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RESUMEN

La creciente preocupacion por la contaminacion ambiental y alimentaria por Hidrocarburos Aromaticos Policiclicos
(PAHs), compuestos de alta carcinogenicidad cuya deteccion actual es costosa y lenta mediante cromatografia,
exige el desarrollo de métodos de analisis mas rapidos y sostenibles. Este articulo presenta una revision
sistematica que evalud y consolidé las aplicaciones de la espectroscopia infrarrojo cercano (NIRS) y la
quimiometria para la deteccién, cuantificacién y caracterizacion rapida, no destructiva y precisa de PAHs. La
revision se centré en 38 articulos cientificos publicados entre 2018 y 2025 e indexados en bases de datos clave
(Elsevier, Cell Press, ScienceDirect, Scopus) y motores de busqueda como Google Scholar y Scielo. Los hallazgos
confirman la versatilidad de NIRS con aplicaciones que abarcan desde el monitoreo de suelos y aguas
contaminadas por la extracciéon de crudo y el desarrollo de fotocatalizadores, hasta el estudio de la presencia de
PAHs en objetos astrondmicos como la galaxia NGC 2782. En ultima instancia, la revisién valida el potencial de
NIRS para el desarrollo de sensores portatiles de bajo costo, lo que representa un avance crucial para la vigilancia
ambiental eficiente y la seguridad alimentaria.

Palabras clave: Quimiometria. Métodos no destructivos, Sensores Portatiles, Vigilancia Ambiental y alimentaria.

Trends in near-infrared spectroscopy (NIRS)
in the study of polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHSs)
in different matrices

ABSTRACT

Growing concern about environmental and food contamination by polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHSs), highly
carcinogenic compounds that are currently detected using costly and time-consuming chromatography, calls for
the development of faster and more sustainable analytical methods. This article presents a systematic review that
evaluated and consolidated the applications of near-infrared spectroscopy (NIRS) and chemometrics for the rapid,
non-destructive, and accurate detection, quantification, and characterization of PAHs. The review focused on 38
scientific articles published between 2018 and 2025 and indexed in key databases (Elsevier, Cell Press,
ScienceDirect, Scopus) and search engines such as Google Scholar and Scielo. The findings confirm the versatility
of NIRS with applications ranging from monitoring soils and waters contaminated by oil extraction and the
development of photocatalysts to studying the presence of PAHs in astronomical objects such as the galaxy NGC
2782. Ultimately, the review validates the potential of NIRS for the development of low-cost portable sensors,
representing a crucial advance for efficient environmental monitoring and food safety.

Keywords: Chemometrics. Non-destructive methods, Portable Sensors, Environmental and Food Monitoring
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HIGHLIGHTS

e |nnovaciones en técnicas analiticas y quimiométricas sobre espectroscopia infrarrojo cercano.

e Los hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs) y su problematica ambiental: una variedad de enfoques
cientificos.

e Modelos tedricos y computacionales simulan la emision de hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs)
en nebulosas para astroquimica

1. INTRODUCCION

Los hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs) son un grupo de contaminantes organicos conformados por
multiples anillos aromaticos fusionados y se pueden clasificar en dos grupos: bajo peso molecular (naftaleno,
fluoreno, fenantreno) y alto peso molecular que presentan mayor biodisponibilidad en el medio ambiente y se
constituyen en cuatro o mas anillos aromatico fusionados (Konstantinova et al., 2020). Los PAHs se producen
principalmente durante actividades antropogénicas como la exploracién/transporte de petrdleo y combustién
incompleta de materia organica. Son compuestos con baja volatilidad a temperatura ambiente insolubles en agua
con alta persistencia en sistemas acuaticos (Sampaio et al., 2021)

Concentraciones elevadas de PAHs pueden ocasionar efectos inmediatos como nauseas, vomito desorientacion,
entre otros (Mallah et al., 2021). Sin embargo, exposiciones prolongadas puede causar problemas respiratorios,
sensibilidad en la piel, debido a la unién de receptor aril-hidrocarburo que puede conducir a modificaciones
funcionales en la transcripcion genética (Tang et al., 2023). Algunos PAHs pueden generar teratogenicidad (Freije
et al., 2022), carcinogenicidad (Vijayanand et al., 2023), homeostasis 6sea e inmunotoxicidad (Xi et al., 2022),
deficiencia en la capacidad de reproduccion (Kumar & Singh, 2022), asma bronquial (Wong et al., 2018), entre
otras afecciones.

Las preocupaciones de la calidad del medio ambiente y la salud se vislumbran en diferentes iniciativas
internacionales. Asi, en de los objetivos del desarrollo sostenible definido en la agenda 2030 de la Organizacion
de las Naciones Unidas (ONU) se establece la necesidad de garantizar atencion sanitaria de calidad y promover
el bienestar para todas las edades generando indicadores (ONU, 2015). Asimismo, el Parlamento Europeo y el
Consejo de la Unién Europea presenta la “Directiva (UE) 2024/2881 de 23 de octubre de 2024” relacionada con
la calidad del aire y una atmdsfera mas limpia en Europa. Para el afio 2030 se esperan resultados positivos al
llevar a cabo el “Plan de accién de contaminacién cero» en el que pretenden reducir en mas del 55% el impacto a
la salud por causa de la contaminacién atmosférica” (Directive, 2024).

La contaminacion ambiental, especialmente por hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs), ha representado un
desafio global porque afecta tanto a la naturaleza como a la salud humana y se ha demostrado que causan
toxicidad, carcinogénesis, mutaciones (Zhang et al., 2023). Se generan principalmente por actividades
antropogénicas y su acumulacidon se presenta en diversas matrices, como sedimentos fluviales, alimentos
procesados, aire urbano y sobre todo en suelos de explotacion petrolera (Adade et al., 2024). Diversas estructuras
moleculares se han reportado por la agencia de proteccion ambiental de los estados unidos (US EPA) como
“‘contaminantes prioritarios”: Benzo[a]pyrene, Naphthalene, Phenanthrene, entre otras. Su peculiaridad que las
hace especial es su prevalencia en los ecosistemas acuaticos, terrestres y atmosféricos. (Jacq et al., 2024). Segun
el Inventario Nacional de Emisiones de Contaminantes NPRI (1994-2018), se han liberado a la atmosfera un total
8449 toneladas de emisiones de PAHs de las cuales el 98% fue en el aire y menos del 1% en agua o suelo
(Berthiaume et al., 2021). La American Chemical Society Published revelo que Asia, Europa, y América del norte
fueron los mayores contribuyentes en las concentraciones de PAHs con 25%, 45% y 27% respectivamente (Wang
etal., 2010).

La determinacion cuantitativa y/o cualitativa de PAHs se ha realizado por gravimetria (M Pons-Jiménez , A
Guerrero-Pefa, J Zavala-Cruz, 2011), micro extraccion de fase solida (Zhao et al., 2023), cromatografia de gases
(Guangyu Dong et al., 2025), espectrometria de masas (Arena et al., 2024), espectrofluorometria (Lei et al., 2021),



entre otros. Los métodos anteriores, requieren procedimientos de quimica humeda altamente sensibles para la
deteccion e identificacién de PAHs, como lo es la cromatografia de gases acoplada a la espectrometria de masas
(GC-MS), si bien son eficaces y selectivos, también son costosos, lentos y necesitan una preparacioén de muestra
compleja y destructiva impidiendo el andlisis rapido y a gran escala in situ (Sales et al., 2023).

En particular, la CG-MS requiere pretratamiento de la muestra (secado, trituracion, tamizado) seguido de las
etapas de extraccion, purificacion o limpieza del extracto, llevando a una concentracién adecuada del analito para
su posterior determinacioén instrumental (Alassali et al., 2020). La extraccion suele realizarse por hidrolisis alcalina
y disolvente organico (extraccion liquido-liquido), fase sdlida y/o extraccion de fluidos supercriticos. Lo anterior,
hace que estos procesos sean lentos, costosos, dispendiosos y poco amigables con el medio ambiente. En
contraste, la espectroscopia en el infrarrojo cercano (NIRS) se proyecta como una técnica prometedora dada su
versatilidad en diferentes muestras analisis en tiempo real con equipos de bajo costo y no requiere gastos
econdmicos en tratamientos de muestras.

En las ultimas décadas, el uso de la espectroscopia de infrarrojo cercano (NIRS) ha incrementado
significativamente. Esta técnica se basa en la interaccion de la luz infrarroja (con longitudes de onda entre 780 y
2500 nm) con los enlaces moleculares, midiendo las vibraciones arménicas de compuestos organicos,
principalmente C-H, N-H y O-H. La implementacién del NIRS no solo optimiza los procesos de analisis al ser mas
rapida y menos invasiva que las técnicas tradicionales, sino que también garantiza el cumplimiento con las
actualizaciones normativas vigentes, contribuyendo de manera crucial para el aseguramiento de la integridad de
los seres humanos frente a la exposicidon a estos contaminantes. (Lou et al., 2024). La NIRS se situa a la
vanguardia como una tecnologia poderosa para caracterizar y monitorear las propiedades fisicas y quimicas de
las moléculas (Lemmens et al., 2020) se destaca por su capacidad para proporcionar analisis rapidos y no
destructivos de sustancias especialmente organicas. Modelos estadisticos como Distribucion normal estandar
(SNV), Regresion por Minimos Cuadrados Parciales (PLSR), derivada de Savitzky-Golay, Regresion de Vectores
de Soporte (SVR), Random Forest (RF), analisis de componentes principales (PCA), prueba t pareada y técnicas
como espectroscopia de reflectancia difusa (DRS) (Lei et al., 2021), FT-NIR (Argiriadis et al., 2024), imagenes
hiperespectrales (Jacq et al., 2024); han aplicados en multiples estudios relacionados con espectroscopia infrarrojo
cercano.

La aplicabilidad de la NIRS en deteccion de PAHs abarca distintas areas ampliando el rango de operacion para
industrias como petroquimica (Olatunde, 2021), (Bingari et al., 2023), agricultura y sus alimentos (Klimkowicz-
Pawlas & Debaene, 2020), geoquimica (Karimian et al., 2024), bioquimica (Guimei Dong et al., 2024),
nanotecnologia (Jin et al., 2020), astroquimica (Anand et al., 2020) con los avances de telescopios de alta
resolucién se ha podido evidenciar PAHs en la formacion y disipacion energética del medio interestelar (ISM) y
discos protoplanetarios. (Lange et al., 2024). Dados los diferentes estudios reportados de NIRS aplicados a la
determinacion de PAHs es necesario hacer un analisis sobre las aplicaciones cuantitativas en diferentes matrices
como suelos (M. Li et al., 2021), aguas (Guangyu Dong et al., 2025) o investigaciones en astroquimica (K. Li et
al., 2024) donde se identifique las ventajas, desventajas, proyecciones, correlaciones con métodos clasicos o
primarios de analisis. Asimismo, relacionar la portabilidad y acoples con otras técnicas que incluyen
espectroscopia Raman, ultravioleta y fluorescencia. Esta revision ofrece un analisis enfocado en la técnica de
deteccion rapida, no destructiva y eficiente que puede monitorear PAHs en diferentes matrices (suelo, sedimento,
aceites comestibles e incluso el espacio exterior) in situ y a gran escala gracias a los nuevos disefios portables.

