan como grupos funcionales a ésteres
ligados a un aromatico. Los oxigenos son los Unicos que brindan polaridad a la
molécula y que contribuyen con la solubilidad en el agua, siendo considerada para
este tipo de compuestos generalmente como moderada. No obstante, a medida que
las cadenas alquilo aumentan, la solubilidad disminuye de forma importante. Existe

evidencia de que las propiedades se ven afectadas respecto a la longitud de la
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cadena de alquilo; si esta cadena aumenta, los valores de Kow y Koc también, no asi
para las presiones de vapor, las cuales disminuyen (Staples y col., 1997). Debido a
aguello, los repartos principales de los ftalatos son el suelo y agua, considerando que
los ftalatos con cadenas alquilo mas largas tienden a un mayor reparto en los suelos
y que sus valores de adsorcién al suelo/sedimento son clasificadas como fuertes, con

insignificante a lenta migracion a las aguas subterraneas.

Tabla 16. Compuestos Pinturas/Tinturas/Resinas con un mayor reparto en el suelo.

. o 0
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THFM QNL DDE
(CAS:97-99-4) (CAS:91225) (CAS:24650-42-8)

Este grupo se encuentra con grupos funcionales como furano, alcoholes, éteres y
una piridina. Debido a sus caracteristicas estructurales se encuentran principalmente
en fase vapor y tienen una solubilidad mayor a otros usos. Sus grupos funcionales
permiten que puedan interactuar con las moléculas polares del agua, como dadores
0 aceptores de puentes de hidrégeno, por ende, sus valores de Kow son bajos,

generando una preocupacién minima por las fases organicas de organismos.

Tabla 17. Compuestos Retardante de llamas con un mayor reparto en el suelo.

TOBEP TDIF
(CAS:78-51-3) (CAS:13674878)

Los retardantes de llamas son ésteres organofosforados (OPE). Para este caso

pueden encontrarse no halogenados y halogenados (TOPEP, TDIF). Son un grupo
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de productos quimicos que se han utilizado durante décadas como retardadores de
llama en diversos productos de consumo (Van der Veen y col., 2012). Cuando se
utilizan como retardantes son aditivos, lo que significa que no estdn unidos
guimicamente a sus productos. En caso de incendio, los materiales solidos se
descomponen en gases inflamables que se encienden. Se descomponen a través del
calor de dos formas. Los OPE no halogenados reaccionan principalmente en la fase
sblida de los materiales en combustion. Los compuestos de fésforo, cuando se
calientan, reaccionan para formar una forma polimérica de &acido fosforoso, en donde
este acido produce una capa de carbon que protege el material en llamas del oxigeno
y, por lo tanto, ralentiza la reaccion (Van der Veen y col., 2012). Los OPE
halogenados también causaran una capa de carbon en los materiales en llamas, se
descomponen para reaccionar en la fase gaseosa. Los atomos de cloro reaccionan
con hidrégeno (H) e hidroxido (OH) radicales para ralentizar aiun mas el proceso de
combustién, reduciendo la propagacion del fuego. Ademas, se debe considerar que
la efectividad del OPE aumenta al aumentar el nimero de atomos de halégeno en la
molécula (Kimy col., 2019). Debido a la naturaleza variable de los sustituyentes, los
ésteres organofosforados tienen una amplia gama de propiedades fisicas y quimicas,
gue van desde muy polares a muy hidréfobos. Sin embargo, los mas utilizados tienen
valores de Log Kow entre 1y 5, lo que indica que son mas lipofilicos que hidrofilicos.
(Van der Veen y col., 2012). Para este caso los compuestos son clasificados como
hidrofébicos y pueden bioacumularse en los organismos. Sus valores de Log Koc son

relativamente altos por lo que tienen a adherirse a particulas como el suelo.
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Tabla 18. Compuestos Productos de combustiéon con un mayor reparto en el suelo.

MF ACY PY
(CAS:832-699) (CAS:208-96-8) (CAS:129-00-0)

Los productos de combustibn son generalmente hidrocarburos arométicos
policiclicos que contienen dos o mas anillos de benceno unidos entre si, formando
estructuras polinucleares del tipo aromatico (Betancourt y col., 2015). Sus
caracteristicas fisicoquimicas son muy diversas, ya que dependen de la cantidad de
anillos que contengan o sus ramificaciones. En su mayoria se presentan en fase
vapor y particulas, por lo que se pueden encontrar semivolatiles. Al ser compuestos
apolares son insignificantemente solubles en el agua, en consecuencia, se limita la
propagacion por este medio. En esa misma linea, son considerados hidrofébicos o
lipofilicos, es decir que tienden a la afinidad por moléculas organicas. Se considera
que desde cuatro anillos la solubilidad y volatilidad son muy bajas y se encuentran
principalmente en fase de particulas, las que se adhieren al suelo o sedimentos (Choi
y col., 2010); presentando valores de Kow altos, pudiendo llegar a ser bioacumulados
en organismos. De igual forma, presentan valores de Koc altos tendiendo a la
adsorcion muy fuerte al suelo/sedimento y con posibilidades de migracion

insignificante a las aguas subterraneas.

