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Revalorizacion de recursos agroindustriales del sureste: extraccion verde
y desarrollo de biomateriales

Dr. Juan Carlos Cuevas Bernardino
Investigador por México-SECIHTI
Centro de Investigacion y Asistencia en Tecnologia y Diseno del Estado de Jalisco,
Subsede Sureste

Resumen

Actualmente, la revalorizacion de los recursos fitogenéticos es crucial para rescatar y dar
valor agregado, cultural y cientifico a las diversas variedades de plantas locales y silvestres
que sirven para la alimentacion y la agricultura regional. Por otra parte, la generacion y
acumulacion de subproductos agroindustriales representa un gran reto y desafio ambiental
critico, lo que exige alternativas bajo el enfoque de economia circular. En este sentido, el
objetivo de esta ponencia es presentar las investigaciones sobre revalorizacion de recursos
fitogenéticos (frijol, ciricote y aguacate) del sureste de México, asi como algunas estrategias
de aprovechamiento de subproductos agroindustriales mediante tecnologias de extraccion
verde para su posterior aplicacion y transformacion en productos o biomateriales de valor
agregado. En general, la presentacion se enfocard en analizar los resultados mas
sobresalientes sobre la caracterizacion fisicoquimica y bioactividad de variedades locales de
frijol, frutos de ciricote y aguacates criollos del sureste. De igual manera se abarcara el uso
la extraccion asistida por ultrasonido para aislar compuestos bioactivos y biopolimeros
estructurales como método de extraccion verde. Finalmente, se presentaran los principales
hallazgos sobre las peliculas y composites biodegradables desarrollados a partir de

biomateriales aislados de los subproductos agroindustriales del sureste del pais.
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Elucidacion multi-omica de los mecanismos moleculares y las aplicaciones
inmunitarias y farmacoldgicas de los interferones

José Lazaro Francés Mesal-2"

Mesa: Nuevas Perspectivas en Quimica: De lo Molecular a lo Global

Resumen

Los interferones (IFN) son mediadores fundamentales de la inmunidad innata y adaptativa,
aunque la complejidad de sus programas transcripcionales y la diversidad de genes estimulados por
IFN dificultan su comprension integral. La presente revision analiza como los enfoques émicos y
multiomicos han permitido dilucidar los mecanismos moleculares de los IFN, su impacto en la
inmunidad y su utilidad en el desarrollo de farmacos. Se realiz6 una revision bibliografica de estudios
que aplican transcriptomica, protedmica, metabolomica y gendmica para investigar la sefializacion
por IFN en contextos infecciosos, inflamatorios y tumorales. Las tecnologias dmicas han descifrado
la arquitectura molecular de la sefializacion por IFN, identificando firmas reguladoras y redes de
interaccion proteica. Han revelado perfiles diferenciales en COVID-19, dengue, patologias
inflamatorias y céncer. La integraciéon multiomica permite identificar biomarcadores prondsticos,
estratificar pacientes y predecir respuestas terapéuticas. En el desarrollo de farmacos, facilita la
evaluacion de sinergias y rutas moduladas, como se evidencia en el estudio del HeberFERON. La
perspectiva 6mica ofrece un marco robusto para comprender la complejidad funcional de los IFN y
potenciar sus aplicaciones biomédicas.

Palabras clave: Interferones; Biologia de sistemas; Multidmica; Inmunidad antiviral; Sefalizacién
celular
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Abstract

Interferons (IFNs) are fundamental mediators of innate and adaptive immunity, although the
complexity of their transcriptional programs and the diversity of IFN-stimulated genes hinder
comprehensive understanding. This review analyzes how omic and multi-omic approaches have
enabled the elucidation of the molecular mechanisms of IFNs, their impact on immunity, and their
utility in drug development. A bibliographic review of studies applying transcriptomics, proteomics,
metabolomics, and genomics to investigate IFN signaling in infectious, inflammatory, and tumor
contexts was conducted. Omic technologies have deciphered the molecular architecture of IFN
signaling, identifying regulatory signatures and protein interaction networks. They have revealed
differential profiles in COVID-19, dengue, inflammatory pathologies, and cancer. Multi-omic
integration enables the identification of prognostic biomarkers, patient stratification, and prediction
of therapeutic responses. In drug development, it facilitates the evaluation of synergies and modulated
pathways, as evidenced in the study of HeberFERON. The omic perspective offers a robust
framework for understanding the functional complexity of IFNs and enhancing their biomedical
applications.

Keywords: Interferons; Systems biology; Multi-omics; Antiviral immunity; Cell signaling

Introduccion

Los interferones (IFNs) constituyen una familia de citocinas esenciales en la respuesta inmune
innata y adaptativa del huésped, desempefiando roles cruciales en la defensa antiviral, la
inmunomodulaciéon y la vigilancia antitumoral (Samuel, 2007; Schoggins, 2019). Su
descubrimiento, que se remonta a mediados de la década de 1950 por Isaacs y Lindenmann, marco
un hito en la comprension de la inmunidad viral, revelando inicialmente su capacidad para
"interferir" con la replicacion viral (Mylonas, 2024; Samuel, 2007). Desde entonces, la investigacion
ha desvelado una complejidad molecular y funcional considerable, clasificando los IFNs en tres
tipos principales: Tipo I, Tipo Il y Tipo III, cada uno con caracteristicas estructurales, mecanismos
de accion y roles bioldgicos distintivos, aunque con solapamientos funcionales significativos (Fish
& Platanias, 2014; Hervas-Stubbs et al., 2011; Samuel, 2007).

Las tecnologias 6micas, que incluyen la transcriptomica, protedmica, metabolémica y
lipidomica, han revolucionado la biologia de sistemas al permitir una comprension integral de las
respuestas bioldgicas a diversas condiciones, incluyendo el complejo panorama de los interferones

9
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(Eisfeld et al., 2024; Lipatova et al., 2021; Peng et al., 2009). Este paradigma de la biologia de
sistemas busca dilucidar las interacciones complejas dentro de un sistema bioldgico, ofreciendo una
vision holistica que supera las limitaciones de los enfoques moleculares individuales (Peng et al.,
2009). La integracion de multiples capas 6micas proporciona un "compendio" de datos que iluminan
respuestas globales del huésped a estimulos como infecciones virales o tratamientos farmacoldgicos
(Eisfeld et al., 2024).

La integracion y analisis de ensayos moleculares de alto rendimiento es un enfoque principal
para la medicina de precision al permitir la comprension de variaciones especificas de pacientes y
enfermedades. Los enfoques integrados permiten visiones integrales de procesos genéticos,
bioquimicos, metabdlicos, protedmicos y epigenéticos subyacentes a una enfermedad que, de otro
modo, no podrian investigarse completamente mediante enfoques de 6mica unica (Nicora et al.,
2020).

La aplicacion de estos enfoques 6micos no solo ha permitido una caracterizacion detallada de
la funcionalidad de la sefializacion de interferones a nivel de ARNm y proteinas (Lipatova et al.,
2021), sino que también ha demostrado su capacidad para identificar mecanismos subyacentes en
la resistencia celular a terapias, como en el caso de las células de glioblastoma multiforme frente a
virus oncoliticos (Lipatova et al., 2021). Al comparar datos de susceptibilidad viral con analisis
protedmicos, se ha evidenciado que una proteccion antiviral mas robusta se correlaciona con
mayores cambios de expresion y menores valores p para las proteinas sensibles al interferon (IFN),
lo que subraya el poder de las 6micas para validar y extender hallazgos bioldgicos (Lipatova et al.,
2021). La coherencia entre los cambios transcriptomicos y proteémicos, y su concordancia con los
efectos citopaticos, demuestran la capacidad de las 6micas para ofrecer una comprension integrada
de las respuestas celulares (Lipatova et al., 2021). En tltima instancia, esta aproximacion holistica
facilita la traslacion de la investigacion bésica a aplicaciones clinicas, como la monitorizacion del
potencial oncolitico de virus y la superacion de resistencias en terapias (Lipatova et al., 2021; Peng
et al., 2009).

El objetivo de esta revision es analizar como los enfoques dmicos y multidmicos permiten
dilucidar los mecanismos moleculares de los interferones, su impacto funcional en la inmunidad
antiviral e inflamatoria, y su utilidad para la caracterizacion de enfermedades y el desarrollo racional
de farmacos basados en interferones.

10
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Materiales y Métodos

La presente investigacion corresponde a una revision bibliografica sistematica de la literatura
cientifica publicada entre 2007 y 2025, enfocada en la aplicacion de tecnologias Omicas y
multiémicas al estudio de los interferones. La busqueda se realizé en las bases de datos PubMed,
Scopus y Web of Science.

Se incluyeron estudios originales, revisiones sistematicas y meta-analisis publicados en inglés
y espafiol que cumplieran con los siguientes criterios de inclusion: (1) estudios que aplicaran al
menos una tecnologia Omica (transcriptdmica, proteémica, fosfoprotedmica, metabolomica,
gendmica o lipidomica) para investigar la sefalizacion de interferones; (2) investigaciones que
abordaran el papel de los interferones en contextos infecciosos, inflamatorios, autoinmunes o
tumorales; (3) trabajos que describieran aplicaciones de enfoques multiomicos en el desarrollo de
farmacos derivados de interferones; y (4) articulos que proporcionaran datos suficientemente
detallados sobre metodologias dmicas y resultados moleculares.

Se excluyeron estudios centrados exclusivamente en aspectos clinicos, editoriales, cartas al
editor y estudios con tamafios muestrales insuficientes para analisis estadisticos robustos.