2. METODOLOGIA

Seleccion de la Literatura

La revision bibliografica sobre la deteccion de PAHs con NIRS, se efectud en bases de datos tales como Elsevier,
Cell Press, ScienceDirect, Scopus y motores de busqueda académicos como Google Scholar y Scielo. Se centro
en la busqueda de articulos de investigacion en inglés y espanol entre 2018 y 2025. Se siguieron directrices de la
declaracion PRISMA (Preferred Reporting Items for Systema-tic Reviews and Meta-Analyses y se formulé la
pregunta de investigacion con ayuda del formato PICO (Problema, Intervencion, Comparacion y
Outcome/Resultado) Tabla 1.



Tabla 1. Proyeccion de la busqueda bibliométrica mediante formato PICO

Contaminacion causada por hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs) en
diferentes matrices, especialmente por actividades antropogénicas

Técnica NIRS complementada con espectroscopia Raman, UV-VIS, FT-NIR, DRS,
ATR-FTIR

Métodos analiticos primarios como la cromatografia de gases acoplada a
espectrometria de masa (CG-MS)

Validacion de modelos predictivos como regresion lineal y no lineal, modelos de
Outcome/resultado (O) aprendizaje automatico, prueba T pareada y otras herramientas quimiométricas
logrando alto coeficiente de determinacién e diferentes estudios.

Problema (P)

Intervencion (1)

Comparacion (C)

Criterios de Inclusién y Exclusion:

La busqueda utilizara palabras clave y combinaciones de NIRS con “PAHs in soil”, "PAHs in water”, “PAHs in
sediment”, “PAHs in galaxies”, “PAHs enviormental samples”, “PAHs portables analysis”, para la inclusion del
analisis no se consideraran revisiones. Se consideraron articulos con calidad que en su contenido presentaban
discusiones estadisticas de la técnica NIRS. Se utilizaran conectores Bouleanos tales como “and”, “or” entre las
palabras claves. Se excluyeron estudios que no respondian a la pregunta de investigacién, que se encuentran
fuera de la linea de tiempo propuesta en la revision sistematica.

Analisis de los Datos:

Los resultados de la revisidon se condensaron en una matriz Excel que incluyd la extraccién de informacion
especifica tales como técnica NIRS, parametros, muestra, métodos de calibracion, comparacién de métodos
primarios, alcances, limitaciones. Se efectuara comparacion del estudio de variables fisicoquimicas, precision de
PAHs con la NIRS vs. métodos tradicionales, eficiencia operativa, tiempo de analisis, costos operativos y
beneficios econdmicos a largo plazo. Se darad respuesta a las aplicaciones de la NIRS en las industrias
petroquimica, agricultura, nanotecnologia y astroquimica.

Los resultados de la revision se orientaron hacia establecer las tendencias de nuevos avances tecnolégicos de la
NIRS para PAHs abarcando las técnicas estadisticas utilizadas para la autenticacion de los reportes tales como
métodos de correlacién, validacion y prediccion en las diferentes matrices y procedimientos de los métodos
establecidos.

3. DISCUSION DE RESULTADOS

Caracteristicas generales de los estudios revisados

La espectroscopia en el infrarrojo cercano al estudio PAHs se ha consolidado como una herramienta versatil, no
destructiva y de alta reproducibilidad, capaz de detectar y caracterizar compuestos organicos complejos mediante
la interpretacién de sobretonos y combinaciones vibracionales en el rango de 780-2500 nm. Técnicas potentes
como espectroscopia NIR/FT-Raman, NIR/SERS, VIS-NIR, ATR-FTIR, cédigo de software RADMC-3D y camara
de infrarrojo (IRC) a bordo del satélite AKARI. Los estudios se realizaron en lugares como: Australia, Bélgica,
Brasil, Canada, China, Corea Del Sur, Egipto, Espafa, Francia, Hungria, India, Irdn, Japon, Nigeria, Polonia, Reino
Unido, Taiwan. En los diferentes reportes bibliométricos se apoyaron en datos quimiométricos y modelos
predictivos utilizaron herramientas como regresiones estadisticas (PLRS) y modelos de aprendizaje automatico
para la calibracion y prediccion de concentraciones de PAHs y alcanos en diferentes matrices. En la revision
realizada se encontraron un total de 58 referencias cientificas, que posteriormente fueron analizadas y
proyectadas para la revision sistematica, finalmente se aceptaron 41 referencias cientificas (Figura 1) que
cumplieron a cabalidad con los criterios de inclusion.



identificacion

Registros identificados desde base de datos

n=51

chequeo

v
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v

Estudios incluidos en la revisidn sistematica n = 38

Articulo repetido: 00

Figura 1. Diagrama de flujo PRISMA




En la Tabla 2 se listan un total de 38 articulos, en los cuales se detalla la cantidad de publicaciones
correspondientes a cada revista cientifica. Las revistas con el mayor nimero de articulos publicados
fueron Spectrochimica Acta - Part A, Molecular and Biomolecular Spectroscopy, Astronomy and
Astrophysics, Science of the Total Environment y Food Chemistry.

Tabla 2. Revista y numero de articulos revisados.

No Revista cientifica Articulos
1 Angewandte Chemie - International Edition 2
2 Applied Spectroscopy 2
3 Astronomy and Astrophysics 2
4 Chemosphere 1
5 Environmental Pollution 2
6 Environmental Research 1
7 European Journal of Soil Science 1
8 Food Chemistry 4
9 Fuel 1

10 Geochimica et Cosmochimica Acta 1

11 Heliyon 1

12 Industrial and Engineering Chemistry y

Research

13 Journal of Near Infrared Spectroscopy 1

14 Microchemical Journal 3

15 Molecules 1

16 Nanophotonics 1

17 Polymers 1

18 Science of the Total Environment 4

19 Soil and Sediment Contamination 1

20 Spectrochimica Acta - Part A: Molecular and 5

Biomolecular Spectroscopy
21 The Astrophysical Journal 2

Definicion e Impacto de los PAHs

Los Hidrocarburos Aromaticos Policiclicos (PAHs) son una vasta familia de compuestos organicos
constituidos por dos o mas anillos de benceno fusionados que solo contienen atomos de carbono e
hidrégeno. Se originan principalmente de la combustién incompleta o pirdlisis de material organico,
tanto de fuentes naturales (incendios forestales) como antropogénicas, siendo estas ultimas las mas
preocupantes (emisiones vehiculares, quema de biomasa, procesos industriales, y la coccion de
alimentos a altas temperaturas, como el ahumado). Su estructura molecular les confiere una alta
estabilidad, baja solubilidad en agua y una naturaleza lipofilica, lo que facilita su persistencia en el
medio ambiente y su acumulacién en matrices complejas como suelos, sedimentos y organismos
vivos. Por ello, los PAHSs son clasificados como Contaminantes Organicos Persistentes (COPs)

La determinacion y cuantificacion precisa de los PAHs es de vital importancia debido a su reconocido
caracter toxico, mutagénico y carcinogénico para la salud humana y ecosistemas. La Agencia
Internacional para la Investigacion del Cancer (IARC) clasifica varios PAHs, como el Benzo[a]pireno,
como cancerigenos para humanos. Su presencia en la cadena trofica, el agua potable, el aire y los
alimentos representa un riesgo directo para la salud publica, lo que obliga a las agencias regulatorias
internacionales (como la EPA y la Unidn Europea) a establecer limites maximos de concentracion
muy estrictos. En este contexto, la rapida y precisa determinacion de estos compuestos en diversas
matrices es esencial para el monitoreo ambiental, la vigilancia de la seguridad alimentaria, la gestion



de derrames de petréleo y la toma de decisiones informadas para proyectos de remediacion de sitios
contaminados. Se estima que son mas de 400 moléculas de PAHs que se han descubierto debido a
la industrializacién y urbanizacién, son compuestos quimicos peligrosos formados por anillos
aromaticos unidos entre si formando estructuras lineales, angulares o de racimos. (Vijayanand et al.,
2023). La siguiente tabla relaciona PAHs con mayor impacto ambiental y en la salud publica:

Tabla 3. Relacion de algunos PAHs de alto impacto ambiental y en la salud.

e Toxicidad
Compuesto Caracteristicas IARC

Acenaftileno Componente estable, combina un
puente de etileno con naftaleno, es un

Cr2Hs intermediario importante que se aplica
1521 golmOI en diversos mecanismos de sintesis 3
Q Pr. 92°C organica y se utiliza para la fabricacion

Pe: 279°C de pigmentos, colorantes y polimeros
np: 1.619 sofisticados.

Fanantreno

Presenta tres anillos bencénicos
fusionados, altas concentraciones en

CiaH10 zonas contaminadas con PAHs. Las

178.2 g/mol concentraciones de fenantreno en 2B

Pr: 101°C corrientes extremadamente

Pe: 340°C contaminadas, como los efluentes

no: 1.5943 petroleros, pueden alcanzar los 9,9 g/L.

Pireno Constituido por cuatro anillos
bencénicos. Se produce por la
C1eH1o combustion incompleta de combustibles

Q 202.2 g/mol fosiles, asi como por pirdlisis o 2B

Pr: 151 ZC gasificacion a altas temperaturas de
O Pe: 404 °C 800-1000 °C. Se encuentra en las aguas
np: 1.70 residuales y residuos urbanos.
Solido particulado, es uno de los PAHs
mas peligrosos, descubierto como
Benz(a)antraceno carcinbgeno para los  humanos.
Compuesto hidrofobo con cuatro anillos.
CigH12 Presente en la atmoésfera debido a la
228.3 g/mol combustion de madera y combustibles 2B
Pr: 162 °C puede depositarse en el agua o el suelo.
Pe: 438 °C Se adhiere a la materia en suspension y
np: 1.73 se acumula en los 6rganos de especies
acuaticas principalmente en tejidos ricos
en grasa.
Formado por dos anillos bencénicos
Fluoreno fusionados con un anillo central de cinco
miembros, es la base para numerosos
CrsHro derivados sintéticos, como la fluorenona
166.2 g/mol o los polimeros basados en fluoreno, 3
Pr: 116 °C que se utilizan en la fabricacion de
Pe: 296 °C materiales organicos emisores de luz
no: 1.636 (OLEDs) 'y otros  dispositivos
electronicos organicos.
Sdlido, particulado de cuatro anillos
bencénicos fusionados. Posee wuna
Criseno estructura angular, el sistema de anillos
C esta completamente conjugado y plano
faFhz | fiere alta estabilidad
‘ 228.2g/mol | 9Ye € con a
Pr. 255 °C gronjgtlca y qu_orescenC|a intensa. Es 2B
OO ) R lipofilico, parcialmente soluble en
Pe: 449 °C : .
no: 1.74 toluer_\(_) y  benceno. 'Tlene y baja
solubilidad en agua y baja presion de

vapor, es uno de los PAHs mas
persistentes en el medio acuatico.

3




IARC: Agencia Internacional para la Investigacion del Cancer (IARC), 2B: Posiblemente carcindgeno para el
ser humano, 3: Posiblemente carcindgeno para el ser humano, Ps: Punto de fusion, Pe: Punto de ebullicion,
Np: Indice de refraccion.