Tabla 19. Compuestos Lubricantes y grasas con un mayor reparto en el suelo.

2,6-DTBP TDO
(CAS:128-39-2) (CAS:7320-37-8)
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El grupo de lubricantes y grasas presentan grupos funcionales como fenol y éter que
le brindan polaridad a la molécula. No obstante, las moléculas estan altamente
ramificadas, de modo que generan un efecto hidrofébico mas importante, tendiendo
a insignificantes o ligeras solubilidades, por ende, no se facilitaria el reparto en el
agua. Del mismo modo, los valores de Log Kow son bastante altos, confirmando la
tendencia apolar de las moléculas, pudiendo llegar a bioacumularse en organismos
en sus membranas lipidicas. Por otro lado, los valores de Log Koc son clasificadas
como de fuerte adsorcion al suelo/sedimento y con insignificante a lenta migracion al

agua subterranea.

Tabla 20. Compuestos Farmacéuticos con un mayor reparto en el suelo.

BHT-OCH H21
(CAS:1620-98-0) (CAS:50-03-3)

Los farmacos presentan diversos grupos funcionales y estructuras tales como
alcoholes, cetonas, aldehidos y ésteres. Ambas moléculas estan unidas a
compuestos ciclicos de gran peso molecular, por lo que son consideradas como en
fase vapor y particulas. Sus grupos funcionales le permiten ser aceptores o dadores
de puentes de hidrégeno, de modo que, tienen una ligera solubilidad. Sus valores de
Log Kow son clasificados como hidrofilicos, por lo cual no tenderian a bioacumularian
en las fases organicas de organismos. Por otro lado, los valores de Log Koc son
clasificados como de baja adsorcién al suelo/sedimento, pudiendo existir migracion

a las aguas subterraneas.
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Tabla 21. Compuestos con usos desconocidos con un mayor reparto en el suelo.

O

MHP
(CAS:1453-58-3)

BZA
(CAS:939 97 9)

PCB-10
(CAS:33146-45-1)

PCB-35
(CAS:37680-69-6)

Los compuestos con usos desconocidos tienen diversos grupos funcionales debido

a que no tienen un uso en comun conocido. Las aminas y aldehidos son compuestos

que le dan polaridad con posibilidad de puentes de hidrégeno, distribuyéndose su

reparto en el sueloy agua. En cambio, los halogenuros de alquilo generan momentos

dipolares parciales, sin posibilidades de interactuar con moléculas de agua mediante

puentes de hidrégeno, por lo cual los compuestos aromaticos halogenados son, en

general, insolubles en agua y tienden a tener un reparto al suelo.


https://www.sigmaaldrich.com/catalog/search?term=1453-58-3&interface=CAS%20No.&N=0&mode=partialmax&lang=es&region=CL&focus=product
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3.5. Compuestos destacados

La Tabla 22 muestra los compuestos que destacaron por sus propiedades con altos
valores de Log Kow y Koc, repartos mayoritarios en suelos/sedimentos y persistencia

superior a 3 meses en el modelo.

Tabla 22. Compuestos que destacaron sus resultados.

TDIF 13674878 Tris(1,3-dicloroisopropil) fosfato | Retardante de
llama.

CMT 52315-07-8 Cipermetrina Biocida.

UVF 25973-55-1 2-(2H-benzotrizol-2-il)-4,6- Plastificante.
bis(1,1-dimetilpropil)-fenol

HMN 4390049 2,2,4,4,6,8,8-heptametil- Cosmético
nonano

BMZ 3896115 Bumetrizol Cosmeético.

DBP 84-74-2 Di-isooctil ftalato Plastificante.

MBOT 4,4’ -metilenebis[2- Cosmético.

838-88-0 metilbencenamina]

TCN 3380-34-5 Triclosan Cosmeético.