El anadlisis de datos se realizd mediante un enfoque de sintesis narrativa, organizando los
hallazgos en categorias tematicas: (1) mecanismos moleculares de sefalizacion de interferones; (2)
papel de los interferones en la defensa antiviral; (3) implicaciones patologicas de la desregulacion
de interferones; y (4) aplicaciones de las omicas en el desarrollo de farmacos derivados de
interferones.

Mecanismos Moleculares de Interferones

La senalizacion de los interferones (IFN) es una cascada molecular intrincada que involucra la
activacion de receptores de superficie celular, quinasas citoplasmaticas y factores de transcripcion,
culminando en la expresion de genes estimulados por interferon (ISG) (Busnadiego et al., 2025;
Schiefer & Hale, 2024). Este proceso no solo es crucial para la defensa antiviral, sino que también
modula una amplia gama de funciones celulares, incluyendo el metabolismo y la proliferacion.

La cascada de sefializacion candnica de los IFN Tipo I (IFN-I) y Tipo II (IFN-II) se inicia con
la union de los IFN a sus receptores especificos en la superficie celular. Para los IFN-I, esto incluye

11
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IFNAR1 e IFNAR2 (Schiefer & Hale, 2024). Esta union provoca la activacion de quinasas asociadas
a receptores, como JAK1 y TYK?2 (Janus kinase), que a su vez fosforilan residuos de tirosina en los
receptores y en los transductores de sefales y activadores de la transcripcion (STAT),
especificamente STAT1 y STAT2 (Busnadiego et al., 2025; Schiefer & Hale, 2024). La
fosforilacion de STAT1 y STAT2 conduce a su dimerizacion y translocacion al nucleo, donde se
asocian con el factor regulador del interferon 9 (IRF9) para formar el complejo ISGF3 (IFN-
stimulated gene factor 3), que se une a los elementos de respuesta a IFN en los promotores de los
ISG, induciendo su transcripcion (Schiefer & Hale, 2024). En el caso del IFN-y (IFN-II), la
sefalizacion también involucra la via JAK-STAT, principalmente a través de STAT1 (Wang et al.,
2018).

Estudios recientes empleando enfoques protedmicos avanzados, como el marcaje de
proximidad basado en TurbolD y la espectrometria de masas, han permitido mapear
exhaustivamente los proteomas proximales de los componentes clave de la cascada de sefializacion
de IFN-I (Schiefer & Hale, 2024). Estos analisis han revelado una red de 103 proteinas de alta
confianza en estrecha proximidad a IFNARI1, IFNAR2, JAKI, TYK2, STAT1, STAT2 e IRF9.
Ademés de validar interacciones constitutivas conocidas (ej., STAT1-STAT2, STAT2-IRF9),
también han identificado interacciones transitorias dependientes de la estimulacion por IFN-a2 (ej.,
TYK2-STAT1/STAT2, STATI-IRF9, JAKI-IFNAR2) (Schiefer & Hale, 2024). Estas
metodologias han permitido la identificacion de nuevos reguladores, como PJA2, una ubiquitina
ligasa E3, que actua como regulador negativo de la sefalizacion de IFN, destacando la complejidad
de su modulacién (Schiefer & Hale, 2024).

La fosforilacion de proteinas juega un papel central en la transduccion de senales de IFN. Un
atlas dinamico de la fosforilacion de proteinas celulares en respuesta a la estimulacion con diferentes
tipos de IFN (IFNa2, IFNB, IFNw, IFNy o IFNA1) ha demostrado una fuerte superposicion en los
cambios fosfoprotedomicos inducidos, pero también cambios Unicos para cada tipo de IFN
(Busnadiego et al., 2025). Esto sugiere diferencias sutiles en sus vias de sefializacion activadas. Se
ha observado un enriquecimiento de factores implicados en la remodelacion de la cromatina, la
transcripcion y el empalme del ARN entre las proteinas fosforiladas diferencialmente, lo que indica
una influencia amplia de los IFN en la biologia del ARN y la epigenética (Busnadiego et al., 2025).
Un ejemplo notable es la fosforilacion de PLEKHGS3 en serina-1081, que crea un motivo de unioén
para las proteinas 14-3-3, coordinando la expresion génica estimulada por IFN (Busnadiego et al.,
2025).

Mas allé de la regulacion génica, los IFN también modulan el metabolismo celular. El IFN-y,

12
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por ejemplo, induce una rapida activacion de la glucdlisis aerobica y una reduccién de la
fosforilacion oxidativa en macréfagos M1 (Wang et al., 2018). Este cambio metabdlico es crucial
para mantener la viabilidad celular y la actividad inflamatoria de los macréfagos. E1 ATP generado
por la glucolisis aerdbica es fundamental para sostener la actividad de las enzimas JAK activadas
por IFN-y, que a su vez fosforilan STAT1 (Wang et al., 2018). La inhibicién de la glucoélisis aerdbica
no solo bloquea el fenotipo M1, sino también la produccion de citocinas y quimiocinas
proinflamatorias, resaltando la interconexion entre el inmunometabolismo y la sefializacion de IFN
(Wang et al., 2018).

Ademés, el IFN-a puede inducir cambios significativos en el transcriptoma y proteoma de
células beta pancreédticas humanas, con remodelacion de la cromatina y alteraciones en el empalme
alternativo (AS) y el uso del primer exon, aumentando la diversidad de transcritos (Colli et al.,
2020). Estos cambios, junto con la modificacién/degradacion de proteinas, el estrés del RE y la
expresion de MHC de clase I, pueden expandir los antigenos presentados por las células beta al
sistema inmunitario, con implicaciones en enfermedades autoinmunes como la diabetes tipo 1 (Colli
et al., 2020).

La sefializacion de IFN también reconfigura el interactoma humano. La protedmica cuantitativa
ha identificado mas de 26,000 interacciones proteicas, muchas de las cuales son exclusivas de la red
estimulada por IFN (Kerr et al., 2020). El analisis diferencial de redes revela una reorganizacion en
un amplio espectro de vias celulares en la respuesta antiviral, incluyendo un enriquecimiento
significativo en interacciones relacionadas con la traduccion y la biogénesis de ribosomas. Se han
identificado interacciones proteina-proteina dependientes de IFN que median nuevos mecanismos
reguladores a nivel transcripcional y traduccional, e incluso cambios en la composicidon ribosomal
que amortiguan la sintesis de proteinas de genes estimulados por IFN (Kerr et al., 2020). Este mapa
del interactoma de IFN proporciona una vision global de las complejas redes celulares activadas
durante la respuesta antiviral y es un marco para comprender como estas redes se desregulan en
enfermedades (Kerr et al., 2020).

Interferones en el Mecanismo de Defensa Antiviral

Los interferones (IFN) son citocinas cruciales en la respuesta inmunitaria innata y adaptativa
contra las infecciones virales, orquestando una compleja cascada de eventos antivirales y
antiinflamatorios (Busnadiego et al., 2025; Hadjadj et al., 2020). Tradicionalmente, se clasifican en
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tres tipos: Tipo I (IFN-a, -B, -o, -k, -€), Tipo II (IFN-y) y Tipo III (IFN-A) (Busnadiego et al., 2025;
Hadjadj et al., 2020). Cada tipo de IFN, aunque comparte mecanismos de accion comunes, también
posee especificidades que contribuyen a una respuesta antiviral diferencial (Busnadiego et al., 2025;
Galbraith et al., 2022).

La induccién de los IFN Tipo I es una respuesta rapida a la infeccion viral, mediada por
sensores inmunitarios innatos como los receptores tipo Toll (TLR) y los receptores tipo gen
inducible por acido retinoico I (RIG-I) (Hadjadj et al., 2020). Una vez producidos, los IFN Tipo I
activan la via de senalizacion de la cinasa Janus (JAK) y los transductores de sefiales y activadores
de la transcripcion (STAT), lo que lleva a la expresion de cientos de genes estimulados por IFN
(ISG) (Hadjadj et al., 2020). Estos ISG codifican proteinas con diversas funciones antivirales, desde
la inhibicidn de la replicacion viral hasta la modulacidon de la respuesta inmunitaria del huésped
(Lipatova et al., 2021).

La eficacia de la respuesta de IFN es fundamental para el control de la infeccion viral. Por
ejemplo, en el contexto del COVID-19 grave, se ha observado una actividad alterada del IFN Tipo
I, caracterizada por una alta carga viral y una respuesta inflamatoria excesiva (Hadjadj et al., 2020).
Pacientes con COVID-19 leve a moderado muestran una respuesta de IFN robusta, mientras que
aquellos con enfermedad grave presentan una reduccion en la expresion de ISG como MX1, IFITM1
e IFIT2, a pesar de la sobreexpresion de genes relacionados con la sefializacion de IFN Tipo I como
IFNARI1, JAK1y TYK?2 (Hadjadj et al., 2020). Esto sugiere una disfuncion en la via de sefializacion,
donde la induccién no se traduce efectivamente en la expresion de los efectores antivirales.

Ademas, los estudios multiomicos han revelado una especializacion funcional entre los subtipos de
IFN. En COVID-19, la respuesta transcripcional antiviral en células inmunitarias circulantes se asocia
predominantemente con IFNA2 e IFNG, mientras que las firmas protedmicas de dafo endotelial y
activacion plaquetaria se vinculan con IFNB1 e IFNAG6 (Galbraith et al., 2022). Esta especializacion
se extiende a las firmas metabolicas, donde IFNG se asocia fuertemente con la activacion de la via
de la quinurenina (Galbraith et al., 2022). La produccién diferencial de subtipos de IFN también se
correlaciona con distintas constelaciones de tipos de células inmunitarias (Galbraith et al., 2022), lo
que indica una secuencia temporal de producciéon de IFN coordinada con cambios en el
compartimento de células inmunitarias periféricas (Galbraith et al., 2022).

