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RESUMEN

En este trabajo de fin de grado se analizan tres disolventes especificos:
etanol, acetonitrilo y tetrahidrofurano, a fin de conocer cuales son los
métodos de ultrapurificacion mas adecuados para cada uno de ellos.

En primer lugar, se eligen productos comerciales para poder realizar el
estudio de manera individualizada y que pueda llevarse a practica en lineas
futuras.

Conocidas las impurezas que presentan los disolventes y analizadas las
propiedades fisico-quimicas de estas, se procede a la seleccion de las
técnicas mas apropiadas.

Posteriormente, se detallan las técnicas propuestas para este cometido,
siendo estas: intercambio idnico, rectificacion, extraccion en fase sélida (SPE),
desecacion y filtracion. Estas técnicas resultan ser las mas adecuadas para la
purificacion de disolventes de manera general y mas especificamente para los
tres eluyentes de estudio.

Por Gltimo, se proponen otras técnicas alternativas a tener en cuenta en
aquellos casos en los que los disolventes presenten otras impurezas
frecuentes.

Palabras clave: etanol, acetonitrilo, tetrahidrofurano, ultrapurificacion, HPLC.
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ABSTRACT

This end-of-degree Project analyses three specific solvents: ethanol,
acetonitrile and tetrahydrofuran, in order to know which are the most suitable
ultrapurification methods for each one of them.

First of all, commercial products have been chosen to be studied in an
individualized way and this can be carried out in future lines.

Once the impurities present in the solvents are known and their physico-
chemical properties have been analysed, the most suitable techniques are
selected.

Subsequently, the proposals techniques for this task are detailed, these
being: ion exchange, rectification, extraction in solid phase (SPE), drying and
filtration. These methods are the most appropriate for the solvent purification
in a general way and more specifically for the three studied eluents.

Finally, other important and alternative techniques are suggested for cases
where the solvents have other frequent impurities.

Keywords: ethanol, acetonitrile, tetrahydrofuran, ultrapurification, HPLC.
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CAPITULO 1. Introduccién y objetivos

La cromatografia liquida de alta resolucion (HPLC) es una técnica analitica
cada vez mas utilizada para la separacion y determinacion de compuestos en
muestras.

La razdon del crecimiento de esta técnica puede encontrarse en la gran
cantidad de ventajas que presenta frente a otros métodos de analisis o
procesos de purificacion de compuestos. Entre sus caracteristicas, destacan
su gran versatilidad y la alta sensibilidad de analisis que permite obtener.

Para que los analisis realizados sean satisfactorios, es importante tener en
cuenta las condiciones de operacion. La seleccion del disolvente adecuado es
una de las condiciones mas importantes a considerar, ya que de su polaridad
depende la retencion de los compuestos.

La fase moévil utilizada ha de tener una gran pureza para evitar que sus
impurezas sean detectadas durante la cromatografia y prevenir que estas
impurezas afecten al analisis.

En el presente trabajo de fin de grado, se analizan y exponen distintos
métodos de ultrapurificacion para tres de los eluyentes mas utilizados en la
técnica de cromatografia liquida de alta resolucion: etanol, acetonitrilo y
tetrahidrofurano.
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CAPITULO 2
Cromatografia liquida de alta

resolucion
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CAPITULO 2. Cromatografia liquida de alta resolucién

2.1. Antecedentes

Hasta la publicacion, en 1964 por J. Calvin Giddings, de un articulo
comparativo sobre la capacidad de separacion de la cromatografia liquida y
de gases, la cromatografia de liquidos se habia desarrollado en columnas
grandes, con particulas grandes y con alimentacidon por gravedad. Las
fracciones de eluyentes eran recolectadas de manera manual para su
medicion en el espectrofotdmetro. Giddings previé que el desempeno de la
cromatografia de liquidos seria mejor si se utilizaban particulas pequenas,
bajo mayor presion de flujo, con lo que teéricamente podrian obtenerse un
mayor numero de placas. Poco después, Csaba Horvath y S. R. Lipsky
construyeron el primer equipo de HPLC al que denominaron “cromatografia de
liquidos de alta presion”. Posteriormente, a principios de los 70, gracias al
desarrollo de la tecnologia, se produjeron pequenas particulas de silice
silanizadas que permitian el uso de columnas de menor volumen y mayor
longitud, lo cual provocé un funcionamiento de alta eficacia. Este método fue
bautizado como “cromatografia de liquidos de alta eficacia”.

2.2. Fundamento tedrico

La cromatografia de liquidos, tiene un potencial de aplicaciones mas alto que
la cromatografia de gases, debido a que el 85% de los productos conocidos
no son completamente volatiles o estables como para ser separados
mediante cromatografia de gases.

La cromatografia de liquidos de alta eficacia puede usarse en el modo de
cromatografia de adsorcion liquido-sélido o en el de cromatografia de
particion liquido-liquido (el mas comun). Para ambos, el fundamento se basa
en el aprovechamiento de las diferencias de polaridad del soluto.

Generalmente, los materiales de alta polaridad son separados mediante la
cromatografia de particion y los materiales de baja polaridad son separados
mediante la cromatografia de adsorcion.

En la cromatografia de liquidos, entran en juego dos fases: estacionaria y
movil. La estacionaria se encuentra en el interior de la columna y es la
encargada de retener los compuestos. La fase movil atraviesa la columna

21



junto con la muestra, de manera que arrastra los componentes menos
retenidos por la fase estacionaria.

Existen dos modos de operacion en la cromatografia liquida:

Fase normal. Se caracteriza porque la fase estacionaria es polar y la
fase movil es no polar. La fase movil suele ser n-heptano, cloruro de
metileno o cloroformo; mientras que la fase estacionaria suele
tratarse de un siloxano unido con un grupo funcional polar. Estas
fases retienen compuestos polares en mayor medida.

Fase inversa. Se caracteriza por una fase estacionaria relativamente
no polar y una fase movil polar. La fase mévil puede ser metanol,
acetonitrilo, tetrahidrofurano o agua, entre otros; tipicamente, se trata
de una mezcla de los disolventes anteriores con agua. En cuanto a la
fase estacionaria, suele tratarse de cadenas de n-octadecilo (C1sg) 0 n-
decilo (Cg), grupos fenilo. Se utiliza para analizar compuestos
multiaromaticos con grupos hidroxilo y compuestos fendlicos.

2.3. Justificacion

Para realizar HPLC, es necesaria una fase movil ultrapura, capaz de arrastrar
los componentes de la muestra, sin afectar al detector con sus impurezas.

Se han escogido productos comercializados de los tres disolventes para poder
analizar los diferentes métodos de purificacion. Para cada uno de ellos, se
han comparado las impurezas que presentan con las impurezas que pueden
encontrarse en los mismos disolventes pero con calidad para HPLC.
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CAPITULO 3. Etanol

3.1. Descripcion del etanol

J

H,C~ OH

Figura 1. Molécula de etanol.

El etanol es un compuesto quimico también conocido como alcohol etilico. Se
trata de un alcohol inferior que en condiciones normales de presion y
temperatura se encuentra como liquido incoloro. Su férmula quimica es
C2HeO y tiene un peso molecular de 46,07 g/mol. El alcohol etilico es también
inflamable y produce una llama azul sin humo.

En cuanto a sus propiedades fisicas, tiene unos puntos de ebullicion y fusion
de 78,3°C y -114,1°C, respectivamente, y una densidad (a 20°C) de 0,79
g/cm3. Es miscible con agua y con la gran mayoria de disolventes organicos
como acido acético, acetona, benceno y éter entre otros.

Sus propiedades quimicas pueden explicarse teniendo en cuenta la
estructura de esta molécula. ElI grupo hidroxilo en el carbono terminal hace
posible que el etanol pueda formar puentes de hidrégeno y enlaces dipolo-
dipolo, dandole asi su alta polaridad (u=1,69D).

Cuando el etanol se encuentra en agua, forma con esta una mezcla
azeotropica que cambia las propiedades de ambos componentes.

La preparacion industrial del etanol se realiza por dos procesos bien
diferenciados:
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— Fermentaciéon de residuos agricolas. Utiliza como materias primas

mosto de uva, melazas residuales de la fabricacidn de sacarosa o
liquidos residuales de industrias de alimentos.

— Hidratacion directa catalitica de etileno

previamente por craqueo al vapor). Se lleva a cabo en fase gas,
conlleva altas presiones y la conversion de etileno que se obtiene es

del 4%.

3.2. Descripcion del producto

Se ha escogido un etanol absoluto de calidad para analisis EMSURE, del
catalogo de productos quimicos de la empresa Merck. Sus especificaciones

se muestran a continuacion:

Etanol absoluto para analisis EMSURE®
ACS, 150, Reag. Ph Eur

Pureza (GC) 2 59,5 %
Identidad (IR] conforme
Apariencia conforme
Colar = 10 Hazen
Solubilidad en agua conforme
Acidez o alcalinidad = 30 ppm
Acido titulable = 0,0002 megfg
Base titulable = 0,0002 meqfyg
Densidad (d 20°C [ 20°C) 0,790-0,733
Absorcign UV conforme
Aldehidos [como Acetaldehido) < 0,001 %
Petrdlen conforme
Sustancias reductoras del = 0,0002 %
permanganato de potasio
[coma el @]
Compuestos de carbonilo = 0,003 %
[coma CO)
Sustancias facilmente conforme
carbonizables
Acetona [GC) = 0,001 %
Etilmetilcetona [GC) = 0,02 %
Alcohod isoamilico (GC) = 0,05 %
2-Propanal [GC) = 0,003 %
Alcoholes superiores (GC] = 0,01 %
Impurezas volatiles (GC)
Acetaldehido y acetal confarme
Benceno = 2 ppm
Metanal = 100 ppm
Total de otras impurezas = 300 ppm
Limite de indiferencia =8 ppm
Cloruro [C1) = 0,3 ppm
Nitrato (NO,) = 0,3 ppm
Fasfato (PO,] = 0,3 ppm
Sulfate [50,) = 0,3 ppm

Figura 2. Certificado de analisis del etanol.

Se trata de un etanol con una pureza superior al 99,9%, por lo que es un
etanol adecuado para su utilizacion en cromatografia.

Co
Cr
Cu
Fe
Ga
In
Li
Mg
Mn
Ma
Mi
Pb
Pt
Shb
Sn
Ti
T
v
Zn

(que ha sido obtenido

= 0,000002 Y%
< 0,00005 W

= 0,000002 %
< 0,000002 Y%
= 0,00001 %

< 0,000002 Y
= 0,000002 ¥
< 0,00005 W

= 0,000005 Y%
< 0,000002 Y%
< 0,000002 Y%
= 0,000002 %
= 0,00001 %

< 0,000002 Y%
= 0,000002 ¥
< 0,000002 Y%
= 0,00007 %

< 0,000002 Y%
= 0,000002 Y%
< 0,000002 Y%
= 0,00001 %

= 0,000002 %
= 0,000002 ¥
< 0,00007 W

= 0,000002 %
< 0,000002 Y%
= 0,000002 Y%
< 0,00007 W

Zr < 0,000002 Y%
Residug de evaporacidn = 00,0005 %
Agua = 0,1 %
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En cuanto a las impurezas que presenta, son tanto iones inorganicos como
moléculas organicas, por lo que se analizara cada una de ellas por separado,
determinando, para cada caso, el mejor método de ultrapurificacion.

Para la seleccion de los métodos, se han tenido en cuenta el punto de
ebullicion del etanol (Tb=78,3°C) y su polaridad, mediante el momento dipolar
(u=1,69D).

Tras comparar el punto de ebullicion y la polaridad del etanol con dichas
propiedades para cada impureza, se ha determinado que los métodos
Optimos para ultrapurificar este disolvente son la rectificacion y la extraccion
en fase sélida.

3.3. Justificacion de los métodos seleccionados

Para la seleccion de los métodos, se han tenido en cuenta el punto de
ebullicion del etanol (Tb=78,3°C) y su polaridad, medida a través del
momento dipolar (u=1,69D).

A continuacion se comparan ambas propiedades con las propias de cada
impureza.

Los aldehidos poseen puntos de ebullicion bastante bajos, por lo que pueden
ser eliminados con una rectificacion a la temperatura de ebullicion del etanal,
en la que la primera porcion es eliminada. En concreto, el acetaldehido posee
una temperatura de ebullicion de 20,2°C, con lo cual no seran las impurezas
mas criticas.

Un caso similar sucede con la acetona, cuyo punto de ebullicion es de 56,2°C
y se encuentra en muy pequena cantidad. Es por ello que controlando la
temperatura del vapor de la rectificacion se puede eliminar sin problemas. La
humedad presente en el disolvente se eliminara de igual manera. Se
empezara a recoger muestra una vez que la temperatura haya superado los
56°C, para poder eliminar estas impurezas.

Para la etilmetilcetona, se requiere otro método basado en la polaridad ya
que su punto de ebullicion (80°C) es bastante parecido al del etanol, mientras
que la polaridad no lo es, y=2,5D. Se propone una extraccion en fase soélida
que permita retener esta impureza dejando pasar el disolvente.

27



Los alcoholes se eliminaran mediante la rectificacion, por tener temperaturas
de ebullicion superiores a la del etanol. Dichas temperaturas son las que
siguen:

Tabla 1. Puntos de ebullicion de los alcoholes presentes en el etanol.

Alcohol Tb (°C)
Isoamilico 132
2-propanol 82
Superiores 1-hexanol 157
3-hexanol 135

El metanol posee un punto de ebullicion de 64,7°C, por lo tanto, lo mas
oportuno sera su eliminacion mediante la rectificacion.

Por otra parte, los iones inorganicos estan presentes en el etanol en muy
bajos porcentajes, su eliminacion quedara relegada a la fraccion de colas de
la rectificacion, con la parte mas pesada.

En cuanto al resto de impurezas que se encuentran en el disolvente
(sustancias reductoras de permanganato de potasio, compuestos de
carbonilo o benceno), pueden ser obviadas por estar en muy bajas
proporciones.

Como método preventivo, se realizara en Ultima instancia, una microfiltracion
del disolvente mediante un filtro de 0,2 ym.

28




©

: : ESCUELA DE INGENIERIAS
Universidad deValladolid INDUSTRIALES

CAPITULO 4
Acetonitrilo

29



30



©

ESCUELA DE INGENIERIAS
Universidad deValladolid INDUSTRIALES

CAPITULO 4. Acetonitrilo

4.1. Descripcion del acetonitrilo

Cs

HsC~ SN

Figura 3. Molécula de acetonitrilo.

El acetonitrilo es un compuesto quimico perteneciente al grupo de los nitrilos,
siendo el mas simple de aquellos de tipo organico. Tiene por formula C2HaN y
un peso molecular de 41,05 g/mol. Su estado de agregacion, en condiciones
normales, es liquido incoloro.

Posee una densidad a 20°C de 0,786 g/cm3 aproximadamente y unos puntos
de fusion y ebullicion de -45 y 82°C, respectivamente. Es miscible con agua 'y
gran variedad de solventes organicos a excepcion de hidrocarburos o
especies hidrocarbonadas saturadas.

El atomo de nitrégeno presente en la molécula contiene un par de electrones
desapareados que le confieren sus propiedades de reactividad y estabilidad.
Su momento dipolar es elevado (u=3,92D), por lo que es capaz de disolver
sustancias idnicas y apolares.

El principal proceso de produccion del acetonitrilo es como subproducto
procedente de la sintesis de acrilonitrilo. Otros métodos son la deshidratacion
de la acetadamida o la hidrogenacion de mezclas de monéxido de carbono
(CO) y amoniaco (NHs).
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4.2, Descripcion del producto

El producto de acetonitrilo seleccionado posee calidad para analisis tipo
EMSURE. Ha sido seleccionado del catalogo de la empresa Merck. Su
certificado de analisis, con algunas de las propiedades mas importantes, se
muestra a continuacion:

1.00003.1000  Acetonitrile for analysis EMSURE® ACS Reag. Ph Eur

Specificabion
Purity (GC) =905 %
Idenlity (IF) confoms
Appaaranca clear
Calor =10 Hazen
Acidity = 0.0002 magig
Alkalinity = 0,000 rmegig
Dansity (d 20 “C20 °C) 0782 - 0783
Refractive index (n 204D) 1,33 - 1,345
Boding range (80-82°C) 285 % (viv)
Cyanida [CN) < 0,005 %
Al [Adurninium) = 0.00005 %
B (Boman) = 0.000002 %
B [Barium) = 000001 %
Ca (Calcium) = 0.00005 %
Cd {Cadmium) = 0,000005 %
Co {Coball) = 0.000002 %
Cr {Chromium) = 0000002 %
Cu {Copper) = 0.000002 %
Fa {iron) = 0.00001 %
Mg {(Magmesiurm) = 0.0001 %
Mn (Manganesa) = 0.000002 %
Mi (Mickel) = 0,000002 %
Pb [Lead) = 0.000 %
Sn (Tin} = 0,00001 k]
Zn {Zinc) = 0.000 %
Evaporation residua = 0,001 k]
Waler =01 %

ACS, Ph Eur-reagent

Figura 4. Certificado de analisis del acetonitrilo.

Como se puede observar, posee una pureza superior al 99,5%.

No presenta gran cantidad de impurezas, siendo estas iones inorganicos y
agua en su totalidad. Se utilizarda un método de intercambio i6nico para la
eliminacion de los iones inorganicos, en concreto columnas con resinas de
intercambio catidnicas y anionicas.
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Posteriormente, se propone anadir un deshidratante para la eliminacion del
agua presente, inferior al 0,1%, asi como la del agua procedente de la
purificacion de iones.

4.3. Justificacion de los métodos seleccionados

Por tratarse de impurezas inorganicas, las resinas de intercambio son un
método 6ptimo de ultrapurificacion para el acetonitrilo.

Se han escogido resinas de intercambio acidas y basicas que intercambien
los iones disueltos en el eluyente por protones e iones hidroxilo (HTy OH™,
respectivamente), que combinandose formaran nuevas moléculas de agua.

De esta manera, la Unica impureza por eliminar sera el agua, que mediante
un deshidratante puede llevarse a cabo.

Por altimo, como ha sido indicado, se realizara una filtracion con membrana
de 0,2 uym, para asegurar que el disolvente posee la calidad de ultrapuro.
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CAPITULO 5
Tetrahidrofurano
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CAPITULO 5. Tetrahidrofurano

5.1. Descripcion del tetrahidrofurano

< 9

@9

/ \
@ 9.

O

Figura 5. Molécula de tetrahidrofurano.

El tetrahidrofurano (THF) es un compuesto heterociclico. Su formula quimica
es C4HgO y tiene una masa molecular de 72,11 g/mol. En condiciones
normales, se trata de un liquido transparente de baja viscosidad y un olor
caracteristico del éter.

De sus propiedades fisicas cabe destacar que posee un punto de fusion de
-108,5°C, un punto de ebullicion de 66°C y una densidad (medida a 20°C) de
0,89 g/cm3. Es soluble en agua.

Es uno de los éteres mas polares, tiene una constante dieléctrica de 7,5 a
25°C. Se dice que el tetrahidrofurano es un solvente dipolar aprético ya que,
debido a los pares de electrones no compartidos del atomo de oxigeno, es
capaz de aceptar protones.

Segln el compuesto de partida, existen varios procesos de sintesis del THF. El
mas utilizado es la deshidratacion catalitica del 1,4-butanodiol; otras
opciones son la hidrogenacion de acido maleico o de furano.

5.2. Descripcion del producto

El tetrahidrofurano al que se propone realizar una ultrapurificacion es el
mostrado a continuacion:
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Tetrahidrofurano para analisis EMSURE®
ACS, Reag. Ph Eur

Pureza (GC) =998 9%
Identidad (IR) conforme
MApariencia claro

Calar = 10 Hazen
Densidad [d 20°C [ 20°C) 0,885-0,895
Acidez = 0,0003 megg 9
Mlecalinidad = 0,0002 megfg
Perdxido [como H,0,) = 0,006 %

Al < 0,00005 O
B < 0,000002 4
Ba < 0,00001 %
Ca < 0,00005 %
Cd < 0,000005 %
Co < 0,000002 %
Cr < 0,000002 %
Cu < 0,000002 %
Fe = 0,00001 %
Mg < 0,000002 %
Mn < 0,000002 %
Mi < 0,000002 b
Pb < 0,00001 %
5n = 0,00001 %
Zn < 0,00001 %
Residuo de evaporacion = 0,0005 G
Agua < 0,03 %

Figura 6. Certificado de analisis del tetrahidrofurano.

Es un producto con calidad para analisis EMSURE, del fabricante Merck.
Posee una pureza superior al 99,8%.

Este disolvente contiene iones inorganicos en pequenas porcentajes como
impurezas, asi como una cantidad de agua inferior al 0,03% y de peroxidos
(como H202) inferior al 0,005%.

Se propone realizar un método de ultrapurificacion basado en columnas de
intercambio i6nico que eliminen los iones inorganicos y proporcione al
eluyente una mayor humedad, la cual podria ser eliminada mediante un
deshidratante.

No se tendra en cuenta la cantidad de perdxido en la muestra debido a que el
mismo eluyente pero de calidad para HPLC contiene la misma cantidad de
peroxidos, sin afectar estos a los resultados de la cromatografia.

5.3. Justificacion de los métodos seleccionados

Al igual que ocurre con el acetonitrilo, las impurezas son inorganicas y por
ello, las resinas de intercambio son un método 6ptimo de ultrapurificacion.
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Se han escogido resinas de intercambio acidas y basicas que intercambien
los iones disueltos en el eluyente por protones e iones hidroxilo (HTy OH™,
respectivamente), que combinandose formaran nuevas moléculas de agua.

Segun el analisis obtenido del disolvente, Unicamente se tienen cationes
como impurezas; sin embargo, toda carga debe estar compensada, por lo que
existiran aniones OH™ en el disolvente. Con una resina de intercambio
cationica o basica seria suficiente para purificar. No obstante, resulta
conveniente el empleo de ambas resinas (acida y basica) como método de
prevencion.

De esta manera, la Unica impureza por eliminar sera el agua, que mediante
un deshidratante puede llevarse a cabo.

Finalmente, se realizara una filtracion a través de un filtro de 0,2 um, para
darle al disolvente la calidad de ultrapuro.
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CAPITULO 6
Métodos de ultrapurificacion
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CAPITULO 6. Métodos de ultrapurificacion

6.1. Intercambio i6nico

El intercambio idnico es una operacion unitaria en la cual los iones (cationes o
aniones) que se encuentran adheridos a una sustancia sélida se intercambian
con iones del mismo signo de la solucion alimentada. Es un proceso rapido y
reversible en el que los iones impuros o impurezas son tomados por la fase
sélida, que debera ser regenerada posteriormente para restaurarla a su forma
original previa a la separacion.

Los materiales mas utilizados para el proceso de intercambio idbnico son las
resinas poliméricas con grupos de carga unidos a ellas. Estas resinas son
frecuentemente denominadas resinas de intercambio i6nico, debido a que en
un balance global tienen el mismo namero de cargas positivas y negativas, es
decir, son eléctricamente neutras. Por ello, no podria existir una resina capaz
de intercambiar simultaneamente aniones y cationes, porque los cationes
fijos de la resina estarian neutralizando los aniones fijos y no existiria
intercambio con el disolvente.

Existen principalmente cuatro tipos de resinas de intercambio idnico en
funcion de su carga y su grado de ionizacion. De esta manera, puede hablarse
de resina anidnica y cationica, fuerte (si esta totalmente ionizada) y débil (si
no esta totalmente ionizada). La capacidad intercambiadora de las resinas
débiles es inferior a la de las resinas fuertes y deben ser protegidas contra el
ataque quimico.

