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Abstract

The analysis of the content of free-fatty acids in a mixture of vegetable oil and oleic acid was
carried out, using both the procedure indicated by NMX-F-101-SCFI-2012 standard and also by
using the FTIR technique, in order to establish a relationship between both characterization
techniques. Oil-acid mixtures were prepared by using Jatropha curcas L. oil and high purity oleic
acid, by varying the concentration of oleic acid from 0 to ~50% by weight. Characterization was
performed by titration using appropriate analytical reagents, whose normality was determined prior
its utilization by the direct method. Characterization by FTIR was performed between 400 and
4000 cm™. The carbonyl group signals of the oil esters and free fatty acids were decoupled by
deconvolution and analyzed. A linear relationship was found between the areas of the carbonyl
group signals of the species obtained by deconvolution and the concentration determined by
standard, with a coefficient of determination of 0.987.

Keywords: Free fatty acids, Vegetable oil, Deconvolution, Linear correlation.
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Resumen

Se llevo a cabo el analisis del contenido de acidos grasos libres en una mezcla de aceite vegetal y
acido oleico, utilizando tanto el procedimiento sefialado por la norma NMX-F-101-SCFI-2012
como también utilizando la técnica FTIR con la finalidad de establecer una relacion entre ambas
técnicas de caracterizacion. Se prepararon las mezclas de aceite-acido utilizando aceite de Jatropha
curcas L. y &cido oleico de alta pureza, variando la concentracion de acido oleico desde O hasta
~50% peso. La caracterizacién se realizd por titulacion usando reactivos analiticos. La
caracterizacion por FTIR se realiz6 entre 400 y 4000 cm™. Las sefiales del grupo carbonilo de los
ésteres del aceite y de los acidos grasos libres se desacoplaron por medio de la desconvolucion y
se analizaron. Se encontrd una relacion lineal entre las areas de las sefiales del grupo carbonilo de
las especies obtenidas por desconvolucién y la concentracion determinada por norma, con un
coeficiente de determinacion de 0.987.

Palabras clave: Acidos grasos libres, Aceite vegetal, Desconvolucion, Correlacion lineal.

I. Introduccion Es importante mencionar que algunos
Los aceites vegetales estan cobrando insumos para producir biocombustibles a
importancia, dado que ademés de ser fuente partir de aceites pueden provenir de origen no
de alimentacion se utilizan para procesar renovable o ser contaminantes, por lo cual
comida industrializada como las frituras y una evaluacion mas exhaustiva de los
otros insumos (Hoyos, Herrera, Santos, biocombustibles hoy en dia es necesaria para
2021), para obtener  biocombustibles establecer sin lugar a dudas los beneficios
(Torrentes, 2021) y otros productos de valor ambientales, tomando en cuenta cada vez mas
agregado relacionados; usando aceite en factores y no solo la materia prima principal
estado virgen o como desecho de coccién para determinar la sustentabilidad de los
(Hoyos, Herrera, Santos, 2021). procesos (Gnansounou, Dauria, Villegas y

Panichelli, 2009).
Los biocombustibles se clasifican de acuerdo

con la materia prima principal de donde se En México se tiene el potencial de utilizar
obtienen. Asf, un biocombustible se considera aceite derivado de oleaginosas no destinadas
de primera generacion si se deriva de insumos al consumo humano para producir
alimenticios, tales como maiz o soya; son de biocombustibles. Por el tipo de orografia,
segunda generacion si provienen de semillas climay produccion, algunas especies como la
oleaginosas no de consumo humano, por Jatropha curcas L (Lopez y Uc, 2020) han
ejemplo, aceite de Jatropha curcas L. o de ganado atencion de la comunidad cientifica y
higuerilla (Salinas y Gasta, 2009). En cambio, de emprendedores industriales (Rezende et
si el aceite se deriva de microorganismos tales al., 2021).