La respuesta de los IFN es dindmica y compleja, como se ilustra en la infeccion por el virus
del dengue (DENV), donde la modulacién de numerosos genes regulados por interferon (IRG)
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enriquece la sefalizacion mediada por citocinas y la quimiotaxis (Usuda et al., 2023). La
identificacion de genes como IFI27, ISG15 y CYBRDI como posibles biomarcadores de gravedad
de la enfermedad del dengue subraya la relevancia clinica del interferoma (Usuda et al., 2023). La
observacion de que los IRG contintan expresandose diferencialmente en fases tardias de la
enfermedad, e incluso enriquecen procesos bioldgicos relacionados con la mitosis y el ciclo celular,
destaca la amplia influencia de los IFN mas alla de la mera contencion viral (Usuda et al., 2023).

Implicaciones de los Mecanismos Moleculares de los Interferones en Diversas Patologias y
Enfermedades

Los mecanismos moleculares de los interferones (IFN), con su capacidad para orquestar
respuestas inmunitarias y modular la expresion génica y el metabolismo celular, tienen profundas
implicaciones en la patogénesis de una amplia gama de enfermedades, desde infecciones virales
hasta cancer, enfermedades autoinmunes y neurodegenerativas (Canto et al., 2018; Ejtehadifar et
al., 2023; Fernandez-Garcia et al., 2024; Han et al., 2021; Hu et al., 2023; Li et al., 2025; Lira-Junior
et al., 2025; Liu et al., 2024; Nian et al., 2024; Quan et al., 2024). La disfuncion en la sefializacion
de IFN puede ser tanto una causa como una consecuencia de la enfermedad, dictando la gravedad,
progresion y respuesta al tratamiento.

En el cancer, la via del IFN Tipo I desempefia un papel bifacético. En tumores pulmonares con
mutaciones en KRAS, la alteracion de la via del IFN Tipo I es una caracteristica temprana y
persistente (Ferndndez-Garcia et al., 2024). La restauracion de esta sefalizacion mediante la
expresion de IFN-B o la activacion constitutiva de STING (Stimulator of Interferon Genes)
transforma tumores inmunoldgicamente "frios" en '"calientes", haciéndolos susceptibles a la
inmunoterapia (Fernandez-Garcia et al., 2024). Esto sugiere que la modulacion de la via del IFN-I
puede ser una estrategia terapéutica para superar la resistencia a la inmunoterapia. El analisis multi-
omico ha identificado que genes estimulados por interferon (ISG) como OASL tienen una expresion
elevada en ciertos tumores, lo que se correlaciona con el pronodstico y con la infiltracion de células
inmunitarias en el microambiente tumoral (Liu et al., 2024). OASL se asocia positivamente con
macrofagos, células Thl y células T foliculares auxiliares (Tth), e inversamente con células T CD4+
o CD8+ virgenes, lo que sugiere un papel en la modulacion de la inmunidad antitumoral (Liu et al.,
2024).

En el linfoma difuso de células B grandes (LDCBG), estudios protedmicos basados en
espectrometria de masas han identificado el factor regulador del interferéon 4 (IRF4) como un
biomarcador pronostico y de resistencia a farmacos (Ejtehadifar et al., 2023). Niveles altos de IRF4
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y NUCB1 (Nucleobindinl) se asocian con un mal prondstico en pacientes con LDCBG (Ejtehadifar
etal., 2023), lo que resalta la importancia de la senalizacion de IFN en la oncogénesis hematologica.

Las enfermedades autoinmunes a menudo se caracterizan por una disregulacion de la
sefalizacion de IFN. En la artritis reumatoide (AR), las vias de sefializacion de IFN estan activadas
en la mayoria de los tipos de células inmunitarias periféricas, incluyendo células NK, monocitos y
linfocitos T y B (Han et al., 2021). Esto se asocia con un aumento de la polarizacién Thl y una
mayor produccion de autoanticuerpos, lo que subraya el papel del IFN en la patogénesis de la AR
(Han et al., 2021). En la esclerosis multiple (EM), las células mononucleares de sangre periférica
(CMSP) de los pacientes muestran una disregulacion en la fosforilacion de proteinas STAT,
especialmente en respuesta al IFN-a (Canto et al., 2018). Esta activacion aberrante se correlaciona
con cambios en la expresion de moléculas de HLA, que son cruciales para la presentacion de
antigenos y la regulacion de la respuesta inmune (Canto et al., 2018).

En la coriorretinopatia neovascular (CNV), se ha observado una reduccion significativa de los
niveles de IFN-B en la retina y el plasma de pacientes con CNV (Hu et al., 2023). El tratamiento
con IFN-B no solo reduce el tamafio de la lesion, sino que también promueve la proliferacion de
células Th17, sugiriendo que la disfuncion de IFN-f contribuye a la patologia y que su modulacion
puede ser una diana terapéutica (Hu et al., 2023).

La heterogeneidad de la respuesta inmune impulsada por IFN es evidente en la COVID-19,
donde el analisis multiomico ha revelado una heterogeneidad de la respuesta de IFN y su vinculacioén
con el metabolismo lipidico (Lira-Junior et al., 2025). Pacientes con alta expresion de ISG (HIS)
muestran una desregulacion metabolica significativa, incluyendo reducciones en fosfolipidos,
esfingolipidos y plasmalogenos, que se correlacionan con una activacion inmunitaria alterada (Lira-
Junior et al., 2025). Esto sugiere que la desregulacion inmuno-metabolica impulsada por IFN puede
contribuir a la inflamacién posviral y a las secuelas del COVID prolongado (Lira-Junior et al.,
2025). En el contexto de la comorbilidad de Lupus Eritematoso Sistémico (LES) y COVID-19, la
interaccion entre ambas enfermedades promueve la activacion de la via de senalizacion JAK-STAT
mediada por IFN-I/II en monocitos/macrofagos (Nian et al., 2024). Esto resulta en una produccion
elevada de monocinas y un mayor riesgo de sindrome de liberacion de citocinas (Nian et al., 2024).

Incluso en enfermedades neurodegenerativas como la enfermedad de Parkinson (EP), los IFN
Tipo I desempefian un papel en la neuroinflamacion (Quan et al., 2024). La microglia, células
endoteliales y pericitos exhiben la mayor actividad de IFN-I, y la microglia en el mesencéfalo de
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pacientes con EP muestra un estado de activacion proinflamatoria. El factor de transcripcion
NFATCc2 se ha identificado como un regulador clave de la respuesta de IFN Tipo [ y de la activacion
microglial proinflamatoria en la EP (Quan et al., 2024), lo que sugiere posibles dianas terapéuticas
para mitigar la progresion de la enfermedad.

Finalmente, en el mieloma multiple (MM), un estudio multiémico ha revelado la activacion de
la sefializacion de IFN-y e IFN-a, y un ciclo de retroalimentacion positivo IFN-y/IFN-a-B2M (Li et
al., 2025). Este ciclo patologico, impulsado por IFN-y secretado por células T CD8+ de memoria
efectoras e [IFN-a por monocitos no clasicos, potencia la expresion de B2M (parte del MHC de clase
I), lo que a su vez estimula la presentacion de antigenos y reactiva las vias de IFN, creando un
circulo vicioso que promueve la proliferacion, migracion y resistencia a firmacos de las células
tumorales (Li et al., 2025).

Empleo de las Omicas como Herramientas en la Determinacion de los Mecanismos
Moleculares de Farmacos Derivados de Interferones

Las tecnologias dmicas han emergido como herramientas indispensables para desentrafiar los
mecanismos moleculares de los farmacos, especialmente aquellos derivados de interferones,
ofreciendo una comprension profunda de como estas terapias modulan las redes bioldgicas a niveles
transcriptomico, protedmico y fosfoprotedémico (Miranda et al., 2023; Vazquez-Blomquist et al.,
2022). Esta aproximacion multi-Omica es crucial para optimizar la eficacia de los tratamientos y
descubrir nuevas aplicaciones para los interferones.

Un ejemplo es el estudio de HeberFERON, una co-formulacion de IFN-a2b e IFN-y, que ha
demostrado actividad antitumoral en glioblastoma (GBM) y otros tumores sélidos (Miranda et al.,
2023; Vazquez-Blomquist et al., 2022). Mediante perfiles protedmicos y fosfoprotedmicos basados
en LC-MS/MS, se han identificado cambios significativos en el proteoma de células de GBM
tratadas con HeberFERON (Vazquez-Blomquist et al., 2022). Se observo una regulacion diferencial
de cientos de proteinas y fosfopéptidos, con un enriquecimiento funcional en la sefalizacion de IFN,
mecanismos antivirales directos e indirectos, ciclo celular, organizaciéon del citoesqueleto,
traduccion/empalme de ARN, autofagia y reparacion del ADN (Véazquez-Blomquist et al., 2022).

Particularmente, el andlisis de fosfoproteémica reveld una alta interconexién en la red
molecular de proteinas fosforiladas, con mTOR como un nodo central que interactia con la
maquinaria de traduccion, el citoesqueleto y componentes de la autofagia (Vazquez-Blomquist et
al., 2022). Estos hallazgos sugieren que HeberFERON no solo activa las vias canénicas de IFN
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(JAK/STAT), sino que también modula vias no canonicas a través de quinasas como CDK1/CDK2,
ERK1/2, PK ABC, mTOR y GSK3, regulando una vasta cantidad de sitios de fosforilacion, algunos
de ellos novedosos (Vazquez-Blomquist et al., 2022). Esta vision integrada a nivel de fosforilacion
es vital para comprender como el fAirmaco ejerce su efecto antiproliferativo y antitumoral.