En la purificacion de disolventes mediante intercambio idbnico con resinas, se
hace pasar el disolvente a través de una columna que contiene la resina. Se
habla de que el intercambio i6nico es un proceso ciclico pero no continuo.
Una vez que la resina ha gastado todos los iones moviles que contiene, se
debe pasar por la columna una solucion que tenga alta concentracion en esos
iones (se producen reacciones inversas a las que han tenido lugar durante la
purificacion), para la regeneracion de la resina.

La fase estacionaria estad formada por perlas poliméricas de poliestireno
entrecruzado con divinilbenceno. Este polimero tiene grupos fenilo libres
unidos a la cadena que se pueden ser tratados para agregarles grupos
funcionales.
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El objetivo en la purificacion de acetonitrilo y tetrahidrofurano es eliminar los
cationes y aniones contenidos en dichos disolventes, por lo que no seria
conveniente cambiar esos iones por otros distintos. Sin embargo, si se
intercambian los cationes impuros disueltos por iones H* de la resina y los
aniones por iones OH™, protones e iones hidroxilo pueden combinarse para
producir moléculas de agua.

H*+ OH™ - H,0 [1]

Para conseguir esto, son necesarias resinas intercambiadoras de cationes en
forma de H* y de aniones en forma de OH~

6.1.1. Modo de operacion

Yoy or yoroe vy Pt
T . e, A ‘e
.o‘:o ..0..0. ‘.u.'o'
LY ° ° ° °
ol o e LR
g o | - P
E: ° ° *
o5 W " e ¥
R R Jesd % Jesd ¥
L 3 &, W -
..::o‘
oy ° 00°,
. e
LS Yoyt vy oy 1 4ot Pt
INICIO DEL INTERCAMBIO AGOTAMIENTO REGENERACION FINDE LA
CICLO DE IONES DY LA RESINA DE LA RESINA REGENERACION

Figura 7. Proceso de intercambio ionico con resinas.

Como se ha comentado anteriormente, el intercambio idbnico con resinas, se
realiza en columnas. La solucion que debe ser tratada pasa a través de una
columna que contiene la resina de intercambio.

El proceso de purificacion puede apreciarse en la Figura 7. Antes de la
inyeccion del disolvente, la resina se encuentra fresca, posteriormente y de
manera progresiva, los iones impuros (representados en color azul) van
siendo intercambiados y la resina se carga de ellos, desprendiéndose los
iones moviles de la resina (pequenas esferas rojas). Al finalizar la operacion,
algunos de los iones impuros no han sido intercambiados y comienzan a salir
en la solucion tratada (aparicion de fuga), esto indica el final de la fase de
agotamiento.
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Para que el intercambio idnico sea eficaz, es necesaria la existencia de una
diferencia de afinidad entre los iones en la solucion a tratar y el ion fijo inicial
de la resina.

Este método de purificacion es muy apropiado para eliminar impurezas en
caso de que la concentracion de estas impurezas en el disolvente a tratar sea
baja. Para estos casos, el proceso puede durar entre unas horas y varias
semanas 0 meses.

Por el contrario, si se trata de impurezas en altas concentraciones (del orden
de varios gramos por litro de disolucion) el ciclo es muy corto y la cantidad de
regenerante se incrementa hasta alcanzar valores intolerables.

Tabla 2. Resumen de resinas. a) Dow Chemical Company, b)Mallinckrodt Chemical
Works, ¢) J. T. Baker Chemical Company, d) Fischer Scientific Company, e) Matheson
Coleman & Bell.

Tipo de intercambiador Grupo funcional  Nombre comercial
Dowexa 50;
AmberliteP IR120;
Rexynd 101;
Permutite Q

Acido fuerte Acido sulfénico

Catidnico Amberlite IRC 50:
lonac CGC-270;
Rexyn 102;

Permutit H-70

Acido débil Acido carboxilico

Dowex 1;
lon amonio Amberlite IRA 400;
Base fuerte cuaternario lonac AGA-542;
Rexyn 201;
Aniénico Permutit S-1

Dowex 3;
Amberlite IR 45;
lonac AGA-316;
Rexyn 203;

Base débil Grupo amonio

6.1.2. Resinas cationicas

Poseen cargas negativas fijas y emiten iones hidrogeno u otros iones
cargados positivamente como intercambio por cationes impuros presentes en
el disolvente.

Contienen grupos funcionales acidos unidos al anillo aromatico de la resina.
Los intercambiadores cationicos fuertes tiene grupos sulfonicos ,—SOs;H,
acidos fuertes similares al acido sulfarico.
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Por otro lado, los intercambiadores catidonicos de acidos débiles tienen grupos
carboxilo,—C0,H, parcialmente ionizados.

Para estos casos, los protones serian intercambiados con otros cationes,
segun:

n RzSO;HY + M™= (RzS03),M +nH™ (2]

nRzCO;H' + M™= (RzCO,),M +n H* [3]

En estas reacciones, la resina esta representada por Rz. El equilibrio puede
verse desplazado hacia la izquierda o derecha segin aumenten las
concentraciones [H*] o [M™*], respectivamente.

La capacidad de intercambio de una resina es la cantidad total de
equivalentes de hidrégeno sustituibles por una unidad de volumen o por
unidad de peso de la resina, viene determinada por la cantidad y la fuerza de
los grupos idnicos fijos en la resina.

Las resinas cationicas débiles s6lo pueden utilizarse en intervalos de pH
limitados, Unicamente de pH 5 a pH 14, mientras que las fuertes se pueden
utilizar en todo el rango de pH. Para valores bajos de pH, los intercambiadores
acidos débiles se unen a los protones intensamente evitando que pueda
haber intercambio. De igual modo, los intercambiadores acidos débiles no
eliminan por completo los cationes de bases muy débiles, mientras que las
fuertes si que lo consiguen.

Es por ello, que las resinas acidas débiles son utilizadas para separar
sustancias idnicas fuertemente basicas o multifuncionales.

6.1.3. Resinas anionicas

Las resinas de intercambio anidénico cuentan con cargas positivas fijas
rodeadas de cargas negativas que participaran en el intercambio. Este tipo de
resinas despediran iones hidroxilo u otro tipo de iones cargados
negativamente en intercambio por los iones impuros presentes en el
disolvente.

Estas resinas contienen grupos basicos fuertes como grupos de amino
cuaternario, o grupos basicos débiles, como grupos de amonio simples.
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Las reacciones que se producen con estas resinas son las siguientes:

nRzNRJOH™ + A" = (RzNR3),A+nOH~ (4]

n RzZNH}OH™ + A" = (RzNH3),A +n OH™ [5]

En estas reacciones, R representa un grupo organico; generalmente se trata
de un grupo metilo.

Los intercambiadores basicos fuertes pueden ser usados para pH que van
hasta valores de 12; sin embargo, los basicos débiles solo pueden utilizarse
con pH comprendidos entre Oy 9.

Las resinas basicas débiles no pueden eliminar acidos muy débiles, aunque
son preferibles para acidos fuertes por su posibilidad de ser retenidos en las
resinas basicas fuertes.

Figura 8. Resina de divinilbenceno para intercambio iénico.

6.1.4. Entrecruzamiento

El entrecruzamiento en la resina es directamente proporcional a las
selectividades del proceso, cuanto mayor es el entrecruzamiento, mayor sera
la diferencia de selectividades.
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La medida de entrecruzamiento viene dada por el porcentaje de
divinilbenceno en la resina. Habitualmente, contienen alrededor de un 8 o
10% de divinilbenceno.

De forma general, al aumentar el entrecruzamiento, aumenta la rigidez de la
resina, se reduce su hinchamiento, su porosidad y su solubilidad. Los
materiales de porosidad media son mas adecuados para especies idnicas de
peso molecular bajo.

6.1.5. Regeneracion

Cuando la resina se ha agotado, es necesario regenerarla para poder
reanudar la operacion de intercambio i6nico, tal como se puede apreciar en
las dos ultimas ilustraciones de la Figura 7.

Para la regeneracion de las resinas cationicas se utilizan acidos fuertes como
el acido clorhidrico (HC!) o el acido sulfiurico (H,S0,), que pueden disociarse
completamente y aportar los iones H* para reemplazar los iones cargados
durante la fase de agotamiento de la resina. A continuacion se muestra un
ejemplo de reaccion de regeneracion:

(RzSO3)Na + HCl = RzSO3;H* + NaCl (6]
3

De igual manera, para reemplazar los aniones eliminados gracias a la resina,
se utilizan bases fuertes, generalmente sosa caustica (NaOH), que aportan
los iones OH™. Un ejemplo de regeneracion para una resina anionica es el
siguiente:

(RzNR3)Cl + NaOH = RzNRYOH™~ + NaCl [7]

6.2. Desecacion

El proceso de desecacion se emplea para extraer o eliminar la humedad
contenida en liquidos, soluciones y otras sustancias sélidas.
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Los disolventes de alta pureza deben ser anhidros, con un contenido en agua
inferior a 10 ppm que se mantenga constante sin la entrada de aire ni
humedad al envase.

Tipicamente la desecacion de disolventes se lleva a cabo mediante la
utilizacion de agentes desecantes capaces de captar la humedad presente en
el disolvente o tamices moleculares.

La destilacion sobre metales activos (como Na, K, Mg) es un método muy
efectivo para el secado de los disolventes, aunque requiere de gran precision.
Otra opcion es la utilizacién de columnas de zeolitas especiales que absorben
el agua presente en el disolvente. Las zeolitas en forma de granos esféricos
de 1 mm de diametro, se introducen en la columna de acero, atravesada por
el disolvente a presion. Esta técnica permite evitar el riesgo de incendio que
implica la utilizacion de sodio o potasio a altas temperaturas.

Existen distintas sustancias desecantes, su utilizacion dependera de la
muestra que se quiere secar. Estas sustancias pueden ser acidas, basicas o
neutras.

— ElI acido sulfdrico concentrado (H,S0,) se utiliza para cargar
desecadores y para el secado de gases inertes, acido clorhidrico
concentrado, cloro o hidrocarburos alifaticos saturados, entre otros.

— Es comdan la utilizacion de aluminio (Al) y magnesio (Mg) en virutas
cuando se trata de la desecacion de alcoholes.

— El sulfato de sodio anhidro (Na,S0,) es un desecante neutro. Tiene
una gran capacidad deshidratante y es econémico, pero lento. Forma
una sal heptahidratada que a partir de 30°C se rompe, reduciendo la
capacidad desecante a la mitad. Una gran ventaja que presenta este
desecante es que permite su eliminacién por decantacion en lugar de
por filtracion por ser granular, ademas, permite saber la cantidad que
hay que anadir ya que se aglomera en el fondo cuando tiene una gran
cantidad de agua. Se utiliza principalmente para desecar disolventes
organicos, como acidos grasos, aldehidos, cetonas, etc.

— El cloruro de calcio anhidro (CaCl,) es menos eficaz que el anterior
(no deseca por completo) y es bastante lento, pero es mas barato.
Puede reaccionar con alcoholes, fenoles, amidas y compuestos que
contienen carbonilos. Este desecante, colocado en el interior de un
tubo de vidrio, también es utilizado para evitar la entrada de humedad
y mantener una atmosfera seca durante el transcurso de la reaccion.
No se emplea para la desecacion de alcoholes ni aminas, ya que
forman compuestos de adicion.
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— ElI hidréxido de potasio (KOH) o de sodio (NaOH) fundidos, son
desecantes de accion rapida, no regenerables. Son utilizados para
aminas y otras sustancias basicas.

— El sodio metalico (Na) se utiliza para éteres, hidrocarburos alifaticos
saturados, hidrocarburos aromaticos y aminas terciarias; sin embargo,
no es apropiado para alcoholes, acidos, ésteres, aldehidos, cetonas,
derivados halogenados y aminas primarias y secundarias.

— El sulfato de magnesio anhidro (MgS0,) es similar al sulfato de sodio:
econdémico, de gran capacidad deshidratante, pero mas rapido. La
diferencia fundamental entre ambos es que el sulfato de magnesio
reacciona como acido de Lewis.

— ElI pentoxido de fosforo (P,0s5) es el agente desecante mas eficaz.
Puede utilizarse para cargar desecadores y columnas de desecacion.
Por el contrario, es un producto dificil de manejar, ademas, forma una
capa de acido polifosférico que atenla su efecto desecante.
Principalmente se emplea para desecar hidrocarburos, éteres,
derivados halogenados y nitrilos.

No debe utilizarse para alcoholes, acidos, aminas, aldehidos y cetonas.

— ElI gel de silice (Si0,) se utiliza para cargar desecadores con o sin
indicador (cloruro de cobalto, CoCl,). El indicador permite controlar el
grado de adsorcion de agua facilmente de manera visual. El indicador
tiene color azul, pero vira al rosa cuando la muestra esta hiimeda.

— Un tamiz molecular es una sustancia porosa y uniforme capaz de
adsorber gases y liquidos. Moléculas pequenas (como las moléculas
de agua) son capaces de entrar en los poros y quedan adsorbidas. Los
tamices moleculares mas frecuentes son aluminosilicatos de calcio y
sodio, con tamanos de 3 (especialmente para adsorber agua), 4y 5 A
(para moléculas de mayor tamano). Son muy eficaces y tienen una alta
capacidad desecante. Para su regeneracion, habitualmente se
calientan a 350°C al vacio.

Los agentes desecantes mas empleados para acetonitrilo son CaCl,, P,0s,
K,CO; o tamiz molecular de 3 A.; por otra parte, los utilizados para
tetrahidrofurano son Na o tamiz molecular de 3 A.
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u

Figura 9. Agentes desecantes: CaClz (izquierda) y tamiz molecular de 3 A (derecha).

Un ejemplo de proceso de deshidratacion del tetrahidrofurano, comienza con
un pre-secado sobre MgS0, o Na,S0, anhidros con un posterior filtrado.

Posteriormente, el disolvente es vertido a un matraz, se le anade Na (en
pequenas porciones o hilado) y una pequena cantidad de benzofenona y es
calentado a reflujo hasta que vira a un color azul intenso. Llegado ese
momento, el THF condensado y seco es recogido.

6.3. Extraccion en fase soélida

La extraccion en fase soélida, conocida como SPE por sus siglas inglesas, es
una técnica de separacion cada vez mas utilizada para la preparacion de
muestras.

La SPE surge para plantear soluciones a los problemas de la extraccion
liquido-liquido, como la separacion incompleta de las fases, la eliminacion de
grandes volimenes de solventes o la utilizacion de vidrios especiales y
costosos. Sin embargo, esta técnica (SPE) es mas eficiente, permitiendo
reducir tanto el tiempo de extraccion como el uso de disolventes. Ademas,
cuenta con la ventaja de que puede ser automatizada.

De manera general, la fase sélida es colocada en un cartucho similar a una
jeringa de plastico Figura 10; a continuacion, la muestra es colocada en el
cartucho y obligada a pasar a través de €l por cualquiera de las siguientes
formas:
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— Un émbolo (presion positiva).
— Aplicando vacio (presion negativa).
— Por centrifugacion.

ﬂQ.D

tf————————— Cuerpo de Polipropileno

Fritado de Adsorbente

Pohetileno

Figura 10. Cartucho de SPE.

El proceso de extraccion en fase sélida conlleva 5 etapas:

1) Seleccionar el tubo o disco de SPE adecuado.
Segln el volumen de la muestra a tratar, es recomendable utilizar
tubo o disco de SPE. Dentro de estos, existen diferentes dimensiones.

2) Acondicionamiento del tubo o disco de SPE.

Para la activacion del adsorbente y de los grupos funcionales, se hace
pasar un volumen de solvente 0 una mezcla de solventes apropiado a
través de la columna. De esta manera, los discos fritados de la
columna se solvatan convenientemente.

El volumen recomendado es de 2 a 4 veces el volumen de lecho. Para
asegurar que el cartucho no se seca entre el acondicionamiento y la
adicion de la muestra, se deja aproximadamente 1 mm, por encima
del disco fritado, del solvente utilizado.

3) Adicién de la muestra.
Se aplica la muestra en la parte superior del lecho del adsorbente,
haciendo que la muestra pase a través del cartucho y el componente
no deseado quede retenido en la fase sé6lida. Para obtener la maxima
eficacia debe tenerse en cuenta el caudal de la muestra y mantenerlo
bajo control.

4) Lavado del cartucho.
El lavado permite eliminar cualquier componente residual deseado
que pueda quedar en el tubo y eliminarlo del material del disco.
Ademas, arrastra cualquier otro componente que pueda estar
interfiriendo en la extraccion del analito.
Para este proceso puede utilizarse una mezcla de diferentes solventes
para aumentar la eficacia del lavado.
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Existen 4 tipos de extraccion en fase sélida diferentes en funcién del sorbente
utilizado:

— Fase inversa.
La fase liquida es polar y la fase sélida modificada es apolar. Se basa

en interacciones hidrofobicas: interacciones apolar-apolar y fuerzas de
dispersion o de van der Waals.

— Fase normal.
La fase liquida es apolar y la fase sélida modificada es polar. Se basa
en interacciones hidrofilicas: interacciones polar-polar, puentes de
hidrégeno, interacciones pi-pi, dipolo-dipolo y dipolo-dipolo inducido.

— De intercambio idnico.
Se basa en la atraccion electrostatica existente entre el grupo
presente en la muestra y un grupo en la superficie del sorbente.

— Adsorcion.
Se basa en interacciones entre compuestos con materiales no
modificados. Se pueden dar interacciones hidrofébicas e hidrofilicas,
dependiendo de la fase sélida utilizada.

Para la extraccion de etilmetilcetona o butanona contenida en una matriz de
etanol, la mejor opcion en fase sélida es la de fase normal, ya que la
butanona tiene mayor polaridad que el etanol:

Ubutanona = 2,5 D > Uetanor = 1,69 D

En los siguientes parrafos se explica brevemente en qué consisten los
procesos de SPE en fase normal, por ser la elegida en la ultrapurificacion del
etanol.

Normalmente, la fase normal implica compuestos a extraer polares en una
matriz con una polaridad que va de media a no polar y una fase estacionaria
polar.

La retencion del compuesto (analito) en condiciones de fase normal es debida
principalmente a las interacciones existentes entre los grupos funcionales
polares del analito y los grupos polares de la superficie del adsorbente. Estos
incluyen puentes de hidrégeno, interacciones pi-pi, dipolo-dipolo y dipolo-
dipolo inducido, entre otros. Para extraer el componente del adsorbente, este
se eluye mediante el paso de un solvente que interrumpe el mecanismo de
uniéon (normalmente se trata de un solvente mas polar que la matriz original
de la muestra).
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Los volimenes de eluyente a tratar van de 50 L a 100 L, por lo que se
utilizaran discos de SPE de un tamano de 90 mm.

A fin de aprovechar de manera optima la extraccion en fase sélida, se hace
necesario el estudio de las distintas fases estacionarias, sus masas Yy
volimenes, asi como los volimenes de acondicionamiento, lavado y elucion.

Para la SPE en fase normal, las fases sélidas mas utilizadas son silices
modificadas polarmente, se trata de particulas de 40 um con poros de 60 A.
Algunos cartuchos comercializados por la empresa Sigma Aldrich para esta
extraccion son, por ejemplo, los denominados LC-CN, LC-NH2, LC-Diol, LC-Si,
LC-Florisil y ENVI-Florisil.

Los materiales LC-CN, LC-NH2 y LC-Diol se utilizan para extraer compuestos
polares, de forma general, cuando se utilizan en fase normal. Sin embargo,
los materiales LC-Si, LC-Florisil y ENVI-Florisil se utilizan para compuestos
como alcoholes, aldehidos, cetonas, pesticidas, herbicidas, drogas o
colorantes, entre otros. Por eso, lo mas correcto seria utilizar un material de
los dltimos citados, por ser mas especificos con el compuesto que se desea
eliminar.

De forma mas concreta, la fase estacionaria LC-Si es extremadamente
hidrofilica y debe mantenerse seca, por lo que las muestras asi purificadas
deben estar relativamente libres de agua.

Las silices unidas tienen cadenas de alquilo cortas con grupos funcionales
polares unidos a su superficie. Gracias a estos grupos funcionales polares, se
trata de silices mas hidrofilicas que las de fase inversa.

El disolvente utilizado para la etapa de acondicionamiento en SPE de fase
normal y con medios de adsorcion polares es un disolvente organico en el que
el componente no deseado exista.

6.4. Rectificacion

Para poder entender la operacion de rectificacion, resulta necesario conocer
el proceso de destilacion.

La destilacion Figura 11(a) es una operacion unitaria basada en la separacion
de dos 0 mas componentes de una mezcla liquida a partir de la diferencia de
volatilidad de estos. Mediante el control de presion y temperatura se
consiguen dos fases, una liquida y otra de vapor con diferentes
concentraciones relativas. Cuanto mayor sea la diferencia de volatilidades
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entre los compuestos, mayor sera la diferencia de composicion del liquido y
vapor generados.

Cuando el grado de separacion requerido es alto, se hace necesario someter
a las corrientes de salida a sucesivas etapas de separacion para
enriquecerlas de los componentes deseados, mediante etapas de
evaporacion de la corriente liquida y condensacion de la corriente vapor. Este
proceso se denomina rectificacion Figura 11(b) o destilacion con reflujo.

Reflgo

 —
-

Vapor Alimento
i —_—]

Columna

n

Caldera

/1517 W R (residuo)
/g 7 a) Vapor

b)

Figura 11. Procesos de destilacion (a) y rectificacion (b)

La rectificacion se lleva a cabo en un equipo conocido como columna de
rectificacion; el vapor que abandona la cabeza de la columna se condensa y
una fraccion de este liquido se devuelve a la columna convirtiéndose en el
reflujo de la columna, el resto se retira de la columna como destilado. En el
interior de la columna, el vapor ascendente y el liquido descendente se
ponen en contacto sin estar en equilibrio, produciéndose la transferencia de
materia. Durante el contacto de ambas fases, los componentes mas volatiles
de la mezcla, se transfieren del liquido al vapor (de manera inversa sucede
con los componentes menos volatiles); gracias a esto, el vapor se ve
enriquecido en componentes volatiles a medida que se asciende en la
columna.

6.4.1. Descripcion del equipo

Generalmente, se trata de una columna de metal con un corte transversal
circular, un calderin en la parte inferior en el cual se origina el calentamiento
que produce la ebullicién de la mezcla y un condensador de reflujo en la parte
superior de la columna que produce el liquido que desciende por la columna.
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Para asegurar el contacto entre las fases (indispensable en la transferencia
de materia) existen dos caminos que proporcionan dos tipos de columnas:
columnas de contacto continuo entre el vapor y el liquido (columnas de
relleno) y columnas de contacto por etapas (columnas de platos).

Columna de platos. Poseen unas superficies planas denominadas
platos que dividen la columna en una serie de etapas. El fin de estos
platos es retener una cantidad determinada de liquido en su superficie
y burbujear en ella el vapor ascendente, consiguiéndose un buen
contacto entre las fases. El liquido de un plato cae al plato siguiente
por un rebosadero situado en el extremo del plato, donde se mezcla
intimamente con el vapor. El vapor que asciende por los agujeros, evita
que el liquido gotee y el vertedor metalico actla como una represa que
mantiene un nivel suficiente de liquido en el plato. El liquido que pasa
sobre el vertedor es espumoso debido a la mezcla con el vapor. Este
vapor se separa en la bajante, por donde el liquido pasa al plato de
abajo; el espacio entre platos permite la separacion entre vapor y
liquido, es necesario que tenga la suficiente altura para evitar un
arrastre excesivo (arrastre de liquido de una etapa a la siguiente). Este
espacio tiende a ser mayor cuanto mayor es el didmetro de la
columna.

Generalmente, son de platos de tapa circular o capucha, aunque
también existen las columnas de platos de valvula o de orificios
(también conocidas como malla). Los factores a tener en cuenta en
estas columnas para la determinacion de las etapas teédricas son: el
diametro de la columna, la eficiencia de operacion de los platos, la
pérdida de presion en cada plato, la forma de estos y su tamano.