como microalgas, entonces se consideran de

tercera generacion. La cuarta generacion El aceite de Jatropha curcas L. se obtiene
involucra especies genéticamente después de cuatro etapas, entre ellas:
modificadas, cuya principal expresion es la i.  El fruto de la Jatropha curcas L se
produccion de relacion alta de hidrégeno a cosecha de la planta vegetal.

carbono (Torrentes, 2021). ii. La semilla obtenida se le retira la

cascara de manera mecanica. Algunas
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veces se requiere de un previo secado
e incluso calentamiento para esta
accion de descascarado.

iii. La siguiente etapa consiste en la
extraccion del aceite, que puede ser
por dos vias principalmente: usando
presion y temperatura (extraccion
mecénica), o usando un solvente
como el etanol o hexano (extraccion
con solvente).

iv.  Finalmente, el producto se refina y
estad listo para ser utilizado para
procesos de conversion quimica,
aunque en algunos procesos este
cuarto paso se omite, convirtiendo
directamente el aceite sin refinar en
biocombustible (Kongkasawan y
Capareda, 2012; Yate y col., 2020).

Durante las etapas de la extraccion, y
almacenamiento del aceite, éste puede sufrir
una degradacién de sus moléculas, ya que los
enlaces llegan a romperse, principalmente de
la cadena lateral que une los acidos grasos,
dando paso a la formacion de los acidos
grasos libres (Hammond, 2003).

En la Figura 1 se muestra la formula
semidesarrollada de un triglicérido particular,
la trioleina, el cual contiene tres cadenas de
acidos grasos unidos a la estructura del
glicerol.

O

)k/\/\/\/\vc|42(C:H2)EC:H3

o 0

/\/\/\/\/\/CHz(CHz)ECHa
O

O

\l.l/\/\/\/\/\CHz(CHz)§CH3

O

Figura 1. Formula molecular semidesarrollada de la
trioleina.

El rompimiento de las cadenas del triglicérido
se debe, entre otros factores, a las
temperaturas a las cuales se someten las
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semillas durante el proceso de extraccion, asi
como también a la reactividad intrinseca de
las especies cuando el aceite se almacena
durante mucho tiempo, aunado a los factores
tales como la luz solar, atmosfera de aire,
entre otros. Un aceite recién extraido contiene
una menor concentracién de &cidos grasos
libres que el mismo aceite almacenado por
varios meses (Hammond, 2003).

Otros problemas con el almacenamiento del
aceite son principalmente el enranciamiento
oxidativo, formando aldehidos, cetonas y
acidos de bajo peso molecular entre otros, lo
cual da una caracteristica peculiar u olor a
rancio (Segurondo y Cortez, 2020).

Los aceites, pueden contener distintos grados
de acidez (Hammond, 2003) que suele
expresarse en funcion de una molécula
especifica tal como &cido oleico o palmitico,
debido a que las cadenas laterales del
triglicérido estdn compuestas en su mayoria
por este tipo de sustituyentes (ASTM D5555-
95, 2017). En realidad, cada triglicérido
puede tener sustituyentes que difieran de los
compuestos anteriores, sin embargo, Ssu
composicion promedio si puede representarse
por los é&cidos grasos libres mencionados
anteriormente.

Los acidos grasos libres (AGLs) son &cidos
organicos, separados de la estructura del
triglicérido (ver Figura 2). Un aceite sin
refinar no solo contiene los triglicéridos y
acidos grasos libres sino otros compuestos
tipicos como diglicéridos y monoglicéridos
ademas de metales y otros compuestos como
los ésteres de forbol que aun en trazas pueden
afectar la calidad del aceite y del
biocombustible (Ahmed y Salimon 2009).

o]

HJC/\/\A/\V\/\/\/\)LOH

Figura 2. Férmula semidesarrollada del &cido oleico.
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Uno de los biocombustibles derivados de los
aceites vegetales de segunda generacion es el
biodiésel, el cual se obtiene del proceso de
transesterificacion del aceite en ésteres
metilicos o etilicos principalmente, utilizando
ademés como segundo reactivo el metanol o
etanol, respectivamente, un catalizador
béasico y condiciones de temperatura y tiempo
entre 40 a 65 °C y 30 a 90 minutos,
respectivamente. Otros procesos son posibles
para obtener biodiesel, aunque presentan méas
inconvenientes que el proceso quimico
catalizado y considerado como homogéneo
(Pinto et al., 2005).

