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ANEXO 1.- LEGISLACIÓN AMBIENTAL EN MATERIA DE AGUAS  

Tabla 1 Lista de los contaminantes prioritarios de la Directiva 2013/39/UE, valores en µg/L. 

1 2 3 4 5 6 7 8 

N° Nombre de la sustancia 
Número 

CAS 

MA-NCA Aguas 
Superficiales 
Continentales 

MA-NCA Otras 
Aguas 

Superficiales 

CMA-NCA Aguas 
Superficiales 
Continentales 

CMA-NCA Otras 
Aguas 

Superficiales 

NCA 
Biota 

1 Alacloro 15972-60-8 0.3 0.3 0.7 0.7   

2 Antraceno 120-12-7 0.1 0.1 0.4 0.4   

3 Atrazina 1912-24-9 0.6 0.6 2 2   

4 Benceno 71-43-2 10 8 50 50   

5 Difenileter bromado 32534-81-9 0.0005 0.0002 no aplicable no aplicable   

6 

Cadmio y sus compuestos 7440-43-9  ≤ 0.08 (Clase 1) 

0.2 

≤ 0.45 (Clase 1) 

    
 (dependiendo de la clase de dureza) 

  0.08 (Clase 2) 0.45 (Clase 2) 

  0.09 (Clase 3) 0.6 (Clase 3) 

  0.15 (Clase 4) 0.9 (Clase 4) 

  0.25 (Clase 5) 1.5 (Clase 5) 

(6a) Tetracloruro de carbono 56-23-5 12 12 no aplicable no aplicable   

7 C10-13  Cloroalcanos 85535-84-8 0.4 0.4 1.4 1.4   

8 Clorofenvinfos 470-90-6 0.1 0.1 0.3 0.3   

9 Cloropirifos (Cloropirifos-etil) 2921-88-2 0.03 0.03 0.1 0.1   

(9a) 

Ciclodiene plaguicidas:   

Σ=0.01 Σ=0.005 no aplicable no aplicable   

Aldrina 309-00-2 

Dieldrina 60-57-1 

Endrina 72-20-8 

Isodrina 465-73-6 

(9b) DDT total no aplicable 0.025 0.025 no aplicable no aplicable   

  para-para-DDT 50-29-3 0.01 0.01 no aplicable no aplicable   

10 1,2-Dicloroetano 107-06-2 10 10 no aplicable no aplicable   

11 Diclorometano 75-09-2 20 20 no aplicable no aplicable   

12 Di(2-etilhexil)-ftalato (DEHP) 117-81-7 1.3 1.3 no aplicable no aplicable   

13 Diurón 330-54-1 0.2 0.2 1.8 1.8   
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1 2 3 4 5 6 7 8 

N° Nombre de la sustancia 
Número 

CAS 

MA-NCA Aguas 
Superficiales 
Continentales 

MA-NCA Otras 
Aguas 

Superficiales 

CMA-NCA Aguas 
Superficiales 
Continentales 

CMA-NCA Otras 
Aguas 

Superficiales 

NCA 
Biota 

14 Endosulfán 115-29-7 0.005 0.0005 0.01 0.004   

15 Fluoranteno 206-44-0 0.1 0.1 1 1   

16 Hexaclorobenceno 118-74-1 0.01 0.01 0.05 0.05 10 

17 Hexaclorobutadieno 87-68-3 0.1 0.1 0.6 0.6 55 

18 Hexaclorociclohexano 608-73-1 0.02 0.002 0.04 0.02   

19 Isoproturón 34123-59-6 0.3 0.3 1 1   

20 Plomo y sus compuestos 7439-92-1 7.2 7.2 no aplicable no aplicable   

21 Mercurio y sus compuestos 7439-97-6 0.05 0.05 0.07 0.07 20 

22 Naftaleno 91-20-3 2.4 1.2 no aplicable no aplicable   

23 Níquel y sus compuestos 7440-02-0 20 20 no aplicable no aplicable   

24 Nonilfenol (4-(para)Nonilfenol) 104-40-5 0.3 0.3 2 2   

25 
Octilfenol ((4-(1,1’,3,3’-tetrametilbutil)- 
fenol)) 

140-66-9 0.1 0.01 no aplicable no aplicable   

26 Pentaclorobenceno 608-93-5 0.007 0.0007 no aplicable no aplicable   

27 Pentaclorofenol 87-86-5 0.4 0.4 1 1   

28 

Hidrocarburos poliaromáticos (HAP) no aplicable no aplicable no aplicable no aplicable no aplicable   

Benzo(a)pireno 50-32-8 0.05 0.05 0.1 0.1   

Benzo(b)fluoranteno 205-99-2 
Σ=0.03 Σ=0.03 no aplicable no aplicable   

Benzo(k)fluoranteno 207-08-9 

Benzo(g,h,i)-perileno 191-24-2 
Σ=0.002 Σ=0.002 no aplicable no aplicable   

Indeno(1,2,3-cd)-pireno 193-39-5 

29 Simazina 122-34-9 1 1 4 4   

(29a) Tetracloroetileno 127-18-4 10 10 no aplicable no aplicable   

(29b) Tricloroetileno 79-01-6 10 10 no aplicable no aplicable   

30 Compuestos de tributilín (tributiltín-catión) 36643-28-4 0.0002 0.0002 0.0015 0.0015   

31 Triclorobencenos (todos los isómeros) 12002-48-1 0.4 0.4 no aplicable no aplicable   

32 Triclorometano 67-66-3 2.5 2.5 no aplicable no aplicable   

33 Trifluralina 1582-09-8 0.03 0.03 no aplicable no aplicable   
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Tabla 2 Lista de contaminantes - Criterios Sanitarios de Calidad de Agua (Real Decreto 140/2003) 

N° Parámetro Valor paramétrico 

 

N° Parámetro Valor paramétrico 

1 Antimonio 5 µg/L 

 
18 

Nitritos:     

2 Arsénico 10 µg/L 

 

Red de distribución: 0.5 mg/L 

3 Benceno 1 µg/L 

 

A la salida de la ETAP/Depósito 0.1 mg/L 

4 Benzo(a)pireno 0.01 µg/L 

 

