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Resumen

El modelamiento se ha convertido en una
herramienta importante para la identificacién
del destino ambiental de  diversos
contaminantes en particular cuando aquellos
son téxicos o peligrosos. Este es el caso de
los explosivos; los cuales en Colombia se
han encontrado en muchas zonas haciendo
parte de artefactos artesanales denominados
minas; de los cuales aun después de haber
sido desactivados no se conoce su impacto
ambiental en suelo/agua. Debido a lo anterior,
en la presente investigacion se utilizé el modelo
multilineal para determinar la adsorcion de
seis explosivos y con esta informacién evaluar
el impacto ambiental en zonas potencialmente
contaminadas. Los resultados fueron altamente
satisfactorios ya que la prediccién del modelo
(RSME) en todos los casos fue menor de 1.
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Abstract

The environmental modelling is an important
tool to identify the fate of pollutants, especially
if they are toxic or dangerous to human
health. As the explosives: are both toxic and
dangerous; in Colombia they have founded in
many places as mines and the environmental
impact of explosives to soil/water has not been
determined yet; in this research we decided
to use the Multilinear Model to determine
the adsorption of six explosives and with
this information evaluate the environmental
impact in contaminated places. The results
indicated that the prediction of the Multilinear
Model are very close to the experimental data
because the RSME in all experiments were less
than 1.
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Introduccion

Con el fin de evaluar el riesgo toxico y
ambiental de los explosivos de manera
cientifica es necesario conocer el transporte y
la reactividad de los mismos. Para ello estudios
de adsorcidon han proporcionado resultados
gue indican cémo se produce el reparto de los
explosivos en condiciones especificas y muchos
autores han centrado sus investigaciones
en la determinacion de la principal fraccidn
del suelo que es responsable de la adsorcidn
de explosivos y en el mecanismo para dicha
adsorcién en esas fracciones. La literatura
sugiere que la materia orgéanica (MO) y ciertos
tipos de arcilla son los principales componentes
del suelo responsables de la adsorcion. En éste
sentido Zhang et al. [1] encontré que la materia
organica del suelo (MOS), en comparacién con
los minerales de arcilla, fue el componente
del suelo predominante para controlar la
adsorcion de 2,4-DNT y Nitrobenceno en tres
suelos y que la polaridad y la aromaticidad de
la materia orgédnica del suelo (MOS) podria
tener efectos importantes en la adsorcién de
los nitroaromaticos (NAC).

Por otro lado, Sheng et al. [2] determind
que en ausencia de la MO, las arcillas
adsorben fuertemente los compuestos NAC y
Johnston et al. [3] encontraron que la arcilla
montmorillonita puede adsorber hasta el
10 por ciento en peso, indicando una fuerte
afinidad de los NAC a las superficies de arcilla.
Singh et al. [4] reportd que no todo el carbono
es responsable de la adsorcion de NAC, ellos
llegaron a la conclusién que la composicién de
la materia orgdnica afecta la adsorcidn; en su
estudio el TNT y el 2,4-DNT fueron absorbidos
en diferentes fracciones materia organica
del suelo (MOS) y sus hallazgos mostraron
que el orden de la adsorcion de los NAC fue:
acido humico comercial, seguido de &acidos
humicos de compost, seguidos de humina
y por ultimo lugar la lignina. Pennington
et al. [5] también informaron que los NAC
adsorben mas fuertemente al acido humico
que la lignina o humina. Lo anterior muestra
que la literatura sobre este tema es amplia en
numero y variedad. Sin embargo, los estudios
que integran los principales componentes del

suelo, en especial la composicion especifica de
la materia orgdnica con fines de modelacién no
se observaron. Por esta razdn, este proyecto
presenta un estudio mas completo que
involucra tanto la composicion de materia
organica como de arcilla. Para ello y sabiendo
que algunos explosivos generan productos
de descomposicidon de tipo toxico, se decidid
utilizar el modelo de adsorcion multilineal
para determinar su efectividad en la prediccion
de los coeficientes de particion suelo/agua
de seis explosivos de uso frecuente y con
ésta informacion tener una herramienta de
decision frente al uso de zonas potencialmente
contaminadas.

Metodologia

En la investigacion se utilizaron los coeficientes
de particion experimentales Kp (concentracidn
de explosivo en el suelo/concentracion de
explosivo en el agua) suelo/agua de seis
explosivos (HDX, RDX TNT, Nitroglicerina (NG),
Nitroguanidina (NQ), y 2,4 DNT) del trabajo
desarrollado en la Universidad de Delaware,
el cual fue titulado “Factors Controlling The
Reversible And Resistant Adsorption and
Desorption of Munitions Constituents On Soils”
de Gonzdlez [6], asi como las propiedades
fisicoquimicas de 16 suelos provenientes
de diferentes partes del mundo del mismo
documento, las datos en términos de fraccién
de suelo se encuentran a continuacién en la
tabla 1. Como la materia orgdnica es uno de
los principales componentes del suelo, se
decidid a estos mismos suelos practicarles una
extraccion para determinar en ellos la fraccidn
de los acidos humicos y fulvicos siguiendo la
metodologia propuesta por Faithful [7] que
se basa en extracciones acido base, donde
inicialmente se aplica Hidroxido de Sodio
0.5N para eliminar la humina presente y
posteriormente Acido Clorhidrico 6M para
precipitar los dcidos hiumicos y dejar solubles los
acidos fulvicos separandolos completamente.
Las soluciones acidas y basicas obtenidas se
cuantificaron utilizando un Espectrofotdémetro
Genesys 5 de tipo UV/Visible a una longitud
de onda de 400nm ya que éste valor fue el
que mas absorcidn arrojé tanto para acidos
fulvicos como humicos en los test preliminares