Dependiendo si el aceite es practicamente
puro  triglicérido o contiene  bajas
concentraciones de acidos grasos libres, o si
por el contrario su contenido de AGLs es
mayor al 5%, es posible que el proceso
catalitico homogéneo de transesterificacion
pueda llegar a ser ineficiente. Esto es, si la
concentracion de acidos grasos libres es alta,
entonces la probabilidad de interaccion de
estos acidos con las especies cataliticas
basicas se incrementa, llegando a realizarse
una reaccion de neutralizacion acido-base, lo
cual trae como consecuencia la pérdida del
catalizador, por un lado, y por otro, da origen
a especies que dificultan posteriormente la
separacion de los principales productos de la
reaccion de transesterificacion (Pinto et al.,
2005).

Otros procesos de obtencion de combustible
con potencial de escalarse a los grandes
volimenes, también se ven afectados por la
presencia de acidos grasos libres en la carga
de alimentacién (Di Vito Gallucci, Rossi,
2021). Por ejemplo, en el proceso de
hidrotratamiento, la presencia de acidos como
intermediarios pueden dar origen a la
formacion de oligbmeros, asi como también
pueden ocasionar la pérdida de sitios activos
de los catalizadores heterogéneos por
lixiviacion (Sanchez-Anaya et al., 2021).
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Por lo anterior, la presencia de acidos grasos
libres, tanto en aceites virgenes como en
aceites gastados es una variable importante
por considerar para realizar o no la refinacion
de un aceite crudo o la purificacién de un
aceite gastado antes de someterlo a un
proceso de conversion quimica para producir
biocombustibles de manera selectiva.

Para la determinacion de &cidos grasos libres
se requiere de una caracterizacion que sea

confiable, radpida y  preferentemente
econdmica. Las técnicas de analisis
instrumental se aplican en analisis

cuantitativos y cualitativos de compuestos en
la industria y laboratorios, y por supuesto, se
han aplicado en la determinacion de &cidos
grasos libres antes o después de que un aceite
0 grasa sea sometido a alguna reaccién o
proceso. Se han utilizado técnicas como la
cromatografia, destilacion simulada,
espectrometria infrarroja y titulacion para
cuantificar la concentracion de &cidos grasos
libres, pero no se ha establecido ain una
equivalencia entre por lo menos dos técnicas.

De manera normativa la titulacion con
hidroxido de sodio se utiliza para determinar
la concentracion de acidos grasos libres en
aceites (ASTM D5555-95). Analizar por
medio de titulacion tiene ciertas desventajas
como la cantidad de reactivos y muestra
necesarios, los residuos que genera, y el
tiempo empleado en su ejecucion.

Por otro lado, el uso de FTIR es una técnica
no invasiva que puede permitir determinar el
contenido de acidos grasos libres en un aceite.
La espectroscopia infrarroja es directa, no
destructiva y no requiere valoracion de los
reactivos, ademas de que no perturba el
proceso, porque requiere pocas cantidades de
muestra y se lleva a cabo rapidamente.
Desafortunadamente, las  sefiales  del
triglicérido y del &cido pueden superponerse
en el intervalo de nimero de onda de 1700 a
1750 cm? con lo cual no es posible



Afio 13, No. 74

cuantificar el é&rea bajos los picos
correspondientes. Sin embargo, se pueden
utilizar algoritmos matemaéticos para separar
las sefiales en el FTIR de triglicéridos y
acidos y esta manera cuantificar las
concentraciones correspondientes.

El objetivo del presente trabajo es establecer
una correlacion entre las técnicas FTIR y
titulacion para la determinacion de &cidos
grasos libres presentes en aceite vegetal,
teniendo la titulacion como método de
referencia, que permita validar el resultado de
FTIR.