Complementariamente, el analisis transcriptomico mediante microarrays ha proporcionado una
comprension detallada de los mecanismos distintivos de HeberFERON en comparacion con los
interferones individuales (Miranda et al., 2023). Se encontr6 que HeberFERON regula
diferencialmente un conjunto de genes que se superponen solo parcialmente con los regulados por
IFN-a2b o IFN-y solos (Miranda et al., 2023). El andlisis de enriquecimiento funcional revel6 que
HeberFERON se dirige especificamente a varios eventos relacionados con el ciclo celular mitotico,
en particular desde la prometafase hasta la anafase, y el punto de control del huso (Miranda et al.,
2023). Se observo una regulacion negativa significativa del factor de transcripcion FOXM1, un actor
clave en varias fases del ciclo celular y altamente expresado en GBM (Miranda et al., 2023).

La integracion de los datos Omicos ha permitido postular un modelo mecanicista general donde
HeberFERON estimula ampliamente la transcripcion de genes involucrados en respuestas
antivirales e inmunitarias, pero también se dirige especificamente a transcripciones que codifican
proteinas del ciclo celular (Miranda et al., 2023). La sefializacion de STAT a través de factores como
PKR y ATF3 converge en p53, y esta sefial se propaga para afectar a los actores del ciclo celular y
la proliferacion, especialmente en GBM (Miranda et al., 2023). Estos hallazgos no solo explican el
arresto de G2/M y el efecto antiproliferativo de HeberFERON en células de GBM, sino que también
respaldan su uso como monoterapia 0 en combinacién con quimioterapéuticos (Miranda et al.,
2023).

Perspectivas Futuras

A pesar de los avances logrados, la aplicacion de enfoques multidmicos al estudio de los
interferones enfrenta desafios sustanciales que definen las fronteras de la investigacion futura. En
primer lugar, la integracion efectiva de datos provenientes de diferentes capas moleculares —
gendmica, epigendémica, transcriptomica, protedmica, fosfoprotedmica, metabolémica y
lipidomica— requiere el desarrollo de algoritmos bioinformaticos mas sofisticados que permitan
capturar las relaciones causales y las dindmicas temporales subyacentes a la respuesta interferonica.
La mayoria de los estudios actuales ofrecen instantaneas estaticas o series temporales limitadas, lo
que dificulta la reconstruccion de los flujos de informacion que determinan la progresion desde la
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deteccion del estimulo hasta la resolucion de la respuesta.

La incorporacion de tecnologias de resolucion espacial y temporal constituye una direccion
prioritaria. La transcriptomica espacial y la protedémica de células individuales permitiran
diseccionar la heterogeneidad celular en las respuestas a interferones dentro de tejidos complejos,
como el microambiente tumoral o los focos inflamatorios en enfermedades autoinmunes.

La inteligencia artificial y el aprendizaje automatico emergen como herramientas
indispensables para navegar la complejidad de los datos multiémicos. Los modelos de aprendizaje
profundo, entrenados con grandes cohortes de pacientes caracterizados multidmicamente, podrian
identificar patrones predictivos de respuesta a terapias basadas en interferones que escapan a los
analisis convencionales.

Conclusiones

Los enfoques émicos y multiomicos han transformado la comprension de los interferones al
revelar una complejidad molecular que trasciende la via canénica JAK-STAT, incorporando
dimensiones reguladoras como la fosforilacion diferencial de proteinas, la remodelacion del
interactoma, la modulacion metabolica y el control epigenético, lo que ha permitido identificar
nuevos reguladores de la sefializacion y mecanismos de control fino que modulan la especificidad
de la respuesta antiviral. La aplicacion de estas tecnologias ha demostrado su utilidad clinica al
revelar firmas moleculares asociadas a subtipos especificos de interferon en patologias como
COVID-19, enfermedades autoinmunes y cancer, facilitando la estratificacion prondstica de
pacientes y la identificacion de biomarcadores predictivos. El caso de HeberFERON ejemplifica el
potencial traslacional de la integracion multidmica, cuya caracterizacion transcriptomica,
protedmica y fosfoprotedmica permiti6 elucidar su mecanismo de accion diferencial, validando su
aplicacion en glioblastoma. En conjunto, la evidencia analizada establece que la perspectiva 6mica
ofrece un marco robusto para comprender la complejidad funcional de los interferones y potenciar
su aplicacion biomédica, aunque el desafio futuro reside en traducir esta riqueza de conocimiento
en estrategias terapéuticas precisas, capaces de modular selectivamente las respuestas interferénicas
en funcién del contexto patologico mediante la integracion continua de la biologia de sistemas, la
inteligencia artificial y la medicina traslacional.
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Caracterizacion funcional comparativa del bagazo de pseudofruto de
marafon (Anacardium occidentale L.) de variedades criollas y clones
mejorados cultivados en Colombia

Maria Alejandra Romero Martinez!, Claudia Denise De Paula', Ricardo David Andrade
Pizarro!

Mesa: Nuevas perspectivas en quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

El bagazo de pseudofruto de maraidn (Anacardium occidentale L.) constituye un
subproducto agroindustrial con alto potencial como fuente de compuestos bioactivos; sin
embargo, su composicion funcional ha sido poco estudiada en diferentes genotipos cultivados
en Colombia. El objetivo de esta investigacion fue comparar la composicion funcional y la
capacidad antioxidante del bagazo de cuatro genotipos de marafion, correspondientes a dos
variedades criollas (Criollo Amarillo y Criollo Rojo) y dos clones mejorados (Clon Mapiria
y Clon Agrosavia Caribe). Los pseudofrutos fueron recolectados en Chinli, Cérdoba
(Colombia), y el bagazo obtenido tras la extraccion del jugo fue sometido a extraccion
hidroalcoholica asistida por ultrasonido. Se determinaron compuestos fenolicos totales,
taninos condensados y capacidad antioxidante mediante los ensayos FRAP y DPPH. Los
datos fueron analizados mediante ANOVA y prueba de Tukey (p < 0,05). Se encontraron
diferencias significativas entre los genotipos evaluados. El Criollo Rojo present6 los mayores
contenidos de compuestos fenolicos (1343,30 mg GAE/100 g), taninos condensados
(2213,00 mg catequina/100 g), asi como la mayor capacidad antioxidante determinada por
FRAP (177,35 mg TE/100 g) y DPPH (1912,57 mg TE/100 g), seguido por el Criollo
Amarillo. En contraste, los clones mejorados registraron valores significativamente
inferiores para todas las variables evaluadas. Los resultados evidencian que las variedades
criollas poseen un perfil funcional superior, destacdndose como una alternativa promisoria
para el aprovechamiento agroindustrial del bagazo y el desarrollo de ingredientes funcionales
con potencial antioxidante.

Palabras clave: bagazo de marafion; composicion funcional; capacidad antioxidante;
valorizacion de subproductos.
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Abstract

Cashew apple bagasse (Anacardium occidentale L.) is an agro-industrial by-product with
considerable potential as a source of bioactive compounds; however, its functional
composition has been scarcely investigated among different genotypes cultivated in
Colombia. This study aimed to compare the functional composition and antioxidant capacity
of bagasse from four cashew genotypes, including two creole varieties (Yellow Creole and
Red Creole) and two improved clones (Mapiria Clone and Agrosavia Caribe Clone). Cashew
apples were harvested in China, Cérdoba (Colombia), and the bagasse obtained after juice
extraction was subjected to ultrasound-assisted hydroalcoholic extraction. Total phenolic
compounds, condensed tannins, and antioxidant capacity were determined using the FRAP
and DPPH assays. Data were analyzed by analysis of variance (ANOVA) followed by
Tukey's test (p < 0.05). Significant differences were found among the evaluated genotypes.
The Red Creole exhibited the highest contents of total phenolic compounds (1343.30 mg
GAE/100 g), condensed tannins (2213.00 mg catechin/100 g), and antioxidant capacity
determined by both FRAP (177.35 mg TE/100 g) and DPPH (1912.57 mg TE/100 g),
followed by the Yellow Creole. In contrast, the improved clones showed significantly lower
values for all evaluated variables. These findings demonstrate that the local varieties possess
a superior functional profile, highlighting their potential for the agro-industrial valorization
of cashew apple bagasse and the development of functional ingredients with antioxidant
properties.

Keywords: cashew apple bagasse; functional composition; antioxidant capacity; by-product
valorization.

Introduccion

El maranén (Anacardium occidentale L.) es un cultivo tropical de gran importancia
econdmica por el valor comercial de su nuez. Su pseudofruto, aunque representa cerca del 90
% de la biomasa total, sigue siendo subutilizado por su alta perecibilidad y escasa
industrializacion, generando pérdidas de hasta el 80 % de la produccion mundial (Gutiérrez-
Paz et al., 2024; Osei et al., 2025). Del procesamiento del pseudofruto se obtiene el bagazo
(cashew apple pomace, CAP), que constituye cerca del 40 % de los residuos agroindustriales
del maranén. Tradicionalmente considerado un desecho, hoy se reconoce como una biomasa
lignoceluldsica valiosa dentro de la economia circular, util para reducir el impacto ambiental
y agregar valor a la cadena productiva (Aidoo et al., 2022; Aslam et al., 2024; Gutiérrez-Paz
et al., 2024; Osei et al., 2025).

