Control de calidad de desodorantes
mediante espectroscopia de infrarrojo
cercano

Determinacion de pH, densidad, viscosidad y contenido de

aluminio en pocos seqgundos.

Los productos de cuidado personal, como los
desodorantes, se analizan mediante diversos métodos
analiticos que requieren mucho tiempo, tanto
durante la produccion como después de la fabricacion
del producto final. Esta nota de aplicacion demuestra
como se pueden medir pardmetros de calidad como
la viscosidad, el pH, la densidad y el contenido de
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aluminio en desodorantes mediante espectroscopia
de infrarrojo cercano (NIRS) simultdneamente y sin
preparacion de muestras. NIRS es una tecnologia
répida, sin quimicos y muy fdcil de usar. La
espectroscopia NIR puede utilizarse tanto en linea
durante el proceso de produccion como fuera de linea
en un laboratorio de control de calidad.
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EQUIPO EXPERIMENTAL

Se midieron sesenta muestras de desodorante en un
analizador OMNIS NIR Solid (Figura 1). Todas las
mediciones se realizaron en modo de transflexion
(1000-2250 nm) utilizando un reflector grande con
una abertura de 1 mm y un recipiente de transflexion.
Los valores de referencia del contenido de aluminio
se midieron mediante titulacion (AN-T-228), los
valores de pH con un pH-metro, y la viscosidad vy la
densidad con un viscosimetro y un densimetro,
respectivamente.

Se utilizo el software OMNIS para la adquisicion de
datos y el desarrollo del modelo de prediccion.

Tabla 1. Descripcion general de equipos de hardware y software.

Figura 1. Analizador OMNIS NIR Sélido con vaso de transflexion
y reflector de gran tamano.

Equipo Ndmero de parte
OMNIS NIR Analyzer solid 2.1071.0010
Large reflector OMNIS NIR, Tmm 6.07402.940
Transflection vessel OMNIS NIR, 60mm 6.07402.260
OMNIS Stand-Alone license 6.06003.010
Software license Quant Development 6.06008.002

RESULTADO

Los espectros NIR obtenidos de las muestras de
desodorante (Figura 2) se utilizaron para crear
modelos de prediccion de pH, viscosidad, densidad y
contenido de aluminio. La calidad de los modelos de

prediccion se evalué mediante diagramas de
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correlacién, que muestran una alta correlacién entre
la prediccién NIR y los valores de referencia. Las
respectivas figuras de mérito (FOM) muestran la
precision esperada de una prediccion durante el
analisis de rutina (Figuras 3-6).
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https://www.metrohm.com/en/applications/application-notes/aa-t-001-100/an-t-228.html
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Figura 2. Espectros NIR de varias muestras de desodorante
analizadas en un analizador NIR de sélidos OMNIS.

Resultado del contenido de aluminio
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Figura 3. Diagrama de correlaciény sus respectivas figuras de
mérito para la prediccion del contenido de aluminio en
desodorante utilizando un analizador OMNIS NIR Solid. El
conjunto de datos de calibracion se muestra en azul y el conjunto
de datos de validacion externa, en verde. La titulacion se utilizd
como método de referencia para la determinacién del aluminio
en desodorante.

R2 SEC (%) SECV (%) SEP (%)
0.908 0.12 0.16 0.14
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Densidad de resultados
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Figura 4. Diagrama de correlacién y sus respectivas cifras de
mérito para la prediccion de la densidad en desodorante
utilizando un analizador OMNIS NIR Solid. El conjunto de datos
de calibracion se muestra en azul y el conjunto de datos de
validacién externa, en verde. Se utilizé un densimetro como
método de referencia.

R2 SEC (g/mL) SECV (g/mL) SEP (g/mL)
0.979 0.0017 0.0020 0.0023
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Figura 5. Diagrama de correlacion y sus respectivas cifras de
mérito para la prediccién de la viscosidad en desodorante
utilizando un analizador OMNIS NIR Solid. El conjunto de datos
de calibracion se muestra en azul y el conjunto de datos de
validacién externa, en verde. Los valores de referencia se
obtuvieron con un viscosimetro.
R2 SEC (cP) SECV (cP) SEP (cP)
0.941 147.05 176.05 133.74
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Resultado de pH
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Figura 6. Diagrama de correlacion y sus respectivas figuras de
mérito para la prediccion del valor de pH en desodorante
utilizando un analizador OMNIS NIR Solid. El conjunto de datos
de calibracion se muestra en azul y el conjunto de datos de
validacion externa, en verde. Se utilizé un medidor de pH como
método de referencia para la medicién del pH del desodorante.

RZ SEC SECV SEP

0.832 0.13 0.18 0.10
CONCLUSION
Esta nota de aplicacion muestra la viabilidad de mucho mas rapida que otras técnicas convencionales,
utilizar la espectroscopia NIR para el analisis del y puede utilizarse en linea en varias etapas de la
contenido de aluminio, el pH, la viscosidad vy la cadena de producciéon o durante el control de calidad
densidad en desodorantes. Con la NIRS, la medicién del producto final, ahorrando tiempo y dinero a los
se puede realizar en segundos y no requiere fabricantes.

productos quimicos. Esta solucion es mas sencilla 'y
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CONFIGURACION
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OMNIS NIR Analyzer Solid
Espectrémetro del infrarrojo cercano para muestras
sélidas y viscosas.
El OMNIS NIR Analyzer es la soluciéon de
espectroscopfa del infrarrojo cercano (NIRS)
desarrollada y producida conforme a los estandares
de calidad suizos para los andlisis de rutina a lo largo
de toda la cadena de produccion. El empleo de las
tecnologias més avanzadas y la integracion en el
moderno OMNIS Software se reflejan en la velocidad,
la manejabilidad y el uso flexible de estos
espectrometros NIR.
Informacién general sobre las ventajas del OMNIS NIR
Analyzer Solid:
- Medidas de materias solidas y muestras viscosas
en menos de 10 segundos
- Medidas automatizadas en multiples posiciones
para obtener resultados reproducibles, incluso
en muestras poco homogéneas
- Facil integracién en un sistema de
automatizacion o vinculacion con otras
tecnologfas de analisis (titulacion)
- Compatible con numerosos recipientes de

muestras

Reflector grande OMNIS NIR, 1 mm

Reflector con un tamano de rendija de T mm
(longitud de recorrido 6ptico de 2 mm) para la
medida de la transflexién de liquidos.

Adecuado para recipientes de transflexion
(6.07402.260 y 6.7401.000).
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https://www.metrohm.com/products/2/1071/210710010.html
https://www.metrohm.com/products/6/0740/607402940.html
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Recipiente de transflexién OMNIS NIR, 60 mm
Recipiente de transflexion épticamente plano para la
medida espectral de liquidos.

Licencia "Stand-Alone" de OMNIS
Habilita el modo "Stand-Alone" del software OMNIS
en un ordenador con WindowsTM.
Caracteristicas:
- Seincluye una licencia de los aparatos OMNIS.
- Debe activarse en el portal de licencias de
Metrohm.
- No se puede aplicar a otro ordenador.

Licencia de software de Quant Development

Licencia de software para la creacién y edicién de
modelos de cuantificacion en una instalacién de
OMNIS Software "Stand-Alone".
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