El tris(1,3-dicloroisopropil) fosfato (TDIF, CAS: 13674878) es un compuesto aditivo
retardante de llama, lo que significa que no esta unido quimicamente a los materiales
tratados. Se cree que los retardantes de llama aditivos tienen mas probabilidades de
liberarse al medio ambiente durante la vida Gtil del producto que los retardantes de
llama reactivos o quimicamente unidos. Segun la GHS es un compuesto sospechoso
de causar cancer, debido a que se encuentra evidencia de toxicidad en animales
solamente. Por otro lado, existen estudios donde se ha encontrado este compuesto
en el polvo doméstico en EE. UU, pudiendo ser inhalado e ingerido constantemente
(Stapleton, 2011). Segun el modelo es el compuesto evaluado con mayores valores
de persistencia, alrededor de 11 meses, llegando a ser considerado como

recalcitrante. Otro compuesto es la Cipermetrina (CMT, CAS: 52315-07-8) segun la
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FIFRA es un insecticida clasificado igualmente de clase B, de alta preocupacién. De
igual forma la GHS lo clasifica como que podria causar dafios a los érganos por
exposicion prolongada o repetitiva. La Comisién Europea (CE) indica que el valor de
la Arfd, el cual representa la cantidad méaxima de pesticida que puede ser ingerida
por el consumidor sin riesgo para su salud es de 0,00125 mg/kg de peso corporal
(CE., s.f.). Este insecticida es un piretroide que actia mediante la modulacion de los
canales de sodio de los axones nerviosos, provocando neurotoxicidad en insectos y
mamiferos. Los productos que contienen Cipermetrina son insecticidas y se aplica en
interiores para controlar hormigas, cucarachas, pulgas y otros insectos. Segun los
resultados obtenidos genera preocupacion, ya que, este compuesto ademas podria
perdurar alrededor de 10 meses. El 2-(2H-benzotrizol-2-il)-4,6-bis(1,1-dimetilpropil)-
fenol (UVF., CAS: 25973-55-1) es un estabilizador de la luz UV, resistente y utilizado
en plastificantes. Segun la GHS puede causar dafios ambientales y también a las
personas ante exposicion prolongada, sin embargo, no existen evidencia de toxicidad
comprobada para humanos, esta clasificacion es debido a que, si existe evidencia de
toxicidad en animales estudiados, ya sea, ratas y perros (GHS., s.f). Se debe
destacar que en el modelo este compuesto podria perdurar 8 meses. El compuesto
2,2,4,4,6,8,8-heptametil-nonano (HMN, CAS: 4390049) es una fragancia utilizada en
componentes de cuidado personal, clasificado por la GHS como que podria llegar a
causar cancer, ya que no existe evidencia de datos en humanos, sin embargo, si
existen estudios en ratas, los que indican el peligro de exposicion. (ECHA., s.f.a).
Entre los resultados que destacaron de este compuesto fueron los altos valores de
Log Kow y Koc, ademés de una persistencia de 5 meses. El compuesto Bumetrizol
(BMZ, CAS: 3896115) es un absorbente de luz UV y resistente, de modo que, es
utiizado ampliamente en diferentes productos, sin embargo, en este estudio es
considerado como cosmético, debido a los criterios mencionados en metodologia,

encontrandose principalmente en protectores solares. Segun la GHS puede causar
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dafio ambiental y a largo plazo en las personas, esto debido a que solamente existe
evidencia para la vida acuatica, sin embargo, no existe evidencia clara en las
personas (ECHA., s.f.b). Estos resultados mostraron que este compuesto puede
llegar a persistir 5 meses en el modelo. Por otro lado, el Di-isooctil ftalato (DBP,
CAS_84-74-2) es un compuesto utilizado ampliamente como plastificante. Segun
GHS puede afectar al ambiente, en el cual, si presenta evidencia en el medio acuatico
(ECHA., s.f.c), también es clasificado como que puede causar dafio en las personas,
en especifico a la fertilidad y fetos, sin embargo, la evidencia existente es en
animales, por lo que se les atribuye peligro a las personas de esta forma (ECHA.,
s.f.c). Entre los resultados que destacaron esta que, a comparacion de otros ftalatos,
presenta amplias cadenas ramificadas, las cuales le brindan altos valores de Log
Kow y Koc (Staples y col., 1997). Sus resultados dan una persistencia en el modelo
de aproximadamente 4 meses. El 4,4’-metilenebis[2-metilbencenamina] (MBOT,
CAS: 838-88-0) es un compuesto utilizado en cosméticos como los tintes de cabello,
segun la GHS puede afectar al medio ambiente con evidencia en medios acuosos,
sin embargo, es clasificado como que podria causar cancer a las personas en base
a experimentacién con animales (Eur- Lex., s.f.a), también asi, la IARC lo considera
como una sustancia que podria causar cancer (OMS., 2021). Segun los resultados
obtenidos, este compuesto puede llegar a perdurar 4 meses. Por ultimo, el Triclosan
(TCN, CAS: 3380-34-5) es un antimicrobiano segun la FIFRA de clase B, por lo tanto,
clasificado como de alta preocupacion ante la exposicion en las personas, ademas
de la GHS clasificarlo como que podria causar dafio ambiental, con evidencia para
medios acuosos y posiblemente a las personas con estudios en animales (Eur-lex.,
s.f.b). Es utilizado hace mas de 20 afios en productos cosméticos para el cuidado
personal, incluidos desodorantes para las axilas, jabones dermatolégicos y
preparaciones topicas para la proteccion de la piel. Segun los resultados obtenidos,

este compuesto organico podria persistir en el ambiente mas de 3 meses.
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3.6. Proyecciones a futuro