19 Total de plaguicidas 0.5 µg/L 

5 Boro 1 mg/L 

 

20 

Plaguicida individual 0.1 µg/L 

6 

Bromato:     

 

Excepto por los de:     

A partir de 01/01/2009 10 µg/L 

 

Aldrina 0.03 µg/L 

De 01/01/2004 a 31/12/2008 25 µg/L 

 

Dieldrina 0.03 µg/L 

7 Cadmio 5 µg/L 

 

Heptacloro 0.03 µg/L 

8 Cianuro 50 µg/L 

 

Heptacloro epóxido 0.03 µg/L 

9 Cobre 2 mg/L 

 21 

Plomo:     

10 Cromo 50 µg/L 

 

A partir de 01/01/2014 10 µg/L 

11 1,2-Dicloroetano 3 µg/L 

 

De 01/01/2004 a 31/12/2013 25 µg/L 

12 Fluoruro 1.5 mg/L 

 

22 Selenio 10 µg/L 

13 

Hidrocarburos Policíclicos Aromáticos (HPA) 0.1 µg/L 

 

23 

Trihalometanos (THMs):     

Suma de:     

 

Suma de:     

Benzo(b)fluoranteno   µg/L 

 

A partir de 01/01/2009 100 µg/L 

Benzo(ghi)perileno   µg/L 

 

De 01/01/2004 a 31/12/2008 150 µg/L 

Benzo(k)fluoranteno   µg/L 

 

Bromodiclorometano   µg/L 

Indeno(1,2,3cd)pireno   µg/L 

 

Bromoformo   µg/L 

14 Mercurio 1 µg/L 

 

Cloroformo   µg/L 

15 Microcistina 1 µg/L 

 

Dibromoclorometano   µg/L 

16 Níquel 20 µg/L 

 

27 Tricloroeteno + Tetracloroeteno 10 µg/L 

17 Nitrato 50 mg/L 
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ANEXO 2.- MODELOS MATEMATICOS Y  DESTINO AMBIENTAL DE CONTAMINANTES ORGANICOS 

 

Tabla 1.Principales modelos de destino ambiental aplicados a contaminantes orgánicos. 

 

Año Referencia Localización Temática Características Modelo 
Contaminantes Orgánicos 

Evaluados 

1992 
Mackay D., Paterson S. 
& Shiu W. 

-- 
Estimación de concentración y 

comportamiento (Escala 
Regional) 

Balance de masa basado en 
fugacidad (Nivel I, II y III) 

Benceno, Clorobenceno, 
Triclorobenceno, 

Hexaclorobenceno y P-cresol. 

1999 
MacLeod M. & Mackay 
D. 

Región Sur Ontario, 
Canadá 

Estimación de la concentración 
y exposición (Escala Regional)  

Balance de masa basado en 
fugacidad (Nivel  III) 

Benceno y Clorobenceno 

2007 Luo Y. & Yang X. 
Región de los Grandes 

Lagos, Canadá 

Estimación de concentración y 
evaluación de la propagación 
de varianza (Escala Regional) 

Balance de masa basado en 
fugacidad y Simulación Monte 

Carlo 

Benzo[α]pyrene y 
Hexachlorobenzene 

2009 Gokgoz S. & Aral M. 
Río Altamaha, Georgia, 

USA 
Estimación de la concentración 

y comportamiento (en ríos) 

Modelo Hidrodinámico y balance 
de masa basado en fugacidad 

(destino y transporte) 
PCBs y Atrazina 

2012 Lahti M. Finlandia 
Presencia de farmacéuticos en 

sedimentos y exposición de 
animales acuáticos 

Análisis de muestras 
(Experimental) 

Farmacéuticos (Naproxeno, 
Bisoprolol y Diclofenaco) 

2012 
Wanga C., Feng Y., 
Zhao S. & Li B. 

Río Songhua, China 
Estimación de la concentración 

y comportamiento (en ríos) 

Análisis dinámico unidimensional y 
balance de masa basado en 

concentración 
Nitrobenceno 

2012 
Osorio V., Marcé R., 
Pérez S., Ginebreda A., 
Cortina J & Barceló D. 

Río Llobregat,  Barcelona, 
España 

Estimación de la concentración 
y comportamiento (en ríos) a 

partir de las emisiones 

Modelo de río (Flujo pistón) y 
Sistema de información geográfica 

(SIG) 
Farmacéuticos 

2012 Kunkel U. & Radke M. Alemania 
Representación en laboratorio 

del proceso de fotólisis 
Análisis de muestras 

(Experimental) 
Farmacéuticos 
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Año Referencia Localización Temática Características Modelo 
Contaminantes Orgánicos 

Evaluados 

2013 

Blair B., Crago J., 
Hedman C., Treguer R., 
Magruder C., Royer L. 
& Klaper R. 

Oak Creek, WI, USA 
Estimación de la remoción de 

contaminantes en EDARs 
(degradación biológica) 

BIOWIN 4 (Estimation Programme 
Interface, EPISuite) (USEPA) 

Farmacéuticos, Productos de 
cuidado personal y hormonas 

2013 Aldekoa J. 
Río Llobregat,  Barcelona, 

España 

Estimación de concentración y 
evaluación de la exposición en 

ríos (Escala Regional) 

GREAT -ER (Basado en datos 
espaciales, georeferenciado, 

modelo de fugacidad) 
Diclofenaco 

2013 
Alberto S., Delerue C., 
Gabarrell X. & 
Blanquez P. 

El Prat de Llobregat, 
Barcelona, España 

Impacto en agua superficial de 
contaminantes en biosolidos 

aplicados en agricultura 

Análisis matricial en 
multicompartimientos (balance de 
masas basado en concentración) 

Farmacéuticos 
(Sulfonamides, 

hydrochlorothiazide, 
mefenamic acid) 

2014 
Zhu Y., Price O., Tao 
S., Jones K. & 
Sweetman A. 

China 

Estimación del destino y 
comportamiento (Cuantificar 

POV: persistencia total y LRTP: 
potencial de transporte de largo 

alcance) 

SESAMe (modelo de caja simple y 
MAMI III model) (Escala Regional) 