Espectroscopia de Infrarrojo cercano (NIRS)

El rango espectral del infrarrojo (NIR) cercano comprendido entre 780 y 2500 nm se asocia
principalmente con sobretonos y combinaciones armoénicas de vibraciones moleculares
fundamentales. A diferencia de la regidon del infrarrojo medio absorciones en el NIR son de menor
energia e intensidad, lo que exige instrumentos de alta sensibilidad. Las bandas de absorcion
proporcionan informacién valiosa sobre la composicién quimica y la estructura molecular, ya que
reflejan sutiles variaciones en la densidad electrénica y en la polarizabilidad de los enlaces. En el
estudio de hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHSs), este rango permite analizar la presencia de
enlaces caracteristicos y su grado de conjugacion, aspectos determinantes en sus propiedades
Opticas y electronicas.

Las vibraciones de los enlaces C-H, O-H y N-H permiten la interpretacion de los espectros en esta
region. Los enlaces C-H, presentes en los PAHs, exhiben bandas de primer y segundo sobretono
en torno a 1650-1850 nm y 1150-1250 nm, respectivamente, reflejando la naturaleza aromatica y la
rigidez estructural del sistema. Los enlaces O-H y N-H, por su parte, muestran absorciones amplias
e intensas debido al acoplamiento vibracional con puentes de hidréogeno, Utiles para identificar
contaminantes o sustituyentes polares derivados de PAHSs. El incremento del nimero de anillos
fusionados, se incrementa la deslocalizacién electronica, lo que modifica los modos de vibracion y
tiende a desplazar las bandas hacia longitudes de onda mayores. Esta correlacion permite establecer
vinculos entre la estructura molecular, la energia de transicion y la actividad éptica, esenciales para
comprender el comportamiento fotoquimico y la reactividad de los PAHs.

Aplicacion de la NIRs para detectar PAHs en diferentes matrices

Suelos

La identificacidon y el analisis cuantitativo de PAHs en suelos es un area de estudio que adquiere
prioridad debido a su impacto ambiental y de salud publica, lo que genera una creciente demanda
de metodologias analiticas eficientes. La deteccion indirecta de estos contaminantes se encuentra a
la vanguardia de las técnicas analiticas modernas y es gracias a la fuerte senal espectral emitida en
la regidn del infrarrojo cercano de ciertas moléculas orgénicas con un minimo o nulo pretratamiento
de la muestra. La NIRs emerge como una técnica moderna y sofisticada fundamental para la gestion
y preservacion de suelos expuestos a una variedad de actividades antropogénicas especialmente
en escenarios de alto impacto como el arado intensivo en suelos agricolas o los sitios afectados por
la extraccién de petrdleo. (Klimkowicz-Pawlas & Debaene, 2020)

El monitoreo rapido para evaluar el riesgo de contaminacion in situ facilita la toma de decisiones para
la gestion ambiental en lugares propensos a la acumulacion de PAHs. Un complemento
indispensable para NIRS es la aplicacion quimiométrica en softwares especializados capaces de
preparar y analizar conjuntos de datos espectrales complejos, que son matrices de miles de puntos
de absorbancia/transmitancia/emision (intensidades) frente a longitudes de onda/numeros de onda
(variables). Para ello se siguen una serie de operaciones antes de aplicar algoritmos multivariantes
como el preprocesamiento de los espectros para mejorar la sefial-ruido. La siguiente tabla resume
los alcances de algunos estudios:

Tabla 4. Aplicaciones de la NIRs en el analisis de PAHs en suelos

Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR Técnicas estadisticas Comparacién
Suelos .
: Longitudes de onda .
Chen& | Espectrometro | fiaminados con | “400 4 2500 nm Sg;féi‘t’r'gglm';'geR'TFgHy GCIMS y kits de
(21(-)'28) (MI%?BEIS:IFT) petroliferos (diesel) (NIR d?noeg?; corta (GC/MS); andlisis del impacto turb;él?mgt? (oS
: (713 'y 54 790 R yl S 2 de variables ambientales
mg/kg) esolucion: 2 nm.
Correccion intensidad de .

. ; No se realiza una
fluorescencia y absorbancia comparacion con

Reflectancia Suelos con NIR; construccion de modelo otraz técnicas o

; 2
ong, et al. ifusaene B 0 se especifican . . matrices; e
Dong | dif | fenantreno (8 mg/g) N pecif lineal. Correlaciéon R* Pasa de - |
. . y diferentes 0.86 2 0.99 después dela

(2021). infrarrojo ) detalles o enfoque se centra
cercano porcentajes de correccion. en mitigar el efecto

humedad Errores relativos entre 0.44 a del gh dad

13% e la humeda
mediante NIR.




Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR Técnicas estadisticas Comparacion
Alcanos/PAHs:
PLSR:
R2=0.36,/ 0.56, RMSEP En suelos. la
Espectrometro Muestras secadas Rango espectral: 66.66/1.21 mg/kg humedad,
Douglas et p Foss y molidas de suelo 400-2500 nm. RP minerales sgn
al, 2019. NIRSystems cont’ammado por Resolucion: “2 nm. . 1'22_9/1 95 interferencias mas
6500 petroleo del Delta Modo reflectancia RF: R“=0.58/0.71 sianificativas aue
del Niger, Nigeria difusa. RMSEP en%ceites o ce?as
53.95/0.99 mg/kg, RPD -
1.59/1.99
Espectrometro Muestr_as secas, .
ASD Suelocontarminado | -, ZECELY Re=0.85 RPD=2.61 VIS-NIR
FieldSpec® 3, | con hidrocarburos L iy PN
. condiciones de RMSEP=68.4 mg/kg comparado con
Douglas et | rango espectral | totales del petroleo - .
laboratorio. métodos de
al., 2018 350-2500 nm, | (TPH), recolectado p - . PLSR: ‘ )
modo de en el Delta del reprocesamiento: : referencia
flectanci Niger Nigeria normalizacion, R?=0.63, RPD=2.55, (SUSE-GC).
e ger, Nigeria. derivada, RMSEP= 107.5 mg/kg
fusa. suavizado.
Suelos texturas Random Forest (RF)
VIS-NIR distintas de la R% 0.92
granja experimental | Los escaneos vis- RPD: 3.79
AgroSpec de la Cranfield NIR en diferentes | RMSEP): 108.56 mg/kg TPH
Doudlas. et Rango:305 a University, Reino estados de Referencia GC-
gas, 2200 nm. Unido, envejecimiento PLSR y PCA para evaluar la
al., 2018a. . . SR MS
contaminados temporal y control capacidad de discriminacion
ASD crudo de Alaska (8 | sin contaminacion espectral
Rango: 350 a 450 mg/kg TPH) y inicial (TC). EI ASD supero6 al AgroSpec
2500 nm. envejecimiento a (tec5) en discriminacion
° espectral mediante PCA..
Rango: 350-2500
Suelos nm (visible + NIR). PLSR, Validacién cruzada, No hay
superficiales (0-10 Resolucién: 3 nm preprocesamiento (SNV, comparacion
VIS-NIR cm) cercanos a (350-1000 nm); detrending, Savitzky-Golay). | detallada con otras
Karimian, ASD Field Spec lagunas Shadegan, 10 nm (1000- Desempefio: SVM > RF > técnicas.
etal., 2024. 4 P Sur de Iran, 2500nm). PLS. MIR+Vis-NIR
contaminados por lluminacién de SVM en validacion: proporcionaria
hidrocarburos lampara halégenay r?=0.85, RMSEP=1.59 %, resultados mas
totales (TPH) medicion con fibra RPD =26 completos/precisos.
Optica.
. No hay
Regresion lineal entre la "
No se especifican | intensidad de fluorescenciay di::ecg;ps(r)ancgras
Espectr i Suelo contaminado | detalles comotipo la concentracion del técnicas o matrices:
Lei, etal., deai(f:leg?:r?gi: con de instrumento, compuesto eCeIC:nfg ue Sges,
2021. difusa NIR benzo[ghi]perileno rango espectral o R? mejor6 de 0.90 a 0.95 tras centra enqcorre ir
(1 mg/g) configuracion la correccion. RMSEP interferencia 9
experimental prediccién pasa de 35.7 % a erierencias
871 % relaplonadas conel
) tipo de suelo.
PLS (siPLS) identificar
Rango:1000-2500 bandasI espectrales
nm- Algoritmos egggteéA PSO
o goritmos: , o "
Suelo, usado como Resglrl;?:on. 4 El modelo siPLS-GA mostré Matljgrec:rggrlaeg c:)ad
Espectrometro medio para Modo refl .t i excelente desemperio qestala mitas
Li,etal., p cuantificar dos ocdo retlectancia externo y en validaciéon g
FT-NIR Thermo e difusa. . debido a
2021. Nicolet iS50 PAHSs especificos: Muest d cruzada: interf iadel
antraceno y uestras secadas, Antraceno: interferencia de la
fluoranteno molidas y R? =~ 0.9830 humedad y materia
homogeneizadas RMSE = 0.5897 mg/g organica del suelo.
antes de la Fluoranteno:
medicion R”2 ~ 0.9849
RMSE = 0.4739 mg/g
Rango: 350-2500 PLSR entre espectros VNIR
nm Detector de (predictoras X) y ETPH en
Suelo agricola de silicio (350-1050 P 8 y o
. - logs, (variable Y); validacion
Reino Unido nm) y detectores Con Coniuntos
(Wisley, “WIS”) y InGaAs (1050- ind dJ
Espectrometro | suelos del sudoeste | 1900 nmy 1900- PCA n eg_en lentes. d Teécni lit
Olatunde, | Ger3700 VNIR, de Inglaterra 2500 nm), Medidas Sup;;as ;ZC[,:;”"S“S%"” e egg:\ff‘esni:; gl"’a
2021. reflectancia (“SWE”); muestras | en laboratorio en gun oLy
. . Y contaminacién GC/FID
difusa (DRS). contaminadas con | habitacién oscura,

diesel (ETPH), (205
mg/kg a 20 000

mg/kg)

con fuente de luz
cuarzo halégena
proyectada a 45°,
panel de referencia
Spectralon

WIS (uni-geologica)
Validacion R2=0.97, RPD =
4.5, error %PE=1.5%
SWE (geoldgica)
R?=0.72, RPD=1.4%




Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR Técnicas estadisticas Comparacion
calibrado al 100 % PE=9.8 %
antes de cada Modelos por grupos SOC
medicion (LOW, MED, HIG): validacién
R2=0.91-0.97; RPD=3.3-
5.5.
refll\:elgadniia o Curvas est_a'mdar de No se comp_aré con
difusa junto con Suelo, preparado Se th'I|IZO quorgscenaa antes Y otras matrices; el
Zhang, et | espectroscopia con dISt.IntaS reflectancia en NIR después de la correccion enfoque fue
al 20é3 de concentraciones de | difusoa4672cm™ usaqdo NIR. Error rglapvo corregir
" ’ fluorescencia mgtgrla organica como factor de medio predicho mejoro de interferencias de
para corregir (acido himico) calibrado. 27.46 % a 9.00 % con suelo en
interferencias. correccion. fluorescencia.
Rango espectral: Analisis multivariante y
350-2500 nm (Vis- quimiometria:
NIR).
Fibra optica de PCA (andlisis de
contacto, componentes principales).
iluminacion con
lampara halégena. PLS-DA (Partial Least
Cada muestra Squares - Discriminant
Espectrémetro meg:lig:la en Analysis).
portatil ASD Suelos multiples o
Shen. et al FieldSpec® 4 contaminados con repeticiones, LDA (Linear D|§cr|m|nant
(20’21) ' (Analytical hidrocqrpuros espec_tros Analysis).
’ Spectral _ e}rqmatlcos promediados.
Devices, USA) policiclicos (PAHs). | 1400 nmy 1900 nm Redes neuronales y
’ (agua del suelo). algoritmos de clasificacion
supervisada.
1700-1800 nmy Modelos con alta capacidad
2100-2300 nm discriminativa de diferentes
(absorciones de C- tipos y concentraciones de
HyC=C PAHSs.
caracteristicas de
compuestos Precision de clasificacion
aromaticos). superior al 85-90 %.
espectroscopia Se destaca una
de banda especifica
fluorescencia Suelo, alquesele | enNIR:4672cm™, Errores relativos promedio
Deng etal. combinada con agre’g(').écido utilizada como antes de (Eorrecci(')n: 27..'46 %,
2025 ’ espectroscopia humlco_.’ _factc_)f de después de correccion:
de reflectancia | Concentracion de calibracién para 9.00% en muestras
difusa en el fenantreno 5 mg/g corregir la desconocidas
infrarrojo interferencia de la
cercano (NIR) materia organica
Suelo agricola con Preprocesamiento espectral:
alta presion SNV y derivada primera
Klimkowicz- Se empled antropogénica Rangg VIS-NIR (Savitzky-Golay).
pleo. Polonia) (350-2500 nm) PCA: estructura de datos. Métodos
Pawlas, & | espectroscopia ( 0 ’ Relevante: DR .
Debaene de reflectancia dommz:do por "pequefio pico" en PCI:'S_R' zj/alc;daaon IC ru:ada z:onvenggns:g
’ . arenas limosas apacidad para clasificar como GC-MS).
(2020). difusa VIS-NIR (loamy sands) y torno a 2210 nm. muestras contaminadas (por
bajo contenido encima de 600 pg/kg) con
organico.. 79.7 % de precision
PCA y Modelos Lineales
Telops Hyper- | Suelos  arcillosos, Generalizados Mixtos El ussic(;glec')FCIoR ha
Cam LW arenosos y Resoluciones (GLMM). Parametrizacion de explora d% or lo
dos Reis (imaging FTIR | dolomiticos, espectrales (=7.7- las “bandas caracteristicas” p t ’ ri di
Medeiros, enel LWIR): |impregnadas con | 11.8 um)se emple6 por su profundidad que este estudio
etal, camara hidrocarburos fuentes internas de geomeétrica sin informar aporta n;Jevob
(2024). hiperespectral | (aceites) de calibracion especificamente su posicién _cI:_(I)Soamlen odso re
de infrarrojo | diferentes API. radiométrica. espectral vs. tiempo de comparado con

térmico

exposicion, temperatura y
concentracion de
hidrocarburos.

técnicas mas
comunes

PLSR (Partial Least Squares Regression), PLS (Partial Least Squares), Random Forest Regression (RF), SPA (Successive

DRIFT)

Projection Algorithm), GA (Genetic Algorithm) o PSO (Particle Swarm Optimization), reflectancia difusa en el infrarrojo medio (MIR-

La literatura revisada demuestra que la NIRs y su extension al visible (vis-NIR) y al infrarrojo medio
(MIR) se han consolidado como herramientas analiticas eficaces para la deteccién y cuantificacion
de hidrocarburos del petroleo (TPH) y PAHs en suelos contaminados. En general, los estudios
coinciden en la viabilidad del uso de técnicas épticas no destructivas como alternativa rapida y
economica a los métodos cromatograficos tradicionales. Por ejemplo, Douglas et al. (2018, 2019) y




Karimian et al. (2024) demostraron que la espectroscopia vis-NIR, combinada con algoritmos de
regresion multivariante como Partial Least Squares Regression (PLSR) y Random Forest (RF),
puede predecir concentraciones de TPH con coeficientes de determinacion superiores a 0.80 y
valores de RPD mayores de 2.5, lo que sugiere un poder predictivo robusto para fines de monitoreo
ambiental.

En términos instrumentales, los rangos espectrales empleados abarcan 350-2500 nm, lo cual
permite registrar tanto las transiciones electrénicas del visible como los sobretonos y combinaciones
vibracionales del NIR, principalmente de los enlaces C-H presentes en los hidrocarburos. Las bandas
mas frecuentemente identificadas se ubican en torno a 1700-1800 nm y 2200-2300 nm, asociadas a
estiramientos asimétricos y combinaciones de los grupos metileno y metilo (-CH,- y -CHj3) (Li et al.,
2021; Karimian et al., 2024). Adicionalmente, algunos trabajos incorporan la correccion del efecto de
humedad y materia organica, factores criticos en la sefial espectral de suelos. En este sentido, Dong
et al. (2021) y Zhang et al. (2023) propusieron estrategias de calibracion que emplean la reflectancia
NIR (5184 y 4672 cm™, respectivamente) como factor correctivo, reduciendo el error relativo de
prediccion de mas del 30 % a valores cercanos al 9 %. Este enfoque de normalizacion espectral
refuerza la utilidad del NIR no solo como método de deteccion directa, sino también como
herramienta auxiliar para mejorar la precision de técnicas épticas complementarias como la
fluorescencia. En la siguiente tabla se resaltan los rangos espectrales de interés.

Tabla 5. Rangos espectrales de interés para analisis NIRs de suelos contaminados con

PAHs
Rango de lilcunr:l?)ro de Onda Tipo de Vibracion Implicaciones Quimicas
4000 - 4700 cm" Bandas de combinacion Relacionadas con la presencia de grupos
(Hombro / Picos agudos) de C-H alifaticos CH2, CHs o aromaticos CH
Banda de Combinacion Frecuentemente asociada a moléculas
- -1 i
(Fs,i:%o rgr?j:c(i:;:jo) (estiramiento y de H»>O (agua) en la muestra ya sea libre
P deformacién) o ligada. (Bingari et al., 2023)
. Es el primer armonico de la vibracion de
- -1
(6PZKE:>2 s:c?usn%g:?o) Tezggﬁg?_'b(rzﬁgr:éﬂio) tension C-H fundamental de los anillos
aromaticos, que ocurre en el MIR
8000 - 12000 cm" Tipica de vibraciones armonicas de
(Regidn de base creciente) Segundo sobretono C-H mayor energia de los enlaces CH

Los avances metodoldgicos también reflejan una evolucién en el tratamiento estadistico de los datos
espectrales. Mientras que los primeros estudios se apoyaban exclusivamente en regresion PLSR o
en analisis exploratorios (PCA), investigaciones mas recientes integran modelos hibridos vy
algoritmos de aprendizaje automatico como Support Vector Machines (SVM), Genetic Algorithms
(GA) o Particle Swarm Optimization (PSO) (Li et al., 2021; Karimian et al., 2024). Estos enfoques
han permitido optimizar la seleccién de variables espectrales relevantes, por ejemplo, mediante
siPLS-GA, y aumentar la exactitud en la prediccion de PAHs especificos como antraceno y
fluoranthene (R? = 0.98). Asimismo, Douglas et al. (2019) destacaron la superioridad de los modelos
RF frente a PLSR para capturar comportamientos no lineales en los espectros complejos de suelos
contaminados, con mejoras en el R? de 0.56 a 0.71 y una reduccion del error medio cuadratico de
prediccion.

La comparacion con métodos de referencia (GC-MS, GC-FID) refuerza la validez analitica de la
espectroscopia NIR. Okparanma et al. (2014) demostraron que los mapas de concentracion de PAHs
generados mediante vis-NIR no presentaron diferencias estadisticamente significativas (p > 0.05)
respecto a los obtenidos por GC-MS, con un coeficiente de Kappa entre 0.19 y 0.56, indicando buena
concordancia espacial. De modo similar, Douglas et al. (2018) y Chen & Tien (2020) subrayan que,
aunque la precision cuantitativa del NIR puede ser inferior a la de la cromatografia convencional, su
rapidez, portabilidad y bajo costo la convierten en una herramienta viable para cribado y monitoreo
in situ. Entre las limitaciones comunes, los estudios coinciden en que la variabilidad del suelo,
especialmente su textura, contenido de humedad y materia organica, puede comprometer la
robustez de los modelos. Olatunde (2021) evidencié que la precision predictiva (R? = 0.97, RPD =
4.5) disminuye significativamente en suelos geoldgicamente heterogéneos (R? = 0.72, RPD = 1.4).
Sin embargo, el autor propone la construccion de calibraciones locales y modelos especificos por
tipo de suelo, lo cual podria mejorar la generalizacion de las predicciones.

La revision resalta el papel emergente de la espectroscopia NIR y vis-NIR como una herramienta
estratégica para el anélisis ambiental de PAHs y TPH. Su caracter no destructivo, la posibilidad de
implementacion portatil y la capacidad de analisis multicomponente la posicionan como una



alternativa sostenible frente a los métodos tradicionales. A futuro, las lineas de investigacion mas
prometedoras apuntan hacia la integracién de NIR con técnicas de fluorescencia y MIR, el uso de
modelos multitemporales para evaluar procesos de envejecimiento de contaminantes (Douglas et
al., 2018), y la incorporacion de inteligencia artificial para optimizar la calibraciéon en condiciones
reales de campo.

La Figura 2 muestra, a modo de ejemplo, los principales picos de absorcién identificados en los
rangos de 1640-1760 nm (6097 a 5681 cm™), los cuales pueden asociarse con los estiramientos
simétricos y asimétricos de los grupos metileno (-CH,-) y metilo (-CH5) presentes en los compuestos
hidrocarbonados del petréleo. De manera analoga, la banda observada entre 2240 y 2440 nm (4464
a 4098 cm™) corresponde a la denominada “meseta de hidrocarburos”, caracteristica de los suelos
contaminados con derivados del petroleo, y atribuida a combinaciones y sobretonos de vibraciones
C-H detectables en la region NIR, particularmente en muestras con presencia de diésel (Olatunde,

2021).
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Figura 2. Espectros VNIR de suelos contaminados con diésel.
Reflectancia media (lineas rectas) y continuo eliminado (lineas discontinuas) (Olatunde, 2021).

La implementaciéon de técnicas analiticas como espectroscopia de reflectancia difusa visible e
infrarroja cercana (VNIR DRS) y el disefio de herramientas modernas de medicion como
espectrometro mineral infrarrojo portatil (PIMA) y MicroNIR busca caracterizar la contaminacion por
PAHs de manera eficiente. Su principal ventaja es que permiten reducir significativamente los costos
y el tiempo de analisis en comparacion con los métodos de laboratorio tradicionales, facilitando asi
la toma de decisiones en tareas de remediacidn. La siguiente tabla muestra algunas aplicaciones en
suelos contaminados con PAHs.

En el estudio de dos Reis Medeiros et al., (2024), se empled un sistema hiperespectral Telops Hyper-
Cam LW (FTIR en el rango térmico de 7.7-11.8 um) para analizar la variacion temporal de la
emisividad de sustratos minerales impregnados con hidrocarburos. Mediante el uso de Analisis de
Componentes Principales (PCA) y Modelos Lineales Generalizados Mixtos (GLMM), los autores
demostraron la sensibilidad del TIR para detectar la evolucion espectral en funcion de variables como
temperatura, tiempo y concentracion del contaminante. Aunque no se comparé directamente con el
NIR, el trabajo resalta la complementariedad de ambos enfoques y posiciona al TIR como una
alternativa prometedora para el monitoreo ambiental.