Aproximadamente el 83% de los compuestos presentaron una mayoritaria
distribucion por el suelo, lo que es interpretado en el entorno real como la forma en
que estos compuestos podrian llegar a bioacumularse en particulas sélidas como el
polvo intradomiciliario. El polvo ha demostrado ser en los Ultimos afios una matriz
idonea para la medida de la contaminacion, dado que sus caracteristicas
fisicoquimicas facilitan la disolucion y absorcion de las moléculas de los
contaminantes sobre la superficie de las particulas que lo componen. Su alto
contenido en materia organica hace que los efectos de sensibilizacién que produce
asma o alergia se le sumen los efectos toxicos que los compuestos organicos
adheridos a él inducen en la salud humana al entrar en contacto con el organismo
(Gomez, 2019). Se debe destacar que las personas en los paises desarrollados
gastan mas del 90% de su tiempo en ambientes interiores, ya sea, domicilios,
oficinas, trabajos, entre otros. (Klepeis., 2001), por lo cual, la exposiciéon al polvo
intradomiciliario es constante en la vida diaria. Es por ello que genera preocupacion,
ya que, no solamente los adultos se pueden ver afectados, los nifios pequefios son
particularmente vulnerables a las exposiciones quimicas del polvo ya que gatean,
juegan en el suelo y con frecuencia se llevan las manos a la boca (EPA, 2002). Es
por esto que, la exposicion a compuestos puede ser por diferentes vias, tanto en la
fase gaseosa como en las particulas en suspensién y el polvo asentado, por ende, si
se quiere analizar la presencia de estos compuestos organicos, su acumulaciéon y
posibles efectos como parte de estudios relacionados al exposoma quimico urbano,
se sugiere investigar el polvo intradomiciliario como un reservorio importante. Las
personas podrian estar inhalando e ingiriendo constantemente el polvo que se
encuentre adherido a estos compuestos organicos y segun sus propiedades lograr
afectar en el tiempo. Los compuestos que destacaron por sus distribuciones,

persistencias y propiedades se encuentran en la Tabla 22.
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En el caso de querer ampliar la investigacion de estos compuestos producto de los
resultados obtenidos en las pulseras de silicona y el modelo de EPI-Suite, como se
menciond anteriormente, se debe apuntar al polvo de interiores, ya sea, domicilios,
trabajos o recintos cerrados. Se puede utilizar un método activo como las bombas
eléctricas, ya que proporciona mediciones mas confiables para momentos
determinados. En el caso de solamente querer estudiar la presencia de estos
compuestos en el polvo, se sugieren métodos pasivos, a causa de que, esta técnica
actla durante largos periodos de tiempo para proporcionar concentraciones medias

de los compuestos.



V. CONCLUSIONES

El estudio realizado dio cuenta de que las pulseras de silicona utilizadas en el
proyecto FONDECYT 11180151 capturaron una alta variabilidad de compuestos con
coeficientes de reparto de Log Kow desde -0,9 a 8,9; de Log Koc desde 0 a 7,6; de
Log Kaw desde -11,8 a 3y Log Koa desde 0,09 a 17,8. Esto significa que las pulseras
estan capturando compuestos con un rango bastante amplio de propiedades, lo que
favorece al estudiar el exposoma, ya que se lograria obtener un extenso rango de
posibles exposiciones. Los compuestos segun sus propiedades fisicoquimicas, en su
mayoria son considerados semi volatiles y de baja polaridad producto de sus
estructuras quimicas.

Segun estos compuestos y la actualizacion de la clasificacion realizada, los usos con
mAas compuestos prioritarios (por su toxicidad) son los Cosméticos, Alimentarios y
Plastificantes, con 19, 11 y 11 respectivamente; por lo cual la pulsera de silicona
cumplié su funcibn de capturar compuestos que se encuentran relacionados
directamente con el espacio personal de las personas y contribuyen a la descripcion
del exposoma quimico urbano, se debe destacar que a pesar de que los compuestos
se encontraron en un mismo grupo de usos, no presentaban estructuras similares en
todos los casos. Por otro lado, entre las propiedades fisicoquimicas que destacaron
entre todos los compuestos, fueron los valores mas altos de Log Kow y Log Koc para
los Retardante de llamas, Productos de combustion, Plastificantes, Lubricantes y
grasas de modo que, ademas de adherirse con facilidad a particulas sélidas, tienen
la posibilidad de bioacumularse en los organismos, por lo que generaron

preocupacion sus posibles efectos en el tiempo.
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Segun los resultados de persistencia en el modelo, los grupos que permanecieron
mas tiempo en el modelo son retardantes de llama, biocidas y farmacéuticos; de
modo que podrian estar afectando el entorno de las personas, tal cual como se indica

en diferentes estudios como posibles contaminantes emergentes.