Dibenzofurano, 
Benzo[a]pyreno, TCS 

2014 
Alberto S., Delerue C. & 
Gabarrell X.  

EDARs en Union Europea 
Probabilidad de distribución de 
la concentración en efluentes 

de EDAR 

USETox (Multi- compartimental) y 
Simulación Monte Carlo 

Farmacéuticos 

2014 
Arlos M., Bragg L., 
Servos MB. & Parker 
W. 

Canadá 
Estimación de la concentración 

y comportamiento (en ríos) 

WASP 7.5 (modelo de caja, 
basado en ecuaciones de 
continuidad y momentum) 

Farmaceuticos (Triclosan, 
Carmazepaine, Naproxen, 

Venlafaxine) 

2015 
Lindim C., van Gils J. & 
Cousins I. 

Río Danubio, Alemania 
Destino de contaminantes 

orgánicos en ríos 
STREAM - EU (modelo de balance 

de masa dinámico) 

Perfluoroctanesulfonic acid 
(PFOS) and perfluorooctanoic 

acid (PFOA) 
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Tabla 2.Principales modelos basados en fugacidad aplicados a contaminantes orgánicos 
 

Año Referencia Localización Temática Características del Modelo Contaminantes Orgánicos 

1983 
Mackay D., Paterson 
S. & Joy M. 

--- 

Estimación de concentración y 
comportamiento (Lagos)  

(Compartimiento: agua, sedimento 
y aire) 

QWASI (Balance de masa, procesos: 
transformación, transporte) 

Químicos orgánicos 

1983 
Mackay D., Paterson 
S. & Joy M. 

--- 

Estimación de concentración y 
comportamiento (Ríos) 

(Compartimiento: agua, sedimento 
y aire) 

QWASI (Balance de masa, procesos: 
transformación, transporte) (variabilidad 

espacial y temporal) 
Químicos orgánicos 

1985 
Mackay D., Paterson 
S., Cheung B. & 
Brock W. 

--- 

Estimación de la concentración y 
comportamiento (Compartimiento: 

aire, agua, suelo, sedimentos y 
biota) (Escala Regional) 

Balance de masa y procesos (reacción, 
advección y transferencia entre 

compartimientos). 

DDT, Atrazine, Cresol y 
Benzene 

1989 
Diamond M. & 
Mackay D.  

Lago Ontario, 
Canadá 

Estimación de concentración en 
lagos (contaminantes no volátiles: 

metales, compuestos ionicos) 

QWASI (Balance de masa, procesos: 
transformación, transporte) 

PCB 

1989 
Mackay D. & 
Paterson S.  

Sur Ontario, 
Canadá 

Estimación del destino ambiental y 
exposición en animales y humanos 

(Escala Regional) 

Balance de masa, procesos (reacción, 
advección, transferencia entre 
compartimientos, emisiones) 

Contaminantes organicos 
persistentes (PCB, 
Hexaclorobenzene) 

1993 Ling H., Diamond M. 
Hamilton 

Harbour, Canadá 

Estimación de concentración en el 
sistema lago (verano: epilimnion, 

hypolimnion, sedimentos 
superficial) y en otras estaciones 

(columna de agua y capa 
superficial de sedimentos) 

QWASI, Procesos: emisiones químicas, 
flujos de advección, deposición atmósferica, 

difusión, reacciones de transformación. 
Balance de masa basado en 

aquivalencia/actividad 

PCB, Benzo[αα]pyrene, Plomo y 
Zinc 

1994 

Di Guardo A., 
Calamari D., Zanin 
G., Consalter A & 
Mackay D. 

Region de 
Venetto, Norte de 

Italia 

Simulación del destino de 
pesticidas aplicados en agricultura 

a las aguas subterráneas y de 
escorrentía 

Balance de masa, procesos (transformación 
y transporte),  variabilidad espacio - temporal 

Pesticidas (Metolachlor, 
alachlor, linuron y 

terbuthylazine) 

1996 Booty W. & Wong I. 
Sur Ontario, 

Canadá 
Estimación de la distribución de 

contaminantes (Escala Regional) 
RAISON (balance de masa, procesos: 

transformación y transporte) 
PCB, mirex, dieldrin y HCB 



UNIVERSIDAD POLITECNICA DE CATALUÑA 
ESCUELA DE CAMINOS, CANALES Y PUERTOS DE BARCELONA                                                                              ANEXOS 

 

ANALISIS DE LA EXPOSICIÓN DE COMPUESTOS EMERGENTES EN VARIOS ESCENARIOS DE USOS DEL AGUA 

 HENRRY SAÚL DELGADO ORTEGA                                                                       8 

2002 
Warren C., Mackay 
D., Bahaur N. & 
Boocock D. 

Rihand 
Reservorio, India 

Estimación de concentración en 
lagos (agua, sedimentos 

suspendidos y de fondo y aire) 
QWASI 

Contaminantes organicos o 
metalicos (Benzene) 

2003 
Kieffer L., Quiró R. & 
Luna J. 

Lago Parque 
General 

Belgrano, Santa 
Fe, Argentina 

Estimación de concentración 
(Lagos) (Compartimiento: agua, 

sedimento, biota y aire) 

Balance de masa  (Nivel I, sistema en 
equilibrio, procesos sin advección, ni 

reacciones) 
Plaguicida (Diazinon) 

2004 Khan S. & Ongerth J. EDAR, Australia 
Concentración en aguas residuales 

despues del tratamiento 

Balance de masa y enfoque de fugacidad 
(simula a partir del patron de uso de 

farmacos) 
Farmacéuticos 

2005 
Warren C., Mackay 
D., Whelan M.& Fox 
K. 

--- 
Simulacion del comportamiento en 

ríos 
QMX-R y QMX-F (enfoque matricial) Químicos orgánicos 

2009 
Ao J., Chen J., Tian 
F. &  Cai X. 

Rio Amarillo, 
China 

Prediccion de concentraciones en 
rios de 1952 a 2010 

Balance de masa y procesos (reacción, 
advección y transferencia entre 

compartimientos) y Simulación Monte Carlo. 
Nivel IV 

Isomeros de 
Hexaclorocyclohexano 

2011 

Susan A. Csiszar a, 
Nilima Gandhi a, 
Radka Alexy b, 
Donald T. Benny c, 
John Struger d, 
Chris Marvin c, 
Miriam L. Diamond 