Por lo anterior, se desarrolla la cuantificacion
de acidos grasos libres usando la norma ISO
660:2020 y la norma mexicana NMX-F-101-
SCFI-2012; adicionalmente se aplica la
técnica de FTIR auxiliandose de la
desconvolucion para resolver las sefales
correspondientes a los acidos grasos libres y
los triglicéridos y de esa manera realizar la
cuantificacién y correlacion correspondiente.

Il. Materiales y Métodos

Para este estudio se prepararon mezclas de
aceite de Jatropha curcas L (JCL) y &cido
oleico (AO) marca Sigma- Aldrich con un
99.8% de pureza. Las mezclas se prepararon
adicionando de 0 a 50% en peso tedrico de
AO. Los porcentajes reales de AO en peso se
registraron para cada mezcla. En cada caso se
utilizaron pipetas Pasteur, puntas de pipeta y
probetas para controlar la adicion del aceite y
acido, asi como una balanza analitica
calibrada, marca SARTORIUS CP3245.

11.1 Titulacion de las mezclas de AO- JCL

Se prepardé y se valoré una solucion de
hidroxido de sodio 0.1 y 0.25 N que es la
solucion titulante de las mezclas problema,
con una solucion de acido clorhidrico de
normalidad 0.25 N conocida a través del
método de carbonato de sodio anhidro
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(Orozco, 1989). Para lo anterior se utilizaron
los siguientes reactivos:
e Indicador de fenolftaleina al 1%.
¢ Indicador de anaranjado de metilo al
0.1%.
e Alcohol etilico absoluto
(CH3CH20H) (Fermont, >99.7%).
e Hidréxido de sodio en escamas (J.T
Baker, ~98%).
e Carbonato de sodio (Sigma- Aldrich,
quimicamente puro).
e Acido clorhidrico (J.T Baker, 36.5 —
38%).
e Agua destilada (JT Baker, TOC 0.088
mg/L).

Se realizo la titulacion de cada mezcla
preparada, con base en la norma internacional
ISO 660:2020 y la norma mexicana NMX-F-
101-SCFI-2012, que establecen la relacion en
cuanto a la cantidad de reactivo que debe
llevar cada titulacion y los célculos
requeridos para obtener el porcentaje de
acidos grasos libres.

Registrados los volumenes gastados de
NaOH, se procedio a calcular el porcentaje de
acidos grasos libres utilizando la Ec. (1).

282*xVxN

pm

%A = (Ec. 1)

Donde:

%A = Porcentaje de &cidos grasos libres
como acido oleico.

V' = Solucion valorada de hidroxido de sodio
gastado en la titulacion.

N = Normalidad de la solucién de hidréxido
de sodio (eq/L).

282 = Equivalente quimico del &cido graso
de referencia (oleico).

pm = Masa de la muestra AO- JCL en
gramos.

11.2 Caracterizacién de las mezclas JCL-
AO por FTIR
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Las mezclas de AO- JCL se analizaron a
través de espectroscopia infrarroja por
Transformada de Fourier utilizando un
equipo IR 2 HuminatIR 11 JY Smiths dotado
de un microscopio OLYMPUS BX41, en un
intervalo de 400 a 4000 cm?, con resolucion
de 4 cm™.

Con este andlisis se obtuvo un espectro
especifico para cada mezcla en términos de
namero de onda como abscisa y transmitancia
como ordenada, compuesto por una secuencia
de picos que permitieron cuantificar la
presencia de AGLs.

En la espectroscopia infrarroja se establece
que la concentracion es proporcional a la
cantidad de luz que se transmite o0 absorbe en
una determinada longitud de onda (Garcia,
2018). Esta interaccion entre el analito y la
radiacion depende de la estructura de las
moléculas presentes en la muestra, definida
por sus grupos funcionales. Se selecciono en
intervalo de 1500 a 2000 cm* para el analisis
de los espectros, region en donde se observan
picos representativos de los lipidos, vy
especificamente se presenta el estiramiento
del grupo carbonilo (C=0) (Mondragon,
2020) alrededor del valor de longitud de onda
de 1744 cm™ para el aceite, y en 1710 cm*
para el acido oleico.