Petroquimica

Los estudios de Lou et al. (2024) y Bingari et al. (2023) representan avances significativos en la
aplicacion de la espectroscopia de reflectancia NIR para la deteccién, cuantificacién y monitoreo
espacial de contaminantes hidrocarbonados. Ambos estudios coinciden en resaltar la capacidad de
la NIR para identificar senales vibracionales asociadas a los enlaces C-H caracteristicos de
compuestos del petréleo, pero difieren en su enfoque metodolédgico y en el rango de concentracion
evaluado. Mientras Lou et al. (2024) se centraron en la deteccidn de niveles extremadamente bajos
de contaminacion (178-1716 mg/kg) mediante una estrategia de substraccion espectral diagnostica,
Bingari et al. (2023) desarrollaron un indice espectral empirico (“Oil Index”) para visualizar la
distribucion tridimensional del petroleo en suelos artificialmente contaminados.

En el estudio de Lou et al. (2024), se utilizd la espectroscopia NIR de campo bajo con reflectancia
difusa permitié detectar patrones espectrales imperceptibles en los analisis convencionales. La



aplicacion de la substraccion espectral revel6 dos regiones diagnésticas a resaltar (2290-2370 nm y
1700-1780 nm), donde se observaron formas céncavas en suelos con contaminacién baja (< 200
mg/kg) y valles asimétricos en forma de “W” en concentraciones altas (> 1000 mg/kg). Este enfoque
amplié la sensibilidad del método NIR entre 10 y 50 veces respecto al analisis de espectros
originales, permitiendo detectar hidrocarburos incluso por debajo del limite de deteccidn tipico de
200 mg/kg. Los autores destacan que este “workflow” espectral no requiere modelos quimiométricos
avanzados como PLSR o RF, sino que se basa en el analisis visual y la parametrizacién de patrones
especificos, lo que simplifica su aplicacién en campo y en entornos donde no se dispone de bases
de datos calibradas. Sin embargo, el método exige espectros de referencia limpios y un control
riguroso de las condiciones del suelo, lo cual podria limitar su generalizacion a escenarios naturales
mas complejos.

Por otro lado, Bingari et al. (2023) abordaron el problema desde una perspectiva experimental y
cuantitativa, empleando un sistema NIR de reflectancia difusa con sondas en profundidad para la
medicidn de suelos sintéticos de diferentes texturas (arena fina y gruesa), con contenidos de petréleo
del 5 a 30 %. A partir del analisis espectral (1100-2300 nm), los autores definieron un indice de
petréleo (Oil Index) basado en la proporcién entre la absorcion principal del petroleo (cercana a 1720
nm) y una region visible inactiva. Los resultados evidencian una correlaciéon en suelos secos (R? 2
0.98), mientras que la presencia de humedad redujo la precision del modelo, aunque el indice
permitio visualizar el desplazamiento subterraneo del contaminante. Este hallazgo es relevante, pues
introduce la posibilidad de monitorear tridimensionalmente la migracién del petréleo en el subsuelo
sin recurrir a técnicas destructivas como perforaciones o extracciones quimicas.

Ambos estudios confirman que la regién NIR contiene informacion suficiente para distinguir
variaciones en la composicion del suelo inducidas por hidrocarburos. Sin embargo, mientras Lou et
al. (2024) optimizaron la deteccion en concentraciones bajas mediante técnicas de realce espectral,
Bingari et al. (2023) demostraron la viabilidad del mapeo volumétrico y la integracion de la NIR con
modelos empiricos simples. Las ventajas comunes incluyen la no destructividad, rapidez de
adquisicién, portabilidad del equipo y capacidad de analisis in situ, aunque persisten limitaciones
ligadas a la humedad del suelo, la heterogeneidad textural y la dependencia de calibraciones
especificas.

De manera prospectiva, ambos autores plantean oportunidades convergentes: Lou et al. (2024)
sugieren la integracion de la substraccion espectral con sensores remotos o portétiles para extender
su aplicacion en monitoreo ambiental y deteccion temprana; mientras que Bingari et al. (2023)
proponen la combinaciéon de su indice con modelos quimiométricos avanzados (PLSR, machine
learning o vision hiperespectral) para mejorar la sensibilidad en suelos humedos y concentraciones
menores al 5 % de petréleo. En conjunto, estos enfoques consolidan el papel del NIR como
herramienta analitica y de monitoreo en la gestion ambiental de suelos contaminados, mostrando
una transicion desde métodos descriptivos hacia estrategias predictivas, multiescalares y de alta
resolucion espacial.

Karimian y colaboradores establecen que el modelo Maquina de Vectores de Soporte (SVM) superé
a otras técnicas de modelado multivariante en la prediccidon precisa de los niveles totales de
hidrocarburos de petréleo (TPH) en el suelo; esto respalda el potencial del NIRS para campos como
petroquimica. (Karimian et al., 2024).

Tabla 6. Resumen de estudios de NIRs en PAHs para muestras aplicadas en la industria
petroquimica

Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR Tecr'uc_as Comparacién
estadisticas
Regiones1: Analisis visual En contraste con
Suelo 2290-2 370 nm. arametrizacion >(/je métodos
contaminado con Region 2: 1 700- P caracteristicas tradicionales que
) 1780 nm : usan espectro
hidrocarburos del exhibieron espectrales (sin original. esta
Espectroscopio petréleo a niveles . modelos PLS o RF) ginal,
NIR bajos (TPH entre patrones: La técnica detecta técnica de
Lou, etal., . ~178 Forma concava RO substraccion
2024 convenaon_al 8y hacia abajo en con taminacion con permite revelar
: (reflectancia 1716 mg/kg) L . niveles tan bajos =
- contaminacion baja = . sefiales que de
difusa) Espectro como ~178 mg/kg;
diagnostico (<200mg/kg) nsibilidad ~10-50 |  ©f@ manera
mg diante Valles de absorcién S\?eies mz or que estarian por
substraccion “en W” asimétricos métodos glasa%os debajo del umbral
en contaminacién qinal de deteccion de
alta (>1 000 mgrkg). | €N espectroorigina NIR clasico




Técnicas

Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR P Comparacion
estadisticas
Sondas para
Suelos_de perfiles 3D Regresiones
laboratorio de subsuperficiales olinémicas entre
distintas texturas p. ~ ' poling
Rango: ~1100- Oil Index y
(arena 2300 tenido d
Espectroscopia fina/coarse) y nm. contenido de .
NIR en contenidos Desarrollo de “Oil petréleo: En comparacion
. . Index” definido con métodos
. . reflectancia variables de agua A . .
Bingari, et difusa. con y petroleo crudo entre la principal Suelos secos: tradicionales
al 2023. ’ L absorcion del R?= 0.98 contenido (boreholes,
sonda para sintético al 5- - ) "
) o petroleo en NIR de petroleo del 5- extraccion
medir espectros 30 % Mezclas - o L
en profundidad artificiales de (<1720 nm) y 30% quimica).
P suelo seco bandas en ~1400 y
by ~1900 nm de agua | Suelos humedos la
coneniendo | % Suelos roénicos; | coreiacin e
petroleo sintético. inactiva.
Rango de NIR
Espectroscopia Muestras Se registraron (principalmente para
Karimian et NIR en reparadas en espectros en el bandas
al.,, 2024 reflectancia P Ia[i)oratorio rango NIR (71100- | vibracionales de C-
difusa 2300 nm). H)
Modelos de
regresion: PLSy
Portatil EYnF:odelo ara
Rango: 11000 a p
4 asfaltenos (Asp)
6 000 cm -
Muestras de ’ mejor respuesta con
Portable micro- crudos brasilefios Mesa: NIR portatil.
NIR comparado (n=182), El ecsja.G 000- c i6n NIR
jarztz%sz,ze)t conun caracterizadas 4r%%%ocg_1 es Para las demas %ﬂgg{ ?/(;I?Trwlesa
" ’ instrumento de segun relevante poraue propiedades (API P ’
sobremesa. propiedades . porqu gravity, TSC, BNC,
e P incluye los primeros
fisico-quimicas saturados,
sobretonos de -
aromaticos,
enlaces S-H, O-H, ] |
C-Hy N-H resinas), e
instrumento de
sobremesa fue
superior.
HCA para analisis
no supervisado.
SVM y RF ambos
con validacion
cruzada
Fusioén de datos de
bajo nivel HS-MS
eNose y NIRS
HCA con datos de
Muestras de No se mencionan HS-MS eNose Comparacién de
Barea- ) regiones mostrd grupaciones P
. gasolina con dos respuesta NIRS
Sepulveda, ! espectrales claras .
NIRS nameros de Pl . con diferentes
etal, . especificas de SVM + eNose logro PP
octano: RON-95y : o o Y, técnicas
(2022). RON-98 relevancia para 100 % clasificacion estadisticas
NIRS correcta (CV).
RF + fusion de
datos alcanzd la
mejor precision en
el conjunto de
prueba.
La fusién de HS-MS
eNose y NIRS logré
también 100 % de
precision
PCA; discriminacion
par a par con
SIMCA
Discriminacién
Portatil completa (sin falsos
MicroNIR Muestras Se excluyeron positivos) en: 96.3%
Sales, et comunes de . o
(handheld NIR), . regiones con NIR portatil,
al.,. E X gasolina, de 93.4 % FT-NIR
(2023) spectrometro distintas marcas esp_ectra_les con 4 % con FT-NIR,
h de sobremesa comerciales alta incertidumbre 93.7 % con FT-IR,
FT-NIRy FT-IR comparado con 95.7

% para propiedades
fisicoquimicas y
99.2 % para curvas
de destilacion




SVR (Support Vector Regression
HCA (Analisis jerarquico de conglomerados)
SVM (Support Vector Machine) y RF (Random Forest),

Sedimentos de lagos y rios

La NIRs es una herramienta de gran importancia para la determinacion de PAHs en muestras
sedimentarias. Los cuerpos de aguas naturales o artificiales, ya sean lagos, rios, estanques, lagunas,
son susceptibles a la acumulacién de sustancias toxicas que se suspenden en el fondo y persisten
a lo largo de los afios aumentando el riesgo de futuras removilizaciones, por ejemplo, en una
inundacién o por actividades antropogénicas como el dragado, lo que conlleva a un impacto negativo
para el ecosistema acuatico. La siguiente tabla relaciona las condiciones de la aplicacion NIRS en
muestras de sedimentos de lagos o suelos cercanos a ellos.