Hamilton 
Harbour, Lago 

Ontario, Canadá 

Estimación de tiempo de vida 
media,  concnetraciones especies 

en forma neutra y ionica 

Balance de masa (enfoque de 
aquivalence/actividad ) 

Farmacéuticos ionicos 
(ibuprofen, gemfibrozil, 
naporxen y triclosan) 

2012 
Ntakirutimana T., Guo 
J., Gao X. & Gong D. 

--- 
Estimación de concentración y 

comportamiento (Escala Regional) 

Balance de masa y procesos (reacción, 
advección y transferencia entre 

compartimientos). Niveles I, II y III 
Benzo[α]pyreno 
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ANEXO 3.- BASE DE DATOS DE PROPIEDADES FISICOQUÍMICAS DE CONTAMINANTES ORGANICOS EMERGENTES 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Formula 

Molecular

Peso 

Molecular

Di Dw Koc Kow Log Kow S VP FM MW KH PE E

cm
2
/s cm

2
/s L/kg L/kg mg/L a 25°C mmHg a 25°C g/mol atm-m3/mol a 25°C ° C kJ/mol

1 2-Bromo-biPh 2052-07-5 0.0563

1

0.00000603

2

10330.00

3

44668.3592 4.65

6

3.521

17

0

24

C12H9Br 233.10

25

2.00E-04

26

297

24

51.5

24

Retardante de llama

25

2 2,4-Dibromo-biPh 53592-10-2 5.63E-02

1

6.13E-06

2

16740.00

3

346736.85 5.54

6

0.1951

17

0

24

C12H8Br2 312

25

5.18E-05

26

341

24

56.1

24

Retardante de llama

25

3 2,3´,5-Tribromo-biPh 59080-35-2 5.34E-02

1

5.80E-06

2

27110.00

3

2691534.8 6.43

6

0.01131

17

0

24

C12H7Br3 390.89

25

1.07E-04

26

368.6

24

59.1

24

Retardante de llama

25

4 2,2´,4´,5-Tetrabromo-biPh 59080-37-4 0.0510

1

0.0000055

2

44820.00

3

3162277.66 6.5

7

0.0006296

17

0

24

C12H6Br4 469.79

25

2.31E-04

26

397.1

24

62.2

24

Retardante de llama

25

5 2,2´,4,5,5´-Pentabromo-biPh 67888-96-4 0.0489

1

5.25E-06

2

253512.86 12589254.1 7.1

7

0.0001032

7

0

24

C12H5Br5 548.69

25

3.90E-06 436.7

24

66.6

24

Retardante de llama

25

6 2,2´,4,4´,6,6´-Hexabromo-biPh 59261-08-4 0.0625

1

6.90E-6

2

3.98E+03

4

15848931.9 7.2

7

0.000104

7

0

24

C12H4Br6 627.58

25

3.90E-06

27

458.3

24

69.1

24

Retardante de llama

25

7 BDE 28 41318-75-6 0.0523

1

5.65E-06

2

11140

3

758577.575 5.88

6

0.02642

17

0

24

C12H7Br3O 406.895 4.74E-05

26

370.7

24

S/D Retardante de llama

25

8 BDE 47 5436-43-1 0.05

1

5.38E-06

2

18420.00

3

5888436.55 6.77

6

0.001461

17

0

24

C12H6Br4O 485.791 1.05E-04

26

395

24

62

24

Retardante de llama

25

9 BDE 77 93703-48-1 0.05

1

5.38E-06

2

18420.00

3

40738027.8 7.61

6

0.0002802

17

0

24

C12H6Br4O 485.791 5.50E-04

26

434.1

24

66.3

24

Retardante de llama

25

10 BDE 99 60348-60-9 0.048

1

5.14E-06

2

115771.06 4365158.32 6.64

7

0.0275

7

0

24

C12H5Br5O 564.688 5.23069E-06

7

434.2

24

66.4

24

Retardante de llama

25

11 BDE 100 32534-81-9 4.83E-02

1

5.17E-06

2

115771.06 4365158.32 6.64

7

0.0499

7

0

24

C12H5Br5O 564.69

25

3.79E-06

7

434.2

24

66.4

24

Retardante de llama

25

12 BDE 153 68631-49-2 0.0463

1

4.93E-06

2

168422.46 7244359.6 6.86

7

0.0195

7

0

24

C12H4Br6O 643.584 3.37528E-06

7

471.1

24

70.6

24

Retardante de llama

25

13 BDE154 207122-15-4 0.0463

1

4.93E-06

2

168422.46 7244359.6 6.86

7

0.00000087

7

0

24

C12H4Br6O 643.584 2.36862E-06

7

453

24

68

24

Retardante de llama

25

14 BDE 183 207122-16-5 0.0447

1

4.73E-06

2

271393.85 13803842.6 7.14

7

0.0000015

7

0

24

C12H3Br7O 722.48 7.30E-08

7

490.7

24

72.8

24

Retardante de llama

25

15 TCEP 115-96-8 Tiene P Tiene P 300.90

3

42.6579519 1.63

6

877.90

17

0

24

C6H12Cl3O4P 285.49 1.67E-07

26

347.4

24

56.8

24

Retardante de llama

25

Fuente Fuente FuenteFuente Fuente Fuente Fuente Fuente Fuente Fuente Fuente

Entalpía de 

vaporización
Tipo de compuesto

Molecula 2D
Coef. partición suelo-

carbono organico
Coef. partición octanol - agua Solubilidad en agua Pressió de vapor Constante de Henry Punto de ebullicion

N° Nombre N° CAS

Difusividad en el aire Difusividad en el agua

http://www.chemspider.com/Molecular-Formula/C12H6Br4
http://www.chemspider.com/Molecular-Formula/C12H5Br5
http://webcache.googleusercontent.com/search?q=cache:TObWvqwAbv0J:www.pops.int/documents/meetings/poprc_2/meeting_docs/report/POPRC-2%2520rep%2520add3.doc+&cd=2&hl=es&ct=clnk&gl=es
http://webcache.googleusercontent.com/search?q=cache:TObWvqwAbv0J:www.pops.int/documents/meetings/poprc_2/meeting_docs/report/POPRC-2%2520rep%2520add3.doc+&cd=2&hl=es&ct=clnk&gl=es