Columna de relleno. Estas torres, también Ilamadas torres
empaquetadas, consisten en una carcasa cilindrica llena de elementos
sélidos pequenos, inertes a las fases que circulan por la columna y
distribuidos, bien al azar o bien de manera ordenada. El vapor y el
liquido entran en contacto en una gran area en contracorriente. El
relleno debe tener una serie de caracteristicas (indicadas a
continuacién) para poder ser utilizado en esta técnica:

e Baja pérdida de presion y alta capacidad. Para ello, deben tener
un area transversal libre elevada.

Peso y retencion de liquido bajas.

Gran superficie activa por unidad de volumen.

Gran volumen libre por unidad de volumen.

Alta durabilidad, resistencia a la corrosion elevada y bajo coste.

Atendiendo a las caracteristicas anteriores, los rellenos aleatorios mas
utilizados son anillos Pall, Raschig o Lessing y silla Intalox o Berl;
cuando el relleno es estructurado, tipicamente se trata de anillos
Raschig o particion cruzada.
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T

Anillo Raschig Montura Berl Intalox/metélico

(a) (b) ()
\ %
ﬁ : ufd
Montura Intalox
(ceramica) Tellerette Anillo Pall
(d) (e) f)

Rellenos aleatorios tipicos. Los tipos (c), (e) y (/) son atravesados por el flujo

Figura 12. Rellenos para torres de rectificacion.

6.4.2. Modo de operacion

Una buena opcion para la rectificacion del etanol, es el desarrollo de una
rectificacion a vacio.

Este método solo se diferencia de una rectificacion ordinaria en la presion
reducida utilizada. Al igual que la rectificacion o destilacion, esta técnica
separa los compuestos de una mezcla liquida en funcién de las diferencias en
los puntos de ebullicion, sin embargo, la utilizacion de una presion reducida
disminuye los puntos de ebullicion de los compuestos. Se utiliza cuando el
punto de ebullicion del compuesto de interés es dificil de lograr, o cuando
existen componentes con puntos de ebullicion cercanos al compuesto
deseado, lo cual requiere muchas etapas de equilibrio.

Para conocer la reduccion del punto de ebullicion se puede utilizar un
monograma de temperatura-presion con la relacion Clausius-Clapeyron.

La rectificacion se realizaria a una temperatura de 78,3°C (punto de ebullicion
del etanol). Para poder eliminar las impurezas de aldehidos, la primera
porcion obtenida de la rectificacion sera desechada. Se empezara a recoger
muestra una vez alcanzada la temperatura de ebullicion del metanol (64,7°C)
para poder rechazar también impurezas de acetona y metanol.

6.5.3. Equipo comercial

Los equipos de rectificacion mas apropiados para la ultrapurificacion de
disolventes son de vidrio o cuarzo, ya que proporcionan una mayor limpieza,
punto critico para la ultrapurificacion. Una propuesta de equipo comercial a
utilizar es la mostrada en Figura 13.
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Se trata de una columna de rectificacion de etanol fabricada en vidrio, posee
un evaporador rotatorio al vacio de 50 L y un condensador de tipo vertical y
doble serpentin.

Figura 13. Columna de destilacién con reflujo y evaporador rotatorio.

Este equipo esta especificamente disenado para la recuperacion de
disolventes. El evaporador rotativo es capaz de eliminar compuestos quimicos
organicos que presenten baja temperatura de ebullicion (principalmente
solventes) de una mezcla.

Posee un sistema de control en panel que indica la velocidad de rotacion y la
temperatura.

Para el bano de agua puede alcanzar los 99°C, mientras que para aceite la
temperatura limite es de 170°C. En cuanto a la velocidad de rotacion, el rango
de funcionamiento se extiende desde 5 hasta 110 rpm.

6.5. Filtracion

Se denomina filtracion al proceso de separacion en el cual los sélidos de una
suspension son separados a través de un medio mecanico poroso conocido
como tamiz, criba o filtro. Este medio filtrante es el responsable de la
retencion de los soélidos de mayor tamano que el de su porosidad,
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permitiendo el paso del liquido (con particulas de un tamano menor al de la
porosidad del propio medio).

De forma general, se dice que el filtro solo actia de manera eficiente después
de una deposicion inicial en el medio filtrante. Existen diferentes métodos de
filtracion, desde los embudos Buchner utilizados en filtraciones de laboratorio
o la utilizacion de filtros conicos de papel para casos simples, hasta
filtraciones industriales que requieren de presiones determinadas y areas de
contacto (disolvente - medio filtrante) mayores. Un esquema de filtracion
basica es el que se muestra en la Figura 14.

LIQUID FILTRATION
—— Slurry
/ / /74— Filter cake
Filter ——wismvismwivitvinaie l__
medium ?"lt[epf ort for
medium
Filtrate

Figura 14. Principio de filtracion.

6.5.1. Tipos de filtracion

Pueden distinguirse dos tipos de procesos de filtracion, aunque existen
ocasiones en las que aparecen ambos.

El primero (Figura 15) es denominado filtracion en superficie. Se utiliza
cuando la concentracion de los sélidos en la suspension es elevada, las
particulas se depositan en la superficie de un tabique poroso que, de forma
ideal, ofrece una pequena resistencia al fluido. A medida que los sélidos van
depositandose en éste, las capas iniciales forman el medio filtrante,
impidiendo que las particulas se incrusten en el propio filtro y asegurando la
obtencion de un filtrado libre de particulas.

El segundo tipo (Figura 16) es conocido como filtracion en lecho profundo. Es
utilizado para suspensiones muy diluidas en las que la recuperacion de los
sblidos no es necesaria. En este tipo, las particulas atraviesan los poros del
medio filtrante, formando el medio filtrante gracias al impacto entre las
particulas y la superficie del medio. El lecho se obstruye de forma gradual
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hasta que la resistencia a la filtracion se haya vuelto demasiado alta, es en
este momento en el que se hace necesaria la eliminacion de los sélidos. Para
que esta labor resulte sencilla, suele utilizarse un lecho de particulas sélidas,
como arena, que pueda ser limpiado a presion.

N W s

Figura 16. Filtracion en lecho profundo.

6.5.2. Factores importantes en filtracion

Existen diferentes dispositivos de filtracion y tipos de filtros, algunos de los
criterios establecidos para su clasificacion son los siguientes:

— Mecanismo de filtracion.

— Naturaleza de la mezcla a filtrar.

— Objetivo del proceso de filtracion.

— Ciclo operacional.

— Fuerza impulsora responsable de la filtracion.

A la hora de seleccionar el equipo mas adecuado o las condiciones de
operacion, algunos de los factores decisivos son:
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— Las propiedades del fluido a tratar. Mas concretamente su viscosidad,
densidad y propiedades corrosivas.

— La naturaleza del sélido, como su forma y tamano o las caracteristicas
que presenta su acumulacion.

— La concentracion de sélidos en el fluido.

— El volumen de la suspension que va a ser filtrada y su valor.

— El producto deseado final, bien sea el liquido, los sélidos o0 ambos.

— La posible necesidad de un lavado de sélidos posterior.

— Si el contacto entre la suspension y el filtrado puede suponer
contaminacion para el producto.

— La posible necesidad de un pretratamiento que ayude a la filtracion.

Por ultimo, es necesario también tener en cuenta qué factores influyen en la
eficacia de la filtracion:

— La caida de presion existente entre la alimentacion y el lado mas
alejado del medio filtrante.

— El area que presenta la superficie filtrante.

— Laviscosidad del filtrado.

— Laresistencia a la filtracion producida por la torta filtrante.

— Laresistencia que presenta el medio filtrante a la filtracion.

6.5.3. Medio filtrante

El medio filtrante es el elemento primordial en una filtracion, por ello, su
eleccion es la consideracion mas importante para el correcto funcionamiento
de lafiltracion.

Los criterios principales para la seleccion del medio son la compatibilidad y
resistencia quimica con la mezcla, la permeabilidad al fluido y la resistencia a
las presiones de la filtracion, y la capacidad de retencion de sélidos.

La variedad de medios porosos es muy diversa: telas y fibras tejidas, fieltros y
telas no tejidas, sélidos porosos, membranas poliméricas, soélidos
particulados, materiales ceramicos, fibras sintéticas...

6.5.4. Filtracion con membranas

La utilizacion de membranas en el proceso de filtracidon se ha convertido en
uno de los procesos de separacion mas importante en los Ultimos decenios.
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La principal ventaja que presenta es que trabaja sin la necesidad de adicion
de otros productos quimicos, ademas de que requiere de poca energia.

Para la filtracion con membranas, se utiliza como medio filtrante una
membrana semipermeable, que deja pasar el liquido y retiene los sélidos
suspendidos y otras sustancias. La fuerza impulsora utilizada puede ser la
alta presion aplicada, el gradiente de concentracion de solidos entre ambos
lados de la membrana o la aplicacion de un potencial eléctrico.

La efectividad de un proceso de filtracion con membranas puede medirse
mediante dos términos que dependen exclusivamente de la membrana:
selectividad y productividad. Para la medida de la selectividad se utiliza un
parametro denominado factor de retencion o de separacion (en unidades de
I/m2h) y para la productividad se utiliza el parametro flujo (en unidades de
I/mZ2h).

filtracién

parficula

microfiltracién g

2
e |
=
g
e
E

ultrafiltracion

molécula

nanofiltracion

Figura 17. Tipos de filtracion con membrana.

Teniendo en cuenta los diferentes tamanos de poro de la membrana, la
fuerza impulsora responsable de la filtracion y las presiones utilizadas, se
encuentran diferentes tipos de filtracion:
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Microfiltracién

Se habla de microfiltracidon cuando el proceso de filtracion se lleva a
cabo mediante membranas con un tamano de poro que varia entre 0,1
y 10 ym. Estas membranas son capaces de retener particulas que
tengan tamanos dentro del rango de los poros o mayores, y dejan
pasar las particulas con tamanos menores.

Microfiltration - MF

Retentate outlel

 MF membrane

*Permeate outle

Figura 18. Proceso de microfiltracion.

Ultrafiltracién
Se denomina ultrafiltracion a la filtracién realizada con membranas

cuyos poros permiten separar moléculas de peso molecular superior a
103 Dalton/gmol. Son utilizadas para proteinas o desinfeccion de
agua, reteniendo bacterias y virus.

Ultrafiltration - UF

Figura 19. Proceso de ultrafiltracion.

Nanofiltracion
En este proceso de filtracion, las membranas retienen moléculas sin

carga eléctrica con un peso molecular superior a 200 Dalton/gmol. Se
utilizan para la concentracion de compuestos organicos Yy
desmineralizar parcialmente el solvente.

Nanofiltration - NF

Figura 20. Proceso de nanofiltracion.
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Tabla 3. Resumen de tipos de procesos de filtracion.

.. Fuerza Presiones Tamano de poro
Operacion . ;
impulsora (bar) aproximado
Permeacion Presion parcial -
Osmosis inversa Presion 10-100 No poroso
Nanofiltracion Presion 3-20 0,0005-0,001 ym
Ultrafiltracion Presion 1-10 0,001-0,1 ym
Microfiltracion Presion <2 0,05-10 ym
Dialisis Concentracion 10-30 A
Electrodialisis Potencial
eléctrico

6.5.5. Equipos de filtraciébn con membranas

La seleccion del sistema de membrana depende de gran variedad de
aspectos, como el coste, el riesgo de adaptacion de las membranas o la
facilidad de limpieza. Tipicamente se trata de evitar la filtracion en una Unica
placa plana, ya que una gran superficie implica altos costes de inversion. Por
ello, los sistemas suelen ser construidos de forma muy compacta,
consiguiendo una gran superficie de contacto en un volumen minimo.

Las membranas se aplican en varios tipos de moddulos, siendo los dos
explicados a continuacion, los mas importantes:

— Sistemas tubulares.

e Membranas tubulares. Debido a que las membranas tubulares
se encuentran en el interior de un tubo, el flujo es
generalmente de dentro hacia fuera. Tienen un diametro de
entre 5y 15 mm, por ello, no es probable que se obstruyan; sin
embargo, la densidad del empaquetamiento es baja, lo que
hace que sean mas caras.
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o Membranas capilares. La propia membrana sirve como barrera
selectiva capaz de resistir las presiones de filtracion. El flujo a
través de estas membranas puede ser de dentro hacia fuera y
viceversa. Tienen un diametro de entre 0,5 y 5 mm, tienen mas
tendencia a la obstruccion que las tubulares, pero su densidad
de empaquetamiento es mayor.

e Membranas de fibras huecas. Poseen un diametro inferior a 0,1
um, por esto, la posibilidad de que se obstruyan es muy
elevada. Suelen utilizarse exclusivamente para casos de
nanofiltracion y 6smosis inversa.

Sistemas de placas y marcos.

e Membranas de espiral. Consisten en dos capas de membrana,
situadas en un tejido colector de permeados. Esta funda
colectora de permeados envuelve un desague de permeados
situado en el centro. La densidad de embalaje es alta. En
cuanto a la obstruccion, trata de prevenirse introduciendo la
alimentacion a una altura moderada. Se utiliza este tipo de
membranas para nanofiltracion y 6smosis inversa.

e Membranas almohadiformes. Se trata de placas planas,
reciben este nombre debido a la forma de almohada que tienen
dos membranas cuando son empaquetadas en una misma
unidad. El disolvente va de dentro a fuera a través de las
membranas y el permeado es recogido del espacio entre las
membranas a través de conductos.

Los tres materiales poliméricos mas apropiados, segin los catalogos de la
empresa espanola I.C.T, S.L., para la realizacion de la filtracion son acetato de
celulosa, nitrato de celulosa y teflon (PTFE).

Acetato de celulosa. Se trata de un material muy fiable en filtracion
debido a su excelente estabilidad quimica frente a soluciones acuosas,
en su mayoria alcoholes, hidrocarburos y aceites. Posee una baja
adsorcion, buena estabilidad térmica y una elevada velocidad de flujo.
Sus especificaciones técnicas para un tamano de poro de 0,2 um se
muestran en la Tabla 4.

Nitrato de celulosa. Son membranas hidrofilicas de microestructura
muy uniforme que hace posible una retencion de particulas elevada y
un buen comportamiento en tareas microbiolégicas. Poseen una
elevada adsorcion. En la Tabla 4 se encuentra una recopilacion de sus
especificaciones.
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Tabla 4. Especificaciones de materiales poliméricos para filtracion con membranas.

Acetato de celulosa  Nitrato de celulosa

Poro

0,2 0,2
(Mm)
P. burbuja
(kPa) 350 420
Vel. Flujo . .
(cm2 a 100 kPa) 22 ml/min 22 ml/min
Compatibilidad 4.8 4-8
(PH)
Temp. Max.
S 180 130
(°C)
Extractables
(% agua) <1 <1
Autoclave Si Si
Esterilizacion y radiacion Si Si
Oxido etileno Si Si
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CAPITULO 7. Limpieza

En todo proceso llevado a cabo en un laboratorio es imprescindible el uso de
material limpio, ya que instrumentos y equipos sucios podrian provocar, casi
con seguridad, resultados erroneos al estudio que esta siendo realizado.
Tratandose mas especificamente, de un proceso de ultrapurificacion,
conviene extremar las medidas de limpieza.

Resulta imprescindible que el material utilizado durante todo el proceso se
encuentre fisica y quimicamente limpio y estéril (en muchas ocasiones).

Por otro lado, el laboratorio de estudio debe asegurar también varias
condiciones de limpieza que eviten la contaminacion tanto del material de
trabajo como de los reactivos utilizados.

Un laboratorio de atmésfera limpia, sin particulas en suspension, y con unas
condiciones higiénicas aptas sera suficiente para la realizacion del proceso de
ultrapurificacion.

7.1. Proceso de limpieza

Como ha sido mencionado anteriormente, la realizacion de una
ultrapurificacion conlleva procesos de limpieza mas restrictivos. Es por ello,
que la utilizacién de agua ultrapura como agente de limpieza seria lo idoneo.

El material utilizado durante todo el proceso debe ser lavado varias veces.

Primeramente, se utilizara agua destilada para arrastrar posibles residuos. El
agua destilada es uno de los productos mas utilizados en los laboratorios; con
este reactivo se realizaran varios enjuagues. Tras los cuales, se realizara un
ultimo lavado con agua ultrapura, para asegurar la limpieza del equipo.

Una vez que el material ha sido lavado y para finalizar, se le realiza un
enjuague con el disolvente que va a ser tratado. Con este proceso, se
pretende homogeneizar el recipiente, eliminando los posibles rastros de agua
ultrapura que pueda albergar el material.
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7.2. Agua ultrapura

En un laboratorio es esencial la presencia de agua pura por su gran variedad
de aplicaciones, entre las cuales se pueden encontrar desde la elaboracion
de blancos, muestras o disoluciones hasta su uso como eluyente en el lavado
de los instrumentos. Es por ello que cualquier presencia de contaminante en
cantidades de partes por billén (ppb), o incluso inferior, puede comprometer
los resultados obtenidos.

Existen diferentes tipos de agua pura, clasificados de mayor a menor pureza
como:

— Tipo |. Agua ultrapura utilizada en procedimientos que requieran de
mucha exactitud y precision.

— Tipo ll. Agua pura de utilizacion en la mayoria de pruebas analiticas.

— Tipo lll. Esta agua esta recomendada para pruebas generales en el
laboratorio, incluyendo la utilizada para el lavado de material de
laboratorio (posteriormente enjuagado con el tipo de agua
especificado para cada operacion).

— Tipo IV. Se utiliza para la preparacion de soluciones.

El agua ultrapura, también llamada agua de tipo |, se compone Unicamente
de moléculas de agua con protones e iones hidroxilo en equilibrio. Como es
conocido, el agua se caracteriza por ser capaz de disolver casi todo tipo de
compuestos quimicos, lo que implica que su calidad esta en constante
amenaza. Entre las impurezas que pueden encontrarse disueltas se
encuentran: particulas en suspension, moléculas organicas, compuestos
inorganicos, microorganismos o gases disueltos.

Para la eliminacion de estas impurezas, el agua debe ser sometida a
procesos de 6smosis inversa, submicro y/o ultrafiltracion, intercambio idnico y
filtracion con filtros electrostaticos.
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Figura 21. Analisis de agua ultrapura (tipo |) y agua pura (tipo Il) mediante
cromatografia ionica.

Para poder garantizar la calidad ultrapura del agua, es imprescindible el
equipo utilizado en su obtencion, su almacenamiento y su distribucion.

En cuanto a su obtencion, se utilizan equipos comerciales como Milli-Q
(sistema de purificacion de la empresa Merck). Este sistema proporciona
agua de tipo | y Il a partir de agua corriente, posee dispensadores y un
deposito de almacenamiento. Contiene lamparas UV ech20 carentes de
mercurio, resinas de intercambio idnico IQnano y filtros especificos que
permiten ajustar la calidad del agua en funcion del fin al que vaya a ser
destinada.

Para su almacenamiento, se procura utilizar un depdsito propio del equipo de
obtencion, para que pueda mantener su calidad de manera constante a lo
largo del tiempo.

Su distribucion resulta ser uno de los puntos criticos para la calidad del agua
ultrapura. El transporte mediante tuberias poliméricas podria, por ejemplo,
provocar la migracion de componentes de esta tuberia al agua. También es
importante evitar, en la medida de lo posible, su contacto con el aire, ya que
sus impurezas pueden afectarla.

Por todo ello, para garantizar la calidad del agua ultrapura, se debe utilizar un
equipo de purificacion bien disenado para mantener la pureza y que contenga
un sistema de distribucion facil de usar.
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CAPITULO 8. Alternativas

Como se ha comentado en capitulos previos, los métodos de ultrapurificacion
expuestos son validos Unicamente para los disolventes propuestos. Existe
gran variedad de productos en el mercado, con diferentes impurezas
originadas por el método de produccion seguido. Es por ello, que este estudio
de técnicas es aplicable Gnicamente a los disolventes seleccionados.

En el caso del etanol, por ejemplo, existe la posibilidad de que contenga una
mayor cantidad de benceno, con el cual forma un azebétropo. También seria
probable la presencia de agua en el etanol, en caso de no ser etanol absoluto,
lo que podria generar un azebtropo entre el agua y el etanol e incluso en caso
de alta presencia de isopropanol, se podria formar un azeétropo entre el agua
y el isopropanol.

Para la separacion de mezclas azeotropicas, generalmente se suelen utilizar
técnicas de destilacion mejorada gracias a la adicién de agentes externos o
cambios en las condiciones del proceso. Entre estas técnicas destacan la
destilacion extractiva, la destilacion con sales, la destilacion con liquidos
idnicos y la destilacion por cambios de la presion de operacion.

8.1. Destilacion extractiva

Para la realizacion de este método, se utiliza un fluido auxiliar de volatilidad
baja, capaz de cambiar la distribucion de los componentes en las distintas
fases. Este fluido, con un flujo masico de entre 5y 8 veces superior al de la
alimentacion, es anadido a la torre en la parte superior y es extraido por el
fondo.

8.2. Destilacion por sales

En esta destilacion, se adiciona una sal sélida soluble en las corrientes
liquidas de la torre de destilacion, actuando como agente de separacion. Esta
sal disuelta permite cambiar el equilibrio liquido-vapor generando una fase
vapor libre con mayor concentracion de componentes volatiles y sin presencia

75



de la sal. La corriente liquida de colas que contiene el agente separador,
puede evaporarse para la recuperacion de la sal.

No obstante, esta técnica no es comiunmente utilizada debido a la corrosion
que provoca la sal en los equipos utilizados.

8.3. Destilacion con liquidos i6nicos

Resulta analoga a la destilacion por sales, pero en este caso, los
responsables de afectar al equilibrio liquido-vapor son los iones que
componen el liquido. Por estar presentes en fase liquida, se opera de forma
similar a los solventes de la destilacion extractiva.

Este método no esta completamente desarrollado actualmente, por lo que su
aplicacion industrial aln es limitada.

Por otra parte, presenta dos claras desventajas frente a otras técnicas: los
largos tiempos requeridos y los altos costes que conlleva la sintesis de los
liquidos idnicos. Asimismo, se trata de un aditivo dificil de recuperar vy
reutilizar en nuevos procesos de destilacion.

8.4. Destilacion por cambios de presion

La destilacion por cambios de presion no utiliza la adicion de sustancias
externas para la separacion, sino que aprovecha las variaciones del punto
azeotropico relacionado con los cambios en la presion.

Para la realizacion de esta técnica, se requiere de dos torres de destilacion
operando a diferentes presiones. De cada una de ellas, se obtienen productos
puros.

Este método presenta varias desventajas, como la necesidad de la utilizacion
de una torre adicional, la complejidad de los sistemas de control y los
elevados costes generados en la operacion.
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Sin embargo, estas técnicas de separacion descritas, presentan la clara
desventaja de la introduccion de nuevas sustancias externas, aumentando a
su vez los costes operativos y energéticos.

Actualmente, se estan realizando estudios sobre el empleo de nanoparticulas
de oxidos metalicos para la eliminacion de compuestos en mezclas
azeotropicas.

No obstante, las técnicas o procesos de ultrapurificacion mas utilizados se
basan en la rectificacion (incluyendo sus variantes), la extraccion en fase
sélida y el intercambio idnico.
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CAPITULO 9. Conclusiones

La realizacion de este Trabajo Fin de Grado ha permitido llegar a conocer
cuales son los mejores métodos para ultrapurificar tres de los disolventes
mas utilizados en HPLC.

Tras una primera busqueda de los disolventes en catalogos de diferentes
proveedores y la seleccion de uno de ellos, en este caso Sigma Aldrich, se
compararon las impurezas contenidas para los mismos disolventes con
calidad de analisis y con calidad para HPLC; todo ello, gracias a los
certificados de analisis proporcionados por la misma empresa.