Tabla 7. Resumen de estudios de NIRs en PAHs para muestras aplicadas en sedimentos
de lagos y rios

. . . Condiciones Técnicas ‘2
Referencia Equipo NIR Matriz NIR estadisticas Comparacion
Rango VIS-NIR
(T400-1000 nm),
Sedimentos de extendido a PLS u otro enfoque
pantano/lago SWIR hasta predictivo
Camara (_Mano_t Pond’, _2500 nm. correlacionando Métodos
Jacq, etal hiperespectral trlbutarlq del rio Pigmentos, espectrqs con tradicionales
! N o Eure hacia Sena) oxidos, concentraciones de i
(2024). VIS-NIR (visible y . (extraccion/GC-
near-infrared) Nucleos (cores) de compuestos PAH MS)
sedimento organicos Validacién R?= 0.85; )
depositado en el (clorofila a, etc.) Prediccion:
fondo usados como RMSEP=1.64 mg/kg
indicadores
correlativos
Sistema Raman
con excitacién N
dual: laser R ai);cr:t,a;é%nnm Modelado cuantitativo
comercial de ((0-1 W) sobre através de
785 nm mas un Au/Ag Nus calibracion lineal
Ias;g;ﬂﬁlor;?gde Agua de lago real, Picos Raman entrﬁ:gnga;\:;gﬁd de Mejora
enerar unF::am 0 filtrada y on- E:)oncentracic')ﬁ significativa
Zhang, et gelectroma néticpo centrifugada antes * Pyreno: loaaritmi respecto a
al., (2022). wtra f grt de ensayos ~590cm™ RZOE% 9960;‘ SERS
exlra fuerte, Solucién acuosa * Antraceno: (R*=0. 907 en convencional en
combinado con con PAHs ~395 cm- pyreno) Limite de | /5 'R dnico
sustratos 755 cm‘1, deteccion de pyreno '
coloidales de - Nitropyreno: hasta ~10(-9) M;
nano-urchins ~554 cm- ’ respuesta lineal con
Au/Ag (nano- 646 om-" R?~0.9969
erizos metalicos)
en suspension
Rango: 800-
2500 nm.
Resolucion: 8
-1
Espeleotemas 1700(_::'180'0 am PLSR, PCA correlacion entre
R Espectroscopia seccionados Validacion cruzada espectros NIR y
Argiriadis, - (enlaces C-H). ;
FT-NIR Bruker longitudinalmente, para modelos concentraciones
etal., . 2100-2300 nm - "
MPA (estalagmitas) de e predictivos R de PAHs
(2024) A - (combinaciones . .
reflectancia difusa cuevas tropicales C-Hy C=C) ajustados a 0.70- determinadas
en Australia. y &= 0.85 por GC-MS.
Bandas ligadas
avibraciones de
grupos
aromaticos.

Regresién por minimos cuadrados parciales (PLSR).
PCA (Anélisis de Componentes Principales).

Las estalagmitas constituyen depositos minerales que crecen gradualmente en el interior de las
cuevas, registrando en sus capas sucesivas informacion ambiental a lo largo del tiempo. En este
contexto, un estudio reciente desarrollado en la region de Kimberley, Australia Occidental (Argiriadis
et al., 2024) abordé la necesidad de comprender la escala y extensiéon de los incendios forestales
mediante el analisis de hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs) preservados en estalagmitas.
Para ello, se aplicé el indice Normalizado de Quema (NBR), definido como NBR = (NIR-SWIR) / (NIR

+ SWIR), a partir de datos espectrales obtenidos con NIRs. Esta metodologia permiti6 mapear las
cicatrices de areas afectadas por incendios y correlacionarlas con los niveles cuantitativos de PAHs



detectados en los depdsitos minerales, aportando evidencia directa del vinculo entre la actividad de
fuego y la acumulacién de contaminantes organicos en el registro espeleotematico.

Por otro lado, la validacion de un método analitico de alta resolucién espectral fue presentada por
Jacq et al. (2024), quienes emplearon imagenes hiperespectrales en el rango infrarrojo combinadas
con la técnica quimiométrica de Regresion por Minimos Cuadrados Parciales (PLSR). Este enfoque
permitié revelar gradientes espaciales de acumulacion de PAHs en el transecto sedimentario de la
laguna Martot (Francia). Los autores reportaron una fuerte concordancia entre los datos obtenidos
por NIRS y los valores de referencia determinados por cromatografia de gases acoplada a
espectrometria de masas (GC-MS), con coeficientes de determinaciéon de R? = 0,89 en calibracion
y R? = 0,85 en validacion, asi como un error cuadratico medio de validacién (RMSEV) de 0,21 en
espacio logaritmico (1,64 mg/kg) y un rV/S de 0,74 (p < 0,05). Estos resultados demuestran la
robustez y capacidad predictiva del modelo PLSR aplicado a datos hiperespectrales, consolidando
a la espectroscopia NIR como una herramienta eficaz para la cuantificacién no destructiva de
contaminantes orgénicos en matrices ambientales complejas.

La aplicacion de técnicas épticas avanzadas como la espectroscopia en el visible e infrarrojo cercano
(VIS-NIR), la espectroscopia de infrarrojo cercano (NIR) y la espectroscopia Raman mejorada por
superficie (SERS) ha permitido ampliar el rango de deteccién y caracterizacion de contaminantes
hidrocarbonados en distintas matrices ambientales. Investigaciones como las de Jacq et al. (2024) y
Zhang et al. (2022) han demostrado la versatilidad y el potencial de estas técnicas, tanto para la
cuantificacion precisa de hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs) en sedimentos y aguas
naturales, como para el monitoreo tridimensional del petréleo en suelos contaminados. Aunque cada
estudio aborda contextos experimentales distintos, todos coinciden en la relevancia de los métodos
opticos por su caracter no destructivo, rapidez analitica y capacidad de mapeo espacial o espectral
en tiempo real.

En el trabajo de Jacq et al. (2024), el uso de imagenes hiperespectrales VIS-NIR permitio mapear
la distribucion espacial de PAHs en nucleos de sedimentos del estuario del Sena, alcanzando una
resolucion micrométrica (40 a 300 pm) y una prediccion quimiométrica robusta (R2=0.85;
RMSEP=1.64 mg/kg) mediante modelos PLS. Este enfoque no solo permite estimar concentraciones
de contaminantes de manera rapida y no invasiva, sino que también posibilita la reconstruccién
volumétrica de depdsitos contaminados y su correlaciéon con variables épticas (pigmentos, 6xidos y
compuestos organicos). En comparacion con técnicas clasicas como GC-MS, el método ofrece
mayor resolucion espacial y menor tiempo analitico, lo que lo convierte en una herramienta
prometedora para la reconstruccion ambiental y sedimentologica de contaminaciones histéricas. No
obstante, la dependencia de calibraciones robustas y la necesidad de correcciones por relieve
superficial siguen siendo limitaciones metodologicas que restringen su aplicacion masiva fuera del
laboratorio.

Por su parte, el estudio de Zhang et al. (2022) representa un hito tecnolégico en la deteccion
ultrasensible de PAHs no adsorbidos en fase acuosa, mediante un sistema SERS potenciado por
doble excitacion laser (785 nm + 808 nm) y el uso de nano-urchins de Au/Ag como amplificadores
plasmonicos. Este disefio generd una potenciacién de sefial 34 veces superior a la obtenida con un
solo laser, permitiendo la deteccidn de pyreno a niveles de 10™° M y correlaciones lineales casi
perfectas (R?~0.9969). La innovacion reside en que el sistema elimina la necesidad de funcionalizar
quimicamente los sustratos y reduce la fluorescencia de fondo, facilitando la deteccion directa en
agua natural filtrada. Ademas, su capacidad para discriminar multiples PAHs en una sola medicién
evidencia el potencial de la SERS dual para el monitoreo simultaneo y en sitio de contaminantes
traza en cuerpos de agua. Sin embargo, la complejidad instrumental del sistema —que requiere
sincronizacion Optica precisa y control térmico para evitar la degradacion de los nanomateriales—
aun limita su portabilidad y escalabilidad operativa. A continuacion, se puede observar el espectro
RAMAN de las muestras de Pireno y su curva de calibracion obtenida por Zhang y colaboradores.
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Figura 1. (a) Espectro Raman de moléculas de Pireno en diferentes concentraciones en solucion con agua de
lago, (b) Curva de calibracion de la intensidad en funcion de la concentracion de Pireno. (Zhang et al., 2022).

En conjunto, los estudios ilustran una tendencia clara hacia la integracion de métodos
espectroscopicos multiescalares y multimodales para abordar la complejidad de los PAHs y TPHs
en matrices naturales. Mientras Jacq et al. (2024) avanzan hacia la cuantificacion espacial de
contaminantes en soélidos, Zhang et al. (2022) optimizan la deteccién a nivel molecular en soluciones
reales. Estas aproximaciones, basadas en principios 6pticos complementarios, abren la puerta al
desarrollo de sistemas hibridos portatiles, capaces de combinar resoluciéon espectral, espacial y
temporal para una vigilancia ambiental mas precisa, rapida y sostenible. La convergencia entre la
hiperespectroscopia, la quimiometria y la nanotecnologia redefine asi el papel del NIR y SERS como
herramientas estratégicas en la evaluacién integral de la contaminacién por hidrocarburos
aromaticos policiclicos en el ambiente. La mayoria de los estudios en matrices como aguas de laguna
han empleado métodos predictivos como Regresién de componentes principales (PCR), Regresion
de minimos cuadrados parciales (PLS) y técnicas de aprendizaje automatico como Bosques
aleatorios (RF), Regresion de maquina de vectores de soporte (SVR).

Aplicaciones de NIRS en sistemas astroquimicos

En astrofisica, la distribucion de energia espectral (SED) es una herramienta esencial para describir
cémo la energia total de un objeto celeste se distribuye en funcién de la longitud de onda o la
frecuencia. Su integracion, expresada como

Fbol=fFldA=fdeV;

permite determinar el flujo bolométrico (Fbol), directamente relacionado con la temperatura efectiva,
la composicién y la dinamica radiativa del sistema. En el espectro infrarrojo, la emision se divide
convencionalmente en tres regiones con distintos origenes fisicos: VIS/NIR (1-3 um): dominada por
la radiacion de la estrella central; MIR (3-25 pum): asociada al polvo caliente y al disco interno; FIR
(25-200 pm): correspondiente al polvo frio del disco externo. Estas regiones, cuando se integran en
una SED, ofrecen una visiébn completa de los mecanismos energéticos y quimicos en sistemas como
los discos protoplanetarios (PPDs) y las nebulosas planetarias (PNs), donde los PAHs actuan como
trazadores de la evolucién del polvo y la radiacion.

El conjunto de investigaciones analizadas refleja como el uso del infrarrojo cercano (NIR) y medio
(MIR) ha evolucionado desde la simulacion teérica hasta la observacion empirica y el andlisis
estadistico aplicado a diferentes escalas astrofisicas. En todos los casos, las longitudes de onda
estudiadas (3 y 11 um en emisiones asociadas a PAHSs, y extendiéndose hasta 24 um en algunos
estudios MIR) han permitido caracterizar procesos fisicos como la ionizacion, la distribucion del polvo
y la variabilidad estelar. La siguiente tabla resume particularidades de estos estudios.