1.3 Analisis de sefiales de FTIR por
desconvolucion

La convoluciéon toma dos funciones
elementales y genera una nueva que
representa cdmo interacttan entre si (Llerena,
2008). Dentro de este analisis funcional,
existe el término opuesto, y de interés,
Ilamado Desconvolucion, que consiste en
descomponer dos sefiales que han sido
degradadas por un proceso fisico, en este
caso, una mezcla.

Las sefiales o picos en las longitudes de onda
alrededor de 1744 y 1710 cm™ se analizaron
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transformando primeramente la sefial de
transmitancia a absorbancia. Posteriormente,
dado que las sefiales se superponen, con la
finalidad de desacoplar dichas sefales, se
realiz6 la desconvolucion.

La forma de la funcion utilizada para la
desconvolucion es una gaussiana, Ec. (2),
cuyos parametros se estimaron utilizando el
software Origin Pro.

(—4ln(2)*(x—xc)2
Axe w?
Y=Yt =

wx 4In(2)

(Ec. 2)

Donde:

A = Altura del pico.

w = Ancho medio del pico (FWHM).
X = variable independiente.

Xc = Centro del pico.

y = variable dependiente.

Yo = Linea base.

I11. Resultados y discusion

A continuacion, se muestran los resultados
provenientes de la caracterizacion por
titulacion, en la Tabla 1. Por diferencia se
obtuvo el porciento de aceite en la mezcla.

Tabla 1. Concentracion égido oleico en muestras de
Jatropha curcas L (JCL)- Acido Oleico (AO) obtenida
or titulacion.

AO (%) JCL (%)
0.41 99.59
2.75 97.25
5.12 94.88
10.05 89.95
17.11 82.89
22.52 77.48
27.89 72.11
33.28 66.72
38.61 61.39
43.63 56.37
47.86 52.14
48.97 51.03
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En la tabla 1 se puede observar que el aceite
de JCL (segundo renglon de la tabla) contiene
un porcentaje pequefio de acidos grasos libres
expresados como &cido oleico, lo cual es
coherente con reportes previos respecto a que
los aceites aun recién extraidos, dependiendo
de la forma en que se obtuvieron y la fuente
pueden presentar contenidos hasta del 5% de
acidos grasos libres. Asimismo, el aceite de
Jatropha curcas L., aunque con variaciones,
presenta altos contenidos de acidos grasos
cuyas cadenas poseen mayormente 18 tomos
de carbono, con diferentes grados de
insaturacion (Sanchez-Anaya et al., 2021),
por lo cual, representar su contenido de AGLs
como acido oleico es adecuado.

En la Figura 3 se observa el espectro de FTIR
para la muestra problema de 15% de AO, en

el intervalo de numero de onda de 400 a 4000
cm,

1710

024

0.1

. L

T f T 1
1000 2000 3000 4000

Absorbancia

Longitud de onda (cm-1)

Figura 3. Espectro de FTIR para una mezcla de 15%
de AO-85% JCL.

Asimismo, en la Figura 4 se observa en el
FTIR en modo absorbancia para la mezcla
AO-JCL con 30% de &cido oleicoy 70% JCL,
respectivamente.

Se puede apreciar en ambas figuras que en
intervalo sefialado de ~1710 y ~1744 cm™, a
medida que la concentracion del &cido oleico
se incrementa, la proporcionalidad de las
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sefiales cambia, incrementandose la de 1710
cm! mientras que la de 1744 cm se atenda.

Tal como puede observarse en las figuras 3y
4, solamente en el intervalo de ndmeros de
onda donde esté el grupo carbonilo del aceite
y &cido oleico hay un cambio en las sefiales
de absorbancia, ya que el resto de los picos
permanece practicamente invariable.

1710 |[ 1744

0.10

0.05

Absorbancia

L

0.00 T T 1
1000 2000 3000 4000

Longitud de onda (cm-1)

Figura 4. Espectro de FTIR para una mezcla de 30%
de AO-70% Aceite JCL.