Posteriormente, se ha realizado un estudio exhaustivo de los disolventes
propuestos, mas especialmente de las impurezas que estos presentan y se
han analizado varios métodos de separacion que permitirian aportarle a
dichos eluyentes la calidad necesaria para su uso en la cromatografia liquida
de alta resolucion.

Se ha comprobado que existen tres procesos basicos para este cometido:
rectificacion, extraccion en fase sélida e intercambio idnico.

La rectificacion resulta adecuada para eliminar las impurezas que presentan
un punto de ebullicion diferente al del disolvente a tratar. Realizando esta
operacion a la temperatura de ebullicion del disolvente y eliminando la
primera porcion de vapor obtenido, se consigue una primera purificacion del
eluyente.

Por otra parte, la extraccion en fase sélida, cada vez mas utilizada en el
campo de la cromatografia para la concentracion y purificacion de muestras,
se vuelve indispensable para conseguir la eliminacion de las impurezas que
poseen una notable diferencia de polaridad con el disolvente deseado.

En dltimo lugar se encuentra el intercambio i6nico. Este método es requerido
cuando el disolvente contiene trazas de iones inorganicos. La base del
intercambio idnico se encuentra en la utilizacion de columnas con resinas
acidas y/o basicas capaces de captar los iones presentes en el disolvente e
intercambiarlos por los iones méviles que presentan. En el caso estudiado, las
resinas anidnicas y cationicas aportan protones e iones hidroxilo, cuyo enlace
provoca la aparicion de moléculas de agua en el disolvente.

Otros procesos que deben realizarse son la desecacion y la filtracion.

81



La adicion de agentes desecantes elimina la presencia de agua del eluyente,
tanto del agua presente en forma de impureza como del agua producida por
las resinas de intercambio idnico. Existen diferentes agentes desecantes, se
debera elegir el mas adecuado segln el disolvente a tratar.

El Gltimo proceso que debe realizarse a un disolvente es una filtracion, como
método de prevencion que permite asegurar la pureza de la mezcla. Lo mas
adecuado resulta ser la utilizacion de membranas con un tamano de poro
propio de la microfiltracion.

Una vez expuestos los métodos que permiten la separacion de impurezas, se
ha adaptado cada uno de ellos a los disolventes analizados en este trabajo.

Se ha concluido que para la ultrapurificacion del etanol se debe realizar una
rectificacion a 78,3°C controlando la temperatura y desechando la primera
porcidon obtenida. A continuacidén, se realiza una SPE en fase normal y
finalmente, una microfiltracion con membrana de 0,2 pm.

Para ultrapurificar el tetrahidrofurano y el acetonitrilo, se realiza un
intercambio idnico en columna con resinas acidas y basicas. Posteriormente,
se anade un agente desecante y se filtra en membrana con un tamano de
poro de 0,2 um.
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Supelco® www.sigmaaldrich.com

FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD

de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006
Fecha de revision 19.02.2019 Versién 21.10

SECCION 1. Identificacion de la sustancia o la mezcla y de la sociedad o la empresa
1.1 Identificador del producto

Articulo numero 100983

Denominacién Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph
Eur

Ndmero de registro 01-2119457610-43-XXXX

REACH

No. CAS 64-17-5

1.2 Usos pertinentes identificados de la sustancia o de la mezcla y usos desaconsejados

Usos identificados Analisis quimico, Produccién quimica
En cumplimiento de las condiciones descritas en el anexo a
esta hoja de datos de seguridad.

1.3 Datos del proveedor de la ficha de datos de seguridad

Compaiiia Merck KGaA * 64271 Darmstadt * Alemania * Tel: +49 6151
72-0
Departamento LS-QHC * e-mail: prodsafe@merckgroup.com

Responsable

1.4 Teléfono de Instituto Nacional de Toxicologia * Madrid * Tel: 91
emergencia 562 04 20

SECCION 2. Identificacién de los peligros

2.1 Clasificacion de la sustancia o de la mezcla
Clasificacion (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)

Liguido inflamable, Categoria 2, H225
Irritacidon ocular, Categoria 2, H319

Para el texto integro de las Declaraciones-H mencionadas en esta seccién, véase la Seccion 16.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 100983
Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

2.2 Elementos de la etiqueta
Etiquetado (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)

Pictogramas de peligro

® &

Palabra de advertencia
Peligro

Indicaciones de peligro
H225 Liquido y vapores muy inflamables.
H319 Provoca irritacion ocular grave.

Consejos de prudencia

Prevencion

P210 Mantener alejado del calor, de superficies calientes, de chispas, de llamas abiertas
y de cualquier otra fuente de ignicién. No fumar.

P240 Conectar a tierra/enlace equipotencial del recipiente y del equipo de recepcion.
Intervencion

P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS 0JOS: Enjuagar con agua
cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes de contacto cuando estén
presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado.

Almacenamiento

P403 + P233 Almacenar en un lugar bien ventilado. Mantener el recipiente cerrado
herméticamente.

Etiquetado reducido (=125 ml)
Pictogramas de peligro

OB

Palabra de advertencia
Peligro

Consejos de prudencia

P210 Mantener alejado del calor, de superficies calientes, de chispas, de llamas abiertas y de cualquier
otra fuente de ignicidon. No fumar.

No. Indice 603-002-00-5

2.3 Otros peligros
Ninguna conocida.

SECCION 3. Composicién/ informacién sobre los componentes
3.1 Sustancia

Formula C2Hs0H C2HeO (Hill)
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 100983

Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur
No. Indice 603-002-00-5
No. CE 200-578-6
Masa molar 46,07 g/mol

Componentes peligrosos (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)

Nombre quimico (Concentracion)

No. CAS NUumero de registro Clasificacion

Etanol (<= 100 % )

La sustancia no cumple los criterios de PBT o mPmB segun el Reglamento ( CE) num. 1907/2006, anexo XIII.

64-17-5 01-2119457610-
43-XXXX Liguido inflamable, Categoria 2, H225
Irritacion ocular, Categoria 2, H319

Para el texto integro de las Declaraciones-H mencionadas en esta seccién, véase la Seccion 16.

3.2 Mezcla
No aplicable

SECCION 4. Primeros auxilios

4.1 Descripcion de los primeros auxilios
Tras inhalacién: aire fresco.

En caso de contacto con la piel: Quitar inmediatamente todas las prendas
contaminadas. Aclararse la piel con agua/ducharse.

Tras contacto con los ojos: aclarar con abundante agua. Consultar al oftalmodlogo.
Retirar las lentillas.

Tras ingestion: hacer beber agua inmediatamente (maximo 2 vasos). Consultar a un
médico.

4.2 Principales sintomas y efectos, agudos y retardados
efectos irritantes, paralisis respiratoria, Vértigo, narcosis, borrachera, euforia,
Nausea, Vomitos

4.3 Indicacién de toda atencion médica y de los tratamientos especiales que deban
dispensarse inmediatamente
No hay informacion disponible.

SECCION 5. Medidas de lucha contra incendios
5.1 Medios de extincion
Medios de extincidon apropiados
Didxido de carbono (CO2), Espuma, Polvo seco, Agua

Medios de extinciéon no apropiados
No existen limitaciones de agentes extinguidores para esta sustancia/mez cla.

5.2 Peligros especificos derivados de la sustancia o la mezcla
Inflamable.
Prestar atencion al retorno de la llama.
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Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

Son posibles mezclas explosivas con el aire a temperaturas normales.

Los vapores son mas pesados que el aire y pueden expandirse a lo largo del suelo.
En caso de incendio posible formacién de gases de combustién o vapores
peligrosos.

5.3 Recomendaciones para el personal de lucha contra incendios
Equipo de proteccion especial para el personal de lucha contra incendios
En caso de fuego, protéjase con un equipo respiratorio auténomo.

Otros datos

Separar el recipiente de la zona de peligro y refrigerarlo con agua. Impedir la
contaminacion de las aguas superficiales o subterraneas por el agua que ha servido
a la extincién de incendios.

SECCION 6. Medidas en caso de vertido accidental

6.1 Precauciones personales, equipo de proteccion y procedimientos de emergencia
Indicaciones para el personal que no forma parte de los servicios de emergencia: No
respirar los vapores, aerosoles. Evitar el contacto con la sustancia. Aseglrese una
ventilacion apropiada. Manténgase alejado del calor y de las fuentes de ignicion.

Evacue el area de peligro, respete los procedimientos de emergencia, con sulte con
expertos.

Consejos para el personal de emergencia:

Equipo protector véase seccién 8.

6.2 Precauciones relativas al medio ambiente
No dejar que el producto entre en el sistema de alcantarillado. Riesgo de explosion.

6.3 Métodos y material de contencién y de limpieza
Cubra las alcantarillas. Recoja, una y aspire los derrames. Observe posibles
restricciones de materiales (véanse indicaciones en las secciones 7 o 10). Recoger
con materiales absorbentes, p. ej. con Chemizorb®. Proceder a la eliminacién de los
residuos. Aclarar.

6.4 Referencia a otras secciones
Para indicaciones sobre el tratamiento de residuos, véase seccidén 13.

SECCION 7. Manipulacién y almacenamiento
7.1 Precauciones para una manipulacién segura

Consejos para una manipulaciéon segura
Observar las indicaciones de la etiqueta.

Indicaciones para la proteccion contra incendio y explosion
Mantener apartado de las llamas abiertas, de las superficies calientes y de los focos
de ignicion. Tomar medidas de precaucidn contra descargas electrostaticas.

Medidas de higiene
Sustituir la ropa contaminada. Lavar manos al término del trabajo.

7.2 Condiciones de almacenamiento seguro, incluidas posibles incompatibilidades
Condiciones de almacenamiento
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Conservar el envase herméticamente cerrado en un lugar seco y bien ventilado.
Manténgase alejado del calor y de las fuentes de ignicion.

Temperatura de almacenaje recomendada indicada en la etiqueta del producto.

7.3 Usos especificos finales
Véase el escenario de exposicion en el anexo de ésta FDS.

SECCION 8. Controles de exposiciéon/ proteccién individual

8.1 Parametros de control
Componentes con valores limite ambientales de exposicion profesional.

Componentes
Base Valor Limites Observaciones
umbrales

Etanol (64-17-5)

VLA (ES) Valor Limite 1.000 ppm
Ambiental-Exposicién  1.910 mg/m3
de Corta Duracién

(VLA-EC)
Nivel sin efecto derivado (DNEL)
DNEL trabajador, agudo Efectos locales inhalativo 1900 mg/m3
DNEL trabajador, crénico efectos sistémicos dérmica 343 mg/kg Peso corporal
DNEL trabajador, crénico efectos sistémicos inhalativo 950 mg/m3
DNEL consumidor, agudo Efectos locales inhalativo 950 mg/m3
DNEL consumidor, efectos sistémicos dérmica 206 mg/kg Peso corporal
prolongado
DNEL consumidor, efectos sistémicos inhalativo 114 mg/m3
prolongado
DNEL consumidor, efectos sistémicos oral 87 mg/kg Peso corporal
prolongado

Procedimientos de control recomendados

Los métodos para la medicion de la atmdsfera del puesto de trabajo deben cumplir con los
requisitos de las normas DIN EN 482 y DIN EN 689.
Concentracién prevista sin efecto (PNEC)

PNEC Agua dulce 0,96 mg/I
PNEC Agua de mar 0,79 mg/I
PNEC Sedimento de agua dulce 3,6 mg/kg
PNEC Suelo 0,63 mg/kg
PNEC Liberacidn periddica al agua 2,75 mg/I
PNEC sistema de depuracion de aguas residuales 580 mg/I
PNEC oral 720 mg/kg

8.2 Controles de la exposicion
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Medidas de ingenieria

Medidas técnicas y observacion de métodos adecuados de trabajo tienen pr ioridad
ante el uso de equipos de proteccién personal.

Véase seccién 7.1.

Medidas de proteccion individual

Los tipos de auxiliares para proteccién del cuerpo deben elegirse especificamente
segln el puesto de trabajo en funcion de la concentracion vy cantidad de la
sustancia peligrosa. Deberia aclararse con el suministrador la estabilidad de
los medios protectores frente a los productos quimicos.

Proteccion de los ojos/ la cara
Gafas de seguridad

Proteccion de las manos

Sumercion:
Material del guante: goma butilica
Espesor del guante: 0,7 mm
Tiempo de > 480 min
penetracién:

Salpicaduras:
Material del guante:  Caucho nitrilo
Espesor del guante: 0,40 mm
Tiempo de > 120 min
penetracion:

Los guantes de proteccién indicados deben cumplir con las especificaciones de la
Directiva 89/686/EEC y con su norma resultante EN374, por ejemplo KCL 898
Butoject® (Sumercién), KCL 730 Camatril® -Velours (Salpicaduras).

Los tiempos de ruptura mencionados anteriormente han sido determinados
con muestras de material de los tipos de guantes recomendados en mediciones
de laboratorio de KCL segin EN374.

Esta recomendacion solo es valida para el producto mencionado en la ficha de
datos de seguridad, suministrado por nosotros y para el fin indicado. Al disolver o
mezclar en otras sustancias y cuando las condiciones difieran de las indicadas en
EN374, debe dirigirse al suministrador de guantes con distintivo CE (por ejem.
KCL GmbH, D-36124 Eichenzell, Internet: www.kcl.de)

Otras medidas de proteccion
Vestimenta protectora antiestatica retardante de la flama.

Proteccidn respiratoria

necesaria en presencia de vapores/aerosoles.

Tipo de Filtro recomendado: Filtro A

El empresario debe garantizar que el mantenimiento, la limpieza y la prueba técnica
de los protectores respiratorios se hagan segun las instrucciones del productor de
las mismas. Estas medidas deben ser documentadas debidamente.

Controles de exposicion medioambiental
No dejar que el producto entre en el sistema de alcantarillado.
Riesgo de explosion.
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SECCION 9. Propiedades fisicas y quimicas
9.1 Informacion sobre propiedades fisicas y quimicas basicas

Forma liquido
Color incoloro
Olor alcodlico alcohdlico
Umbral olfativo 0,1 - 5058,5 ppm
pH 7,0
a 10 g/I
20 °C
Punto de fusion -114,5 °C
Punto /intervalo de 78,3 °C
ebullicién a 1.013 hPa
Punto de inflamacién 12 °C
Método: c.c.
Tasa de evaporacion No hay informacion disponible.

Inflamabilidad (sélido, gas) No hay informacion disponible.

Limites inferior de 3,1 %(v)
explosividad
Limite superior de 27,7 %(Vv)
explosividad
Presion de vapor 59 hPa

a 20 °C

Densidad relativa del vapor 1,6

Densidad 0,790 - 0,793 g/cm3

a 20 °C
Densidad relativa No hay informacién disponible.
Solubilidad en agua a 20 °C

totalmente miscible
Coeficiente de reparto n- log Pow: -0,31
octanol/agua (experimentalmente)

(Literatura) No es de esperar una bioacumulacion.

Temperatura de auto- No hay informacién disponible.
inflamacion
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Temperatura de No hay informacidn disponible.
descomposicion
Viscosidad, dinamica 1,2 mPa.s
a 20 °C
Propiedades explosivas No clasificado/a como explosivo/a.
Propiedades comburentes ningun

9.2 Otros datos

Temperatura de ignicién 425 °C
Método: DIN 51794

Conductibilidad < 1 uS/cm

SECCION 10. Estabilidad y reactividad

10.1 Reactividad
Los vapores pueden formar una mezcla explosiva con el aire.

10.2 Estabilidad quimica
El producto es quimicamente estable bajo condiciones normales (a tempera tura
ambiental).

10.3 Posibilidad de reacciones peligrosas
Riesgo de explosion/reaccion exotérmica con:

peréxido de hidrégeno/agua oxigenada, percloratos, acido perclérico, Acido nitrico,
mercurio(II) nitrato, acido permanganico, Nitrilos, peréxidos, Agentes oxidantes
fuertes, nitrosilos, Perdxidos, sodio, Potasio, halogendxidos, Hipoclorito de calcio,
dioxido de nitrogeno, 6xidos metalicos, hexafluoruro de uranio, yoduros, Cloro,
Metales alcalinos, Metales alcalinotérreos, 6xidos alcalinos, Oxido de etileno

plata, con, Acido nitrico

compuestos de plata, con, Amoniaco

permanganato de potasio, con, acido sulfurico concentrado

Peligro de ignicidn o de formacidn de gases o vapores combustibles con:

halogenuros de halégeno, cromo(VI)6xido, cromilo cloruro, Fllor, hidruros, Oxidos de
fosforo, platino

Acido nitrico, con, permanganato de potasio

10.4 Condiciones que deben evitarse
Calentamiento.

10.5 Materiales incompatibles
goma, plasticos diversos

10.6 Productos de descomposicion peligrosos
informacién no disponible
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SECCION 11. Informacion toxicolégica
11.1 Informacion sobre los efectos toxicolégicos

Toxicidad oral aguda
DL50 Rata: 10.470 mg/kg
Directrices de ensayo 401 del OECD

Sintomas: Nausea, Vomitos

Toxicidad aguda por inhalacion
CL50 Rata: 124,7 mg/l; 4 h ; vapor
Directrices de ensayo 403 del OECD

Sintomas: leves irritaciones de las mucosas

Toxicidad cutanea aguda
Esta informacion no esta disponible.

Irritacion de la piel

Conejo

Resultado: No irrita la piel
Directrices de ensayo 404 del OECD

Una exposicion repetida o prolongada puede causar irritacion de la piel y dermatitis
debido a las propiedades desengrasantes del producto.

Irritacién ocular

Conejo

Resultado: Irritacién ocular
Directrices de ensayo 405 del OECD
Provoca irritacién ocular grave.
Sensibilizacion

Local lymph node assay (LLNA) Raton
Resultado: negativo

Método: OECD TG 429

Mutagenicidad en células germinales
Genotoxicidad in vitro

Prueba de Ames

Salmonella typhimurium

Resultado: negativo

Método: Directrices de ensayo 471 del OECD

Ensayo de mutacion genética de células de mamifero in vitro
Mouse lymphoma test

Resultado: negativo

Método: OECD TG 476

Carcinogenicidad
Esta informaciéon no esta disponible.
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Toxicidad para la reproduccion

Via de aplicacion: Oral

Ratoén

Método: Directrices de ensayo 416 del OECD

Teratogenicidad
Esta informacidn no esta disponible.

Toxicidad especifica en determinados drganos - exposicion unica
Esta informaciéon no esta disponible.

Toxicidad especifica en determinados drganos - exposiciones repetidas
Esta informacidn no esta disponible.

Peligro de aspiracion
Esta informacion no esta disponible.

11.2 Otros datos
Efectos sistémicos:
euforia
Tras absorcion:
Vértigo, borrachera, narcosis, paralisis respiratoria
Las otras propiedades peligrosas no pueden ser excluidas.
Manipular con las precauciones de higiene industrial adecuadas, y respetar las
practicas de seguridad.

SECCION 12. Informacion ecolégica

12.1 Toxicidad
Toxicidad para los peces
Ensayo dindamico CE50 Pimephales promelas (Piscardo de cabeza gorda): 15.300
mg/l; 96 h
Controlo analitico: si
US-EPA

Toxicidad para las dafnias y otros invertebrados acuaticos
CE50 Daphnia magna (Pulga de mar grande): 9.268 - 14.221 mg/l; 48 h
(IUCLID)

Toxicidad para las algas
IC5 Scenedesmus quadricauda (alga verde): 5.000 mg/Il; 7 d
(Literatura)

Toxicidad para las bacterias
EC5 Pseudomonas putida: 6.500 mg/l; 16 h
(IUCLID)

Toxicidad para las dafnias y otros invertebrados acuaticos (Toxicidad cronica)
Ensayo semiestatico NOEC Daphnia magna (Pulga de mar grande): 9,6 mg/l; 9 d
(ECHA)
12.2 Persistencia y degradabilidad
Biodegradabilidad
94 %
OECD TG 301E
Facilmente biodegradable.
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Demanda bioquimica de oxigeno (DBO)
930 - 1.670 mg/g (5d)

(Literatura)

Demanda tedrica de oxigeno (DTO)
2.100 mg/g

(Literatura)

Ratio COD/ThBOD
90 %
(Literatura)

12.3 Potencial de bioacumulacién
Coeficiente de reparto n-octanol/agua
log Pow: -0,31
(experimentalmente)

(Literatura) No es de esperar una bioacumulacion.

12.4 Movilidad en el suelo
No hay informacion disponible.

12.5 Resultados de la valoraciéon PBT y mPmB
La sustancia no cumple los criterios de PBT o mPmB segun el Reglamento ( CE)
num. 1907/2006, anexo XIII.

12.6 Otros efectos adversos
Informacién ecolégica complementaria
No deben esperarse interferencias en depuradoras si se usa adecuadamente.
La descarga en el ambiente debe ser evitada.
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Nombre del producto

Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

SECCION 13. Consideraciones relativas a la eliminacién

Métodos para el tratamiento de residuos
Directiva sobre residuos 2008/98 nota / CE.

Los residuos deben eliminarse de acuerdo con normativas locales y nacion ales. Deje
los productos quimicos en sus recipientes originales. No los mezcle con otros
residuos. Maneje los recipientes sucios como el propio producto.

Consulte en www.retrologistik.com sobre procesos relativos a la devolucién de
productos quimicos o recipientes, o contactenos si tiene mas preguntas.

SECCION 14. Informacion relativa al transporte
Transporte por carretera (ADR/RID)

14.1 Numero ONU

14.2 Designacion oficial
de transporte de las
Naciones Unidas

14.3 Clase
14.4 Grupo de embalaje

14.5 Peligrosas
ambientalmente

14.6 Precauciones
particulares para los
usuarios

Caddigo de restricciones en
tuneles

Transporte fluvial (ADN)
No relevante

Transporte aéreo (IATA)
14.1 Niumero ONU

14.2 Designacion oficial
de transporte de las
Naciones Unidas

14.3 Clase

14.4 Grupo de embalaje

14.5 Peligrosas
ambientalmente

14.6 Precauciones
particulares para los
usuarios

UN 1170
Etanol

Si

D/E

UN 1170
ETHANOL

no

Transporte maritimo (IMDG)
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14.1 Nimero ONU UN 1170

14.2 Designacion oficial ETHANOL
de transporte de las
Naciones Unidas

14.3 Clase 3
14.4 Grupo de embalaje 1II

14.5 Peligrosas --
ambientalmente

14.6 Precauciones Si
particulares para los

usuarios

EmS F-E S-D

14.7 Transporte a granel con arreglo al anexo II del Convenio Marpol 73/78
y del Caédigo IBC
No relevante

SECCION 15. Informacion reglamentaria

15.1 Reglamentacion y legislacion en materia de seguridad, salud y medio ambiente
especificas para la sustancia o la mezcla

Disposiciones legales de la CE

Legislacion sobre Riesgos SEVESO III

de Accidentes Graves LIQUIDOS INFLAMABLES
P5c
Cantidad 1: 5.000 t
Cantidad 2: 50.000 t

Restricciones Tomar nota de la Directiva 94/33/CEE sobre la proteccion
profesionales laboral de los jovenes.
Reglamento 1005/2009/CE relativo a no regulado

sustancias que agotan la capa de ozono

Reglamento (CE) n© 850/2004 del no regulado
Parlamento Europeo y del Consejo de 29 d e

abril de 2004 sobre contaminantes organicos

persistentes que modifica la Directiva

79/117/CEE
Sustancias extremadamente preocupantes Este producto no contiene sustancias
(SVHC) extremadamente preocupantes por

enc ima del limite legal de
concentracion correspondiente (= 0,1
% p/p) segu n la normativa CE n.°
1907/2006 (REACH), articulo 57.