Los altos repartos hacia el suelo fueron los que destacaron para esta investigacion y
segun el contexto del estudio en donde se investigo el exposoma en diferentes zonas
urbanas, se puede extrapolar a que el suelo puede representar al polvo de interiores
como destino final de los compuestos y que las personas se encuentren expuestas

constantemente.

Entre las limitaciones de este estudio se encontr6 que no son considerados los
posibles efectos sinérgicos, todas las modelaciones son realizadas individualmente,
por consiguiente, las interacciones de compuestos entre si no cuentan en el entorno.
Por ultimo, el entorno es evaluativo, por lo que no se pudo evaluar las variables de
las distintas ciudades en que fueron encontrados estos compuestos, de modo que,
al ser un entorno estandar no representa la totalidad de la realidad de diferentes
lugares, ya que son diversos factores que podrian influir y que no siempre pueden
ser controlados. Sin embargo, a pesar de la simplificacion del modelo, si se permitié
tener una aproximacion o idea de donde podrian venir los resultados de las pulseras
de silicona y ademas donde podrian ser encontrados en un futuro los compuestos en

reservorios interpretativos a la realidad.
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VI. ANEXO

Glosario

Los siguientes términos son utilizados por la interfaz de programas EPI-Suite y en la

investigacion.

a)

b)

d)

f)

Tiempo de vida media: tiempo al cual el compuesto o sustancia llega a la
mitad de su concentracion inicial.

Biodegradacion: Perdida del compuesto en los compartimientos por medio de
reacciones entre microorganismos aerdbicos o anaerobicos.

Adveccion: La adveccion es la eliminaciéon de una sustancia quimica de un
compartimento a través de pérdidas distintas de la degradacion (reaccion). La
tasa de adveccion en un compartimento dado se determina mediante un
caudal (m3 / hora), que se calcula dividiendo el volumen del compartimento
por un tiempo de adveccion.

Emisiones: Acto de descargar algun compuesto o0 sustancia en
compartimientos como el aire, agua y suelo.

Coeficiente de reparto: El coeficiente de reparto de una sustancia, es el
cociente o razon entre las concentraciones de esa sustancia en las dos fases
de la mezcla formada por dos disolventes inmiscibles en equilibrio. Por tanto,
ese coeficiente mide la solubilidad diferencial de una sustancia en esos dos
disolventes.

Exposoma: representacion total de las exposiciones ambientales y las
respuestas biolégicas concomitantes a lo largo del curso de la vida del

humano.
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https://es.wikipedia.org/wiki/Concentraci%C3%B3n
https://es.wikipedia.org/wiki/Mezcla
https://es.wikipedia.org/wiki/Disolvente
https://es.wikipedia.org/wiki/Miscibilidad
https://es.wikipedia.org/wiki/Solubilidad

9)

h)

)

K)
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Persistente: compuesto o sustancia que no se elimina facilmente y se
mantiene a lo largo del tiempo.

Bioacumulacion: proceso de acumulacion de sustancias
guimicas en organismos vivos de forma que estos

alcanzan concentraciones mas elevadas que las concentraciones en
su medio o en los alimentos. Las sustancias propensas a la bioacumulacion
alcanzan concentraciones crecientes a medida que se avanza en el nivel
trofico en la cadena alimenticia.

Contaminacién/contaminantes: Un contaminante ambiental es una sustancia,
una energia, un organismo vivo o sus derivados, que al incorporarse a los
componentes del ambiente representa riesgos para la salud humana, o causa
dafio en los recursos vivos, los sistemas ecoldgicos, los bienes y los paisajes
(Huerta, J. A. 2015).

Contaminante emergente: cualquier producto quimico sintético, natural o
cualquier microorganismo que no es controlado cominmente en el medio
ambiente. Sin embargo, tienen el potencial para ingresar en él y causar
efectos adversos ecoldgicos (conocidos o0 sospechosos) o dafios sobre la
salud humana”. (US Geological Survey, 2015).