Tabla 8. Resumen de estudios de NIRs en PAHs para muestras aplicadas en sistemas
astroquimicos

Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR e ;;gg?slziz s Comparacion
Simulacién del perfil
espectral de emisién el estudio se
de PAHs en IR (3- apoya en
IFU de Discos 20 pm), proyecta simulacion fisica Se comparala
Lange, et JWST/NIRSpec o protoplanetarios posible IR alrededor de d_isc_os informacién
al (20’24) MIRI, y VLTVISIR- alrededor.de de 3.3 pum, 6 pmy (radiative obtgqua por
v ’ ’ NEAR estrellas tipo 11.3 pm modelos de transfer) y analisis de
Herbig Ae/Be ionizacién y tamafio analisis de SED.
molecular con posible perfiles radiales
uso espacial con sintéticos,
JWST
Regiones destacadas
en alta resolucién
(FWHM =1 cm™):
700-950, 1100-1300,
2000-2500, 3400-
3600cm™.
Regiones menos
isdbmeros afectadas por analisis No se compara
computados de sustitucion ciano: cualitativo NIR P
Esposito, et calculos tedricos CN-PAHSs (17 2950-3200 cm™ comparativo experimental
al (202’4) basados isomeros de 4 (estiramiento entre espectros con otras
” ' (DFT/anharmonic), PAHs y fundamental CH) y simulados de matrices o
benceno), sin 5950-6200 cm™ CN-PAHs versus técnicas
muestras fisicas. (primer sobretono PAHSs puros. ’
CH)
Bandas clave: intensa
y Unica alrededor de
2300 cm™ (CN
stretch), muy
distintiva para CN-
PAHs
imagenes con filtros J
(=1.2 pm), H (=1.65
um), K (=2.19 pm),
PAH (3.28 um) y nbL
(3.59 pm), con
calibracion No se aplico
TIFR Near Infrared Obietos fotométrica utilizando El andlisis fue com arapcic')n
Camera-ll DIt . estrellas estandar, cualitativo y P
astronémicos: las - g con otras
Anand. et (TIRCAM2), con nebulosas correccion de frames mqﬁglog!qo: Se matrices: el
; detector InSb . oscuros, flat-fields y aplicé analisis de ;
al., (2020). planetarias NGC S ) ) enfoque fue
montado en el 7027 y BD +30° reducplon aplicada imagenes, puramente
telescopio dptico 3639 mediante IRAF y construccion de observacional
Devasthal (DOT). : DAOPHOT-II. 3.28 contraste.
pum (PAH C-H en NIR.
stretch, banda
aromatica).
3.59 um (nbL),
referencia de
continuo.
El canal NIR fue
Se observan dos operado en modo .
galaxias en punteedo (pointed). Se gnfoca mas
Onaka. et Infrared Camera fusion: NGC NIR (T2 pm) a MIR Uso de bien en los
al (201'8) (IRC) a bordo del 2782 (Ar.p 215)y (724 pm o mas), comparaciones resultados
" ’ satélite AKARI. NGC 7727 (Arp énfasis en bandas de cuantitativas. obtenidos con
222) 7-15 pum (PAHs) y el IRC.
' datos hasta mas alla
de 24 pm.
Confirmacion de
Los datos provinieron candidatos
de catalogos mediante CMD,
La muestra publicos: 2MASS, SED y andlisis El estudio se
consiste en 773 Spitzer/SAGE e de la variabilidad basa
Yang, et 2MASS (NIR), candidatos a WISE/ALLWISE + temporal en MIR. integramente
al (2618) Spitzer e WISE RSG compilados NEOWISE-R. Correlaciones en fotometria
” ’ (MIR) desde literatura 12 bandas NIR-MIR estadisticas de catalogos
previa. abarcando desde entre variabilidad NIR-MIR.

2MASS, pasando por
Spitzer, hasta WISE,
ademas de S9W.

en MIR, tasa de
pérdida de
masa, brilloy
color.




Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR Tec[uc_as Comparacion
estadisticas
PAHSs en estado
so6lido Muestras
spacio caracteristicas en No se p
Mattioda, et . Comparacién con 1.0-1.8 uym especificaron de PAHs
; Espectrometro NIR espectros de . ’ i observados en
al., (2005). asociadas con modos analisis -
PAHs . ) P regiones del
vibracionales de C-H estadisticos .
observados en espacio
: y C-C .
regiones del interestelar
espacio
interestelar

Lange et al. (2024) utilizé el codigo de transferencia radiativa RADMC-3D para recrear modelos de
SED en discos protoplanetarios, con el objetivo de anticipar los resultados que podrian obtenerse
mediante observaciones del telescopio espacial James Webb (JWST). Se evaluaron dos
configuraciones: Disco suave (Smooth Disc): con abundancia total de PAHs en fase gaseosa del 1%
respecto al medio interestelar, mientras que el 99% restante se halla congelado en granos de polvo
y el Disco con “gap” de PAHs: caracterizado por una deficiencia de PAHs en el disco interno y
abundancia normal en el disco externo. Mediante simulaciones radiativas en 3, 6 y 11 um,
demostrando que los perfiles radiales de emision PAHs siguen leyes de potencia dobles que
diferencian regiones internas y externas de discos protoplanetarios. Aunque carece de métricas
estadisticas (p. €j., R* o errores cuantitativos), se resalta la necesidad de observaciones
espacialmente resueltas con instrumentos como JWST/NIRSpec o VLT/VISIR-NEAR. Los resultados
sugieren que las futuras imagenes espaciales de alta resolucion del JWST/NIRSpec o MIRI podrian
validar las predicciones teoricas, resolviendo diferencias entre la SED integrada y la estructura
espacial real del disco.

Esposito et al. aplicaron calculos anarmonicos de alta resolucion (700-6200 cm™, equivalentes a
~1.6-14 pm), identificando una banda distintiva en 2300 cm™ (CN stretch) que diferencia a los CN-
PAHs de los PAHs puros. Sus simulaciones muestran como un aumento del ensanchamiento
espectral (de 1 a 15 cm™ FWHM) puede hacer desaparecer las firmas moleculares, revelando la
importancia critica de la resolucién espectral en la astroquimica observacional. Anand et al. (2020)
aplicaron observaciones NIR con el instrumento TIRCAM2, instalado en el telescopio optico
Devasthal (DOT, 3.6 m), para analizar las nebulosas planetarias NGC 7027 y BD +30° 3639. Las
imagenes fueron obtenidas en filtros de banda ancha (1200, 1650 y 2190 nm) vy filtros de banda
estrecha centrados en 3280 nm, correspondiente a la emisidn aromatica caracteristica de los PAHSs.
Los resultados muestran diferencias morfoldégicas y de excitacion notables: NGC 7027 es una
nebulosa joven, rica en carbono y de alta excitacién electrénica, con morfologia eliptica multipolar y
una poblacion de PAHs altamente ionizados y BD +30° 3639, también joven y rica en carbono,
presenta baja excitacion electronica, una forma anular simétrica y una poblacion de PAHs neutros y
recientemente formados. El uso del contraste fotométrico entre la banda de emisién PAH (3.28 pum)
y el continuo (3.59 pm) permitioé distinguir espacialmente las regiones aromaticas activas dentro de
las nebulosas, confirmando la utilidad del NIR para detectar y mapear PAHs desde tierra, incluso sin
espectros detallados.

A una escala mayor, Onaka et al. (2018) integraron observaciones NIR-MIR (1.8-26.5 um) con la
camara IRC a bordo de AKARI, relacionando las emisiones de PAHs (7-15 pm) con la formacion
estelar en galaxias en fusidon. Aunque sin reportar métricas formales, los autores muestran una
correspondencia cuantitativa entre la tasa de formacion estelar (SFR) derivada del MIR vy las
obtenidas con lineas 6pticas (Ha) y [C II] 158 um, validando la coherencia del método.

Finalmente, el estudio estadistico de Yang et al. (2018) abarca 12 bandas NIR-MIR (2-24 pm)
provenientes de 2MASS, Spitzer y WISE, aplicando correlaciones entre brillo, color y variabilidad en
una muestra de 773 supergigantes rojas (RSGs). Aunque no se emplearon técnicas de modelado
avanzado, el analisis de correlacion permitio identificar una tendencia clara: la variabilidad MIR
aumenta con la tasa de pérdida de masa, confirmando la relacion entre actividad estelar y polvo
circunestelar. Los estudios revisados muestran una evolucion metodolégica desde el modelado fisico
y espectroscopico hacia el analisis observacional y estadistico multibanda. Las longitudes infrarrojas,
especialmente entre 3 y 15 um, emergen como el rango clave para identificar y caracterizar PAHSs,
mientras que las bandas largas (hasta 24 um) permiten evaluar procesos de polvo y variabilidad.
Aunque la mayoria de los trabajos carece de métricas estadisticas comparables (R%, SNR o
incertidumbres), sus resultados ofrecen bases sdlidas para futuros analisis cuantitativos.



Otras aplicaciones

El uso de la NIRs y sus variantes ha demostrado un notable avance en la caracterizacién, deteccion
y control de contaminantes organicos e inorganicos en distintas matrices ambientales e industriales.
Diversos autores han explorado su aplicacion combinando metodologias instrumentales y
quimiométricas, lo que ha permitido ampliar su campo de accidon desde la identificacion de
hidrocarburos en diferentes matrices hasta la prediccién de calidad alimentaria y la evaluacién de
procesos de descontaminacién. La siguiente tabla muestra un resumen de los alcances de la
revision:

Tabla 9. Resumen de estudios de NIRs en PAHs en otras muestras como alimentos,
parafinas, plasticos, etc.

. . . . Técnicas ‘2
Referencia Equipo NIR Matriz Condiciones NIR estadisticas Comparacion
Computacional . L
de moléculas S'mUIaC'Or] c!e Emisién detectada No se aplicaron
PAHs dopadas soluciones diluidas alrededor de 724 nm; técnicas
con dos atomos en tolueno, usadas cuantificada ’ estadistico- Respuesta
Hattori, et de boro para medir A L t imiométricas: PAHs dopados
al., 2024.. N espectros UV/Visy espectroscopicamente quimiometricas; y sin dopar con
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ATR-FTIR: numeros de mst’rumentales en los metabolitos
tratalTlentos de resumenes accesibles identificados por
ahumado referencia (R? >
0.95)
Rango: 350-2500 nm.
Resolucién: 3 nm
(350-1000 nm), 10 nm Modelos de
(1000-2500 nm). regresion: PLSR,
Mezclas de Mediciones con SVRy RF.
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Referencia

Equipo NIR

Matriz

Condiciones NIR

Técnicas
estadisticas

Comparacion

mineral blanco) en
concentraciones
entre 0,5 mg/kg a
30 mg/kg.

muestras
contaminadas de
limpias.

Cuantitativa:
PLS-DA: 100 %
de exactitud entre
contaminado y no
contaminado.
SVR: R>0.98
para
contaminantes
como diesel,
aceite mineral
blancoy
lubricante.
PLSR:R, =
0.9335
querosenoy R, =
0.9270 aceite de
motor

Alassali, et
al., (2020).

Espectrometro
FT-NIR
Bruker (Billerica,
MA, EE. UU.).

Plasticos de HD-
PE, retirados de
contenedores de
aceite, analizados
tanto en estado
original y después
de extraccion
supercritica

Triple escaneo por
muestra (256
escaneos cada uno),
resolucion: 16 cm™.

Aumentos en:
10,730 cm™ (-
OH, humedad);
8,960 cm™ (C=C,

vinilo segundo

sobretono);

8,250 cm™ (-

CH,-segundo

sobretono
simétrico).

Disminucién en:

5,600 cm™ (-

CHs- primer
sobretono
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GC-MS.

Jin, etal.,
(2020).