El bagazo conserva gran parte de los compuestos del tejido fresco, siendo fuente de fibra,
carbohidratos, minerales, proteinas y metabolitos secundarios (fenoles, flavonoides,
carotenoides, taninos) con alta capacidad antioxidante. Compuestos como acido gélico, acido
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fertlico, catequinas y quercetina le confieren propiedades antioxidantes, antiinflamatorias,
antimicrobianas y antidiabéticas, lo que lo posiciona como materia prima para ingredientes
funcionales (Reina et al., 2022; Gutiérrez-Paz et al., 2024; Osei et al., 2025). Investigaciones
recientes han incorporado el bagazo en panificacion, bebidas fermentadas, carnicos, snacks
y pastas, mejorando su contenido de fibra, capacidad antioxidante y estabilidad oxidativa,
ademads de optimizar métodos de extraccion y caracterizacion funcional (Herkenhoff et al.,
2023; Osei et al., 2025).

Sin embargo, la mayoria de estudios se centra en caracterizacion general o desarrollo de
nuevos alimentos, existiendo poca informacion sobre la variabilidad funcional del bagazo
entre genotipos de Anacardium occidentale, especialmente entre variedades criollas y clones
mejorados. Dado que la acumulacion de metabolitos depende de la interaccion genotipo-
ambiente (Gutiérrez-Paz et al., 2024), comparar materiales genéticos es clave para identificar
fuentes con mayor potencial antioxidante, como lo sefiala la revision de Osei et al. (2025).
Por ello, el objetivo de este trabajo fue comparar la composicion funcional y la capacidad
antioxidante del bagazo de cuatro variedades de marafion (dos criollas y dos clones
mejorados) cultivadas en Colombia, para identificar los genotipos con mayor potencial como
ingrediente funcional.

Materiales y Métodos

Localizacion del estudio y material vegetal

El estudio se desarrolldo entre abril y junio de 2025. Los pseudofrutos de marafion
(Anacardium occidentale L.) fueron recolectados en plantaciones ubicadas en el municipio
de Chinu, departamento de Cérdoba, Colombia. Los andlisis se realizaron en los laboratorios
del Departamento de Ingenieria de Alimentos, sede Berastegui de la Universidad de Cordoba
(Monteria, Colombia). Se evaluaron cuatro genotipos de marafiéon, correspondientes a dos
variedades criollas (Criollo Amarillo y Criollo Rojo) y dos clones mejorados (Clon Mapiria
y Clon Agrosavia Caribe). Los pseudofrutos fueron seleccionados en estado de madurez
comercial mediante inspeccion visual, considerando frutos sanos, enteros y libres de dafios
fisicos o fitosanitarios. Posteriormente, fueron lavados y desinfectados mediante inmersion
en una solucién de hipoclorito de sodio (150 ppm) durante 10 min.

Obtencion del bagazo y extraccion de compuestos bioactivos

El jugo se extrajo utilizando un extractor semindustrial GRT® (Colombia). El bagazo
obtenido fue pasado cinco veces a través del extractor para reducir el tamano de particula.
Para cada genotipo se recolectaron pseudofrutos provenientes de diferentes arboles con el fin
de representar la variabilidad del material vegetal evaluado. Posteriormente, los pseudofrutos
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fueron procesados para la obtencion del bagazo y se realizaron tres extracciones
independientes para las determinaciones funcionales.

La extraccion de los compuestos bioactivos se realizd mediante sonicacion siguiendo la
metodologia descrita por Cruz et al. (2022), con modificaciones. El bagazo se mezcloé con
una solucion hidroalcohdlica acidificada compuesta por etanol al 60 % (v/v) y acido citrico
al 2 % (m/v), preparados con reactivos grado analitico (Merck®, Darmstadt, Alemania),
empleando una relacion solido:liquido de 1:4 (g/mL), de acuerdo con Andrade et al. (2023).
La extraccion se efectu6 durante 10 min a una frecuencia de 40 kHz y los extractos fueron
analizados inmediatamente.

Determinacion de la composicion funcional

Los compuestos fenodlicos totales se determinaron mediante el método colorimétrico de
Folin-Ciocalteu descrito por Singleton y Rossi (1965), utilizando acido galico (Sigma-
Aldrich®, St. Louis, MO, Estados Unidos) como patron y expresando los resultados como
mg de acido galico equivalente (GAE)/100 g de muestra. Los taninos condensados se
cuantificaron mediante el método de la vainillina descrito por Broadhurst y Jones (1978),
utilizando catequina (Sigma-Aldrich®, St. Louis, MO, Estados Unidos) como estandar. La
capacidad antioxidante se evalué mediante los ensayos FRAP (Ferric Reducing Antioxidant
Power) y DPPH (2,2-difenil-1-picrilhidrazilo), siguiendo las metodologias descritas por
Benzie y Strain (1996) y Bibi Sadeer et al. (2020), respectivamente. Para estos andlisis se
emplearon reactivos grado analitico de Merck® (Darmstadt, Alemania) y Sigma-Aldrich®
(St. Louis, MO, Estados Unidos). Las lecturas de absorbancia se realizaron en un lector
multimodal de microplacas Varioskan™ LUX (Thermo Fisher Scientific Inc., Vantaa,
Finlandia).

Diseiio experimental

El estudio se desarrolld bajo un disefio completamente al azar (DCA), considerando cuatro
tratamientos correspondientes a los genotipos evaluados: Criollo Amarillo, Criollo Rojo,
Clon Mapiria y Clon Agrosavia Caribe. Todas las determinaciones funcionales se realizaron
por triplicado.

Los datos fueron sometidos a analisis de varianza (ANOVA) y las diferencias entre medias
se determinaron mediante la prueba de Tukey (p < 0,05). Previamente, se verifico el
cumplimiento de los supuestos de normalidad y homogeneidad de varianzas mediante las
pruebas de Shapiro-Wilk y Bartlett, respectivamente. Los andlisis estadisticos se realizaron
utilizando el software SAS® version 9.1 (SAS Institute Inc., Cary, NC, Estados Unidos).
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Resultados y discusion

La composicion funcional del bagazo de pseudofruto de marandon presentd diferencias
significativas (p < 0,05) entre los cuatro genotipos evaluados (Figura 1). En general, las
variedades criollas exhibieron mayores concentraciones de compuestos fendlicos y taninos
condensados, asi como una mayor capacidad antioxidante determinada mediante los ensayos
FRAP y DPPH, en comparacion con los clones mejorados.

A. Compuestos fendlicos B. Taninos (condensados)
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Figura 1. Comparacion de la composicion funcional y la capacidad antioxidante del bagazo
de pseudofruto de variedades criollas y clones mejorados de maraion (Anacardium
occidentale L.). A) Compuestos fenolicos totales (mg GAE/100 g de muestra seca); B)
Taninos condensados (mg catequina/100 g de muestra seca); C) Capacidad antioxidante
determinada mediante el ensayo FRAP (mg TE/100 g de muestra seca); y D) Capacidad
antioxidante determinada mediante el ensayo DPPH (mg TE/100 g de muestra seca). Las
barras representan la media + desviacion estandar (n = 3). Letras diferentes sobre las barras
indican diferencias significativas entre genotipos segun la prueba de Tukey (p < 0,05).

El contenido de compuestos fendlicos totales oscild entre 749,21 y 1343,30 mg GAE/100 g
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de muestra seca. El Criollo Rojo presentd la mayor concentracion (1343,30 + 58,30 mg
GAE/100 g), seguido por el Criollo Amarillo (1260,05 + 139,18 mg GAE/100 g), sin
diferencias significativas entre ambas variedades (p > 0,05). En contraste, los clones Mapiria
y Agrosavia Caribe registraron contenidos significativamente menores (p < 0,05). Estas
diferencias evidencian una marcada variabilidad en la acumulacién de compuestos fendlicos
entre genotipos de bagazo de pseudofruto de marafion, comportamiento que ha sido atribuido
a la influencia del componente genético sobre la biosintesis de metabolitos secundarios (Cruz
et al., 2022; Andrade et al., 2023).

Una tendencia similar se observo para los taninos condensados. El Criollo Rojo present6 el
mayor contenido (2213,00 + 123,45 mg catequina/100 g de muestra seca), seguido por el
Criollo Amarillo (1391,10 + 43,70 mg/100 g), mientras que los clones mejorados mostraron
concentraciones inferiores a 600 mg catequina/100 g de muestra seca. Los taninos
constituyen uno de los principales grupos de compuestos fenolicos presentes en el bagazo
del pseudofruto de marafion y participan tanto en los mecanismos de defensa de la planta
como en su capacidad antioxidante. Estos compuestos actlian como donadores de electrones
e hidrogeno, por lo que incrementos en su concentracion suelen reflejarse en una mayor
actividad antioxidante de los extractos vegetales (Amarowicz & Pegg, 2024; Gutiérrez-Paz
et al., 2024; Osei et al., 2025).

La capacidad antioxidante determinada mediante los ensayos FRAP y DPPH present6 el
mismo comportamiento observado para los compuestos fendlicos y los taninos. El bagazo
del Criollo Rojo registrd los mayores valores en ambos ensayos, seguido por el Criollo
Amarillo, mientras que los clones Mapiria y Agrosavia Caribe presentaron actividades
significativamente menores (p < 0,05). La estrecha correspondencia entre el contenido de
compuestos fenodlicos y la capacidad antioxidante observada en este estudio confirma que
estos metabolitos representan los principales responsables del poder reductor y de la
capacidad captadora de radicales libres del bagazo de maraidén, como ha sido ampliamente
descrito para esta matriz vegetal y otros subproductos agroindustriales ricos en compuestos
fendlicos (Cruz et al., 2022; Andrade et al., 2023; Bibi Sadeer et al., 2020).