Legislacién nacional
Clase de 3
almacenamiento
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15.2 Evaluacion de la seguridad quimica

Para éste producto no se realizo una valoracién de la seguridad quimica.

SECCION 16. Otra informaciéon

Texto integro de las Declaraciones-H referidas en las secciones 2 y 3.

H225 Liguido y vapores muy inflamables.
H319 Provoca irritacion ocular grave.

Consejos relativos a la formacion
Debe disponer a los trabajadores la informacién y la formacion practica suficientes.

Etiquetado
Pictogramas de peligro

® &

Palabra de advertencia
Peligro

Indicaciones de peligro
H225 Liquido y vapores muy inflamables.
H319 Provoca irritacion ocular grave.

Consejos de prudencia

Prevencion

P210 Mantener alejado de fuentes de calor, chispas, llama abierta o superficies calientes.
No fumar.

P240 Conectar a tierra/enlace equipotencial del recipiente y del equipo de recepcion.
Intervencion

P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS 0JOS: Enjuagar con agua
cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes de contacto cuando estén
presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado.

Almacenamiento

P403 + P233 Almacenar en un lugar bien ventilado. Mantener el recipiente cerrado
herméticamente.

Una explicacion de las abreviaturas y los acrénimos utilizados en la ficha de
datos de seguridad

Puede consultar las abreviaturas y acrénimos utilizados en www.wikipedia.org.

Representante regional
Merck Chemical and Life Science, S.A.|
C/ Maria de Molina, 40|28006 Madrid - Espafia |
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Tel: +34 935655500 | Fax: +34 935440000 |
email:SCM.Chemicals.ES@merckgroup.com |
www.merck.es

Los datos suministrados en ésta ficha de seguridad se basan a nuestro actual conocimiento. Describen
tan sélo las medidas de seguridad en el manejo de éste producto y no representan una garantia sobre
las propiedades descritas del mismo.
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ESCENARIOS DE EXPOSICION 1 (Uso industrial)

1. Uso industrial Analisis quimico, Produccion quimica)

Sectores de uso final

SU 3 Usos industriales: Usos de sustancias como tales o en preparados en
emplazamientos industriales

SU9 Fabricacion de productos quimicos finos

SU 10 Formulacidén [mezcla] de preparados y/ o reenvasado (sin incluir aleaciones)

Categoria de productos quimicos

PC19 Sustancias intermedias

PC21 Productos quimicos de laboratorio

Categorias de proceso

PROC1 Uso en procesos cerrados, exposicion improbable

PROC2 Utilizacion en procesos cerrados y continuos con exposicidén ocasional
controlada

PROC3 Uso en procesos por lotes cerrados (sintesis o formulacion)

PROCH4 Utilizacion en procesos por lotes y de otro tipo (sintesis) en los que se puede
producir la exposicion

PROC5 Mezclado en procesos por lotes para la formulacion de preparados y articulos
(fases multiples y/ o contacto significativo)

PROC8a Transferencia de sustancias o preparados (carga/ descarga) de o hacia buques
0 grandes contenedores en instalaciones no especializadas

PROC8b  Transferencia de sustancias o preparados (carga/ descarga) de o hacia buques
o0 grandes contenedores en instalaciones especializadas

PROC9 Transferencia de sustancias o preparados en pequefios contenedores (lineas de
llenado especializadas, incluido el pesaje)

PROC10 Aplicacion mediante rodillo o brocha

PROC14  Produccion de preparados o articulos por tableteado, compresion, extrusion,
peletizacion

PROC15 Uso como reactivo de laboratorio

Categorias de emision al medio ambiente

ERC1 Fabricacion de sustancias

ERC2 Formulacién de preparados

ERC4 Uso industrial de auxiliares tecnolégicos en procesos y productos, que no
forman parte de articulos

ERCé6a Uso industrial que da lugar a la fabricacién de otra sustancia (uso de

sustancias intermedias)

2. Escenario contributivo: condiciones de operacion y medidas de gestion de riesgos
2.1 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion ambiental para: ERC1, ERC4,
ERC6a

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 400000 t
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Articulo nimero 100983
Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

Factores ambientales no influenciados por la gestiéon de riesgos
Velocidad de flujo 18.000 000043

Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emision al 350

ano

Factor de emisién o de 70 %
descarga: Aire

Factor de emisién o de 87 %

descarga: Agua

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales
de Aguas Residuales
Eficacia (de una medida) 90 %

2.2 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion ambiental para: ERC2

Cantidad utilizada

Cantidad anual por sitio 75000 t
Factores ambientales no influenciados por la gestion de riesgos
Velocidad de flujo 18.000 000043
Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emision al 300
afio

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales
de Aguas Residuales
Eficacia (de una medida) 90 %

2.3 Escenario de contribucién que controla la exposicion de los trabajadores para:

PROC1, PROC2, PROC3, PROC4, PROC5, PROC8a, PROC8b, PROC9, PROC10, PROC14,
PROC15

Caracteristicas del producto

Concentracion de la sustancia Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el
en la Mezcla/Articulo producto (a menos que se indique lo contrario).
Forma fisica (en el momento Liquido altamente volatil

del uso)

Frecuencia y duracion del uso
Frecuencia de uso 8 horas / dia
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Articulo nimero

Nombre del producto

100983
Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicion de los trabajadores

Al exterior / Al Interior

Zona interior sin aspiracién local (LEV)

Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacion de Seguridad

Quimica REACH

Asesoramiento adicional sobre

buenas practicas

Utilice guantes adecuados (conforme a EN374) y
proteccién para los ojos.

3. Estimacion de la exposicidon y referencia a su fuente

Medio Ambiente
Descriptor de

Método de Evaluacion de la

CS uso Mseguro Compartimento RCR exposicion
2.1 ERC1 Agua dulce < 0,01 ECETOC TRA
Agua de mar < 0,01 ECETOC TRA
Suelo < 0,01 ECETOC TRA
2.1 ERC4 Agua dulce < 0,01 ECETOC TRA
Agua de mar < 0,01 ECETOC TRA
Suelo < 0,01 ECETOC TRA
2.1 ERCé6a Agua dulce < 0,01 ECETOC TRA
Agua de mar < 0,01 ECETOC TRA
Suelo < 0,01 ECETOC TRA
2.2 ERC2 Agua dulce 0,11 ECETOC TRA
Agua de mar 0,01 ECETOC TRA
Suelo < 0,01 ECETOC TRA
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de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero

Nombre del producto

100983

Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

Trabajadores

Descriptor de

Duracion de la exposicion,

Método de Evaluacion de la

CS uso ruta, efecto RCR exposiciéon

2.3 PROC1 larga duracion, inhalativo, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, combinado, sistémico < 0,01

2.3 PROC2 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,05 ECETOC TRA 3
larga duracion, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, combinado, sistémico 0,05

2.3 PROC3 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,10 ECETOC TRA 3
larga duraciéon, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,10

2.3 PROC4 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,20 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,02 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,22

2.3 PROC5 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,50 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,04 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,54

2.3 PROCS8a larga duracion, inhalativo, sistémico 0,50 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,04 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,54

2.3 PROCS8b larga duracion, inhalativo, sistémico 0,30 ECETOC TRA 3
larga duracion, dermal, sistémico 0,04 ECETOC TRA 3
larga duracion, combinado, sistémico 0,34

2.3 PROC9 larga duracién, inhalativo, sistémico 0,40 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,02 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,42

2.3 PROC10 larga duracioén, inhalativo, sistémico 0,50 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,08 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,58

2.3 PROC14 larga duracioén, inhalativo, sistémico 0,50 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,51

2.3 PROC15 larga duracioén, inhalativo, sistémico 0,10 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, combinado, sistémico 0,10

Los parametros patrones y las eficiencias del modelo de evaluacién de la exposicion

aplicada fueron utilizados para el calculo ( @ menos que se indique otra cosa).
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de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 100983
Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

4. Orientacion al Usuario Intermedio para evaluar si trabaja dentro de los limites fijados
por el Escenario de Exposicion

Consulte los documentos siguientes: ECHA Guidance on information requirements and
chemical safety assessment Chapter R.12: Use descriptor system; ECHA Guidance for
downstream users; ECHA Guidance on information requirements and chemical safety
assessment Part D: Exposure Scenario Building, Part E: Risk Characterisation and Part G:
Extending the SDS; VCI/Cefic REACH Practical Guides on Exposure Assessment and
Communications in the Supply Chain; CEFIC Guidance Specific Environmental Release
Categories (SPERCs).

Para escalar la evaluaciéon de la exposicidén laboral conducida con ECETOC TRA consulte la
herramienta de Merck ScIDeEx® bajo www.merckmillipore.com/scideex.
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Articulo nimero 100983
Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

ESCENARIOS DE EXPOSICION 2 (Uso profesional)

1. Uso profesional Analisis quimico, Producciéon quimica)

Sectores de uso final
SuU 22 Usos profesionales: Ambito publico (administracidon, educacién, espectaculos,
servicios, artesania)

Categoria de productos quimicos
PC21 Productos quimicos de laboratorio

Categorias de proceso
PROC15 Uso como reactivo de laboratorio

Categorias de emision al medio ambiente

ERC2 Formulacién de preparados

ERC6a Uso industrial que da lugar a la fabricacién de otra sustancia (uso de
sustancias intermedias)

2. Escenario contributivo: condiciones de operacion y medidas de gestién de riesgos
2.1 Escenario de contribucién que controla la exposicion ambiental para: ERC2

Cantidad utilizada

Cantidad anual por sitio 75000 t
Factores ambientales no influenciados por la gestidon de riesgos
Velocidad de flujo 18.000 000043
Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emision al 300
afio

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales
de Aguas Residuales
Eficacia (de una medida) 90 %

2.2 Escenario de contribucién que controla la exposicion ambiental para: ERC6a

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 400000 t

Factores ambientales no influenciados por la gestion de riesgos
Velocidad de flujo 18.000 000043

Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
NUmero de dias de emision al 350
afo
Factor de emisidon o de 70 %
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Articulo nimero 100983

Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

descarga: Aire
Factor de emision o de 87 %
descarga: Agua

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas

residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales
Eficacia (de una medida) 90 %

2.3 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion de los trabajadores para:

PROC15

Caracteristicas del producto
Concentracion de la sustancia Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el
en la Mezcla/Articulo producto (a menos que se indique lo contrario).
Forma fisica (en el momento Liquido altamente volatil
del uso)

Frecuencia y duracion del uso
Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicion de los trabajadores
Al exterior / Al Interior Zona interior sin aspiracion local (LEV)

Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacién de Seguridad

Quimica REACH

Asesoramiento adicional sobre Utilice guantes adecuados (conforme a EN374) y

buenas practicas proteccién para los ojos.

3. Estimacion de la exposicion y referencia a su fuente

Medio Ambiente
Descriptor de

Método de Evaluacion de la

CS uso Mseguro Compartimento RCR exposicion
2.1 ERC2 Agua dulce 0,11 ECETOC TRA
Agua de mar 0,01 ECETOC TRA
Suelo < 0,01 ECETOC TRA
2.2 ERCé6a Agua dulce < 0,01 ECETOC TRA
Agua de mar < 0,01 ECETOC TRA
Suelo < 0,01 ECETOC TRA
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
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Articulo numero 100983
Nombre del producto Etanol absoluto para analisis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur
Trabajadores
Descriptor de Duracion de la exposicion, Método de Evaluacion de la
CS uso ruta, efecto RCR exposicion
2.3 PROC15 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,10 ECETOC TRA 3
larga duracion, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3

larga duracion, combinado, sistémico 0,10

Los parametros patrones y las eficiencias del modelo de evaluacidon de la exposicion
aplicada fueron utilizados para el calculo ( a menos que se indique otra cosa).

4. Orientacion al Usuario Intermedio para evaluar si trabaja dentro de los limites fijados
por el Escenario de Exposicion

Consulte los documentos siguientes: ECHA Guidance on information requirements and
chemical safety assessment Chapter R.12: Use descriptor system; ECHA Guidance for
downstream users; ECHA Guidance on information requirements and chemical safety
assessment Part D: Exposure Scenario Building, Part E: Risk Characterisation and Part G:
Extending the SDS; VCI/Cefic REACH Practical Guides on Exposure Assessment and
Communications in the Supply Chain; CEFIC Guidance Specific Environmental Release
Categories (SPERCs).

Para escalar la evaluaciéon de la exposicién laboral conducida con ECETOC TRA consulte la
herramienta de Merck ScIDeEx® bajo www.merckmillipore.com/scideex.

La marca que aparece en el encabezado y/o el pie de pagina de este documento puede
no coincidir visualmente con el producto adquirido mientras hacemos la transicion de
nuestra marca. Sin embargo, toda la informacién del documento relativa al producto
permanece sin cambios y coincide con el producto solicitado. Para mas informacion,
pongase en contacto con mlsbranding@sial.com
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Supelco. FE——

FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Fecha de revision 19.12.2018 Version 22.3

SECCION 1. Identificacion de la sustancia o la mezcla y de la sociedad o la empresa

1.1 Identificador del producto

Articulo numero 100003

Denominacion Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
NUumero de registro 01-2119471307-38-XXXX

REACH

No. CAS 75-05-8

1.2 Usos pertinentes identificados de la sustancia o de la mezcla y usos desaconsejados

Usos identificados Analisis quimico, Produccién quimica
En cumplimiento de las condiciones descritas en el anexo a
esta hoja de datos de seguridad.

1.3 Datos del proveedor de la ficha de datos de seguridad

Compaiiia Merck KGaA * 64271 Darmstadt * Alemania * Tel: +49 6151
72-0
Departamento PM-OQR * e-mail: PM_SDS_Supply@merckgroup.com
Responsable
1.4 Teléfono de Instituto Nacional de Toxicologia * Madrid * Tel: 91
emergencia 562 04 20

SECCION 2. Identificacion de los peligros
2.1 Clasificacion de la sustancia o de la mezcla

Clasificacion (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)

Liquido inflamable, Categoria 2, H225
Toxicidad aguda, Categoria 4, Oral, H302
Toxicidad aguda, Categoria 4, Inhalacién, H332
Toxicidad aguda, Categoria 4, Cutaneo, H312
Irritacidon ocular, Categoria 2, H319

Para el texto integro de las Declaraciones-H mencionadas en esta seccién, véase la Seccion 16.
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Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

2.2 Elementos de la etiqueta
Etiquetado (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)

Pictogramas de peligro

® &

Palabra de advertencia
Peligro

Indicaciones de peligro

H225 Liquido y vapores muy inflamables.

H302 + H312 + H332 Nocivo en caso de ingestidn, contacto con la piel o inhalacidn.
H319 Provoca irritacion ocular grave.

Consejos de prudencia

Prevencion

P210 Mantener alejado de fuentes de calor, chispas, Ilama abierta o superficies calientes.
No fumar.

P240 Conectar a tierra/enlace equipotencial del recipiente y del equipo de recepcion.
Intervencion

P302 + P352 EN CASO DE CONTACTO CON LA PIEL: Lavar con agua y jabon abundantes.
P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS 0JOS: Enjuagar con agua
cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes de contacto cuando estén
presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado.

Almacenamiento

P403 + P233 Almacenar en un lugar bien ventilado. Mantener el recipiente cerrado
herméticamente.

Etiquetado reducido (=125 ml)
Pictogramas de peligro

OB

Palabra de advertencia
Peligro

No. Indice 608-001-00-3

2.3 Otros peligros
Ninguno conocido.

SECCION 3. Composicion/ informacion sobre los componentes
3.1 Sustancia

Formula CHsCN C2HsN (Hill)
No. Indice 608-001-00-3
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Articulo nimero 100003

Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
No. CE 200-835-2
Masa molar 41,05 g/mol

Componentes peligrosos (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)
Nombre quimico (Concentracion)
No. CAS NUumero de registro Clasificacion

Acetonitrilo (<= 100 % )
La sustancia no cumple los criterios de PBT o mPmB segun el Reglamento ( CE) num. 1907/2006, anexo XIII.

75-05-8 01-2119471307-
38-XXXX Liguido inflamable, Categoria 2, H225
Toxicidad aguda, Categoria 4, H302
Toxicidad aguda, Categoria 4, H332
Toxicidad aguda, Categoria 4, H312
Irritacion ocular, Categoria 2, H319

Para el texto integro de las Declaraciones-H mencionadas en esta seccion, véase la Seccion 16.

3.2 Mezcla
No aplicable

SECCION 4. Primeros auxilios

4.1 Descripcion de los primeros auxilios
Tras inhalacion: aire fresco. En caso de parada respiratoria: Respiracién asistida o
por medios instrumentales. iSuministracion de oxigeno en caso necesario! Llamar
inmediatamente al médico.

En caso de contacto con la piel: Quitar inmediatamente todas las prendas
contaminadas. Aclararse la piel con agua/ducharse. Consultar a un médico.

Tras contacto con los ojos: aclarar con abundante agua. Consultar al oftalmodlogo.
Retirar las lentillas.

Tras ingestion: hacer beber agua inmediatamente (maximo 2 vasos). Consultar a un
médico.

4.2 Principales sintomas y efectos, agudos y retardados
Puede producir dolor de cabeza y mareo.
Para cianocompuestos y nitrilos en general: iMaxima precaucion! Posibilidad de
desprendimiento de cianhidrico. Bloqueo de la respiracion celular. Afecciones
cardiovasculares, dificultad respiratoria, pérdida del conocimiento.
efectos irritantes, Nausea, Vomitos, Convulsiones, Insuficiencia respiratoria, paro
respiratorio, paro cardiaco, Inconsciencia

4.3 Indicacion de toda atencion médica y de los tratamientos especiales que deban
dispensarse inmediatamente
No hay informacién disponible.

SECCION 5. Medidas de lucha contra incendios

5.1 Medios de extincion
Medios de extinciéon apropiados
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Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Agua, Espuma, Diéxido de carbono (CO2), Polvo seco

Medios de extinciéon no apropiados
No existen limitaciones de agentes extinguidores para esta sustancia/mez cla.

5.2 Peligros especificos derivados de la sustancia o la mezcla
Inflamable.
Prestar atencién al retorno de la llama.
Son posibles mezclas explosivas con el aire a temperaturas normales.
Los vapores son mas pesados que el aire y pueden expandirse a lo largo del suelo.
En caso de incendio posible formacién de gases de combustién o vapores
peligrosos.
El fuego puede provocar emanaciones de:
6xidos de nitrégeno, Acido cianhidrico (cianuro de hidrégeno)

5.3 Recomendaciones para el personal de lucha contra incendios
Equipo de proteccion especial para el personal de lucha contra incendios
Permanencia en el area de riesgo sblo con sistemas de respiracion artificiales e
independientes del ambiente. Proteccién de la piel mediante observacién de una
distancia de seguridad y uso de ropa protectora adecuada .

Otros datos

Separar el recipiente de la zona de peligro y refrigerarlo con agua. Reprimir los
gases/vapores/neblinas con agua pulverizada. Impedir la contaminacion de las
aguas superficiales o subterraneas por el agua que ha servido a la extincion de
incendios.

SECCION 6. Medidas en caso de vertido accidental

6.1 Precauciones personales, equipo de proteccion y procedimientos de emergencia
Indicaciones para el personal que no forma parte de los servicios de emergencia: No
respirar los vapores, aerosoles. Evitar el contacto con la sustancia. Aseglrese una
ventilacion apropiada. Manténgase alejado del calor y de las fuentes de ignicion.

Evacue el area de peligro, respete los procedimientos de emergencia, con sulte con
expertos.

Consejos para el personal de emergencia:

Equipo protector véase seccién 8.

6.2 Precauciones relativas al medio ambiente
No dejar que el producto entre en el sistema de alcantarillado. Riesgo de explosion.

6.3 Métodos y material de contencién y de limpieza
Cubra las alcantarillas. Recoja, una y aspire los derrames. Observe posibles
restricciones de materiales (véanse indicaciones en las secciénes 7 o 10). Recoger
con materiales absorbentes, p. ej. con Chemizorb®. Proceder a la eliminacién de los
residuos. Aclarar.

6.4 Referencia a otras secciones
Para indicaciones sobre el tratamiento de residuos, véase seccidn 13.
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Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

SECCION 7. Manipulacién y almacenamiento
7.1 Precauciones para una manipulacion segura

Consejos para una manipulacion segura
Observar las indicaciones de la etiqueta.

Trabajar bajo campana extractora. No inhalar la sustancia/la mezcla. Evitese la
generacion de vapores/aerosoles.

Indicaciones para la protecciéon contra incendio y explosion
Mantener apartado de las llamas abiertas, de las superficies calientes y de los focos
de ignicion. Tomar medidas de precaucidon contra descargas electrostaticas.

Medidas de higiene
Sustituir inmediatamente la ropa contaminada. Proteccién preventiva de la piel.
Lavar cara y manos al término del trabajo.

7.2 Condiciones de almacenamiento seguro, incluidas posibles incompatibilidades
Condiciones de almacenamiento
Conservar el envase herméticamente cerrado en un lugar seco y bien ventilado.
Manténgase alejado del calor y de las fuentes de ignicion.

Temperatura de almacenaje recomendada indicada en la etiqueta del producto.

7.3 Usos especificos finales
Véase el escenario de exposicién en el anexo de ésta FDS.

SECCION 8. Controles de exposiciéon/ proteccién individual
8.1 Parametros de control
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Articulo nimero 100003
Nombre del producto

Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Componentes con valores limite ambientales de exposicion profesional.

Componentes
Base Valor Limites
umbrales
Acetonitrilo (75-05-8)
EU ELV Clasificacion de
riesgo a la piel:
Limite maximo 40 ppm
permisible de 70 mg/m3
exposicion promedio
ponderado en tiempo
VLA (ES) Clasificacion de
riesgo a la piel:
Valor Limite 40 ppm

Ambiental-Exposicion 68 mg/m3
Diaria (VLA-ED)

Nivel sin efecto derivado (DNEL)
DNEL trabajador, agudo efectos sistémicos

DNEL trabajador, agudo Efectos locales
DNEL trabajador, crénico efectos sistémicos
DNEL trabajador, créonico efectos sistémicos

DNEL trabajador, crénico Efectos locales

Observaciones

Absorcion potencial a través de la piel.

Absorcion potencial a través de la piel.

inhalativo
inhalativo
dérmica

inhalativo

inhalativo

Procedimientos de control recomendados
Los métodos para la medicién de la atmdsfera del puesto de trabajo deben cumplir con los

requisitos de las normas DIN EN 482 y DIN EN 689.

Concentracion prevista sin efecto (PNEC)

PNEC Agua dulce

PNEC Agua de mar

PNEC Liberacion periddica al agua

PNEC sistema de depuracion de aguas residuales
PNEC Suelo

PNEC Sedimento de agua dulce

PNEC Sedimento marino

8.2 Controles de la exposicion

Medidas de ingenieria

10 mg/I
1 mg/I
10 mg/I

32 mg/I

3,02 mg/kg
45 mg/kg

4,5 mg/kg

68 mg/m3

68 mg/m3

32,2 mg/kg Peso corporal

68 mg/m3

68 mg/m3

Medidas técnicas y observacion de métodos adecuados de trabajo tienen pr ioridad
ante el uso de equipos de proteccion personal.

VVéase seccion 7.1.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Medidas de proteccion individual

Los tipos de auxiliares para proteccion del cuerpo deben elegirse especificamente
segun el puesto de trabajo en funciéon de la concentracion vy cantidad de la

sustancia peligrosa. Deberia aclararse con el suministrador la estabilidad de

los medios protectores frente a los productos quimicos.

Proteccion de los ojos/ la cara
Gafas de seguridad

Proteccion de las manos

Sumercion:
Material del guante: goma butilica
Espesor del guante: 0,7 mm
Tiempo de > 480 min
penetracién:

Salpicaduras:
Material del guante:  Policloropreno
Espesor del guante: 0,65 mm
Tiempo de > 30 min
penetracion:

Los guantes de proteccion indicados deben cumplir con las especificaciones de la
Directiva 89/686/EEC y con su norma resultante EN374, por ejemplo KCL 898
Butoject® (Sumercién), KCL 720 Camapren® (Salpicaduras).