Espectroscopia

de reflectancia

difusa UV-vis-
NIR

Compuesto BiO,-
x/AgzPO, sobre
nanotubos de
carbono (CNT),
disefiado para la
remocion de PAHs
(como naftaleno y
pireno

Evalla la capacidad
de absorciéon optica
del composite bajo
irradiacion de banda
ancha (visible y NIR)

En comparacién
con sus
componentes
individuales
(BiO,~ 0 AgzPO,
solos), el
composite
destaca por tener
una menor
brecha de banda,
lo que mejora la
absorcién éptica
y la eficiencia
fotocatalitica en
el rango visible-

caracterizacion,
como FT-IR,
Raman, XRD,
SEM con
mapeo, TEM, y
pruebas
fotocataliticas

UV-Vis-NIR: Espectroscopia ultravioleta-visible-infrarrojo cercano. ATR-FTIR: Férmula transformada de infrarrojo

(espectroscopia por reflexion total atenuada. PCA (Analisis de Componentes Principales). PLS-DA (Regresion por Minimos
Cuadrados Parciales - Andlisis Discriminante). HCA (Analisis de Agrupamiento Jerarquico) PLSR (Regresién por Minimos
Cuadrados Parciales. Random Forest (RF). SVM (Support Vector Machine).

Hattori (2024) centra sus estudios en el disefio molecular de compuestos emisores NIR mediante
calculos TD-DFT vy verificacion experimental. Las moléculas desarrolladas, basadas en PAHs
dopados con boro, exhibieron emisién estable en torno a 724 nm, lo que evidencia el potencial del
NIR para el disefio de materiales optoelectronicos. Este estudio destaca la convergencia entre
quimica computacional y espectroscopia, subrayando la capacidad predictiva teédrica frente al
enfoque empirico tradicional.

En el ambito alimentario, Park, Yu, Ko y Park (2024) aplicaron técnicas combinadas de UV-Vis-NIR
y ATR-FTIR junto con herramientas quimiométricas (PCA, PLS-DA, HCA y PLSR) para predecir la
calidad del katsuobushi segun el numero de tratamientos de ahumado. Los resultados indicaron que
la NIR ofrecié mayor capacidad predictiva (R?P > 0.95) que la FTIR, lo cual refuerza la superioridad
de la region NIR para el analisis de compuestos organicos complejos en alimentos. De forma similar,
Barea-Sepulveda, Calle, Ferreiro-Gonzalez y Palma (2024) implementaron modelos de aprendizaje
automatico (PLSR, SVR y Random Forest) sobre datos Vis-NIR para caracterizar mezclas de ceras
de petroleo, logrando precisiones de prediccion superiores al 99 % (R? = 0.9977). Estos resultados



demuestran la solidez de la combinacion entre espectroscopia NIR y algoritmos de seleccion de
variables para aplicaciones industriales automatizadas.

Por otra parte, Adade et al. (2024) desarrollaron un método rapido para la deteccion del contaminante
benzo[b]fluoranteno (BbF) en aceites comestibles, utilizando un sistema FT-NIR Bruker Tensor 27
en modo reflectancia difusa. Mediante PCA, PLSR, SVM y seleccién de variables (CARS, SPA),
alcanzaron coeficientes de prediccién superiores al 0.90 en la cuantificacion de BbF, lo que valida la
utilidad del NIR para el monitoreo de contaminantes en alimentos grasos, donde la interferencia por
humedad es minima. En la misma linea, Jiang, Meng, Deng y Zhu (2025) reportaron un desempefo
sobresaliente del FT-NIR para detectar aceites minerales en aceite de mani, alcanzando una
exactitud del 100 % en clasificacion mediante PLS-DA y valores de R, superiores a 0.98 con SVR
para distintos contaminantes. Estos estudios confirman la eficacia del NIR para el control de calidad
y la deteccién de contaminantes organicos en matrices alimentarias complejas.

El potencial del NIR también ha sido explorado en materiales no alimentarios. Alassali, et al. (2020)
evaluaron la extraccion supercritica con CO, como método de descontaminacién de plasticos HD-
PE usando FT-NIR. Aunque su analisis fue principalmente cualitativo, la variaciéon de absorbancia
en bandas como 10 730 cm™ (-OH) y 8 960 cm™ (C=C) permitié evidenciar que el tratamiento no
degradaba el polimero. Esto demuestra la utilidad del NIR no solo para deteccién de contaminantes,
sino también para verificar la integridad estructural de materiales sometidos a procesos de limpieza
o reciclaje.

Por otro lado, la espectroscopia Raman en el rango NIR ha mostrado ventajas analiticas relevantes.
Schrader (1991) utilizé un sistema NIR-FT-Raman (1064 nm) para caracterizar hidrocarburos
aromaticos policiclicos (PAHSs), obteniendo espectros libres de interferencia por fluorescencia. Este
trabajo pionero cimenté la base para el uso del NIR en andlisis de petréleo y derivados, destacando
su capacidad para generar huellas espectrales limpias y reproducibles. De manera mas reciente, Jin
et al. (2020) aplicaron espectroscopia UV-vis-NIR de reflectancia difusa para estudiar compuestos
fotocataliticos (BiO2—/Ag3PO4+/CNT) en la degradacién de PAHs, demostrando una absorcion
extendida hacia el infrarrojo cercano y una eficiencia de remocion del 90 % bajo irradiacion visible y
NIR, lo que amplia las posibilidades del NIR hacia aplicaciones fotocataliticas y energéticas.

En conjunto, los estudios revisados confirman que la espectroscopia NIR, especialmente cuando se
acopla a modelos estadisticos avanzados como PLS, PCA, SVR o redes neuronales, constituye una
herramienta robusta, rapida y no destructiva para el anélisis de contaminantes, la prediccién de
calidad y la caracterizacién de materiales. Aunque cada aplicaciéon presenta desafios especificos —
como la necesidad de preprocesamiento espectral o la dependencia de la matriz—, la tendencia
general apunta hacia una integracion creciente del NIR en entornos de control industrial y ambiental.
En comparacién con técnicas como FTIR o Raman, el NIR ofrece una mayor penetracion éptica y
menor interferencia por agua, caracteristicas que lo convierten en una opcion versatil para sistemas
complejos, desde suelos contaminados hasta aceites alimentarios o polimeros reciclados.

Comparacidén con otras técnicas analiticas y aplicaciones futuras

La NIRs ha emergido como una herramienta prometedora para el analisis de PAHs en matrices
ambientales y bioldgicas, ofreciendo ventajas que la diferencian de técnicas mas tradicionales como
GC-MS, HPLC, FTIR o UV-Vis. A diferencia de estas ultimas, NIRS permite obtener informacion
espectral de manera rapida y no destructiva, con minima preparacion de muestra, lo que la hace
particularmente atractiva para estudios de monitoreo ambiental en campo. La portabilidad de los
equipos NIR facilita la obtencion de datos en tiempo real, mientras que su capacidad para analizar
multiples componentes simultaneamente la convierte en una opcion eficiente para evaluaciones de
grandes volumenes de muestras o estudios de tendencia espacial y temporal de PAHs.

Sin embargo, la sensibilidad y selectividad de NIRS no alcanzan los niveles de técnicas
cromatograficas de referencia. Por ejemplo, GC-MS y HPLC proporcionan una identificacion
especifica de los compuestos y permiten cuantificaciones precisas incluso a niveles de trazas,
mientras que NIRS requiere calibraciones cuidadosas y modelos predictivos robustos para lograr
resultados fiables. En este sentido, los modelos quimiométricos, como la regresion de minimos
cuadrados parciales (PLSR) o técnicas multivariantes avanzadas, son fundamentales para
correlacionar los espectros NIR con las concentraciones de PAHs, minimizando la interferencia de
matrices complejas y mejorando la precision de la cuantificacion.

A pesar de estas limitaciones, NIRS encuentra aplicaciones complementarias o incluso alternativas
viables en contextos especificos. En estudios de monitoreo ambiental, por ejemplo, puede utilizarse



como método de screening previo para identificar areas contaminadas, optimizando recursos antes
de realizar analisis confirmatorios con GC-MS o HPLC. Asimismo, es util en investigaciones
exploratorias y estudios longitudinales de sitios afectados por incendios forestales, derrames de
petréleo o contaminacion sedimentaria, donde la rapidez, la capacidad de analisis no destructivo y
la posibilidad de mapear grandes areas son criterios esenciales. De hecho, la integracion de NIRS
con técnicas quimiométricas y sensores portatiles permite una aproximacion mas eficiente a la
vigilancia ambiental, facilitando la identificacién de tendencias y la evaluacion de riesgos sin
comprometer la integridad de las muestras.

La aplicacién mas robusta se encuentra en el monitoreo ambiental, especificamente en la deteccién
y cuantificacion de PAHs en suelos contaminados por derrames o procesos industriales. Sin
embargo, el estudio abre puertas a aplicaciones innovadoras: la deteccion de PAHs en aceites
comestibles (seguridad alimentaria), el desarrollo de nuevos fotocatalizadores para la eliminacién de
compuestos especificos (Naftaleno, Pireno) y su rol como una herramienta remota en la Astroquimica
para identificar la presencia de estas moléculas en el espacio. En resumen, la revision valida el NIRS
no solo como una herramienta de apoyo, sino como una tecnologia capaz de liderar la vigilancia
rapida, econdmica y ecoldgica de la contaminacion por PAHSs.

4. CONCLUSIONES

Aungue la NIRs enfrenta desafios inherentes relacionados con su sensibilidad, resolucién espectral
y capacidad de discriminacién en matrices complejas, su adaptabilidad tecnoldgica, junto con su
compatibilidad con técnicas quimiométricas avanzadas, la posicionan como una herramienta con
gran potencial para el estudio de hidrocarburos aromaticos policiclicos (PAHs). La optimizacién
continua de modelos predictivos, la integracién con sistemas de monitoreo inteligentes y el desarrollo
de sensores portatiles representan oportunidades clave para consolidar a la NIRS como una
alternativa viable, rapida y eficiente dentro del analisis ambiental de contaminantes organicos. La
NIRS se confirma como una técnica versatii y complementaria para el anadlisis de PAHSs,
especialmente cuando se requiere rapidez, capacidad de analisis in situ y reduccién de costos
operativos. Si bien no sustituye completamente a métodos de referencia de alta resolucién como
GC-MS o HPLC para la identificacién individual de compuestos, su mayor valor reside en la obtencion
de informacién cuantitativa preliminar en tiempo real y con una preparacion minima de muestra.
Estas ventajas facilitan su integracion en estrategias analiticas combinadas, donde puede actuar
como un método de cribado rapido antes de analisis confirmatorios mas detallados.

Las variantes espectroscopicas, Vis-NIR, FT-NIR y NIR-SERS, amplian aun mas su aplicabilidad,
consolidandose como herramientas no destructivas, con minimo pretratamiento de muestra y alta
reproducibilidad para la prediccion, deteccidon y cuantificacion de PAHs en matrices tan diversas
como suelos, sedimentos, aceites, alimentos y sistemas industriales o astrofisicos. Las absorciones
en esta regidn se asocian principalmente con sobretonos y combinaciones de las vibraciones
fundamentales de los enlaces C-H y O-H, caracteristicas tanto de los PAHs como de las matrices
organicas en las que suelen encontrarse. La aplicacion de enfoques quimiométricos avanzados —
como PLSR para regresioén y cuantificacion, PLS-DA y SVM para clasificacion y discriminacion, o RF
y SVR para el tratamiento de no linealidades— ha sido fundamental para convertir los datos
espectrales en informacion analiticamente util. Estas herramientas han permitido que los resultados
obtenidos mediante NIRS se acerquen progresivamente en precision y reproducibilidad a los
generados por técnicas instrumentales convencionales, reafirmando su papel como una alternativa
sostenible, agil y tecnolégicamente escalable para el estudio y monitoreo de PAHs en diferentes
contextos ambientales.
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