16 TCPP 13674-84-5 Tiene P Tiene P 1278.00

3

776.247117 2.89

6

51.85

17

0

24

C9H18Cl3O4P 327.57

25

4.69E-07

26

358.5

24

58

24

Retardante de llama

25

17 TDCPP 13674-87-8 Tiene P Tiene P 9222.00

3

4466.83592 3.65

6

1.50

17

0

24

C9H15Cl6O4P 430.91

25

1.08E-07

26

457.4

24

69

24

Retardante de llama

25

18 Bisphenol A 80-05-7 5.36E-02

1

5.65E-06

2

75190.00

3

4365.15832 3.64

6

172.7

17

0

24

C15H16O2 228.286

25

3.95E-10

26

400.8

24

67.7

24

Aditivo Industrial 

25

19 TMDD 126-86-3 4.93E-02

1

5.08E-06

2

21.29

3

4073.80278 3.61

6

26.35

17

0

24

C14H26O2 226.355

25

2.09E-07

26

252.7

24

56.9

24

Aditivo industrial

25

20 Hexachlorbutadiene 87-68-3 5.97E-02

1

6.55E-06

2

993.5

3

52480.746 4.72

6

1.705

17

0.1

24

C4Cl6 260.761 5.07E-02

26

230.5

24

44.8

24

Aditivo Industrial 

25

21 4-Nonylphenol 104-40-5 5.05E-02
1

5.23E-06
2

60890.00
3

977237.221 5.99
6

1.57
17

0
24

C15H24O 220.35
25

1.27E-04
26

330.6
24

59.6
24

Surfactante
25

22 4-tert.-Octylphenol 3294-03-9 3.54E-02

1

3.51E-06

2

1.03E+08

3

7.2444E+10 10.86

6

3.38E-06

17

0

24

C28H42O2S 442.697

25

3.61E-07

26

524.8

24

82.9

24

Surfactante

25

23 Atrazine 1912-24-9 5.45E-02

1

5.75E-06

2

230.4

3

660.693448 2.82

6

214.1

17

0

24

C8H14ClN5 215.683

25

3.79E-08

26

279.7

24

51.8

24

Pesticida

25

24 Parathion 56-38-2 Tiene P Tiene P 1779

3

5370.31796 3.73

6

3.014

17

0

24

C10H14NO5PS 291.26 4.25E-06

26

375

24

59.8

24

Pesticida

25

25 Chloramphenicol 56-75-7 4.80E-02

1

5.02E-06

2

10

3

8.31763771 0.92

6

388.5

17

0

24

C11H12Cl2N2O5 323.129 1.92E-01

26

563.2

24

89.1

24

Farmaceutico

25

26 Chlortetracycline 57-62-5 3.87E-02

1

3.92E-06

2

95.22

3

0.20892961 -0.68

6

615.7

17

0

24

C22H23ClN2O8 478.88 5.98E-25

26

769

24

117.5

24

Farmaceutico

25

27 Doxycycline (Tautomer) 564-25-0 3.84E-02

1

3.87E-06

2

155

3

0.60255959 -0.22

6

9423

17

0

24

C22H24N2O8 444.435 3.08E-26

26

685.2

24

105.5

24

Farmaceutico

25

28 Oxytetracycline 79-57-2 4.09E-02

1

4.13E-06

2

233.2

3

0.01905461 -1.72

6

1.43E+05

17

0

24

C22H24N2O9 460.434 1.46E-28

26

727.8

24

111.5

24

Farmaceutico

25

29 Tetracycline 60-54-8 3.96E-02

1

4.02E-06

2

57.59

3

0.04677351 -1.33

6

3877

17

0

24

C22H24N2O8 444.435 3.14E-25

26

790.6

24

120.6

24

Farmaceutico

25

30 Clarithromycin 81103-11-9 2.79E-02

1

2.70E-06

2

307.89 1445.43977 3.16

8

0

20

0

24

C38H69NO13 747.953 1.79E-29

20

805.5

24

133.4

24

Farmaceutico

25

31 Erythromycin 114-07-8 2.82E-02
1

2.74E-06
2

234.42 1000 3 9 0.572 18 0
24

C37H67NO13 733.927 1.46E-29
18

818.4
24

135.4
24

Farmaceutico
25

http://www.nlm.nih.gov/cgi/mesh/2009/MB_cgi?term=60-54-8&rn=1
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/clarithromycin
http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/rn/26116-56-3
http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/rn/26116-56-3