Los tiempos de ruptura mencionados anteriormente han sido determinados
con muestras de material de los tipos de guantes recomendados en mediciones
de laboratorio de KCL segin EN374.

Esta recomendacion solo es valida para el producto mencionado en la ficha de
datos de seguridad, suministrado por nosotros y para el fin indicado. Al disolver o
mezclar en otras sustancias y cuando las condiciones difieran de las indicadas en
EN374, debe dirigirse al suministrador de guantes con distintivo CE (por ejem.
KCL GmbH, D-36124 Eichenzell, Internet: www.kcl.de)

Otras medidas de proteccion
Vestimenta protectora antiestatica retardante de la flama.

Proteccion respiratoria

necesaria en presencia de vapores/aerosoles.

Tipo de Filtro recomendado: Filtro A

El empresario debe garantizar que el mantenimiento, la limpieza y la prueba técnica
de los protectores respiratorios se hagan segun las instrucciones del productor de
las mismas. Estas medidas deben ser documentadas debidamente.

Controles de exposicion medioambiental
No dejar que el producto entre en el sistema de alcantarillado.
Riesgo de explosién.

SECCION 9. Propiedades fisicas y quimicas
9.1 Informacion sobre propiedades fisicas y quimicas basicas

Forma liquido
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero
Nombre del producto

100003
Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Color

Olor

Umbral olfativo
pH

Punto de fusién

Punto /intervalo de
ebullicidn

Punto de inflamacidn

Tasa de evaporacién
Inflamabilidad (sdlido, gas)
Limites inferior de
explosividad

Limite superior de
explosividad

Presion de vapor

Densidad relativa del vapor

Densidad

Densidad relativa
Solubilidad en agua
Coeficiente de reparto n-
octanol/agua
Temperatura de auto-
inflamacion
Temperatura de
descomposicién
Viscosidad, dinamica
Propiedades explosivas

Propiedades comburentes

9.2 Otros datos

incoloro

etérico

39,8 ppm

No hay informacidn disponible.
-45,7 °C

81,6 °C
a 1.013 hPa

2 °C
Método: c.c.

No hay informacidn disponible.
No hay informacion disponible.
3,0 %(v)
17 %(v)

97 hPa
a 20 °C

1,42

0,786 g/cm3
a 20 °C

No hay informacion disponible.

a 20 °C
soluble

log Pow: -0,34
(IUCLID) No es de esperar una bioacumulacion.

No hay informacién disponible.
Destilable sin descomposicién a presion normal.

0,316 mPa.s
a 25°C

No clasificado/a como explosivo/a.

ningun

Pagina 8 de 30

The life science business of Merck operates as MilliporeSigma in the US and Canada

MERRCK



FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
Temperatura de ignicidon 524 °C

SECCION 10. Estabilidad y reactividad

10.1 Reactividad
Los vapores pueden formar una mezcla explosiva con el aire.

10.2 Estabilidad quimica
sensible al calor
Destilable sin descomposicidon a presion normal.

10.3 Posibilidad de reacciones peligrosas
Posibles reacciones violentas con:

Bases fuertes, reductores fuertes
Riesgo de explosion con:
nitratos, percloratos, acido perclérico
acido sulfurico concentrado, con, Calor.
Peligro de ignicion o de formacidon de gases o vapores combustibles con:
Oxidantes, Acido nitrico
didxido de nitrégeno, con, Catalizador
Desprendimiento de gases o vapores peligrosos con:
Acidos

10.4 Condiciones que deben evitarse
Calentamiento.

10.5 Materiales incompatibles
goma, plasticos diversos

10.6 Productos de descomposicion peligrosos
en caso de incendio: véase seccion 5.

SECCION 11. Informacion toxicolégica
11.1 Informacion sobre los efectos toxicologicos

Toxicidad oral aguda
DL50 Raton: 617 mg/kg
Directrices de ensayo 401 del OECD

Sintomas: Nausea, Vomitos
Toxicidad aguda por inhalacion

Sintomas: Consecuencias posibles:, irritacion de las mucosas

Toxicidad cutanea aguda
Esta informaciéon no esta disponible.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Irritacion de la piel

Conejo

Resultado: No irrita la piel
Directrices de ensayo 404 del OECD

Irritacion ocular

Conejo

Resultado: Irritacién ocular

Directrices de ensayo 405 del OECD

Provoca irritacién ocular grave.
Sensibilizacion

Buehler Test Conejillo de indias

Resultado: negativo

Método: Directrices de ensayo 406 del OECD

Mutagenicidad en células germinales
Genotoxicidad in vivo

Prueba de micronucleos in vivo
Raton

machos y hembras

intraperitoneal

Resultado: negativo

Método: OECD TG 474

Genotoxicidad in vitro
Prueba de Ames
Salmonella typhimurium
Resultado: negativo

(Ficha de datos de Seguridad externa)

Mutagenicidad (ensayo de células de mamifero):
Mouse lymphoma test

Resultado: negativo

Método: OECD TG 476

Carcinogenicidad
Esta informacidn no esta disponible.

Toxicidad para la reproduccion
Esta informacién no esta disponible.

Teratogenicidad
Esta informacién no esta disponible.

Efectos CMR

Carcinogenicidad:

Los datos disponibles no permiten efectuar una clasificacién.
Mutagenicidad:

Los datos disponibles no permiten efectuar una clasificacién.
Teratogenicidad:

Los datos disponibles no permiten efectuar una clasificacion.
Toxicidad para la reproduccién:

Los datos disponibles no permiten efectuar una clasificacion.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Toxicidad especifica en determinados érganos - exposicion unica
La sustancia o mezcla no se clasifica como téxica especifica de drganos diana,
exposicion Unica.

Toxicidad especifica en determinados drganos - exposiciones repetidas
La sustancia o mezcla no se clasifica como téxica especifica de drganos diana,
exposicion repetida.

Peligro de aspiracion
Esta informacidn no esta disponible.

11.2 Otros datos
Tras absorcion:
Efectos sistémicos:
Insuficiencia respiratoria, Dolor de cabeza, Vértigo, Nausea, Convulsiones, paro
respiratorio, paro cardiaco, Inconsciencia
Los sintomas pueden retrasarse.
Para cianocompuestos y nitrilos en general: iMaxima precaucién! Posibilidad de
desprendimiento de cianhidrico. Blogueo de la respiracién celular. Afecciones
cardiovasculares, dificultad respiratoria, pérdida del conocimiento.
Las otras propiedades peligrosas no pueden ser excluidas.
Manipular con las precauciones de higiene industrial adecuadas, y respetar las
practicas de seguridad.

SECCION 12. Informacion ecolégica

12.1 Toxicidad
Toxicidad para los peces
Ensayo semiestatico CL50 Oryzias latipes (Ciprinodontidae de color rojo-naranja): >
100 mg/I; 96 h
Directrices de ensayo 203 del OECD

Toxicidad para las dafnias y otros invertebrados acuaticos

Ensayo semiestatico CE50 Daphnia magna (Pulga de mar grande): > 1.000 mg/I; 48
h

OECD TG 202

Ensayo semiestatico NOEC Daphnia magna (Pulga de mar grande): 960 mg/Il; 21 d
OECD TG 202

Toxicidad para las algas

Ensayo estatico CE50 Pseudokirchneriella subcapitata (alga verde): > 1.000 mg/I;
72 h

OECD TG 201

Ensayo estatico NOEC Pseudokirchneriella subcapitata (alga verde): > 1.000 mg/I;
72 h
OECD TG 201

IC5 Scenedesmus quadricauda (alga verde): 7.300 mg/Il; 8 d
(IUCLID) (concentracion toxica limite)

Toxicidad para las bacterias
EC5 Pseudomonas putida: 680 mg/l; 16 h
(IUCLID) (concentracion toxica limite)
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
12.2 Persistencia y degradabilidad
Biodegradabilidad
70 %; 21d
OECD TG 310

Facilmente biodegradable.

12.3 Potencial de bioacumulacién
Coeficiente de reparto n-octanol/agua
log Pow: -0,34

(IUCLID) No es de esperar una bioacumulacion.

Bioacumulacién

Factor de bioconcentracion (FBC): 0,3

Lepomis macrochirus (Pez-luna Blugill)

No se acumula significativamente en organismos.

Informacion procedente de los trabajos de referencia y de la literatura.

12.4 Movilidad en el suelo
Distribucion entre compartimentos medioambientales
Absorcion/Suelo
log Koc: 1,21

Movil en suelos (Literatura)

12.5 Resultados de la valoraciéon PBT y mPmB
La sustancia no cumple los criterios de PBT o mPmB segun el Reglamento ( CE)
num. 1907/2006, anexo XIII.

12.6 Otros efectos adversos
Estabilidad en el agua
DT50
> 9.999d
apH:7
(calculado) Hidroliza lentamente.

Informacién ecolégica complementaria
Efectos bioldgicos:

Peligroso para el agua potable.

La descarga en el ambiente debe ser evitada.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 100003

Nombre del producto

Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

SECCION 13. Consideraciones relativas a la eliminacién

Métodos para el tratamiento de residuos
Directiva sobre residuos 2008/98 nota / CE.

Los residuos deben eliminarse de acuerdo con normativas locales y nacion ales. Deje
los productos quimicos en sus recipientes originales. No los mezcle con otros
residuos. Maneje los recipientes sucios como el propio producto.

Consulte en www.retrologistik.com sobre procesos relativos a la devolucién de
productos quimicos o recipientes, o contactenos si tiene mas preguntas.

SECCION 14. Informacion relativa al transporte
Transporte por carretera (ADR/RID)

14.1 Numero ONU

14.2 Designacion oficial
de transporte de las
Naciones Unidas

14.3 Clase
14.4 Grupo de embalaje

14.5 Peligrosas
ambientalmente

14.6 Precauciones
particulares para los
usuarios

Caddigo de restricciones en
tuneles

Transporte fluvial (ADN)
No relevante

Transporte aéreo (IATA)
14.1 Niumero ONU

14.2 Designacion oficial
de transporte de las
Naciones Unidas

14.3 Clase

14.4 Grupo de embalaje

14.5 Peligrosas
ambientalmente

14.6 Precauciones
particulares para los
usuarios

UN 1648

Acetonitrilo

Si

D/E

UN 1648
ACETONITRILE

no

Transporte maritimo (IMDG)
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
14.1 Nimero ONU UN 1648

14.2 Designacion oficial ACETONITRILE
de transporte de las
Naciones Unidas

14.3 Clase 3
14.4 Grupo de embalaje 1II

14.5 Peligrosas --
ambientalmente

14.6 Precauciones Si
particulares para los

usuarios

EmS F-E S-D

14.7 Transporte a granel con arreglo al anexo II del Convenio Marpol 73/78
y del Caédigo IBC
No relevante

SECCION 15. Informacion reglamentaria

15.1 Reglamentacion y legislacion en materia de seguridad, salud y medio ambiente
especificas para la sustancia o la mezcla

Disposiciones legales de la CE

Legislacion sobre Riesgos SEVESO III

de Accidentes Graves LIQUIDOS INFLAMABLES
P5c
Cantidad 1: 5.000 t
Cantidad 2: 50.000 t

Restricciones Tomar nota de la Directiva 94/33/CEE sobre la proteccién

profesionales laboral de los jovenes.Obsérvense las restricciones
considerando la proteccién maternal de acue rdo con la
Directiva del Consejo 92/85/CEE o regulaciones mas
rigurosas nacionales.

Reglamento 1005/2009/CE relativo a no regulado
sustancias que agotan la capa de ozono

Reglamento (CE) n© 850/2004 del no regulado
Parlamento Europeo y del Consejo de 29 d e

abril de 2004 sobre contaminantes organicos

persistentes que modifica la Directiva

79/117/CEE
Sustancias extremadamente preocupantes Este producto no contiene sustancias
(SVHC) extremadamente preocupantes por

enc ima del limite legal de
concentracion correspondiente (= 0,1
% p/p) segu n la normativa CE n.°
1907/2006 (REACH), articulo 57.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Legislacion nacional
Clase de 3
almacenamiento

15.2 Evaluacion de la seguridad quimica

Se ha realizado una Valoracion de la Seguridad Quimica para esta sustancia.

SECCION 16. Otra informacién

Texto integro de las Declaraciones-H referidas en las secciones 2 y 3.

H225 Liguido y vapores muy inflamables.
H302 Nocivo en caso de ingestion.

H312 Nocivo en contacto con la piel.
H319 Provoca irritacion ocular grave.
H332 Nocivo en caso de inhalacién.

Consejos relativos a la formacion
Debe disponer a los trabajadores la informacion y la formacion practica suficientes.

Etiquetado
Pictogramas de peligro

O

Palabra de advertencia
Peligro

Indicaciones de peligro

H225 Liquido y vapores muy inflamables.

H302 + H312 + H332 Nocivo en caso de ingestidn, contacto con la piel o inhalacidn.
H319 Provoca irritacién ocular grave.

Consejos de prudencia

Prevencion

P210 Mantener alejado de fuentes de calor, chispas, Ilama abierta o superficies calientes.
No fumar.

P240 Conectar a tierra/enlace equipotencial del recipiente y del equipo de recepcion.
Intervencion

P302 + P352 EN CASO DE CONTACTO CON LA PIEL: Lavar con agua y jabdén abundantes.
P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS 0JOS: Enjuagar con agua
cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes de contacto cuando estén
presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado.

Almacenamiento

P403 + P233 Almacenar en un lugar bien ventilado. Mantener el recipiente cerrado
herméticamente.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Una explicacion de las abreviaturas y los acrénimos utilizados en la ficha de
datos de seguridad

Puede consultar las abreviaturas y acronimos utilizados en www.wikipedia.org.

Representante regional

Merck Chemical and Life Science, S.A.|

C/ Maria de Molina, 40|28006 Madrid - Espafia |
Tel: +34 935655500 | Fax: +34 935440000 |
email:SCM.Chemicals.ES@merckgroup.com |
www.merck.es

Los datos suministrados en ésta ficha de seguridad se basan a nuestro actual conocimiento. Describen
tan sdlo las medidas de seguridad en el manejo de éste producto y no representan una garantia sobre
las propiedades descritas del mismo.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

ESCENARIOS DE EXPOSICION 1 (Uso industrial)

1. Uso industrial Analisis quimico, Produccion quimica)

Sectores de uso final

SU 3 Usos industriales: Usos de sustancias como tales o en preparados en
emplazamientos industriales

SU9 Fabricacion de productos quimicos finos

SU 10 Formulacidén [mezcla] de preparados y/ o reenvasado (sin incluir aleaciones)

Categoria de productos quimicos

PC19 Sustancias intermedias

PC21 Productos quimicos de laboratorio

Categorias de proceso

PROC1 Uso en procesos cerrados, exposicion improbable

PROC2 Utilizacion en procesos cerrados y continuos con exposicién ocasional
controlada

PROC3 Uso en procesos por lotes cerrados (sintesis o formulacion)

PROCH4 Utilizacion en procesos por lotes y de otro tipo (sintesis) en los que se puede

producir la exposicion

PROC5 Mezclado en procesos por lotes para la formulacion de preparados y articulos

(fases multiples y/ o contacto significativo)

PROC8a Transferencia de sustancias o preparados (carga/ descarga) de o hacia buques

0 grandes contenedores en instalaciones no especializadas

PROC8b  Transferencia de sustancias o preparados (carga/ descarga) de o hacia buques

o0 grandes contenedores en instalaciones especializadas

PROC9 Transferencia de sustancias o preparados en pequefios contenedores (lineas de

llenado especializadas, incluido el pesaje)
PROC15 Uso como reactivo de laboratorio

Categorias de emision al medio ambiente

ERC1 Fabricacion de sustancias

ERC2 Formulacién de preparados

ERC4 Uso industrial de auxiliares tecnolégicos en procesos y productos, que no
forman parte de articulos

ERCé6a Uso industrial que da lugar a la fabricacién de otra sustancia (uso de
sustancias intermedias)

ERC6D Uso industrial de auxiliares tecnoldgicos reactivos

2. Escenario contributivo: condiciones de operacion y medidas de gestion de riesgos
2.1 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion ambiental para: ERC1, SpERC

ESVOC 1

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 8500 t

Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
NUmero de dias de emision al 300
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Articulo nimero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
afio
Factor de emision o de 0,5 %
descarga: Aire
Factor de emisién o de 1%
descarga: Agua
Factor de emisién o de 0,01 %

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta de tratamiento de aguas residuales in situ

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Lodos residuales no deben ser desechados a la

naturaleza.

2.2 Escenario de contribucién que controla la exposicion ambiental para: ERC2

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 5¢t

Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emisién al 20

afo

Factor de emision o de 2,5 %
descarga: Aire

Factor de emision o de 2%
descarga: Agua

Factor de emisién o de 0,01 %

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Por propagacion como el peor escenario

2.3 Escenario de contribucién que controla la exposicion ambiental para: ERC4

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 500t

Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental

NUmero de dias de emision al 200
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ano
Factor de emision o de 100 %
descarga: Aire
Factor de emisién o de 100 %
descarga: Agua
Factor de emisién o de 5%

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Por propagacién como el peor escenario

Observaciones La concentracion en la planta de tratamiento de aguas

debe se inferior al valor PNEC STP

2.4 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion ambiental para: ERC6a

Cantidad utilizada

Cantidad anual por sitio 1000 t
Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emision al 100
afo
Factor de emision o de 5%
descarga: Aire
Factor de emision o de 2%
descarga: Agua
Factor de emision o de 0,10 %

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Por propagacion como el peor escenario

2.5 Escenario de contribucién que controla la exposicion ambiental para: ERC6b

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 1000 t

Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
Numero de dias de emision al 100
afo
Factor de emisién o de 0,10 %
descarga: Aire
Factor de emision o de 5 %
descarga: Agua
Factor de emisién o de 0,025 %

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Por propagacién como el peor escenario

2.6 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion de los trabajadores para:
PROC1, PROC2, PROC3, PROC4, PROCS8b, PROC15

Caracteristicas del producto

Concentracion de la sustancia Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el
en la Mezcla/Articulo producto.

Forma fisica (en el momento Liquido, moderadamente volatil

del uso)

Temperatura de procesos < 20 °C

Frecuencia y duraciéon del uso
Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicion de los trabajadores
Al exterior / Al Interior Zona interior sin aspiracion local (LEV)

Medidas y condiciones técnicas
Proporcione un buen nivel de ventilaciéon general.

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersion y exposicion
Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Condiciones y medidas relacionadas con la proteccion personal, la higiene y la
evaluacion de la salud

Utilice guantes adecuados aprobados por EN374.
Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacion de Seguridad
Quimica REACH

Asesoramiento adicional sobre Utilice proteccion adecuada para los ojos. Utilice
buenas practicas indumentaria adecuada para evitar la exposicion de la
piel.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

2.7 Escenario de contribucién que controla la exposicion de los trabajadores para:
PROC5, PROC8a, PROC9

Caracteristicas del producto

Concentracion de la sustancia Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el
en la Mezcla/Articulo producto.

Forma fisica (en el momento Liguido, moderadamente volatil

del uso)

Temperatura de procesos < 20 °C

Frecuencia y duracion del uso
Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicion de los trabajadores
Al exterior / Al Interior Zona interior con aspiracién local (LEV)
Observaciones No se ha usado un factor de reduccién de ventilacién

de escape local (VE L) para calcular las estimaciones
de la exposicién dérmica.

Medidas y condiciones técnicas
Proporcione un buen nivel de ventilacién general.

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersion y exposiciéon
Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Condiciones y medidas relacionadas con la proteccion personal, la higiene y la
evaluacion de la salud

Utilice guantes adecuados aprobados por EN374.
Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacién de Seguridad
Quimica REACH

Asesoramiento adicional sobre Utilice proteccién adecuada para los ojos. Utilice
buenas practicas indumentaria adecuada para evitar la exposicién de la
piel.

3. Estimacion de la exposicion y referencia a su fuente
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Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Medio Ambiente

Descriptor de Método de Evaluacion de la

CS uso Mseguro Compartimento RCR exposicion

2.1 ERC1 Agua dulce 0,175 EUSES
Sedimento de agua 0,175 EUSES
dulce
Agua de mar 0,175 EUSES
Sedimento marino 0,175 EUSES
Suelo < 0,01 EUSES
sistema de < 0,01 EUSES
depuracion de aguas
residuales

2.2 ERC2 Agua dulce < 0,01 EUSES
Sedimento de agua < 0,01 EUSES
dulce
Agua de mar < 0,01 EUSES
Sedimento marino < 0,01 EUSES
Suelo < 0,01 EUSES
sistema de < 0,01 EUSES
depuracion de aguas
residuales

2.3 ERC4 Agua dulce 0,32 EUSES
Sedimento de agua 0,32 EUSES
dulce
Agua de mar 0,32 EUSES
Sedimento marino 0,32 EUSES
Suelo 0,82 EUSES
sistema de 1 EUSES
depuracion de aguas
residuales

2.4 ERCé6a Agua dulce 0,12 EUSES
Sedimento de agua 0,12 EUSES
dulce
Agua de mar 0,12 EUSES
Sedimento marino 0,12 EUSES
Suelo 0,66 EUSES
sistema de 0,39 EUSES
depuracion de aguas
residuales

2.5 ERC6b Agua dulce 0,30 EUSES
Sedimento de agua 0,30 EUSES
dulce
Agua de mar 0,30 EUSES
Sedimento marino 0,30 EUSES
Suelo 0,16 EUSES
sistema de 0,97 EUSES
depuracion de aguas
residuales
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD

de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero
Nombre del producto

100003

Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Trabajadores

Descriptor de

Duracion de la exposicion,

Método de Evaluacion de la

CS uso ruta, efecto RCR exposiciéon

2.6 PROC1 larga duracion, inhalativo, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, combinado, sistémico < 0,01

2.6 PROC2 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,13 ECETOC TRA 3
larga duracion, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, combinado, sistémico 0,13

2.6 PROC3 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,25 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,25

2.6 PROC4 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,50 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,04 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,55

2.6 PROC8b larga duracion, inhalativo, sistémico 0,63 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,09 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,71

2.6  PROC15 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,25 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3
larga duracion, combinado, sistémico 0,25

2.7 PROC5 larga duracion, inhalativo, sistémico 0,13 ECETOC TRA 3
larga duracion, dermal, sistémico 0,09 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,21

2.7 PROCS8a larga duracioén, inhalativo, sistémico 0,13 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,09 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,21

2.7 PROC9 larga duracioén, inhalativo, sistémico 0,13 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico 0,04 ECETOC TRA 3
larga duracién, combinado, sistémico 0,17

Los parametros patrones y las eficiencias del modelo de evaluacién de la exposicion

aplicada fueron utilizados para el calculo ( @ menos que se indique otra cosa).
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Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

4. Orientacion al Usuario Intermedio para evaluar si trabaja dentro de los limites fijados
por el Escenario de Exposicion

Consulte los documentos siguientes: ECHA Guidance on information requirements and
chemical safety assessment Chapter R.12: Use descriptor system; ECHA Guidance for
downstream users; ECHA Guidance on information requirements and chemical safety
assessment Part D: Exposure Scenario Building, Part E: Risk Characterisation and Part G:
Extending the SDS; VCI/Cefic REACH Practical Guides on Exposure Assessment and
Communications in the Supply Chain; CEFIC Guidance Specific Environmental Release

Categories (SPERCs).
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Para escalar la evaluacién de la exposicidén laboral conducida con ECETOC TRA consulte la
herramienta de Merck ScIDeEx® bajo www.merckmillipore.com/scideex.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

ESCENARIOS DE EXPOSICION 2 (Uso profesional)

1. Uso profesional Analisis quimico, Producciéon quimica)

Sectores de uso final
SuU 22 Usos profesionales: Ambito publico (administracidon, educacién, espectaculos,
servicios, artesania)

Categoria de productos quimicos
PC21 Productos quimicos de laboratorio

Categorias de proceso
PROC15 Uso como reactivo de laboratorio

Categorias de emision al medio ambiente

ERC2 Formulacién de preparados

ERC6a Uso industrial que da lugar a la fabricacién de otra sustancia (uso de
sustancias intermedias)

ERC6b Uso industrial de auxiliares tecnoldgicos reactivos

2. Escenario contributivo: condiciones de operacion y medidas de gestion de riesgos
2.1 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion ambiental para: ERC2

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 5t

Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emision al 20

afio

Factor de emision o de 2,5 %
descarga: Aire

Factor de emision o de 2%
descarga: Agua

Factor de emisién o de 0,01 %

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Por propagacion como el peor escenario

2.2 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion ambiental para: ERC6a

Cantidad utilizada
Cantidad anual por sitio 1000 t
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Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emision al 100
afio
Factor de emision o de 5%
descarga: Aire
Factor de emision o de 2%
descarga: Agua
Factor de emision o de 0,10 %

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Por propagacién como el peor escenario

2.3 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion ambiental para: ERC6b

Cantidad utilizada

Cantidad anual por sitio 1000 t
Otras condiciones operacionales dadas que afectan la exposicion ambiental
Numero de dias de emision al 100
afo
Factor de emisién o de 0,10 %
descarga: Aire
Factor de emision o de 5%
descarga: Agua
Factor de emision o de 0,025 %

descarga: Suelo

Condiciones y medidas relacionadas con la planta municipal de tratamiento de aguas
residuales

Tipo de Planta de Tratamiento Planta municipal de tratamiento de aguas residuales

de Aguas Residuales

Velocidad de flujo del efluente 2.000 000043

en la planta de tratamiento de

aguas residuales

Tratamiento de Lodos Por propagacion como el peor escenario

2.4 Escenario de contribuciéon que controla la exposicion de los trabajadores para:
PROC15

Caracteristicas del producto
Concentracion de la sustancia Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el
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en la Mezcla/Articulo producto.
Forma fisica (en el momento Liguido, moderadamente volatil
del uso)
Temperatura de procesos < 20 °C

Frecuencia y duracion del uso
Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicion de los trabajadores
Al exterior / Al Interior Zona interior sin aspiracion local (LEV)

Medidas y condiciones técnicas
Proporcione un buen nivel de ventilacién general.