Entorno evaluativo: entorno con parametros fisicoquimicos predeterminados,

siendo asi un entorno especifico donde se realiza la modelacidn.


https://es.wikipedia.org/wiki/Sustancia_qu%C3%ADmica
https://es.wikipedia.org/wiki/Sustancia_qu%C3%ADmica
https://es.wikipedia.org/wiki/Ser_vivo
https://es.wikipedia.org/wiki/Concentraci%C3%B3n
https://es.wikipedia.org/wiki/Medio_ambiente_natural
https://es.wikipedia.org/wiki/Cadena_alimenticia

Tabla 23. Lista de compuestos y sus propiedades fisicoquimicas.
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cloruro de bencilo
butoxipiperonil

tetrametrina
bencil butil ftalato
bis(2-etilhexil)
adipato
dietiltoluamida
fenitrotion
o-hidroxibifenil
triclosano

terbutilazina
cipermetrina

dibutil ftalato
dimetil ftalato
2-(2-
hidroxipropoxi)-1-
propanol
1,2-propanediol
a-terpineol
alcohol bencilico
metilparabeno
propilparabeno
acetato de etilo
acido oléico

cumarina
2,6-bis(1,1-
dimetiletil)fenol
1-naftalenol

lilial

piperonal
2-butoxietanol
fosfato (3:1)
3-(4-metoxifenil)-
2-etilhexil ester
acido 2-
propangico
3,5-di-tert-butil-4-
hidroxibenzaldehid
0

bumetrizol

2-(2h-benzotrizol-
2-il)-4,6-bis(1,1-
dimetilpropil)-fenol
dometrizol

4-(1,1,3,3-
tetrametilbutil)feno
|

tetrahidro-2-
furanometanol,
3-methyl-1h-
pirazol,

estragol

quinolina

BC
PBO

™
BBPth
DEHA

DEET
FNT
O-HBP
TCN

TA
CMT

DBPth
DMPth
PPG

PG
a-TPL
BNOH
MPB
PPB
EtAc
OA
Ccou
2,6-
DTBP
INP
LA
PRL
TOBEP

MEEAP

BHT-
OCH

BMZ

UVF

DMT

4-t-0

THFM
MHP

ETG
ONL

-3.39
-10.05

-5.77
-5.90
-6.36

-7.68
-6.03
-2.29
-7.68

-7.64
-6.62

-5.74

-6.71
-13.50

-7.89
-5.65
-6.47
-8.65
-8.37
-3.87
-4.35

-7.00
-5.50

-7.22
-5.07
-6.25
-10.92

-5.07

-7.78

-12.93

-12.19

-13.21

-5.16

-8.39

-5.39

-3.34
-5.77

0.09
-5.28

-5.15
-5.08
-6.07

-2.70
-4.27
0.82

-5.34

-6.17
-8.51

-4.70

-2.51
-7.15

-0.89
-1.37
-1.03
-3.63
-3.51
1.97

-6.26

-3.01
-2.14

-3.56
-2.45
-2.00
-5.92

-4.64

-5.66

-8.81

-9.71

-6.73

-3.32

-0.10

-0.57

-0.78
-1.22

1.16

0.26
0.43
-2.49

2.96
1.58
2.25
1.00

0.95
-2.40

1.05

3.60
4.22

6.00
3.85
4.63
3.40
2.70
4.90
-1.94

3.28
0.40

2.94
0.90
3.54
3.04

-0.66

0.78

-0.17

-1.83

1.19

0.71

6.00

4.66

2.25
3.79

4.8

4.7
4.7
8.9

2.2
3.3
3.1
4.8

3.4
6.6

4.5
1.6
-0.2

-0.9
3.0
11
2.0
3.0
0.7
7.6

1.4
4.9

2.9
4.4
1.1
3.8

6.1

4.2

5.6

7.3

4.3

5.3

0.6

3.5
2.0

-8.314

-4.161
-4.288
-4.751

-6.66
-4.42
-0.674
-6.066

-6.027
-5.008

-4.131

-5.094
-11.892

-6.275
-4.04
-4.861
-7.04
-6.76
-2.261
-2.737

-5.393
-3.89

-5.61

-2.992
-4.637
-9.309

-3.459

-6.419

-11.32

-10.574

-11.602

-3.55

-6.776

-3.779

-1.724
-4.158

13.18

8.891
9.018
13.69

8.246
7.72
3.91
10.82

9.427
11.60

8.631

6.694
11.68

5.355
7.02
5.961
8.57
9.8
2.7
10.37

6.783
8.81

8.46

7.352
5.687
13.05

9.559

10.61

16.87

17.82

15.91

8.8

6.666

4.389

5.194
6.188

2.803

2.89
3.855
4.69

2.06
3.077
1.89
3.9

2.5
4.902

3.063
2.16

1.9
1.1
1.94
2.46
1.26
7.25

2.15
3.56

2.72
2.608
1.38
3.1

3.93

2.845

4.644

6.86

3.593

1.512

2.72
3.189

Plastificantes
Biocida

Biocida
Plastificantes
Plastificantes

Biocida
Biocida
Biocida
Cosméticos

Biocida
Biocida

Plastificantes
Plastificantes
Cosméticos

Alimentario
Cosméticos
Cosméticos
Alimentario
Alimentario
Alimentario
Alimentario