Para analizar los espectros de FTIR donde las
sefiales son de interés, se amplié la ventana
entre 1500 y 2000 cm™ para cada espectro. Es
importante sefialar que previamente se debid
hacer un tratamiento de la informacién para
ajustar lo mejor posible la linea de referencia
“yo” mencionada en la ecuacion 1 usando las
herramientas del software seleccionado.

En la Figura 5 se observa tanto la sefal del
FTIR como la sefal simulada, a partir de las
areas de cada pico, a 1710 y 1744 cm™.
Debido a las interacciones entre la mezcla, no
siempre el centro del pico del acido oleico se
observa a 1710 cm™, sino puede presentar un
corrimiento debido al efecto batocrémico,
hipsocrémico y otros efectos. De esta manera,
el pico de absorbancia del carbonilo del acido
oleico puede estar contenido entre 1710 y
1715 cm™. Es importante sefialar que, si la
sefial del pico sin desconvolucién coincide
con la curva simulada, como se aprecia en la
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Figura 5, es porque el proceso de
desconvolucion fue satisfactorio.

02 4

0.1+

Absorbancia

00 T 1 T T T 1
1500 1600 1700 1800 1900 2000

Longitud de onda (cm-1)

Figura 5. Resultado de la desconvolucion para la
mezcla de 5% AO-95% JCL.

Los parametros del modelo de la ecuacion 2
para la Fig. 5 se muestran en la Tabla 2.

Tabla 2. Pardmetros de la ecuacion 1 para la muestra
5% AO-95% JCL.

Pico Parametro Valor
1 (JCL) Yo 0.0043
Xe 1744
A 4.48
w 20.43
2 (AO) Yo 0.0043
Xc 1714
A 0.74
w 26.8

De manera complementaria, en la Figura 6 se
muestra otro ejemplo de desconvolucion del
espectro de FTIR correspondiente a la mezcla
con 30% de AO.

El proceso de desconvolucidn se realizé para
todas las muestras, incluida la carga de
alimentacion, aunque no se realiz6 para el
acido oleico, debido a que este Gltimo tiene
una pureza del 99.8% y el 0.2% se desconoce
Su composicion, pero se asume que no es
aceite de Jatropha curcas L.
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Figura 6. Resultado de la desconvolucion para la
mezcla de 30% AO-95% JCL.

Una vez que se dispone de las areas de cada
sefial correspondiente al grupo carbonilo
tanto en el éster como en el &cido, y utilizando
los pesos registrados durante la preparacion
de las muestras, se procedio a contrastar los
resultados de la titulacion como de la
desconvolucion.

En la Figura 7 se observa el contenido de
acido oleico en fraccion masa determinado
por titulacion contra la fraccion de area del
acido oleico con respecto al area total, que
estd compuesta por las areas de los picos de
AO y JCL correspondientes al grupo C=0.

o
@
1

[=]
3
1

o
'S
1

o
w
1

[=]
[
1

Area AQ / Area total (AO+JCL)
(=)
N

o
o

Fraccion masa AO

Figura 7. Comparacidn de concentracion de &cido
oleico presente en mezclas de JCL-AO cuyo
contenido de AO se determind por titulacién y por
desconvolucion de las sefiales de FTIR
correspondientes al C=0, tanto del aceite como del
acido.
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Como se muestra en la Fig. 7, la relacion entre
la fraccion éarea de la sefial del AO presenta
una buena correspondencia lineal con el
contenido de &cido graso libre en el intervalo
de concentraciones estudiado, con lo cual se
puede argumentar que se puede utilizar el
FTIR para generar curvas que permitan la
cuantificacion de AO en aceites vegetales con
diferentes contenidos de AGLSs dentro de los
limites précticos (<50% peso).

En la Tabla 3 se muestran los resultados de la
regresion lineal cuya representacion se
realiz6 en la Fig. 7 como una linea continua.

Tabla 3. Parametros de la recta de ajuste de los datos

de la figura 7.