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersion y exposicion
Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Condiciones y medidas relacionadas con la proteccion personal, la higiene y la
evaluacion de la salud

Utilice guantes adecuados aprobados por EN374.
Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacion de Seguridad

Quimica REACH

Asesoramiento adicional sobre Utilice proteccion adecuada para los ojos. Utilice
buenas practicas indumentaria adecuada para evitar la exposicién de la
piel.

3. Estimacioén de la exposiciéon y referencia a su fuente
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Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Medio Ambiente

Descriptor de Método de Evaluacion de la

CS uso Mseguro Compartimento RCR exposicion

2.1 ERC2 Agua dulce < 0,01 EUSES
Sedimento de agua < 0,01 EUSES
dulce
Agua de mar < 0,01 EUSES
Sedimento marino < 0,01 EUSES
Suelo < 0,01 EUSES
sistema de < 0,01 EUSES
depuracion de aguas
residuales

2.2 ERCé6a Agua dulce 0,12 EUSES
Sedimento de agua 0,12 EUSES
dulce
Agua de mar 0,12 EUSES
Sedimento marino 0,12 EUSES
Suelo 0,66 EUSES
sistema de 0,39 EUSES
depuracion de aguas
residuales

2.3 ERCe6b Agua dulce 0,30 EUSES
Sedimento de agua 0,30 EUSES
dulce
Agua de mar 0,30 EUSES
Sedimento marino 0,30 EUSES
Suelo 0,16 EUSES
sistema de 0,97 EUSES
depuracion de aguas
residuales

Trabajadores
Descriptor de Duracion de la exposicion, Método de Evaluacion de la
CS uso ruta, efecto RCR exposicion
2.4 PROC15 larga duracioén, inhalativo, sistémico 0,25 ECETOC TRA 3
larga duracién, dermal, sistémico < 0,01 ECETOC TRA 3

larga duracion, combinado, sistémico 0,25

Los parametros patrones y las eficiencias del modelo de evaluacion de la exposicidon
aplicada fueron utilizados para el calculo ( @ menos que se indique otra cosa).
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Articulo niumero 100003
Nombre del producto Acetonitrilo p.a. EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

4. Orientacion al Usuario Intermedio para evaluar si trabaja dentro de los limites fijados
por el Escenario de Exposicion

Consulte los documentos siguientes: ECHA Guidance on information requirements and
chemical safety assessment Chapter R.12: Use descriptor system; ECHA Guidance for
downstream users; ECHA Guidance on information requirements and chemical safety
assessment Part D: Exposure Scenario Building, Part E: Risk Characterisation and Part G:
Extending the SDS; VCI/Cefic REACH Practical Guides on Exposure Assessment and
Communications in the Supply Chain; CEFIC Guidance Specific Environmental Release
Categories (SPERCs).

Para escalar la evaluacion de la exposicion laboral conducida con ECETOC TRA consulte la
herramienta de Merck ScIDeEx® bajo www.merckmillipore.com/scideex.

La marca que aparece en el encabezado y/o el pie de pagina de este documento puede
no coincidir visualmente con el producto adquirido mientras hacemos la transicion de
nuestra marca. Sin embargo, toda la informaciéon del documento relativa al producto
permanece sin cambios y coincide con el producto solicitado. Para mas informacion,
pongase en contacto con misbranding@sial.com
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD

de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006
Fecha de revision 31.07.2018 Version 15.5

SECCION 1. Identificacion de la sustancia o la mezclay de la sociedad o la empresa
1.1 Identificador del producto

Articulo nimero 109731

Denominacién Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Numero de registro REACH  01-2119444314-46-XXXX
No. CAS 109-99-9

1.2 Usos pertinentes identificados de la sustancia o de la mezclay usos desaconsejados

Usos identificados Analisis quimico
En cumplimiento de las condiciones descritas en el anexo a esta hoja

de datos de seguridad.

1.3 Datos del proveedor de la ficha de datos de seguridad

Compainia Merck KGaA * 64271 Darmstadt * Alemania * Tel: +49 6151 72-0

Departamento Responsable LS-QHC * e-mail: prodsafe@merckgroup.com

1.4 Teléfono de emergencia Instituto Nacional de Toxicologia * Madrid * Tel: 91 562 04 20

SECCION 2. Identificacion de los peligros
2.1 Clasificacion de la sustancia o de la mezcla
Clasificacion (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catdlogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 109731

Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Liquido inflamable, Categoria 2, H225

Toxicidad aguda, Categoria 4, Oral, H302

Irritacion ocular, Categoria 2, H319

Carcinogenicidad, Categoria 2, H351

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - exposicion Unica, Categoria 3, Sistema respiratorio,
H335

Para el texto integro de las Declaraciones-H mencionadas en esta seccion, véase la Seccién 16.

2.2 Elementos de la etiqueta
Etiguetado (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)

Pictogramas de peligro

® @b

Palabra de advertencia

Peligro

Indlicaciones de peligro

H225 Liquido y vapores muy inflamables.
H302 Nocivo en caso de ingestion.

H319 Provoca irritaciéon ocular grave.
H335 Puede irritar las vias respiratorias.
H351 Se sospecha que provoca cancer.

EUHO019 Puede formar perdxidos explosivos.

Consejos de prudencia

Prevencion

P210 Mantener alejado del calor, de superficies calientes, de chispas, de llamas abiertas y de
cualquier otra fuente de ignicion. No fumar.

P240 Conectar a tierra/enlace equipotencial del recipiente y del equipo de recepcion.
Intervencion

P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS OJOS: Enjuagar con agua

cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes de contacto cuando estén presentes y

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 109731
Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado.
P308 + P313 EN CASO DE exposicién manifiesta o presunta: Consultar a un médico.
Almacenamiento

P403 + P233 Almacenar en un lugar bien ventilado. Mantener el recipiente cerrado herméticamente.

Etiquetado reducido (€125 ml)

Pictogramas de peligro

® @

Palabra de advertencia
Peligro

Indlicaciones de peligro

H351 Se sospecha que provoca cancer.

Consejos de prudencia
P210 Mantener alejado del calor, de superficies calientes, de chispas, de llamas abiertas y de cualquier otra fuente de
ignicion. No fumar.

P308 + P313 EN CASO DE exposicién manifiesta o presunta: Consultar a un médico.

No. Indice 603-025-00-0

2.3 Otros peligros
Ninguno conocido.

SECCION 3. Composicion/ informacion sobre los componentes
3.1 Sustancia

Formula C4HsO C4HsO (Hill)
No. Indice 603-025-00-0

No. CE 203-726-8

Masa molar 72,11 g/mol

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 109731

Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Componentes peligrosos (REGLAMENTO (CE) No 1272/2008)
Nombre quimico (Concentracion)

No. CAS Numero de registro Clasificacion
Tetrahidrofurano (>=50 % - <=100 % )

La sustancia no cumple los criterios de PBT o mPmB segun el Reglamento ( CE) num. 1907/2006, anexo X/II.

109-99-9 01-2119444314-46-
XXXX Liquido inflamable, Categoria 2, H225
Toxicidad aguda, Categoria 4, H302
Irritaciéon ocular, Categoria 2, H319
Carcinogenicidad, Categoria 2, H351
Toxicidad especifica en determinados 6rganos - exposicion

Unica, Categoria 3, H335

Para el texto integro de las Declaraciones-H mencionadas en esta seccion, véase la Seccién 16.

3.2 Mezcla
No aplicable

SECCION 4. Primeros auxilios
4.1 Descripcion de los primeros auxilios
Tras inhalacion: aire fresco. Llamar al médico.

En caso de contacto con la piel: Quitar inmediatamente todas las prendas contaminadas.

Aclararse la piel con agua/ducharse. Consultar a un médico.

Tras contacto con los ojos: aclarar con abundante agua. Consultar al oftalmélogo. Retirar las

lentillas.

Tras ingestion: hacer beber agua inmediatamente (maximo 2 vasos). Consultar a un médico.

4.2 Principales sintomas y efectos, agudos y retardados
efectos irritantes, Tos, Insuficiencia respiratoria, narcosis, suefo

4.3 Indicacion de toda atencion médicay de los tratamientos especiales que deban dispensarse
inmediatamente

No hay informacion disponible.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
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Articulo nimero 109731
Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

SECCION 5. Medidas de lucha contra incendios
5.1 Medios de extincion
Medios de extincion apropiados

Agua, Espuma, Diéxido de carbono (CO2), Polvo seco

Medlios de extincion no apropiados

No existen limitaciones de agentes extinguidores para esta sustancia/mez cla.

5.2 Peligros especificos derivados de la sustancia o la mezcla
Inflamable.

Los vapores son mas pesados que el aire y pueden expandirse a lo largo del suelo.
Son posibles mezclas explosivas con el aire a temperaturas normales.
Prestar atencion al retorno de la llama.

En caso de incendio posible formaciéon de gases de combustion o vapores peligrosos.

5.3 Recomendaciones para el personal de lucha contra incendios
Equipo de proteccion especial para el personal de lucha contra incendios

Permanencia en el area de riesgo sélo con sistemas de respiracion artificiales e independientes
del ambiente. Proteccién de la piel mediante observacion de una distancia de seguridad y uso

de ropa protectora adecuada .

Oiros datos
Separar el recipiente de la zona de peligro y refrigerarlo con agua. Impedir la contaminacién de

las aguas superficiales o subterraneas por el agua que ha servido a la extincién de incendios.

SECCION 6. Medidas en caso de vertido accidental
6.1 Precauciones personales, equipo de proteccién y procedimientos de emergencia
Indicaciones para el personal que no forma parte de los servicios de emergencia: No respirar los

vapores, aerosoles. Evitar el contacto con la sustancia. Asegurese una ventilacién apropiada.
Manténgase alejado del calor y de las fuentes de ignicion. Evacue el érea de peligro, respete los

procedimientos de emergencia, con sulte con expertos.
Consejos para el personal de emergencia:

Equipo protector véase seccién 8.

6.2 Precauciones relativas al medio ambiente

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

No dejar que el producto entre en el sistema de alcantarillado. Riesgo de explosion.

6.3 Métodos y material de contencién y de limpieza
Cubra las alcantarillas. Recoja, una y aspire los derrames. Observe posibles restricciones de

materiales (véanse indicaciones en las secciones 7 o 10). Recoger cuidadosamente con

agentes absorbentes de liquidos, p.ej. Chemizorb®. Afadir a residuos a tratar. Aclarar.

6.4 Referencia a otras secciones
Para indicaciones sobre el tratamiento de residuos, véase seccion 13.

SECCION 7. Manipulacién y almacenamiento
7.1 Precauciones para una manipulacién segura

Consejos para una manipulacion segura
Trabajar bajo campana extractora. No inhalar la sustancia/la mezcla. Evitese la generacion de

vapores/aerosoles.
Observar las indicaciones de la etiqueta.

Indicaciones para la proteccion contra incendio y explosion

Mantener apartado de las llamas abiertas, de las superficies calientes y de los focos de ignicién.

Tomar medidas de precaucion contra descargas electrostaticas.

Medlidas de higiene
Sustituir inmediatamente la ropa contaminada. Proteccion preventiva de la piel. Lavar cara 'y

manos al término del trabajo.

7.2 Condiciones de almacenamiento seguro, incluidas posibles incompatibilidades
Condiciones de almacenamiento
Conservar el envase herméticamente cerrado en un lugar seco y bien ventilado. Manténgase

alejado del calor y de las fuentes de ignicion. Protejido de la luz.

Temperatura de almacenaje recomendada indicada en la etiqueta del producto.

7.3 Usos especificos finales
Véase el escenario de exposicion en el anexo de ésta FDS.

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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SECCION 8. Controles de exposicion/ proteccion individual
8.1 Pardmetros de control

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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Nombre del producto

109731

Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Componentes con valores limite ambientales de exposicion profesional.

Componentes

Base Valor Limites

umbrales

Tetrahidrofurano (109-99-9)

EU ELV Limite maximo 50 ppm
permisible de exposicion 150 mg/m3
promedio ponderado en
tiempo
Limite Permisible 100 ppm
Temporal: 300 mg/m3
Clasificacion de riesgo a
la piel:

VLA (ES) Clasificacion de riesgo a
la piel:

Valor Limite Ambiental- 100 ppm
Exposicion de Corta 300 mg/m3
Duracion (VLA-EC)

Valor Limite Ambiental- 50 ppm
Exposiciéon Diaria (VLA- 150 mg/m3

ED)

Nivel sin efecto derivado (DNEL)

DNEL trabajador, cronico
DNEL trabajador, crénico
DNEL trabajador, crénico
DNEL consumidor,
prolongado

DNEL consumidor,
prolongado

DNEL consumidor, agudo

DNEL consumidor, agudo

Efectos locales

efectos sistémicos

efectos sistémicos

efectos sistémicos

efectos sistémicos

Efectos locales

efectos sistémicos

Procedimientos de control recomendados

Observaciones

Absorcion potencial a través de la piel.

Absorcion potencial a través de la piel.

inhalativo

inhalativo

dérmica

inhalativo

dérmica

inhalativo

inhalativo

150 mg/m3

150 mg/m3

25 mg/kg Peso corporal

62 mg/m3

15 mg/kg Peso corporal

150 mg/m3

150 mg/m3

Los métodos para la medicion de la atmésfera del puesto de trabajo deben cumplir con los requisitos de las
normas DIN EN 482 y DIN EN 689.

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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Concentracion prevista sin efecto (PNEC)

PNEC Agua dulce 4,32 mg/l
PNEC Sedimento de agua dulce 23,3 mg/kg
PNEC Agua de mar 0,432 mg/l
PNEC Sedimento marino 2,33 mg/kg
PNEC sistema de depuracion de aguas residuales 4,6 mg/l
PNEC Suelo 2,13 mg/kg
PNEC Liberacion periddica al agua 21,6 mgl/l

8.2 Controles de la exposicion

Medidas de ingenieria
Medidas técnicas y observacion de métodos adecuados de trabajo tienen pr ioridad ante el uso
de equipos de proteccidn personal.

Véase seccion 7.1.

Medidas de proteccion individual
Los tipos de auxiliares para proteccion del cuerpo deben elegirse especificamente segun el

puesto de trabajo en funcién de la concentracion vy cantidad de la sustancia peligrosa.
Deberia aclararse con el suministrador la estabilidad de los medios protectores frente a los

productos quimicos.

Proteccion de los ojos/ la cara

Gafas de seguridad

Proteccion de las manos

Salpicaduras:
Material del guante: goma butilica
Espesor del guante: 0,7 mm

Tiempo de penetracion: > 10 min

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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Los guantes de proteccion indicados deben cumplir con las especificaciones de la Directiva
89/686/EEC y con su norma resultante EN374, por ejemplo KCL 898 Butoject® (Salpicaduras).
Los tiempos de ruptura mencionados anteriormente han sido determinados con
muestras de material de los tipos de guantes recomendados en mediciones de laboratorio de
KCL segun EN374.

Esta recomendacion solo es valida para el producto mencionado en la ficha de datos de
seguridad, suministrado por nosotros y para el fin indicado. Al disolver o mezclar en otras
sustancias y cuando las condiciones difieran de las indicadas en EN374, debe dirigirse al
suministrador de guantes con distintivo CE (por ejem. KCL GmbH, D-36124 Eichenzell,

Internet: www.kcl.de)

Oftras medidas de proteccion

Vestimenta protectora antiestatica retardante de la flama.

Proteccion respiratoria

necesaria en presencia de vapores/aerosoles.

Tipo de Filtro recomendado: Filtro A

El empresario debe garantizar que el mantenimiento, la limpieza y la prueba técnica de los
protectores respiratorios se hagan segun las instrucciones del productor de las mismas. Estas

medidas deben ser documentadas debidamente.

Controles de exposicién medioambiental
No dejar que el producto entre en el sistema de alcantarillado.

Riesgo de explosion.

SECCION 9. Propiedades fisicas y quimicas
9.1 Informacién sobre propiedades fisicas y quimicas basicas

Forma liquido

Color incoloro

Olor etérico

Umbral olfativo No hay informacién disponible.

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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pH

Punto de fusion

Punto /intervalo de ebullicién

Punto de inflamacién

Tasa de evaporacion

Inflamabilidad (sélido, gas)

Limites inferior de explosividad

Limite superior de explosividad

Presién de vapor

Densidad relativa del vapor

Densidad

Densidad relativa

Solubilidad en agua

7-8
a 200 g/l
20 °C

-108,5 °C

65-66 °C
a 1.013 hPa

-21,56°C

Método: c.c.

No hay informacion disponible.

No hay informacion disponible.

1,5 %(v)

12,4 %(v)

173 hPa
a 20°C

2,5

0,89 g/cm3
a20°C

No hay informacién disponible.

a20°C

soluble

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
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Articulo numero 109731

Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
Coeficiente de reparto n- log Pow: 0,45 (25 °C)
octanol/agua Directrices de ensayo 107 del OECD

No es de esperar una bioacumulacion.

Temperatura de auto- 215 °C
inflamacion Método: DIN 51794

Temperatura de descomposicién Destilable sin descomposicion a presién normal.

Viscosidad, dinamica 0,48 mPa.s
a20°C
Propiedades explosivas No clasificado/a como explosivo/a.
Propiedades comburentes ningun
Peroxidos Puede formar peréxidos explosivos.

9.2 Otros datos

ningun

SECCION 10. Estabilidad y reactividad
10.1 Reactividad
Los vapores pueden formar una mezcla explosiva con el aire.

Formacion posible de peroxidos.

10.2 Estabilidad quimica
Sensibilidad a la luz

Sensible al aire.

Estabilizador

Butilhidroxitolueno

10.3 Posibilidad de reacciones peligrosas
Con las siguientes sustancias existe peligro de explosion y/o de formacion de gases toxicos:

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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hidréxidos alcalinos, Bromo, Hidruro calcico, hidruros, Potasio, hidruro de aluminio v litio, Tionilo

cloruro, Oxidantes, Oxigeno
Aminofenol, con, Perdxidos
Reaccion exotérmica con:

Acidos, Tetracloruro de titanio, halogenuros, peréxidos

10.4 Condiciones que deben evitarse
Calentamiento.

Destilacion (peligro de explosion).

10.5 Materiales incompatibles
goma, plasticos diversos, Estaino

10.6 Productos de descomposicidn peligrosos
Peroxidos

SECCION 11. Informacién toxicologica
11.1 Informacion sobre los efectos toxicologicos

Toxicidad oral aguda
DL50 Rata: 1.650 mg/kg

(ECHA)
Sintomas: Irritacion de las membranas mucosas

Toxicidad aguda por inhalacion

Sintomas: irritacion de las mucosas, Tos, Insuficiencia respiratoria, Consecuencias posibles:,

perjudica las vias respiratorias

Toxicidad cutanea aguda

Esta informacién no esta disponible.

Irritacion de la piel

Una exposicién repetida o prolongada puede causar irritacion de la piel y dermatitis debido a las

propiedades desengrasantes del producto.

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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Irritacion ocular
Conejo

Resultado: Irritacidon ocular

(IUCLID)

Provoca irritacion ocular grave.
Sensibilizacion

Test de sensibilizacion: Conejillo de indias

Resultado: negativo

(IUCLID)
Experiencia humana

Resultado: negativo

(IUCLID)

Mutagenicidad en células germinales
Genofoxicidad in vitro
Prueba de Ames

Resultado: negativo

(IUCLID)

Carcinogenicidad

Esta informacién no esté disponible.

Toxicidad para la reproduccion

No hay sospecha de que perjudique la capacidad reproductora. (Literatura)

Terafogenicidad

Esta informacion no esta disponible.

Efectos CMR
Carcinogenicidad:

Se sospecha que provoca cancer.
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Toxicidad especifica en determinados drganos - exposicion unica
Puede irritar las vias respiratorias.

Organos diana: Sistema respiratorio

Toxicidad especifica en determinados drganos - exposiciones repetidas

Esta informacion no esta disponible.

Peligro de aspiracion

Esta informacion no esta disponible.

11.2 Otros datos
A dosis elevadas:

suefno, narcosis
Las otras propiedades peligrosas no pueden ser excluidas.

El producto debe manejarse con especial cuidado.

SECCION 12. Informacién ecoldgica
12.1 Toxicidad
Toxicidad para los peces
Ensayo dinamico CL50 Pimephales promelas (Piscardo de cabeza gorda): 2.160 mg/l; 96 h

Directrices de ensayo 203 del OECD

Toxicidad para las dafnias y ofros invertebrados acuaticos
Ensayo estatico CE50 Daphnia magna (Pulga de mar grande): 3.485 mg/l; 48 h
OECD TG 202

Toxicidad para las algas

Prueba de inhibicion de multiplicacion celular IC5 Scenedesmus quadricauda (alga verde): 3.700
mg/l; 8 d

(concentracion toxica limite)

Toxicidad para las bacterias

Ensayo estatico CI50 lodo activado: 460 mg/l; 3 h
OECD TG 209
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Toxicidad para los peces (Toxicidad cronica)
Ensayo dinamico NOEC Pimephales promelas (Piscardo de cabeza gorda): 216 mg/l; 33 d

Controlo analitico: si
(ECHA)

12.2 Persistencia y degradabilidad
Biodegradabilidad

39 %; 28 d; aerébico Demanda bioquimica de oxigeno
OECD TG 301D

No es facilmente biodegradable.