32 Roxithromycin 80214-83-1 2.64E-02
1

2.54E-06
2

153.11 562.341325 2.75
10

1.89E-02
19

0
24

C41H76N2O15 837.047 1.73E-29
28

864.7
24

142.8
24

Farmaceutico
25

33 Sulfadiazine 68-35-9 4.79E-02

1

4.01E-06

2

188.9

3

0.45708819 -0.34

6

2.81E+04

17

0

24

C10H10N4O2S 250.277 6.16E-14

26

512.6

24

78.4

24

Farmaceutico

25

34 Sulfadimidine 57-68-1 4.46E-02

1

3.69E-06

2

495.6

3

5.75439937 0.76

6

2846

17

0

24

C12H14N4O2S 278.33 8.78E-13

26

526.2

24

80.1

24

Farmaceutico

25

35 Sulfamethoxazol 723-46-6 4.79E-02

1

4.02E-06

2

1531

3

3.01995172 0.48

6

3942

17

0

24

C10H11N3O3S 253.28 1.10E-11

26

482.1

24

74.7

24

Farmaceutico

25

36 Trimetazidine 738-70-5 4.86E-02

1

5.04E-06

2

4559

3

4.26579519 0.63

6

5.64E+04

17

0

24

C14H22N2O3 266.336 2.14E-11

26

364

24

61

24

Farmaceutico

25

37 DL-Atenolol 29122-68-7 4.75E-02

1

4.90E-06

2

148.1

3

0.9332543 -0.03

6

685.2

17

0

24

C14H22N2O3 266.336 3.93E-13

26

508

24

81.9

24

Farmaceutico

25

38 Betaxolol 63659-18-7 4.32E-02

1

4.39E-06

2

399

3

954.992586 2.98

6

450.7

17

0

24

C18H29NO3 307.428 6.60E-11

26

448

24

74.4

24

Farmaceutico

25

39 Bisoprolol 66722-44-9 4.22E-02

1

4.28E-06

2

32.85

3

69.1830971 1.84

6

2240

17

0

24

C18H31NO4 325.443 5.64E-12

26

445

24

74.1

24

Farmaceutico

25

40 Metoprolol 37350-58-6 4.68E-02

1

4.82E-06

2

62.24

3

48.9778819 1.69

6

4777

17

0

24

C15H25NO3 267.364 2.12E-11

26

398.6 68.5

24

Farmaceutico

25

41 Pindolol 13523-86-9 4.98E-02

1

5.18E-06

2

660.4

3

30.1995172 1.48

6

7883

17

0

24

C14H20N2O2 248.321 2.65E-13

26

457.1

24

75.6

24

Farmaceutico

25

42 Propanolol 525-66-6 0.0487

1

5.04E-06

2

1218

3

398.107171 2.6

6

228

17

0

24

C16H21NO2 259.343 1.41E-10

26

434.9

24

72.8

24

Farmaceutico

25

43 Sotalol 3930-20-9  0.0482

1

5.01E-06

2

37.98

3

2.34422882 0.37

6

5513

17

0

24

C12H20N2O3S 272.364 8.71E-14

26

443.3

24

73.9

24

Farmaceutico

25

44 Aspirin 50-78-2 0.0607

1

6.49E-06

2

10

3

13.4896288 1.13

6

5295

17

0

24

C9H8O4 180.157 2.94E-09

26

321.4

24

59.5

24

Farmaceutico

25

45 Bezafibrato 41859-67-0 0.0428

1

4.38E-06

2

1466

3

17782.7941 4.25

6

1.224

17

0

24

C19H20ClNO4 361.819 2.38E-11

26

572.1

24

90.2

24

Farmaceutico

25

46 Clofibric acid 882-09-7 0.0569

1

6.08E-06

2

43.7

3

630.957344 2.8

6

582.5

17

0

24

C10H11ClO3 214.645 3.66E-08

26

324.1 59.8

24

Farmaceutico

25

http://www.nlm.nih.gov/cgi/mesh/2009/MB_cgi?term=80214-83-1&rn=1
http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/rn/80214-83-1
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/5480431
http://www.nlm.nih.gov/cgi/mesh/2009/MB_cgi?term=68-35-9&rn=1
http://www.nlm.nih.gov/cgi/mesh/2009/MB_cgi?term=738-70-5&rn=1
http://www.nlm.nih.gov/cgi/mesh/2009/MB_cgi?term=66722-44-9&rn=1
http://www.nlm.nih.gov/cgi/mesh/2009/MB_cgi?term=41859-67-0&rn=1