Los resultados obtenidos son consistentes con lo reportado por Cruz et al. (2022), quienes
demostraron que el bagazo de pseudofruto de maraiidén conserva una elevada concentracion
de compuestos bioactivos aun después de la extraccion del jugo. De igual manera, Andrade
et al. (2023) evidenciaron que los extractos fenolicos obtenidos a partir de este subproducto
mantienen una importante actividad antioxidante y elevada estabilidad durante procesos de
microencapsulacion, resaltando su potencial como ingrediente funcional. Asimismo,
revisiones recientes destacan que el bagazo de marafidon constituye una fuente importante de
fibra y compuestos fenodlicos con aplicaciones promisorias en el desarrollo de alimentos
funcionales y estrategias de valorizacioén de subproductos agroindustriales (Osei et al., 2025).
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La superioridad funcional observada en las variedades criollas podria atribuirse a diferencias
genéticas en la biosintesis y acumulacion de metabolitos secundarios. La produccion de
compuestos fenolicos depende de la interaccion entre el genotipo, las condiciones
ambientales y el estado fisioldgico del fruto, factores que determinan la expresion de enzimas
involucradas en la ruta de los fenilpropanoides y, por consiguiente, la acumulacion de
antioxidantes naturales. En este contexto, los resultados obtenidos indican que las variedades
criollas, particularmente el Criollo Rojo, representan una fuente promisoria de compuestos
bioactivos para el desarrollo de ingredientes funcionales y estrategias de aprovechamiento
agroindustrial del bagazo de marafiéon (Cruz et al., 2022; Andrade et al., 2023; Osei et al.,
2025).

Conclusiones

El bagazo de pseudofruto de marafidon presentd diferencias significativas en su composicion
funcional y capacidad antioxidante entre los genotipos evaluados, lo que evidencia una
marcada influencia del material genético sobre la acumulacion de compuestos bioactivos. En
particular, las variedades criollas -y de manera destacada el Criollo Rojo- registraron los
mayores contenidos de compuestos fendlicos y taninos condensados, asi como la mayor
capacidad antioxidante segiin los ensayos FRAP y DPPH, superando significativamente a
los clones mejorados. Estos resultados confirman que el bagazo de las variedades criollas
constituye una fuente mas rica de metabolitos bioactivos con potencial funcional, y en
conjunto resaltan el valor de este subproducto, especialmente de las variedades criollas. Los
resultados obtenidos constituyen una base para la seleccion de genotipos con mayor potencial
funcional y respaldan futuras investigaciones orientadas al aislamiento de compuestos
bioactivos y al desarrollo de alimentos funcionales elaborados a partir del bagazo de
pseudofruto de marafion.
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Obtencion y caracterizacion de membranas de triacetato de celulosa
derivadas de bagazo de agave para tratamiento de agua

Perrusquia-Luévano Susana', Ballinas-Casarrubias Maria de Lourdes?, Gonzalez-Sianchez Guillermo'

Mesa: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

El aprovechamiento de residuos lignoceluldsicos para el desarrollo de materiales funcionales constituye una
estrategia sostenible para la valorizacion de residuos agroindustriales. En este contexto, el bagazo de Agave
tequilana Weber var. azul representa una fuente renovable para la obtencion de biopolimeros con aplicaciones
en el tratamiento de agua. El objetivo de este trabajo fue desarrollar y caracterizar membranas de triacetato de
celulosa (CTA) derivadas de bagazo de agave y evaluar el efecto de la incorporacion de polietilenglicol (PEG)
sobre sus propiedades estructurales y de permeabilidad. El CTA se obtuvo a partir de celulosa pretratada con un
solvente eutéctico profundo de cloruro de colina—acido lactico (ChCI-LA), seguido de una acetilacion
heterogénea, alcanzando un grado de sustitucion de 2.70. Las membranas se prepararon mediante evaporacion
de solvente incorporando PEG como agente formador de poros. La caracterizacion mediante FTIR y difraccion
de rayos X confirm6 la obtencion del CTA y evidencié una disminucion de la cristalinidad asociada a la
incorporacion de PEG, sin modificar la estructura quimica del polimero. Las micrografias por microscopia
electronica de barrido mostraron la transicion de morfologias densas a estructuras mas porosas tras la
incorporacion de PEG. Asimismo, las membranas de CTA derivadas de bagazo de agave alcanzaron una
permeabilidad hidraulica de hasta 8.11 L m™ h™! bar', superando el desempefio de las membranas de CTA
comercial. Estos resultados demuestran el potencial del bagazo de agave como materia prima para la fabricacion
de membranas sostenibles con aplicaciones en separacion y tratamiento de agua.

Palabras clave: Bagazo de agave, solventes eutécticos profundos, triacetato de celulosa, membranas,
tratamiento de agua.
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Abstract

The use of lignocellulosic waste for the development of functional materials constitutes a sustainable
strategy for the valorization of agroindustrial waste. In this context, Agave tequilana Weber var. azul
bagasse represents a renewable source for obtaining biopolymers with applications in water treatment.
The objective of this work was to develop and characterize cellulose triacetate (CTA) membranes
derived from agave bagasse and to evaluate the effect of incorporating polyethylene glycol (PEG) on
their structural and permeability properties. CTA was obtained from cellulose pretreated with a deep
eutectic solvent of choline chloride—lactic acid (ChCI-LA), followed by heterogeneous acetylation,
achieving a degree of substitution of 2.70. The membranes were prepared by solvent evaporation
incorporating PEG as a pore-forming agent. Characterization by FTIR and X-ray diffraction confirmed
the synthesis of CTA and evidenced a decrease in crystallinity associated with PEG incorporation,
without modifying the polymer's chemical structure. Scanning electron microscopy micrographs
showed the transition from dense morphologies to more porous structures after PEG incorporation.
Likewise, CTA membranes derived from agave bagasse reached a hydraulic permeability of up to 8.11
L m=h" bar!, surpassing the performance of commercial CTA membranes. These results demonstrate
the potential of agave bagasse as a raw material for the fabrication of sustainable membranes with
applications in separation and water treatment.

Keywords: Agave bagasse, deep eutectic solvents, cellulose triacetate, membranes, water treatment.
Introduccion

El acceso a fuentes de agua limpia y segura constituye uno de los principales desafios del siglo XXI
debido al crecimiento poblacional, la industrializacion y los efectos del cambio climatico (Arefi-
Oskoui et al., 2019; Kobya et al., 2020). En este contexto, las tecnologias de membrana han adquirido
un papel fundamental en procesos de separacion y purificacion, como la desalinizacion, el tratamiento
de aguas residuales y la produccion de agua de alta pureza, gracias a su elevada eficiencia, bajo
consumo energético y facilidad de operacion (Mulder, 1996; Solis-Carvajal et al., 2017).

Entre los materiales empleados para la fabricacion de membranas, el acetato de celulosa (CA) destaca
por su biodegradabilidad, su capacidad de formacion de peliculas y sus propiedades fisicoquimicas
ajustables, lo que ha favorecido su amplio uso en procesos de separacion y tratamiento de agua
(Vatanpour et al., 2022). El desempefio del material depende en gran medida de su grado de sustitucion
(DS), que influye directamente en la solubilidad, la estabilidad térmica, la resistencia mecénica y la
procesabilidad del polimero (Biswas et al., 2014; Diop et al., 2011). Asimismo, la incorporacion de
aditivos como el polietilenglicol (PEG) durante la preparacion de las membranas permite controlar su
morfologia y porosidad, lo que favorece el incremento de la permeabilidad mediante mecanismos de
separacion de fases y lixiviacion (Ma et al., 2011; Vatanpour et al., 2022; Zhang et al., 2022). Diversos
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estudios han demostrado que tanto la concentracion como el peso molecular del PEG modifican las
propiedades mecanicas y de transporte de las membranas, estableciendo un equilibrio entre la
permeabilidad y la integridad estructural (Salahuddin et al., 2018; Shoba et al., 2020).

Paralelamente, el desarrollo de materiales poliméricos a partir de residuos lignoceluldsicos ha cobrado
relevancia como estrategia para promover la economia circular y disminuir la dependencia de recursos
petroquimicos. La celulosa, el biopolimero natural mas abundante, ofrece alta disponibilidad,
biodegradabilidad y una notable versatilidad quimica que permite obtener derivados con aplicaciones
avanzadas (Keshipour & Maleki, 2019; Zhang et al., 2022). En este contexto, diversos residuos
agricolas y agroindustriales, entre ellos la paja de trigo, la cascara de arroz, los residuos de olivo y el
bagazo de agave, han sido empleados como materias primas para la produccion de acetato de celulosa
(Biswas et al., 2014; da Silva et al., 2019; Hamed et al., 2015; Villanueva-Solis et al., 2020). En
Meéxico, el bagazo de Agave tequilana Weber var. azul constituye uno de los principales residuos
generados por la industria tequilera y representa una fuente renovable de celulosa con alto potencial
para la obtencidon de materiales funcionales (Arreola-Vargas et al., 2016).