12.3 Potencial de bioacumulacion
Coeficiente de reparto n-octanol/agua

log Pow: 0,45 (25 °C)
Directrices de ensayo 107 del OECD

No es de esperar una bioacumulacion.

12.4 Movilidad en el suelo
No hay informacion disponible.

12.5 Resultados de la valoracion PBT y mPmB
La sustancia no cumple los criterios de PBT o mPmB segun el Reglamento ( CE) num.
1907/2006, anexo XIII.

12.6 Otros efectos adversos
La descarga en el ambiente debe ser evitada.
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SECCION 13. Consideraciones relativas a la eliminacion
Meétodos para el fratamiento de residuos
Directiva sobre residuos 2008/98 nota / CE.

Los residuos deben eliminarse de acuerdo con normativas locales y nacion ales. Deje los
productos quimicos en sus recipientes originales. No los mezcle con otros residuos. Maneje los

recipientes sucios como el propio producto.

Consulte en www.retrologistik.com sobre procesos relativos a la devolucién de productos

quimicos o recipientes, o contactenos si tiene mas preguntas.

SECCION 14. Informacién relativa al transporte
Transporte por carretera (ADR/RID)
14.1 Numero ONU UN 2056
14.2 Designacion oficial de Tetrahidrofurano
transporte de las Naciones
Unidas
14.3 Clase 3
14.4 Grupo de embalaje I

14.5 Peligrosas ambientalmente

14.6 Precauciones particulares s

para los usuarios

Cddigo de restricciones en D/E

tuneles

Transporte fluvial (ADN)

No relevante

Transporte aéreo (IATA)
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14.1 Nimero ONU

14.2 Designacion oficial de
transporte de las Naciones
Unidas

14.3 Clase

14.4 Grupo de embalaje

UN 2056
TETRAHYDROFURAN

14.5 Peligrosas ambientalmente --

14.6 Precauciones particulares no

para los usuarios

Transporte maritimo (IMDG)
14.1 Nimero ONU

14.2 Designacion oficial de
transporte de las Naciones
Unidas

14.3 Clase

14.4 Grupo de embalaje

UN 2056
TETRAHYDROFURAN

14.5 Peligrosas ambientalmente --

14.6 Precauciones particulares  si

para los usuarios
EmS

14.7 Transporte a granel con arreglo al anexo Il del Convenio Marpol 73/78 y del Cédigo IBC

No relevante

F-E S-D

SECCION 15. Informacién reglamentaria
15.1 Reglamentacién y legislacidon en materia de seguridad, salud y medio ambiente especificas parala

sustancia o la mezcla

Disposiciones legales de la CE

Legislacion sobre Riesgos

de Accidentes Graves

SEVESO Il

LIQUIDOS INFLAMABLES
P5c

Cantidad 1: 5.000 t
Cantidad 2: 50.000 t

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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Restricciones profesionales Tomar nota de la Directiva 94/33/CEE sobre la proteccion laboral
de los jovenes.Obsérvense las restricciones considerando la
proteccion maternal de acue rdo con la Directiva del Consejo

92/85/CEE o regulaciones mas rigurosas nacionales.

Reglamento 1005/2009/CE relativo a sustancias no regulado

que agotan la capa de ozono

Reglamento (CE) n° 850/2004 del Parlamento no regulado
Europeo y del Consejo de 29 d e abril de 2004

sobre contaminantes organicos persistentes que

modifica la Directiva 79/117/CEE

Sustancias extremadamente preocupantes (SVHC) Este producto no contiene sustancias
extremadamente preocupantes por enc
ima del limite legal de concentracion
correspondiente (= 0,1 % p/p) segu n la
normativa CE n.° 1907/2006 (REACH),

articulo 57.

Legislacion nacional
Clase de almacenamiento 3

15.2 Evaluacién de la seguridad quimica

Para éste producto no se realizo una valoracion de la seguridad quimica.
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SECCION 16. Otra informacién

Texto integro de las Declaraciones-H referidas en las secciones 2y 3.

H225 Liquido y vapores muy inflamables.
H302 Nocivo en caso de ingestion.

H319 Provoca irritacion ocular grave.
H335 Puede irritar las vias respiratorias.
H351 Se sospecha que provoca cancer.

Consejos relativos a la formacién

Debe disponer a los trabajadores la informacion y la formacion practica suficientes.

Etiquetado
Pictogramas de peligro

® @b

Palabra de advertencia

Peligro

Indlicaciones de peligro

H225 Liquido y vapores muy inflamables.
H302 Nocivo en caso de ingestion.

H319 Provoca irritacién ocular grave.
H335 Puede irritar las vias respiratorias.
H351 Se sospecha que provoca cancer.

EUHO019 Puede formar perdxidos explosivos.

Consejos de prudencia

Prevencion

P210 Mantener alejado de fuentes de calor, chispas, llama abierta o superficies calientes. No fumar.
P240 Conectar a tierra/enlace equipotencial del recipiente y del equipo de recepcion.

Intervencion

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS OJOS: Enjuagar con agua
cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes de contacto cuando estén presentes y
pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado.

P308 + P313 EN CASO DE exposicién manifiesta o presunta: Consultar a un médico.
Almacenamiento

P403 + P233 Almacenar en un lugar bien ventilado. Mantener el recipiente cerrado herméticamente.

Una explicacién de las abreviaturas y los acrénimos utilizados en la ficha de datos de seguridad

Puede consultar las abreviaturas y acrénimos utilizados en www.wikipedia.org.

Representante regional

Merck Chemical and Life Science, S.A.|

C/ Maria de Molina, 40|28006 Madrid - Espanfa |

Tel: +34 935655500 | Fax: +34 935440000 | email:SCM.Chemicals.ES@merckgroup.com |

www.merck.es

Los dafos suministrados en ésta ficha de seguridad se basan a nuestro actual conocimiento. Describen tan sdlo las
medidas de seguridad en el manejo de éste producto y no representan una garantia sobre las propiedades descrifas

del mismo.
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 109731

Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

ESCENARIOS DE EXPOSICION 1 (Uso industrial)

1. Uso industrial Analisis quimico)

Sectores de uso final

SU 3 Usos industriales: Usos de sustancias como tales o en preparados en emplazamientos
industriales

SU9 Fabricacion de productos quimicos finos

SU 10 Formulacién [mezcla] de preparados y/ o reenvasado (sin incluir aleaciones)

Categoria de productos quimicos

PC21 Productos quimicos de laboratorio

Categorias de proceso

PROCT Uso en procesos cerrados, exposicion improbable

PROC2 Utilizacién en procesos cerrados y continuos con exposicion ocasional controlada

PROC3 Uso en procesos por lotes cerrados (sintesis o formulacion)

PROCH4 Utilizacion en procesos por lotes y de otro tipo (sintesis) en los que se puede producir la
exposicion

PROCS Mezclado en procesos por lotes para la formulacién de preparados y articulos (fases
multiples y/ o contacto significativo)

PROC8a  Transferencia de sustancias o preparados (carga/ descarga) de o hacia buques o grandes
contenedores en instalaciones no especializadas

PROCS8b  Transferencia de sustancias o preparados (carga/ descarga) de o hacia buques o grandes
contenedores en instalaciones especializadas

PROCY Transferencia de sustancias o preparados en pequefios contenedores (lineas de llenado
especializadas, incluido el pesaje)

PROC1710  Aplicacion mediante rodillo o brocha

PROC175 Uso como reactivo de laboratorio

Categorias de emision al medio ambiente

ERC1 Fabricacion de sustancias
ERC2 Formulacién de preparados
ERC6a Uso industrial que da lugar a la fabricacion de otra sustancia (uso de sustancias

intermedias)

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com

Pagina 22 de 31



FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo numero 109731
Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur
ERC6b Uso industrial de auxiliares tecnolégicos reactivos

2. Escenario contributivo: condiciones de operacion y medidas de gestion de riesgos

2.1 Escenario de contribucién que controla la exposicion de los trabajadores para;: PROC1

Caracteristicas del producto
Concentracion de la sustancia en Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el producto.

la Mezcla/Articulo
Forma fisica (en el momento del Liquido altamente volatil

uso)

Frecuencia y duracioén del uso
Frecuencia de uso 5 dias / semana

Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicién de los trabajadores

Al exterior / Al Interior Actividades en el interior

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersidn y exposicién

Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacién de Seguridad Quimica REACH
Asesoramiento adicional sobre Utilice guantes adecuados aprobados por EN374.

buenas practicas

2.2 Escenario de contribucion que controla la exposicion de los trabajadores para: PROC2, PROC3, PROC4,
PROCS5, PROC9, PROC10, PROC15

Caracteristicas del producto

Concentracion de la sustancia en Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el producto.
la Mezcla/Articulo
Forma fisica (en el momento del Liquido altamente volatil

uso)

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 109731
Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Frecuencia y duracioén del uso
Frecuencia de uso 5 dias / semana

Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicién de los trabajadores

Al exterior / Al Interior Zona interior con aspiracion local (LEV)

Medidas y condiciones técnicas
Proporcione ventilacidon por extraccion en los puntos donde se produzcan las emisiones. (Eficacia (de
una medida): 90 %)

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersién y exposicién

Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacién de Seguridad Quimica REACH
Asesoramiento adicional sobre Utilice guantes adecuados aprobados por EN374.

buenas practicas

2.3 Escenario de contribucién que controla la exposicién de los trabajadores para: PROC8a

Caracteristicas del producto
Concentracion de la sustancia en Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el producto.

la Mezcla/Articulo

Forma fisica (en el momento del Liquido altamente volatil

uso)

Frecuencia y duracioén del uso
Frecuencia de uso 5 dias / semana

Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicién de los trabajadores

Al exterior / Al Interior Zona interior con aspiracion local (LEV)

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersién y exposicién

Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero 109731
Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Condiciones y medidas relacionadas con la proteccion personal, la higiene y la evaluacién de la salud
Llevar equipo de proteccion respiratoria. Eficacia (de una medida): 90 %

Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacion de Seguridad Quimica REACH
Asesoramiento adicional sobre Utilice guantes adecuados aprobados por EN374.

buenas practicas

2.4 Escenario de contribucién que controla la exposicion de los trabajadores para: PROC8b

Caracteristicas del producto
Concentracion de la sustancia en Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el producto.

la Mezcla/Articulo

Forma fisica (en el momento del Liquido altamente volatil

uso)

Frecuencia y duracioén del uso
Frecuencia de uso 5 dias / semana

Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicién de los trabajadores

Al exterior / Al Interior Zona interior con aspiracion local (LEV)

Medidas y condiciones técnicas
Proporcione ventilacidon por extraccion en los puntos donde se produzcan las emisiones. (Eficacia (de
una medida): 97 %)

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersién y exposicién

Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacién de Seguridad Quimica REACH
Asesoramiento adicional sobre Utilice guantes adecuados aprobados por EN374.

buenas practicas

3. Estimacién de la exposicién y referencia a su fuente

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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FICHA DE DATOS DE SEGURIDAD
de acuerdo al Reglamento (CE) No. 1907/2006

Articulo nimero

Nombre del producto

109731

Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Medio Ambiente

Se realizo una valoracion de la seguridad quimica segun Articulo 14 (3) y Anexo |, Parrafo 3 (valoracién del

peligro para el medio ambiente) y 4 (valoracion PBT y MPMB) de REACH. Como no se identificaron peligros no

son necesarias una estimacién de la exposicion ni una caracterizacién del riesgo (REACH, Anexo |, Parrafo

5.0).
Trabajadores
Duracién de la exposicion, ruta, Método de Evaluacion de la
CS Descriptor de uso efecto RCR exposicion
2.1 PROC1 larga duracién, inhalatorio, local < 0,001 ECETOC TRA
larga duracion, inhalativo, sistémico < 0,001 ECETOC TRA
larga duracién, dermal, sistémico 0,01 ECETOC TRA
2.2 PROC2 larga duracion, inhalatorio, local 0,1 ECETOC TRA
larga duracién, inhalativo, sistémico 0,1 ECETOC TRA
larga duracion, dermal, sistémico 0,006 ECETOC TRA
2.2 PROC3 larga duracién, inhalatorio, local 0,2 ECETOC TRA
larga duracion, inhalativo, sistémico 0,2 ECETOC TRA
larga duracién, dermal, sistémico 0,001 ECETOC TRA
2.2 PROC4 larga duracién, inhalatorio, local 0,2 ECETOC TRA
larga duracion, inhalativo, sistémico 0,2 ECETOC TRA
larga duracién, dermal, sistémico 0,03 ECETOC TRA
2.2 PROC5 larga duracion, inhalatorio, local 0,5 ECETOC TRA
larga duracion, inhalativo, sistémico 0,5 ECETOC TRA
larga duracién, dermal, sistémico 0,003 ECETOC TRA
22 PROC9 larga duracion, inhalatorio, local 0,4 ECETOC TRA
larga duracién, inhalativo, sistémico 0,4 ECETOC TRA
larga duracion, dermal, sistémico 0,03 ECETOC TRA
2.2 PROC10 larga duracion, inhalatorio, local 0,5 ECETOC TRA
larga duracién, inhalativo, sistémico 0,5 ECETOC TRA
larga duracion, dermal, sistémico 0,1 ECETOC TRA
2.2 PROC15 larga duracién, inhalatorio, local 0,1 ECETOC TRA
larga duracion, inhalativo, sistémico 0,1 ECETOC TRA
larga duracién, dermal, sistémico 0,001 ECETOC TRA
2.3 PROC8a larga duracion, inhalatorio, local 0,4 ECETOC TRA
larga duracién, inhalativo, sistémico 0,4 ECETOC TRA
larga duracion, dermal, sistémico 0,5 ECETOC TRA

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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24 PROC8b larga duracién, inhalatorio, local 0,1 ECETOC TRA
larga duracion, inhalativo, sistémico 0,1 ECETOC TRA
larga duracién, dermal, sistémico 0,03 ECETOC TRA

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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4. Orientacion al Usuario Intermedio para evaluar si trabaja dentro de los limites fijados por el Escenario de

Exposicion

Consulte los documentos siguientes: ECHA Guidance on information requirements and chemical
safety assessment Chapter R.12: Use descriptor system; ECHA Guidance for downstream users;
ECHA Guidance on information requirements and chemical safety assessment Part D: Exposure
Scenario Building, Part E: Risk Characterisation and Part G: Extending the SDS; VCI/Cefic REACH
Practical Guides on Exposure Assessment and Communications in the Supply Chain; CEFIC

Guidance Specific Environmental Release Categories (SPERCs).
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Nombre del producto Tetrahidrofurano para analisis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eu

r

ESCENARIOS DE EXPOSICION 2 (Uso profesional)

1. Uso profesional Analisis quimico)

Sectores de uso final

SU 22 Usos profesionales: Ambito publico (administracion, educacién, espectaculos, servicios,

artesania)

Categoria de productos quimicos

PC21 Productos quimicos de laboratorio

Categorias de proceso

PROC175 Uso como reactivo de laboratorio

Categorias de emision al medio ambiente

ERC2 Formulacién de preparados

ERC6a Uso industrial que da lugar a la fabricacion de otra sustancia (uso de sustancias
intermedias)

ERC6b Uso industrial de auxiliares tecnoldgicos reactivos

2. Escenario contributivo: condiciones de operacién y medidas de gestién de riesgos

2.1 Escenario de contribucién que controla la exposicién de los trabajadores para: PROC15

Caracteristicas del producto
Concentracion de la sustancia en Cubre un porcentaje de 100% de sustancia en el producto

la Mezcla/Articulo

Forma fisica (en el momento del Liquido altamente volatil

uso)

Frecuencia y duracioén del uso
Frecuencia de uso 5 dias / semana

Frecuencia de uso 8 horas / dia

Otras condiciones operacionales que afectan a la exposicién de los trabajadores

Al exterior / Al Interior Zona interior con aspiracion local (LEV)

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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Medidas y condiciones técnicas
Proporcione ventilacidon por extraccién en los puntos donde se produzcan las emisiones. (Eficacia (de

una medida): 80 %)

Medidas organizativas para prevenir/limitar emisiones, dispersién y exposicién

Cubre exposiciones diarias de hasta 8 horas.

Consejos adicionales para las buenas practicas mas alla de la Evaluacién de Seguridad Quimica REACH
Asesoramiento adicional sobre Utilice guantes adecuados aprobados por EN374. Evite las

buenas practicas salpicaduras.

3. Estimacién de la exposicién y referencia a su fuente

Medio Ambiente
Se realizo una valoracién de la seguridad quimica segun Articulo 14 (3) y Anexo |, Parrafo 3 (valoracién del
peligro para el medio ambiente) y 4 (valoracion PBT y MPMB) de REACH. Como no se identificaron peligros no

son necesarias una estimacion de la exposicidén ni una caracterizacion del riesgo (REACH, Anexo |, Parrafo

5.0).

Trabajadores
Duracion de la exposicion, ruta, Método de Evaluacion de la
CS Descriptor de uso efecto RCR exposicion
2.1 PROCS8b larga duracién, inhalatorio, local 0,1 ECETOC TRA
larga duracion, inhalativo, sistémico 0,1 ECETOC TRA
larga duracion, dermal, sistémico 0,03 ECETOC TRA

4. Orientacion al Usuario Intermedio para evaluar si trabaja dentro de los limites fijados por el Escenario de

Exposicion

Consulte los documentos siguientes: ECHA Guidance on information requirements and chemical

safety assessment Chapter R.12: Use descriptor system; ECHA Guidance for downstream users;

Las Fichas de Datos de Seguridad para articulos del catalogo también se obtienen en www.merckgroup.com
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ECHA Guidance on information requirements and chemical safety assessment Part D: Exposure
Scenario Building, Part E: Risk Characterisation and Part G: Extending the SDS; VCI/Cefic REACH
Practical Guides on Exposure Assessment and Communications in the Supply Chain; CEFIC

Guidance Specific Environmental Release Categories (SPERCs).
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Specification

1.00983.1000 Ethanol absolute for analysis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

Specification
Purity (GC) 299.9 %
Identity (IR) conforms
Appearance conforms
Color <10 Hazen
Solubility in water conforms
Acidity or alkalinity <30 ppm
Titrable acid <0.0002 meq/g
Titrable base <0.0002 meq/g
Density (d 20 °C/20 °C) 0.790 - 0.793
UV absorption conforms
Aldehydes (as Acetaldehyd) <0.001 %
Fusel oils conforms
Substances reducing potassium <0.0002 %
permanganate (as O)
Substances reducing permanganate (ACS) conforms
Carbonyl compounds (as CO) <0.003 %
Readily carbonizable substances conforms
Acetone, Isopropyl Alcohol (ACS) conforms
Acetone (GC) <0.001 %
Ethylmethylketone (GC) <0.02 %
Isoamyl alcohol (GC) <0.05 %
2-Propanol (GC) <0.01 %
Higher alcohols (GC) <0.01 %
Volatile impurities (GC) (Acetaldehyde and <10 ppm
Acetal)
Volatile impurities (GC) (Benzene) <2 ppm
Volatile impurities (GC) (Methanol) <100 ppm
Volatile impurities (GC) (Total of other < 300 ppm
impurities)
Volatile impurities (GC) (disregard limit) <9 ppm
Chloride (Cl) <03 ppm
Nitrate (NOs) <03 ppm
Phosphate (PO4) <0.3 ppm
Sulfate (SOa) <0.3 ppm
Ag (Silver) < 0.000002 %
Al (Aluminium) < 0.00005 %
As (Arsenic) < 0.000002 %
Au (Gold) < 0.000002 %
Ba (Barium) < 0.00001 %
Be (Beryllium) < 0.000002 %
Bi (Bismuth) < 0.000002 %
Ca (Calcium) < 0.00005 %

Merck KGaA, Frankfurter StraBe 250, 64293 Darmstadt (Germany): +49 6151 72-0
EMD Millipore Corporation - a subsidiary of Merck KGaA, Darmstadt, Germany
400 Summit Drive, Burlington, MA 01803, USA, Phone +1 (781) 533-6000




Specification

1.00983.1000

Ethanol absolute for analysis EMSURE® ACS,ISO,Reag. Ph Eur

Cd (Cadmium)
Co (Cobalt)

Cr (Chromium)
Cu (Copper)

Fe (Iron)

Ga (Gallium)

In (Indium)

Li (Lithium)

Mg (Magnesium)
Mn (Manganese)
Mo (Molybdenum)
Ni (Nickel)

Pb (Lead)

Pt (Platinum)

Sb (Antimony)
Sn (Tin)

Ti (Titanium)

TI (Thallium)

V (Vanadium)
Zn (Zinc)

Zr (Zirconium)
Evaporation residue
Water

< 0.000005
< 0.000002
< 0.000002
< 0.000002
< 0.00001
< 0.000002
< 0.000002
< 0.000002
< 0.00001
< 0.000002
< 0.000002
< 0.000002
< 0.00001
< 0.000002
< 0.000002
< 0.00001
< 0.000002
< 0.000002
< 0.000002
< 0.00001
< 0.000002
< 0.0005
<01

%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%
%

Jeannette David

Responsible laboratory manager quality control

This document has been produced electronically and is valid without a signature.
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Specification

1.00003.1000 Acetonitrile for analysis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Specification
Purity (GC) 299.5 %
Identity (IR) conforms
Appearance clear
Color <10 Hazen
Acidity <0.0002 meq/g
Alkalinity < 0.0001 meq/g
Density (d 20 °C/20 °C) 0.782-0.783
Refractive index (n 20/D) 1.343 - 1.345
Boiling range (80-82°C) 295 % (vIv)
Cyanide (CN) <0.005 %
Al (Aluminium) < 0.00005 %
B (Boron) < 0.000002 %
Ba (Barium) < 0.00001 %
Ca (Calcium) < 0.00005 %
Cd (Cadmium) < 0.000005 %
Co (Cobalt) < 0.000002 %
Cr (Chromium) < 0.000002 %
Cu (Copper) < 0.000002 %
Fe (Iron) < 0.00001 %
Mg (Magnesium) < 0.00001 %
Mn (Manganese) < 0.000002 %
Ni (Nickel) < 0.000002 %
Pb (Lead) < 0.00001 %
Sn (Tin) < 0.00001 %
Zn (Zinc) < 0.00001 %
Evaporation residue <0.001 %
Water <041 %

ACS, Ph Eur-reagent

Jeannette David

Responsible laboratory manager quality control

This document has been produced electronically and is valid without a signature.
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EMD Millipore Corporation - a subsidiary of Merck KGaA, Darmstadt, Germany
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Specification

1.09731.1000 Tetrahydrofuran for analysis EMSURE® ACS,Reag. Ph Eur

Specification
Purity (GC) 299.8 %
Identity (IR) conforms
Appearance clear
Color <10 Hazen
Density (d 20 °C/20 °C) 0.885 - 0.895
Acidity <0.0003 meq/g
Alkalinity <0.0002 meq/g
Peroxides conforms
Peroxide (as Hz20:) <0.005 %
Al (Aluminium) < 0.00005 %
B (Boron) < 0.000002 %
Ba (Barium) < 0.00001 %
Ca (Calcium) < 0.00005 %
Cd (Cadmium) < 0.000005 %
Co (Cobalt) < 0.000002 %
Cr (Chromium) < 0.000002 %
Cu (Copper) < 0.000002 %
Fe (Iron) < 0.00001 %
Mg (Magnesium) < 0.000002 %
Mn (Manganese) < 0.000002 %
Ni (Nickel) < 0.000002 %
Pb (Lead) < 0.00001 %
Sn (Tin) < 0.00001 %
Zn (Zinc) < 0.00001 %
Evaporation residue <0.0005 %
Water <0.03 %

Stabilized with 2,6-Di-tert-butyl-4-methylphenol (BHT).

Jeannette David

Responsible laboratory manager quality control

This document has been produced electronically and is valid without a signature.
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