47 Diclofenac 15307-86-5 0.0496

1

5.21E-06

2

833.3

3

10471.2855 4.02

6

4.518

17

0

24

C14H11Cl2NO2 296.149 5.30E-09

26

412

24

70.1

24

Farmaceutico

25

48 Fenoprofen 29679-58-1 0.0524

1

5.52E-06

2

686

3

7943.28235 3.9

6

30.13

17

0

24

C15H14O3 242.27 2.49E-07

26

381.3

24

66.4

24

Farmaceutico

25

49 Ketoprofen 22071-15-4 0.051

1

5.35E-06

2

287.8

3

1000 3

6

120.4

17

0

24

C16H14O3 254.281 4.06E-09

26

431.3

24

72.4

24

Farmaceutico

25

50 Naproxen 22204-53-1 0.0539

1

5.70E-06

2

349.3

3

1258.92541 3.1

6

144.9

17

0

24

C14H14O3 230.259 2.66E-09

26

403.9

24

69.1

24

Farmaceutico

25

51 Gemfibrozil 25812-30-0 0.0499

1

5.20E-06

2

453.3

3

58884.3655 4.77

6

4.964

17

0

24

C15H22O3 250.333 2.02E-06

26

394.7

24

68

24

Farmaceutico

25

52 Ibuprofen 15687-27-1 0.0539

1

5.65E-06

2

394.3

3

6165.95002 3.79

6

41.05

17

0

24

C13H18O2 206.281 1.23E-06

26

319.6

24

59.3

24

Farmaceutico

25

53 Indometacin 53-86-1 S/D S/D

2

2323

3

16982.4365 4.23

6

3.114

17

S/D C19H15ClNO4 357.787 7.74E-11

26

S/D S/D Farmaceutico

25

54 Carbamazepine 298-46-4 0.0523

1

5.49E-06

2

3871

3

177.827941 2.25

6

17.66

17

0

24

C15H12N2O 236.269 1.55E-09

26

411

24

66.3

24

Farmaceutico

25

55 Diazepam  439-14-5 0.0485

1

5.05E-06

2

1.12E+04

3

501.187234 2.7

6

58.78

17

0

24

C16H13ClN2O 284.74 6.50E-10

26

497.4

24

76.5

24

Farmaceutico

25

56 Ethofibrate 31637-97-5 0.0434

1

4.45E-06

2

4789

3

2691.5348 3.43

6

6.033

17

0

24

C18H18ClNO5 363.792 6.25E-08

26

486.8

24

75.3

24

Farmaceutico

25

57 Fenofibrate 49562-28-9 0.0426

1

4.36E-06

2

4341

3

154881.662 5.19

6

0.1957

17

0

24

C20H21ClO4 360.831 1.50E-06

26

469.8

24

73.2

24

Farmaceutico

25

58 Pentoxifylline  6493-05-6 0.0481

1

4.99E-06

2

10

3

3.63078055 0.56

6

453.7

17

0

24

C13H18N4O3 278.307 9.85E-14

26

531.3

24

80.7

24

Farmaceutico

25

59 Phenacetin 62-44-2 0.0595

1

6.34E-06

2

50.03

3

46.7735141 1.67

6

2485

17

0

24

C10H13NO2 179.216 1.50E-09

26

323.6

24

59.7

24

Farmaceutico

25

60 Phenazone 60-80-0 0.0588

1

6.27E-06

2

223.1

3

3.89045145 0.59

6

2.38E+04

17

0

24

C11H12N2O 188.226 2.91E-09

26

319

24

56.1

24

Farmaceutico

25

61 β-Sitosterol  83-46-5 0.0346

1

3.41E-06

2

4.53E+06

3

4466835922 9.65

6

4.63E-05

17

0

24

C29H50O 414.707 4.44E-06

26

501.9

24

88.8

24

Farmaceutico

25

http://www.nlm.nih.gov/cgi/mesh/2009/MB_cgi?term=25812-30-0&rn=1


62 β-Estradiol 50-28-2 0.045

1

4.60E-06

2

1.60E+04

3

8709.6359 3.94

6

81.97

17

0

24

C18H24O2 272.382 8.70E-12

26

445.9

24

74.2

24

Farmaceutico

25

63 Estriol 50-27-1 0.0443

1

4.52E-06

2

801.8

3

645.654229 2.81

6

440.8

17

0

24

C18H24O3 288.381 8.07E-15

26

469

24

77

24

Farmaceutico

25

64 Estrone 53-16-7 0.0455

1

4.65E-06

2

3.00E+04

3

2691.5348 3.43

6

146.8

17

0

24

C18H22O2 270.366  1.23E-05

26

445.2

24

73

24

Farmaceutico

25

65 Mestranol 72-33-3 0.0421

1

4.26E-06

2

2.10E+04

3

47863.0092 4.68

6

3.498

17

0

24

C21H26O2 310.43 4.51E-09

26

442.3

24

73.8

24

Farmaceutico

25

66 Ethinylestradiol 57-63-6 0.0433

1

4.40E-06

2

4.77E+04

3

13182.5674 4.12

6

116.4

17

0

24

C20H24O2 296.403 6.53E-12

26

457.2

24

75.6

24

Farmaceutico

25

67 Diatrizoic acid 117-96-4 0.0444

1

4.67E-06

2

14.58 23.4422882 1.37

11

S/D 0

24

C11H9I3N2O4 613.914 1.81E-18

29

720.2

24

110.5

24

Farmaceutico

25

68 Iohexol 66108-95-0 0.0367

1

3.70E-06

2

0.01 0.00089125 -3.05

12

107

21

0

24

C19H26I3N3O9 821.138 2.66E-29

30

891.5

24

135.8

24

Farmaceutico

25

69 Iopamidol 62883-00-5 0.0359

1

3.63E-06

2

0.02 0.00380189 -2.42

13

S/D 0

24

C17H22I3N3O8 777.085 1.14E-25

31

785.3

24

119.8

24

Farmaceutico

25

70 Iopromide 73334-07-3 0.0352

1

3.55E-06

2

0.04 0.00891251 -2.05

14

S/D 0

24

C18H24I3N3O8 791.112 1.00E-28

32

840.9

24

128.1

24

Farmaceutico

25

71 EDTA 60-00-4 5.14E-02

1

5.45E-06

2

1046.00

3

0.00013804 -3.86

6

228200.00

17

0

24

C10H16N2O8 292.243

25

6.35E-18

26

614.2

24

99.5

24

Farmaceutico

25

72 Acesulfame potassium 55589-62-3 S/D S/D 4.142

5

0.00213796 -2.67

15

1.00E+06

22

S/D C4H4KNO4S 201.24

25

6.487E-19

33

565.85

35

S/D
Compuestos de estilo 

vida

25

73 Sodium cyclamate 139-05-9 S/D S/D 54.5

5

0.00234423 -2.63

16

1000000

23

S/D C6H12NNaO3S 201.219

25

1.71E-08

34

533.7

35

S/D
Compuestos de estilo 

vida

25

74 Saccharin 81-07-2 6.91E-02

1

7.75E-06

2

32.13

3

2.81838293 0.45
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ANEXO 4.- RESULTADOS DEL MODELO DE FUGACIDAD 
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ANEXO 5.- RESULTADOS DEL MODELO DE EXPOSICIÓN 
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ANEXO 6.- REPORTES DE CONCENTRACION DE COE´s EN COMPARTIMIENTOS Y ALIMENTOS   

 

Tabla 1 Concentraciones promedio en base a las reportadas por tipos de contaminantes en diversos medios 

Nombre Tipo de contaminante 
C aire C agua C sedimento C suelo C biota  

(pg/m3) (ng/L) (ng/g) (ng/g) (ng/g) 

BDE 28 Retardante de llama 2.89 n.r. 6.53 1.51 1.69 

BDE 47 Retardante de llama 28.50 n.r. 12.07 45.33 1.69 

BDE 99 Retardante de llama 19.11 n.r. 14.80 0.99 1825.57 

BDE 100 Retardante de llama 1.23 n.r. 13.90 31.39 1700.75 

BDE 153 Retardante de llama 3.17 n.r. 30.25 0.20 0.13 

BDE154 Retardante de llama 2.34 n.r. 30.25 0.32 0.13 

BDE 183 Retardante de llama 2.76 n.r. 2230.55 0.45 12.55 

TCEP Retardante de llama 650.00 166.80 11.10 n.r. n.r. 

TCPP Retardante de llama n.r. 290.11 11.68 n.r. n.r. 

TDCPP Retardante de llama 90.00 92.88 n.r. n.r. n.r. 

Bisphenol A Aditivo Industrial  n.r. 257.00 n.r. 0.03 n.r. 

4-Nonylphenol Surfactante n.r. 700.00 n.r. n.r. n.r. 

Atrazine Pesticida n.r. 2800.00 n.r. n.r. n.r. 

Chloramphenicol Farmacéutico n.r. 20.00 n.r. 13.20 n.r. 

Chlortetracycline Farmacéutico n.r. 20.00 n.r. n.r. n.r. 

Doxycycline (Tautomer) Farmacéutico n.r. 20.00 n.r. n.r. n.r. 

Tetracycline Farmacéutico n.r. 13.09 5.92 15.40 n.r. 