Entre las estrategias mas prometedoras para el fraccionamiento de biomasa lignoceluldsica destacan
los solventes eutécticos profundos (DES), debido a su baja toxicidad, facilidad de preparacion y
elevada eficiencia para remover selectivamente la lignina y la hemicelulosa, preservando la estructura
de la celulosa (Satlewal et al., 2018; Wang & Lee, 2021). Particularmente, el sistema cloruro de colina—
acido lactico (ChCI-LA) ha demostrado una elevada eficiencia en la obtencion de pulpas ricas en
celulosa con alta accesibilidad para posteriores modificaciones quimicas (Moran-Aguilar et al., 2022;
Soto-Salcido et al., 2020). En este sentido, Perrusquia-Luévano et al., (2025) reportaron la obtencion
de triacetato de celulosa a partir de bagazo de agave pretratado con ChCI-LA, alcanzando un grado de
sustitucion comparable al del triacetato de celulosa comercial. Adicionalmente, se ha documentado que
la lignina residual presente en celulosas derivadas de biomasa puede influir en las propiedades
mecanicas y de transporte de las membranas, actuando como un modulador de la organizacion
polimérica (Lopatina et al., 2020; Manjarrez Nevarez et al., 2011).

No obstante, aunque la obtencion de triacetato de celulosa a partir de biomasa lignocelulosica ha sido
ampliamente estudiada, la fabricacion de membranas funcionales empleando triacetato de celulosa
derivado de bagazo de agave y el efecto de la incorporacion de PEG sobre sus propiedades estructurales
y de transporte ain no han sido evaluados de manera sistemadtica. Si bien el efecto del PEG en
membranas de acetato de celulosa comercial ha sido ampliamente documentado, su influencia en
membranas de triacetato de celulosa derivado de biomasa, particularmente aquel que contiene lignina
residual, no ha sido explorado. Ademas, la comparacion directa entre membranas elaboradas con
triacetato de celulosa derivado de biomasa y con triacetato de celulosa comercial sigue siendo limitada.
Por lo tanto, el objetivo del presente trabajo fue desarrollar y caracterizar membranas de triacetato de
celulosa obtenidas a partir de bagazo de Agave tequilana Weber var. azul pretratado con ChCI-LA e
investigar el efecto de la incorporaciéon de PEG sobre sus propiedades estructurales, morfoldgicas,
mecanicas y de permeabilidad, comparandolas con membranas elaboradas a partir de triacetato de
celulosa comercial. Los resultados obtenidos contribuyen al aprovechamiento integral del bagazo de
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agave como materia prima sostenible para la fabricacion de membranas con potencial en procesos de
separacion y tratamiento de agua.

Materiales y Métodos

El triacetato de celulosa (CTA) empleado en este estudio se obtuvo a partir de bagazo de Agave
tequilana Weber var. azul pretratado con un solvente eutéctico profundo de cloruro de colina—acido
lactico (ChCI-LA), siguiendo la metodologia previamente reportada por Perrusquia-Luévano et al.,
(2025). Como material de referencia se utilizo triacetato de celulosa comercial (Sigma-Aldrich). Para
la preparacion de las membranas se emplearon diclorometano (DCM) y polietilenglicol (PEG 6000),
ambos de grado analitico.

Preparacion de membranas

Las membranas se prepararon mediante el método de evaporacion de solvente. Los CTA se disolvieron
por separado en diclorometano (DCM) a concentraciones de 0.4% p/v y 1.0% p/v, bajo agitacion
magnética, hasta obtener soluciones homogéneas. Posteriormente, se incorpor6 PEG 6000 en las
formulaciones correspondientes como agente formador de poros y las soluciones se mantuvieron bajo
agitacion hasta su completa disolucion.

Una vez disuelto, se filtro para eliminar impurezas; el filtrado se vertidé en un molde de vidrio y se dejo
evaporar a 35 = 2 °C en una camara de incubacién (ShellLab). Las membranas formadas se
desprendieron mediante inmersion en agua destilada. Las membranas obtenidas se designaron como
CTA-LA-M y CTA-Com-M, segun el origen del polimero.

Caracterizacion de las membranas

La estructura quimica de las membranas se analizO mediante espectroscopia infrarroja por
transformada de Fourier con reflectancia total atenuada (FTIR-ATR) en un equipo IRAffinity-1S
(Shimadzu, Japon), en el rango de 400 a 4000 cm™'. La organizacidn cristalina se evalué mediante
difraccion de rayos X (XRD) en un difractometro PANalytical X'Pert PRO, utilizando radiacion Cu
Ka (L= 1.5406 A) en un rango de 260 de 5 a 45°. La morfologia de la seccion transversal y la superficie
de las membranas se observo mediante microscopia electronica de barrido (SEM) y microscopia
electronica de barrido de emision de campo (FE-SEM) en equipos Hitachi SU3500 y JEOL JSM7401F,
respectivamente. Las muestras se fracturaron criogénicamente en nitrogeno liquido y se recubrieron
con oro para su visualizacion.

Propiedades mecanicas y analisis dinAmico-mecanico

Las propiedades mecénicas de las membranas se evaluaron mediante analisis dindmico-mecénico
(DMA) en un equipo RSA3 (TA Instruments). Los ensayos se realizaron en modo de deformacion por
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cizalladura a temperatura ambiente (25 °C), con una velocidad de deformacion de 0.033 mm s™'. A
partir de las curvas de esfuerzo-deformacion, se determinaron el médulo de Young, la resistencia a la
traccion y la deformacion a la ruptura.

La temperatura de transicion vitrea (Tg) se obtuvo a partir del méximo del modulo de pérdida (E") en
funcion de la temperatura, utilizando las mismas condiciones experimentales.

Evaluacion de la permeabilidad hidraulica

La permeabilidad hidraulica de las membranas se evalud en una celda de filtracion de flujo cruzado
(GE SEPA Osmonic) con un area efectiva de 0.007 m?. Las membranas se acondicionaron con agua
destilada antes de las pruebas. La permeabilidad se determind midiendo el volumen de permeado en
funcién del tiempo a una presion de 1.38 bar, calculando el flujo de agua como volumen de permeado
por unidad de area, presion y tiempo (L m= h™* bar™).

Resultados y Discusion

Morfologia por SEM

Las micrografias SEM de las membranas preparadas mediante evaporacion-precipitacion se presentan
en la Figura 1. Las membranas de CTA-LA y CTA-Com sin PEG mostraron una morfologia densa y
homogénea, sin poros visibles, caracteristica de membranas formadas por la evaporacion lenta del
disolvente (Vatanpour et al., 2022). Sin embargo, se observaron diferencias en el espesor: las
membranas de CTA-LA fueron significativamente mas gruesas que las de CTA-Com, lo que sugiere
diferencias en la organizacion del polimero durante su formacion.

12.70 ym 28.37 pm 2818 pm 28.97 pm 2877 pm

CIMAV 10.0kV 6.2mm X1.00k BSE-COMP 60Pa 50.0pm CIMAV 10.0kV 6.5mm x1.00k BSE-COMP 60Pa 50.0pm

Figura 1. Micrografias transversales obtenidas mediante microscopia electronica de barrido (SEM, 1000X) de
membranas de evaporacion-precipitacion al 0,4 % (p/v): (a) CTA-Com-M; (b) CTA-LA-M
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La incorporacion de PEG indujo una transicién morfologica notable. Las membranas con 5% de PEG
mostraron la aparicion de estructuras porosas, con una distribucion heterogénea de poros tanto en la
superficie como en la seccion transversal (Figura 2). Esta transicion de morfologias densas a porosas
se atribuye al efecto del PEG como agente formador de poros, que, durante la evaporacion del solvente,
genera regiones ricas en PEG que, posteriormente, son lixiviadas al contacto con el agua, dejando
vacios en la matriz polimérica (Bai et al., 2012; Chou et al., 2007). La formacion de poros es
particularmente evidente en las membranas de CTA-LA con 5% de PEG, lo que sugiere que la lignina
residual pudo haber favorecido la formacion de una estructura mas abierta.

8 2mm X1 Dpm CIMAV 9mm x1.00k SE 50.0um
fias de seccion transversal obtenidas mediante FE-SEM (1000X) de membranas de CTA-
LA al 1.0 % (p/v): (a) sin PEG y (b) con un 5 % de PEG 6000.

Figura 2. Microgra

Caracterizacion estructural por FTIR

Los espectros FTIR de las membranas de CTA-LA y CTA-Com se muestran en la Figura 3. En todos
los casos se observaron las bandas caracteristicas del triacetato de celulosa, incluyendo la vibracion de
estiramiento del grupo carbonilo (C=0) alrededor de 1750 cm™ y las vibraciones de los grupos C—O—
C en la region de 1200-1050 cm™, lo que confirma la presencia del grupo acetato en la estructura del
polimero. No se detectaron bandas adicionales atribuibles al PEG en las membranas que lo
incorporaron, lo que sugiere que este actué como un agente formador de poros que fue eliminado
durante la formacion de la membrana, sin modificar quimicamente la estructura del CTA. Este
comportamiento es consistente con lo reportado por otros autores en sistemas de acetato de celulosa
con aditivos poliméricos (Alves Cerqueira et al., 2008; Lv et al., 2007).

La similitud de los espectros entre las membranas de CTA-LA y CTA-Com indica que el proceso de
obtencion del CTA a partir del bagazo de agave mediante DES no introdujo modificaciones quimicas
indeseadas en la estructura del polimero. Este resultado es relevante porque confirma que el material
derivado de biomasa es quimicamente analogo al comercial, lo que justifica su uso como sustituto
sostenible.
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Figura 3. Espectros FTIR de membranas de CTA-LA sin PEG y con un 5 % de PEG 6000, en comparacion
con el producto comercial CTA-Com.