Parametro Valor
Intercepto (b) 0.086
Pendiente (m) 1.035
Coeficiente de 0.987

determinacion (R?)

Es importante sefialar la proporcionalidad
lineal de las areas con respecto a las
concentraciones, ya que en muchos estudios
dicha linealidad solo se mantiene para
concentraciones bajas, desviandose bastante
de la linealidad para concentraciones altas de
una especie en particular en una mezcla. Las
desviaciones observadas se pueden atribuir
tanto a las incertidumbres en la medicion
como a los errores cometidos al azar aunado
a la exactitud con la cual se establecio la linea
base para los picos del grupo carbonilo del
aceite y del acido graso libre.

A manera de discusion se puede mencionar
que la radiacion infrarroja en interaccion con
mezclas de aceite y acidos grasos libres
idealmente se transmite como una sefial que
se puede modelar con una funcién gaussiana.
Sin embargo, debido a diversos factores como
la presencia de distintas especies en diferente
proporcidn, las sefiales se deforman con lo
cual debe hacerse un tratamiento cuidadoso
de los datos y el modelo a emplear. El proceso
de analisis de picos de espectros de FTIR
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debe realizarse con detenimiento, poniendo
especial enfasis en la linea base y en el
maximo de la sefial, debido a los corrimientos
del centro del pico correspondiente, como
sucedio en este estudio para el méximo de la
sefial del grupo carbonilo, perteneciente al
acido graso libre.

Diversas sefiales del FTIR en interaccion con
las mezclas aceite-AGLs, producen sefiales
superpuestas, las cuales sin embargo
contienen informacién de la concentracion de
las especies, por lo cual es necesario
desacoplar las sefiales. Al contar con una
simulacion adecuada de los picos de FTIR
relacionados con los grupos funcionales
carbonilo de aceite y acido graso libre permite
extraer informacion relevante, tal como el
area bajo la curva de funciones de
distribucion, lo cual a su vez se requiere para
calcular la proporcionalidad de areas de las
sefiales y establecer su relacion con la
concentracion de las especies.

En el presente trabajo se pudo demostrar la
validez de usar la desconvolucién como una
herramienta matematica poderosa para
analizar espectros complejos de FTIR con la
finalidad de obtener informacion relevante en
la caracterizacion de aceites con contenidos
de AGLs, lo cual de acuerdo con la literatura
es la primera vez que se presenta un analisis
de este tipo.

Las implicaciones de los resultados antes
obtenidos tienen relevancia practica en la
caracterizacion de aceites vegetales e incluso
grasas animales con contenidos de acidos
grasos libres; ademas, usando la técnica de
FTIR, la cual es no destructiva, se puede no
solo caracterizar materia prima Sino
productos de reaccion, como en la
transesterificacion o la produccion de diésel
verde e hibrido siguiendo las sefiales del
grupo carbonilo en la fraccion de triglicéridos
y de AGLs, esto con la posibilidad de
implementarse como una técnica operando lo
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cual tiene aplicaciones también en cinética
quimica.

IVV. Conclusiones

Se obtuvo una relacidn lineal entre las areas
de las sefiales del grupo carbonilo de los
triglicéridos (~1744 cm™) y del mismo grupo
en los acidos grasos libres (~1710 cm™) con
la concentracion de cada uno de estos
compuestos, en mezclas de aceite y AGLs. Lo
anterior se puede demostrar al realizar la
desconvolucion de las sefiales de absorbancia
del grupo funcional tanto del éster como del
acido y comparar este resultado con medidas
independientes de la composicion, a través de
la norma aplicable. Los parametros de la
ecuacion de la correlacion fueron 0.086 para
la ordenada al origen y 1.035 para la
pendiente, con un  coeficiente de
determinacion de 0.987. Con los resultados
obtenidos se puede afirmar que la técnica de
FTIR, ademés de permitir obtener Ila
concentracion de acidos grasos libres de
manera confiable, al ser no destructiva puede
emplearse para caracterizacion en tiempo real
durante la produccion de biocombustibles a
partir de Jatropha curcas L.
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