desarrollados. Con los datos obtenidos se
desarrollé una correlacion multilineal entre el
coeficiente de particion experimental Kp y los
productos de las propiedades fisicoquimicas
seleccionadas de los suelos y los coeficientes
de particion estimados para cada propiedad
y luego se procedié a comparar los Kp
calculados con los experimentales para evaluar
el comportamiento utilizando el término
estadistico Root mean square error (RMSE).

Resultados

Los acidos humicos y fulvicos extraidos por

el método de Faithful [7] y cuantificados
por Espectrofotometria Ultravioleta pueden
observarse en la tabla 2.

Con los datos obtenidos se modificé el modelo
multilineal de Gonzdalez [6], el cual relaciona
entre el coeficiente de particidon experimental
y los productos de varias propiedades
fisicoquimicas del suelo (Carbono organico
Total, Capacidad de Intercambio catidnico y
Hierro Extraible) con sus correspondientes
coeficientes de particién estimados para cada
propiedad.

Tabla 1. Suelos Utilizados y sus Propiedades Fisicoquimicas en Términos de Fraccion de Suelo® Fuente [6]

suelo foc (fra I:l:iflll'l fcec é:?;igi:;:g?;idad fFe Ext {frac::i{':n Hierro
Carbono Organico)! Catiénico)! Extraible)!

Aberdeen BT 0,0007 0,000342 0,00131
Aberdeen BA 0,0016 0,000684 0,00221
Washington 1 0,0063 0,003204 0,00174
Washington 2 0,0068 0,003654 0,00153
Souli 0,0061 0,002858 0,00160
Fort McClellan 0,0031 0,00198 0,00010
Anne Messex [MG) 0,0230 0,002375 0,00115
Sassafras 2 (52) 0,0163 0,00153 0,00112
Nevada 0,0020 0,002016 0,00189
Matapeake 0,0154 0,001782 0,00230
55L 0,0135 0,001584 0,00178
Joplin 0,1012 0,007884 0,00344
Sassafras 00097 00009 0,00136
Elliot IE 0,0286 0,003672 0,00254
Houthalein 0,0231 0,000522 0,00050
Zegveld 0,1823 0,009864 0,01195
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Tabla 2. Fracciones de dcidos humicos (HA) y falvicos (FA)
obtenidas por el método de extraccién 2ND= no detectado. Fuente

[8].
suelo Fraccion FA Fraccién HA

Aberdeen BT 7,8E-05 ND?

Aberdeen BA 6,2E-05 ND?

Washington 1 2,5E-05 ND?

Washingtan 2 3,6E-05 ND?

Souli 1,3E-04 ND2

Fart McClellan 4,3E-04 ND2
Anne Messex (MG) 1,1E-03 3,4E-03
Sassafras 2 (52) 1,3E-03 2,0E-03
Nevada 4,4E-04 3,3E-04
Matapeake 7,7E-04 7,5E-04
5L 1,4E-03 2,1E-03
Jeplin 1,0E-03 2,8E-03
Sassafras 1,3E-03 1,7E-03
Elliot IE 4, BE-04 2,3E-03
Houthalein 2,7E-02 6,1E-03
Zegveld 1,5E-01 4 3E-02

La modificacion implicd cambiar el término
del Carbono organico Total por sus principales
componentes Acidos Himicos (HA) y Acidos
Falvicos (FA) desarrollandose la siguiente
correlacion multilineal que se expresa en la
ecuacion 1:

K ps,m=KHa (fra )s+Kra (fea )stKcec m (feec )s
+Kre m (fre )s (1)

Donde Kpsm es el coeficiente de particion
suelo/agua para los explosivos, Kys es el
coeficiente de particién de dcido humico, fyp es
la fraccion de acido humico en el suelo, Kgp €s
el coeficiente de particion de acido fulvico, fga
es la fraccién de acido fulvico en el suelo, Kcgc
es el coeficiente de particion de la capacidad de
intercambio catidnico, fcgc es la fraccion de la
capacidad de intercambio catidnico en el suelo,
Kre es el coeficiente de particién del hierro
intercambiable y fr. es la fraccién del hierro
intercambiable en el suelo.

