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DETERMINACION DEL RENDIMIENTO CUANTICO DE LA FOTOISOMERIZACION

DEL transsANETOL

RESUMEN

El trans-anetol es una molécula fotosensible de interés en laindustria alimenticia
y que hace parte de la composicion de muchos aceites esenciales. Sin embargo,
e trans-anetol se puede isomerizar facilmente a su isdmero cis, el cua ha sido
reconocido como toxico. Una solucion de trans-anetol en tolueno fue irradiada
con una lampara UV. Los productos de la fotorreaccion fueron analizados por
cromatografia de gases y espectrometria de masas. Los rendimientos cuanticos
de la reaccion de isomerizacion del trans- > cis- anetol para 4 y 15 °C fueron
0.67 y 0.17, respectivamente.

PALABRASCLAVES: trans-anetol, fotoisomerizacién, esencia, cis-anetol.

ABSTRACT

trans-Anethole is a photosensitive molecule of interest to the food industry and it
is a component of many essential oils. However, trans-anethole can easily
isomerize to the cis- isomer, which is recognized as toxic. A solution of trans-
anethole in toluene was irradiated with a UV lamp. The products of the
photoreaction were analyzed by gas chromatography and mass spectrometry.
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The quantum yields of the trans- 2 cis- anethole isomerization reaction at 4 and

15°C were 0.67 and 0.17, respectively.
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1. INTRODUCCION

El trans-anetol hace parte de la composicion de las
esencias de, a menos, 20 especies vegetadles y se
encuentra en cantidades grandes (92-96%) en la esencia
de los frutos de anis (Pimpinela anisum), en el aceite de
casia, en los aceites de la corteza de lacanelay del clavo,
y en € aceite de tomillo. En laindustria alimenticia, €l
trans-anetol se utiliza solo o mezclado con otros
compuestos aromaticos, como saborizante, en productos
de reposteria, caramelos, tortas y helados, gomas de
mascar, perfumes, cremas dentifricas y en bebidas
alcohdlicas [1-6].

El trans-anetol, a igua que muchas moléculas
fotosensibles, puede isomerizarse a cis-anetol en
presencia de radiacién electromagnética. En general, a
diferencia del cis-anetol, € trans-anetol es reconocido
como ‘seguro’ (no genotdxico, no carcinogénico) por las
oficinas de la Administracion de Drogas y Alimentos
(FDA) delos E.E.U.U. y de la Asociacion de Fabricantes
de Extractos y Sabores[6].

En este trabajo se estudié la fotoisomerizacion del trans-
anetol acis-anetol. Paraesto se determind el rendimiento
cuantico de lareaccion de isomerizacion del trans-—> cis-
anetol, ¢, calculado de la siguiente forma:
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Donde |, es €l nimero de cuantos absorbidos por trans-
anetol/unidad de concentracion/unidad de tiempo.

2. CONTENIDO
2.1. Parte experimental

Todos los reactivos y solventes utilizados en este trabajo
fueron obtenidos de Aldrich (Milwakee, WI, EE.UU.).

Fotoisomerizacién

Una solucion de trans-anetol en tolueno (5 mL, 25 ppm)
se introdujo en un fotorreactor marca Ace Glass. La
solucion fue irradiada con unalampara UV (A = 253 nm)
mientras se mantenia la temperatura del fotorreactor a 15
°C, y se tomaron muestras cada 20 minutos. Para la
cuantificacion de los productos de la reaccion se utilizé
una curva de calibracion con soluciones de trans-anetol
con diferentes concentraciones. El procedimiento se
repitié para una temperatura de trabajo de 4 °C. El valor
de la se calcul6 con base en una solucidn de ferroxalato
(111) de potasio segiin como esta reportado en [7]. El
andlisis de los productos de reaccion se realizé con un
equipo de cromatografia de gases de alta resolucién (HP
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5890 A Series I1) acoplado a un espectrémetro de masas
Hewlett-Packard 5972.

3. Andlisisderesultadosy discusion

En la Figura 1 se observan los perfiles cromatograficos
de los productos obtenidos a partir de la irradiacion del
trans-anetol, a dos temperaturas de trabagjo. Los
productos mayoritarios de la fotorreaccion fueron e cis-
anetol y un dimero del trans-anetol, producto de la
cicloadicion [2+2].
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Figura 1. Perfiles cromatogréficos obtenidos después de irradiar
durante cien minutos una solucién de trans-anetol. A. 4 °C. B.
15°C.

La correlacién entre la variacion de la concentracion del
cis-anetol con respecto a tiempo, a dos temperaturas de
trabgjo, fue graficada en la Figura 2. Para 4 °C la
relacion matemética fue [c-A] = 2¥10%t + 6*10™ con R
= 0,97 y para 15 ° C fue [c-A] = 5*10"*t — 5*10™ con
R?=0,99.
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Figura 2. Variacion de la concentracion del cis-anetol con
respecto a tiempo a 4y 15 °C.

El valor de I, fue de 3*10° mol foton L s*. En
consecuencia, utilizando la expresion (1), los valores
determinados de ¢ para4 y 15 °C fueron 0.67 y 0.17 en
tolueno, respectivamente. Esta variacion podria indicar
la presencia de una barrera energética en la ruta de
fotoisomerizacion del trans- - cis- anetol. Ademés, se
observa que la eficiencia cuantica en la formacion del
cis-anetol es mayor para4 °C que para15°C. Esto indica,
en primer lugar, la competencia existente entre el
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proceso fotoquimico y el fotofisico de la reaccién; y en
segundo lugar, € aumento de la temperatura en la
fotoisomerizacion favorece € proceso fotofisico con la
ruptura adicional del enlace doble del trans-anetol,
debido a que las vibraciones de los enlaces de la
mol écula aumentan con el incremento de la temperatura.

Como un diagnéstico inicial, considerando que los
valores de ¢, para las temperaturas trabajadas son
menores de 1, se podria esperar que el mecanismo
implicado en la fotoisomerizacién del trans-anetol,
incluya una etapa de transferencia el ectronica disociativa.

3. CONCLUSIONESY RECOMENDACIONES

Se determinaron los valores de ¢, para4 y 15 °C (0.67 y
0.17 en tolueno, respectivamente). Es necesario
determinar los rendimientos cuanticos de la
fotoisomerizacion del trans-anetol para otros solventes 'y
temperaturas de trabgjo.
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