Cosmeéticos
Lubricantes vy
Grasas
Cosmeéticos
Cosméticos
Cosmeéticos
Retardante de
llama
Cosmeéticos

Farmacéutico

Cosméticos

Plastificantes

Cosméticos

Plastificantes

Pinturas/Tintura
s/Resinas
Desconocido

Alimentario
Pinturas/Tintura
s/Resinas



4-(t-butil)
benzaldehido
decametilciclopent
asiloxano,
3-(4-isopropilfenil)-
2-

metilpropionaldehi
do

tris(1,3-
dicloroisopropil)fos
fato

tri(2-etilhexil)
trimelitato
tetradecil oxirano

musk ketona
di-isooctil ftalato
di-butil ester 2-(z)
acido butenodidico
2-etilhexil éster
acido benzoico
2,2-dimetoxi-1,2-
difenil etanona
bis(2-metilpropil)
éster acido 1,2-
benzodicarboxilico
2,2,4,4,6,8,8-
heptametil-nonano

1-metoxi-4-metil-
benceno

metil eugenol
5-propil-1,3-
benzodioxol
2,6-dicloro-1,1'-
bifenil
3,3',4-tricloro-1,1'-
bifenyl
1-metilfenantreno

hidrocortisona 21-
acetato

dietil ftalato
cafeina

anhidrido
succinico
colesterol

acetato de bencilo
acenaftileno

pireno
4.4’-metilenebis[2-

metilbencenamina

]

BZA

DSIO

IMPA

TDIF

TT™
TDO
MK
DBP
DBZA
EAB
DDE

DIBP

HMN

MPC

ME
PB

PCB 10

PCB 35

MF

H21

DEPth
CF

SA

CT

BA
ACY

PY

MBOT

-4.21

1.52

-5.06

-8.58

-6.35
-2.20
-6.60
-5.74
-6.43
-3.63
-8.42

-5.55

1.46

-2.33

-5.25
-0.78

-3.64

-3.58

-4.31

-11.20

-6.21
-10.96

-4.80

-3.78

-4.96
-3.94

-4.92

-10.74

-1.34
-0.70

1.36

-6.54

-9.29
-1.92
-6.52
-4.70
-3.21
-3.10
-4.77

-4.32

-0.57

0.08

-1.92
-1.26

-3.72
-4.40
-4.82
12.66
-3.13
-6.05
-2.82
-9.11
-0.75
-2.18
5.347

6.041

1.73

-1.77

1.35

0.85

-2.51
-1.19
0.28
1.05
0.94
0.03
1.82

0.79

-2.69

2.84

2.70
1.76

0.38

-0.53

-0.57

1.15

3.03
4.33

4.38

-1.02

3.49
1.21

-0.87

1.71

3.6

8.1

3.9

3.7

8.0
6.8
4.3
4.5
7.3
5.2
3.0

4.1

7.8

2.7

3.0
3.6

5.0

5.7

51

2.2

2.4
-0.1

0.8

8.7

2.0
3.9

4.9

3.3

-2.848

3.13

-3.114

-6.972

-4.74
-0.586
-4.991
-4.131
-10.574
-1.987
-6.803

-3.941

3.074

-0.716

-3.64
0.829

-2.027

-2.163

-2.696

SIS 08

-4.603
-9.347

-3.184

-2.166

-3.347
-2.332

-3.313

-8.525

6.468

4.95

7.024

10.62

12.74
7.346
9.291
8.631
17.82
7.177
9.753

8.051

4.716

3.376

6.67
2.751

7.007

7.853

7.776

11.78

7.443
8.995

4.003

10.90

5.316
6.59

8.399

11.80

1.882

7.673

2.451

4.046

7.61
4.124
3.94
3.14
6.862
3.616
2.546

3.14

7.403

2.83

2.15
2.48

4.138

4.679

4.437

1.46

2.02
0.6

6.31

2.45
3.7

4.7351

3.7557

83

Desconocido
Cosmeéticos

Cosmeéticos

Retardante de
llama

Plastificantes

Lubricantes vy
Grasas
Cosmeéticos
Plastificantes
Lubricantes vy
Grasas
Cosméticos

Pinturas/Tintura

s/Resinas
Plastificantes

Cosméticos

Alimentario

Alimentario
Cosméticos

Desconocido
Desconocido

Producto de
combustién
Farmacéutico

Plastificantes
Alimentario

Alimentario
Alimentario

Cosmeéticos
Producto de
combustién
Producto de
combustién
Cosmeéticos



Tabla 24. Repartos de los compuestos en cada uno de los compartimientos.