Posteriormente se determinaron los valores
de coeficiente de particion suelo/agua del
modelo, minimizando el cuadrado del residuo
de los datos entre un Kp asumido (modelo)

y el Kp observado utilizando la herramienta
Solver de Excel y los datos de la tablas 1y 2
para las propiedades fisicoquimicas. Con los
datos del generados se procedié a comparar
los Kp calculados y observados para evaluar
el comportamiento utilizando el término
estadistico Root mean square error (RMSE) que
es una herramienta que indica la desviacion
de un modelo comparado con los datos
observados, obteniéndose los resultados que
se aprecian en la Tabla 3.

Tabla 3. Valores de RSME obtenidos al correr el modelo de la
Ecuacion 1. Fuente [8].

Modele HMX RDX NG NQ TNT | 2,4DNT

HA+FA+ CECtFe | 0,521 | 04340 | 05862 | 0,5172 | 05262 | 0,5690

Como puede observarse los valores se
encuentran entre 0.43 y 0,58; lo que evidencia
un buen comportamiento del modelo vya
que los valores obtenidos son inferiores a 1.
También se evidencié que los acidos himicos
presentan mayor influencia en la adsorcion
de contaminantes explosivos que los acidos
falvicos y esto muestra que para obtener
mejores resultados debe darse una buena
especificidad de la materia orgdnica. Con éste
desarrollo se podran utilizar simplemente
las propiedades fisicoquimicas del lugar para
tener un indicativo del comportamiento de los
explosivos y asi generar medidas de mitigacion
acordes con el impacto de la zona de estudio.
Para corroborar la buena aproximacion del
modelo se compararon adicionalmente los
valores de RSME calculados para los siguientes
modelos:

A. Sélo &cido fulvico:

Kps,m=Kra (fra)s (2)
B. Sélo 4cido humico:

Kps,m=Kha (fHa)s (3)
C. Sélo acido fulvico y humico:

Kps,m=Kna (fHa)s+Kra (fra)s (4)

D. Acido fulvico mas acido hdmico mas



capacidad de intercambio catidonico mas hierro
intercambiable:

Kps,m=KHa (fHa)s+Kra (fra)s+Kcec m (feec)s+Kre m
(fre)s (5)

Los resultados obtenidos se aprecian en lafigura
1y muestran la mejora en la cifra del RMSE, al
afadirse al modelo la capacidad de intercambio
catidnico y el hierro intercambiable, estos se
debe a que las arcillas intervienen en el proceso
de intercambio de iones y segun Simone
[9] el complejo arcilla-acido humico incide
directamente en la adsorcién de contaminantes
organicos, adicionalmente segin Gonzalez [6],
la capacidad de intercambio catidnico es una
medida indirecta de sitios de carga de las arcillas
por lo cual es un término clave en el modelo
multilineal. Adicionalmente se evidencia que
los acidos himicos presentan mayor influencia
en la adsorcidon de contaminantes explosivos
que los acidos fulvicos puesto que presentan
valores de RMSE mds proximos a cero para
todos los contaminantes.

Comportamiento del modelo multilineal
1
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Figura 1. Comparacion del Comportamiento del modelo multilineal
en diferentes escenarios. Fuente [8].

Lo anterior evidencia que una aproximacion
tradicional como lo es suponer que solo la
materia organica tiene influencia en el destino
ambiental de contaminantes explosivos en
suelo no es correcta y que debe poder llegarse
a una mayor especificidad de la misma para
obtener mejores predicciones a la vez que la
integracion de ésta con otras propiedades del
suelo es necesaria.

Ya con éste desarrollo se podran utilizar
basicamente las propiedades fisicoquimicas
del lugar para tener un indicativo del
comportamiento de los explosivos y asi generar
medidas de mitigacion acordes con el impacto
de la zona de estudio. Por ejemplo si el Kp es
menor a 1 éste indicara que el explosivo ha
migrado al agua subterrdnea y si se utiliza ésta
para consumo humano hay que tratarla. Por
el contrario si éste presenta valores mayores
a 1 se inferira que el explosivo se encuentra
retenido en el suelo y sera éste recurso el cual
deba remediarse.

Conclusiones

Se determinaron las concentraciones de los
acidos humicos y fulvicos en las muestras de
suelo analizadas, observandose una relacion
proporcional entre esta concentracién y
el porcentaje de carbono organico total;
adicionalmente se encontré que los dacidos
himicos presentan mayor influencia en la
adsorcién de contaminantes explosivos.

El valor de RMSE (Root mean square error)
del Modelo propuesto oscila alrededor de
0,5, lo que indica que éste presenta una
desviacion baja en comparacion con los datos
experimentales, confirmando la importancia
que tienen los acidos humicos y fulvicos en
la adsorcion de sustancias explosivas, junto
con el hierro intercambiable y la capacidad de
intercambio catidnico en el suelo.

Los datos obtenidos del modelo indican
la aplicabilidad de éste como herramienta
predictiva de concentraciones de explosivos en
zonas de posible contaminacién, como lugares
minados, en los cuales se podra determinar el
impacto ambiental a los recursos agua y suelo
y por ende formular medidas apropiadas de
mitigacion para cada recurso.
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