Clarithromycin Farmacéutico n.r. 49.83 22.86 3.89 4.35 

Erythromycin Farmacéutico n.r. 40.31 10.54 2.75 0.55 

Roxithromycin Farmacéutico n.r. n.r. 28.00 n.r. n.r. 

Sulfamethoxazol Farmacéutico n.r. 7.51 0.08 3.50 n.r. 
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Nombre Tipo de contaminante 
C aire C agua C sedimento C suelo C biota  

(pg/m3) (ng/L) (ng/g) (ng/g) (ng/g) 

DL-Atenolol Farmacéutico n.r. 165.44 0.27 n.r. n.r. 

Betaxolol Farmacéutico n.r. 5.00 n.r. n.r. n.r. 

Bisoprolol Farmacéutico n.r. 5.00 n.r. n.r. n.r. 

Metoprolol Farmacéutico n.r. 5.19 0.07 2.16 0.70 

Propanolol Farmacéutico n.r. 19.74 0.47 0.40 3.18 

Sotalol Farmacéutico n.r. 4.69 0.06 4095.00 0.00 

Bezafibrato Farmacéutico n.r. 79.89 0.20 0.42 n.r. 

Clofibric acid Farmacéutico n.r. 60.33 n.r. 1.31 n.r. 

Diclofenac Farmacéutico n.r. 83.07 1.34 0.20 1.75 

Fenoprofen Farmacéutico n.r. 5.00 n.r. n.r. n.r. 

Ketoprofen Farmacéutico n.r. 8.47 4.23 0.15 n.r. 

Naproxen Farmacéutico n.r. 103.68 2.83 1.63 1.71 

Gemfibrozil Farmacéutico n.r. 17.85 0.16 0.06 0.78 

Ibuprofen Farmacéutico n.r. 471.73 12.35 0.21 n.r. 

Indometacin Farmacéutico n.r. 5.74 0.47 n.r. n.r. 

Carbamazepine Farmacéutico n.r. 158.02 0.06 3.93 3.10 

Diazepam Farmacéutico n.r. 7.29 0.17 4.65 2.65 

Ethofibrate Farmacéutico n.r. 20.00 n.r. n.r. n.r. 

Fenofibrate Farmacéutico n.r. 20.00 n.r. n.r. n.r. 

Pentoxifylline Farmacéutico n.r. 20.00 n.r. n.r. n.r. 

Phenazone Farmacéutico n.r. 25.88 0.06 n.r. 0.00 

Iopamidol Farmacéutico n.r. 79.00 n.r. n.r. 92.60 

Iopromide Farmacéutico n.r. 70.16 0.38 n.r. n.r. 

Caffein Compuestos de estilo vida n.r. 453.00 25.00 4.13 n.r. 
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Nombre Tipo de contaminante 
C aire C agua C sedimento C suelo C biota  

(pg/m3) (ng/L) (ng/g) (ng/g) (ng/g) 

DEET Cuidado personal n.r. n.r. n.r. n.r. 0.60 

n.r. : no reportado 
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Tabla 2 Concentraciones promedio en base a las reportadas por tipos de contaminantes para diversos escenarios 

Nombre Tipo de compuesto 
C agua C vegetales C carne C leche C ducha C piscina 

(ng/L) (ng/g) (ng/g) (ng/mL) (ng/m3) (ng/m3) 

BDE 28 Retardante de llama n.r. 0.0002 0.0002 0.0001 n.r. n.r. 

BDE 47 Retardante de llama n.r. 0.0051 0.0087 0.1804 n.r. n.r. 

BDE 99 Retardante de llama n.r. 0.0042 0.0085 0.1528 n.r. n.r. 

BDE 100 Retardante de llama n.r. 0.0010 0.0021 0.0001 n.r. n.r. 

BDE 153 Retardante de llama n.r. 0.0038 0.0032 0.1026 n.r. n.r. 

BDE154 Retardante de llama n.r. 0.0011 0.0012 0.0001 n.r. n.r. 

BDE 183 Retardante de llama n.r. 0.0142 0.0024 0.0004 n.r. n.r. 

Bisphenol A Aditivo Industrial  257.000 57.7885 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Chloramphenicol Farmacéutico 20.000 22.4000 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Doxycycline (Tautomer) Farmacéutico 20.000 n.r. 2.3900 0.0800 n.r. n.r. 

Oxytetracycline Farmacéutico n.r. n.r. 2.3900 0.0600 n.r. n.r. 

Tetracycline Farmacéutico 13.086 10.1000 2.3900 0.0700 n.r. n.r. 

Clarithromycin Farmacéutico 49.828 n.r. 0.5900 0.0100 n.r. n.r. 

Erythromycin Farmacéutico 40.307 2.2000 0.9200 0.0200 n.r. n.r. 

Roxithromycin Farmacéutico n.r. n.r. 0.1200 0.0000 n.r. n.r. 

Sulfadiazine Farmacéutico n.r. n.r. 0.6000 0.0100 n.r. n.r. 

Sulfamethoxazol Farmacéutico 7.507 0.2500 0.2400 0.0100 n.r. n.r. 

DL-Atenolol Farmacéutico 165.445 1.8000 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Metoprolol Farmacéutico 5.189 29.0000 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Bezafibrato Farmacéutico 79.892 27.0000 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Clofibric acid Farmacéutico 60.325 18.0000 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Diclofenac Farmacéutico 83.074 69.4773 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Ketoprofen Farmacéutico 8.467 7.5025 n.r. n.r. n.r. n.r. 
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Nombre Tipo de compuesto 
C agua C vegetales C carne C leche C ducha C piscina 

(ng/L) (ng/g) (ng/g) (ng/mL) (ng/m3) (ng/m3) 

Naproxen Farmacéutico 103.679 61.5249 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Gemfibrozil Farmacéutico 17.853 8.0000 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Ibuprofen Farmacéutico 471.735 25.0230 n.r. n.r. n.r. n.r. 

Carbamazepine Farmacéutico 158.017 30.5760 0.6000 0.0100 n.r. n.r. 

Caffein Compuestos de estilo vida 453.000 5.1040 5.9800 0.1500 n.r. n.r. 

DEET Cuidado personal n.r. 4.0000 n.r. n.r. n.r. n.r. 

n.r. : no reportado 

 

  