BC
PBO
™
BBPth
DEHA
DEET
ENT
O-HBP
TCN
TA
CMT
DBPth
DMPth
PPG
PG
a-TPL
BNOH
MPB
PPB
EtAc
OA
COu
2,6-DTBP
1NP
LA
PRL
TOBEP
MEEAP
BHT-OCH
BMZ
UVF
DMT
4-t-0
THFM
MHP
ETG
ONL
BZA
DSIO
IMPA
TDIF
TTM
TDO
MK
DBP
DBZA
EAB
DDE
DIBP
HMN
MPC
ME
PB
PCB 10

100-44-7
51-03-6
7696-12-0
85-68-7
103-23-1
134-62-3
122-14-5
95-47-6
3380-34-5
5915-41-3
52315-07-8
84-74-2
131-11-3
25322-694
57556
98-55-5
100-51-6
99-76-3
94-13-3
141-78-6
112-80-1
91-64-5
128-39-2
90-15-3
80546
120-57-0
78-51-3
5466-77-3
1620-98-0
3896115
25973-55-1
2440-22-4
140-66-9
97-99-4
1453-58-3
140-67-0
91225
939979
541-02-6
103-95-7
13674878
3319-31-1
7320-37-8
81-14-1
84-74-2
105-76-0
5444-75-7
24650-42-8
84-69-5
4390049
104938
93-15-2
94-58-6
33146-45-1

10.5
0.000881
0.0202
1.41
0.479
0.126
0.18
0.779
0.0779
0.0999
0.0463
291
2.14
0.00000911
0.4
0.0439
0.929
0.0401
0.0641
12.4
0.0481
0.527
0.217
0.0466
0.357
0.915
0.000613
0.395
0.0974
0.00000672
0.00012
0.000000633
0.268
0.089
0.333
0.446
1.6

1.15
1.01
0.352
0.0135
0.36
1.92
0.492
0.15
0.769
2.36
0.0286
1.88
0.363
3.47
0.16
6.51
2.53

25.8
17.3
18.6
21.7
5.45
18.5
18
22.8
9.08
12.3
3.22
26
21.3
30.6
34.5
53.9
37.2
20
18.5
34.9
3.83
24.6
17
25
19.2
34.1
18.3
22.5
13.5
6.06
1.23
11
17.9
38.3
33.1
14.3
23.8
24.9
2.04
20
3.9
5.46
16.5
9.67
1.89
5.89
18.2
13.3
23.7
1.63
27.7
22.8
87.2
10.3

63.6
82.6
80.6
72.2
32.7
81.2
80.6
71.8
85.4
87.3
71.8
70.3
76.4
69.4
65

45.9
61.8
79.9
81.2
52.6
28.8
74.7
79.3
74.5
80

64.9
81.2
71.6
85.9
74.4
42.6
86.6
80.8
61.5
66.4
84.8
73.3
73.8
22.8
79.3
91

33.6
76.5
83.5
28.8
32.1
77.1
86.4
73.3
19.1
68.2
76.9
4.87
79

0.15
0.116
0.81
4.68
61.4
0.138
1.2
4.64
5.43
0.237
25
0.715
0.16
0.0688
0.061
0.106
0.0885
0.107
0.234
0.0902
67.4
0.181
3.5
0.509
0.431
0.0967
0.539
5.47
0.0521
19.5
56.1
2.46
0.988
0.0717
0.106
0.412
1.24
0.138
74.1
0.318
5.05
60.6
5.06
6.36
69.1
61.2
2.32
0.26
111
78.9
0.699
0.198
1.48
8.16

84

308
1600
1030
526
716
1350
1060
495
2590
2310
7350
301
623
640
364
544
404
730
700
300
1240
511
1090
466
998
414
466
486
1570
3520
6170
1890
1040
562
402
707
484
702
2900
974
7810
722
417
2410
3.17E+03
687
444
1730
486
4010
229
919
89.7
1090


https://www.sigmaaldrich.com/catalog/product/aldrich/w508500
https://www.sigmaaldrich.com/catalog/search?term=1453-58-3&interface=CAS%20No.&N=0&mode=partialmax&lang=es&region=CL&focus=product

PCB 35
MF
H21
DEPth
CF

SA

CT

BA
ACY
PY
MBOT

37680-69-6
832-699
50-03-3
84-66-2
58082
108305
57885
140-11-4
208-96-8
129-00-0
838-88-0

1.6

0.308
0.0797
2.76
0.000248
9.9
0.0122
2.71
0.0691
0.106
0.0000888

6.01
11.6
32.2
25.4
34.7
43.9
1.38
25.1
19.9
7.82
8.31

71.6
70.1
67.6
71.7
65.3
46.2
30.5
71.9
76.9
60.9
88.2

20.8
18
0.108
0.153
0.0693
0.0821
68.1
0.309
3.08
31.2
3.53

85

1950
1240
1090
508
609
352
4750
462
447
2280
2960