Analisis de Difraccion de Rayos X (DRX)

Los patrones de difraccion de rayos X (Figura 4) mostraron diferencias significativas en la organizacion
cristalina entre las membranas de CTA-LA y CTA-Com. Las membranas de CTA-Com presentaron
picos caracteristicos alrededor de 20 = 7°, 10.4° y 17.4°, asociados a regiones semicristalinas tipicas
del triacetato de celulosa (Chen et al., 2016). En contraste, las membranas de CTA-LA mostraron un
patron de difraccion desplazado, con picos principales en 20 = 9.5° y 16.2°, lo que sugiere una
organizacion polimérica distinta, posiblemente influida por la lignina residual (aproximadamente 9%)
presente en la celulosa derivada del bagazo (Perrusquia-Luévano et al., 2025).

La incorporacion de PEG indujo cambios notables en los patrones de difraccion de ambos tipos de
membranas. En el caso de CTA-Com-M, se observé una disminucién en la intensidad de los picos
cristalinos, mientras que en CTA-LA-M los picos se desplazaron ligeramente hacia angulos 26 mayores
y mostraron una reduccion en su intensidad. Estos cambios indican una disminucion del
empaquetamiento de las cadenas poliméricas y un incremento de la fraccion amorfa del polimero, lo
cual es consistente con el papel del PEG como disruptor de la organizacién cristalina (Maheswari et
al., 2013; Shoba et al., 2020). La reduccion de la cristalinidad es un factor clave que favorece el

aumento de la permeabilidad, ya que las regiones amorfas facilitan la difusion del agua a través de la
matriz polimérica.
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Figura 4. Patrones de difraccion de rayos X (DRX) de membranas obtenidas por evaporacion-precipitacion al
1.0 % (p/v), con y sin 5.0 % de PEG 6000: (a) CTA-Com; (b) CTA-LA.

Propiedades mecanicas y permeabilidad

El comportamiento mecanico y de transporte de las membranas se evalu6 mediante analisis dindmico-
mecéanico (DMA) y pruebas de permeabilidad hidraulica. El cuadro 1 resume los valores del mddulo
de Young, la temperatura de transicion vitrea (Tg) y el flujo de agua para las membranas de CTA-LA
y CTA-Com, con y sin la incorporacién de PEG al 5% (p/p).

Cuadro 1. Propiedades y permeabilidad de las membranas de triacetato de celulosa al 1.0% m/v.

Membrana PEG (%p/;d"d“(ll‘\’l‘li,z)“’“' Tg (°C) Presion (baijo (L m2h™ b
CTA-Com (0.4%) 0 088 + 74.7 183.19 27.58 0.26
CTA-LA (0.4%) 0 1250 + 45.2 170.01 27.58 8.11
CTA-Com (1.0%) 0 1000 = 1.7 184.78 27.58 0.0005
CTA-Com (1.0%) 5 750 + 212 187.35 27.58 | No detectable
CTA-LA (1.0%) 0 2500 £+ 770 173.88 27.58 No detectable
CTA-LA (1.0%) 5 867 + 231 179.81 1.38 3.38

Los resultados de DMA mostraron diferencias significativas en el comportamiento mecanico de las
membranas en funcion del origen del polimero y la incorporacion de PEG. Las membranas de CTA-
LA sin PEG presentaron un modulo de Young de 2500 + 770 MPa, significativamente mayor que el
de las membranas de CTA-Com (1000 + 1.7 MPa). Este incremento en la rigidez se atribuye a la
presencia de lignina residual (aproximadamente 9%) en el CTA derivado de bagazo, la cual puede
actuar como un refuerzo dentro de la matriz polimérica, restringiendo la movilidad de las cadenas y
aumentando la rigidez del material (Lopatina et al., 2020; Manjarrez Nevéarez et al., 2011).
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La incorporacion de PEG al 5% produjo una disminucion del modulo de Young en ambos tipos de
membranas. En el caso de CTA-LA, el mdédulo disminuy6 de 2500 + 770 a 867 = 231 MPa, mientras
que en CTA-Com se redujo de 1000 £ 1.7 a 750 = 212 MPa. Esta reduccion es consistente con la
formacion de una estructura porosa, que reduce el area efectiva de soporte de carga y debilita
mecanicamente la membrana (Meier et al., 2004; Shoba et al., 2020). La mayor disminucion relativa
observada en CTA-LA sugiere que la presencia de lignina residual pudo haber facilitado la generacion
de una morfologia mas abierta, coincidiendo con las observaciones morfoldgicas por SEM.

En cuanto al comportamiento térmico, la temperatura de transicion vitrea (Tg) determinada a partir del
moédulo de pérdida (E") mostrd valores ligeramente menores para las membranas de CTA-LA en
comparacion con las de CTA-Com. Las membranas de CTA-LA sin PEG presentaron una Tg de 173.88
°C, mientras que las de CTA-Com alcanzaron 184.78 °C. Esta reduccion sugiere una mayor movilidad
segmental en el material derivado de biomasa, posiblemente asociada a la presencia de lignina residual
y a diferencias en el empaquetamiento de las cadenas poliméricas (Manjarrez Nevarez et al., 2011). La
incorporacion de PEG 5% indujo un ligero incremento en la Tg de las membranas de CTA-LA (de
173.88 a 179.81 °C) y de CTA-Com (de 184.78 a 187.35 °C). Este comportamiento podria reflejar
restricciones a la movilidad segmental impuestas por la heterogeneidad estructural generada durante la
formacion de la membrana, asi como posibles interacciones transitorias entre el PEG y la matriz
polimérica que limitan la movilidad de las cadenas (Guo, 1993; Seymour et al., 1979).

En cuanto a la permeabilidad hidraulica, se observé un comportamiento dependiente de la
concentracion de polimero y de la adicién de PEG. A baja concentracion de polimero (0.4% p/v), la
membrana de CTA-LA sin PEG present6 un flujo de 8.11 L m™2 h™* bar™, un valor significativamente
superior al de lamembrana de CTA-Com (0.26 L m™2h™! bar™!). Esta diferencia sugiere que la estructura
del CTA-LA, influida por la lignina residual y una organizacion polimérica distinta, favorece un mayor
transporte de agua a través de la membrana. Este comportamiento es consistente con las diferencias en
la organizacion cristalina observadas por DRX, en las que el CTA-LA mostr6 un patron de difraccion
distinto al del CTA-Com, lo que sugiere un empaquetamiento menos compacto de las cadenas
poliméricas (Maheswari et al., 2013; Shoba et al., 2020).

Al aumentar la concentracion de polimero al 1.0 % (p/v), las membranas de CTA-LA sin PEG se
volvieron extremadamente densas y no presentaron flujo detectable, incluso a 27.58 bar. Este
comportamiento fue consistente con el elevado modulo de Young obtenido para esta formulacion, lo
que indica una estructura rigida y compacta que restringe el transporte de agua. En contraste, la
incorporacion de 5 % de PEG restaurd la permeabilidad, alcanzando un flujo de 3.38 Lm2h' bar ' a
1.38 bar. Este comportamiento concuerda con la formacion de poros observada por SEM y con la
disminucién de la cristalinidad evidenciada por XRD, ambos factores asociados con una mayor
facilidad para el transporte de agua a través de la membrana.

En contraste, las membranas de CTA-Com con 5 % de PEG no presentaron flujo detectable, lo que
sugiere que, bajo las condiciones de preparacion evaluadas, el PEG no promovi6 la formacion de una
red de poros interconectados. Este comportamiento podria atribuirse a un efecto de antiplastificacion
que restringid la movilidad de las cadenas poliméricas y limit6 el transporte de agua (Salahuddin et al.,
2018). Asimismo, aunque la incorporacion de PEG permitié recuperar la permeabilidad de las
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membranas de CTA-LA, el flujo obtenido fue inferior al de las membranas preparadas al 0.4 % (p/v)
sin PEG (3.38 vs. 8.11 L m™2 h™! bar!). Este resultado refleja la transiciéon de un mecanismo de
transporte gobernado por solucién-difusion en membranas densas hacia uno dominado por flujo
convectivo a través de poros (Mulder, 1996). La menor permeabilidad observada sugiere que, aunque
el PEG indujo la formacion de poros, estos no desarrollaron una red completamente interconectada
capaz de superar el transporte de agua de la membrana densa.

Conclusiones

En el presente trabajo se demostr6 la viabilidad de obtener membranas de triacetato de celulosa (CTA)
a partir de bagazo de Agave tequilana Weber var. azul, empleando un pretratamiento con solvente
eutéctico profundo de cloruro de colina—4cido lactico (ChCIl-LA) y acetilacion heterogénea, alcanzando
un grado de sustitucion de 2.70, comparable al de materiales comerciales. Las membranas fueron
preparadas exitosamente mediante evaporacion de solvente, lo que confirmo la procesabilidad del CTA
derivado de biomasa.

La caracterizacion estructural reveld que el CTA obtenido a partir de bagazo de agave es quimicamente
analogo al comercial, pero presenta una organizacion cristalina distinta, influenciada por la lignina
residual (~9%) presente en la celulosa precursora. La incorporacion de polietilenglicol (PEG) como
agente formador de poros permiti6 modificar la morfologia de las membranas, induciendo la transicion
de estructuras densas a porosas, sin alterar la estructura quimica del polimero.

Las membranas de CTA derivado de bagazo (CTA-LA) presentaron propiedades mecéanicas superiores
a las del CTA comercial, atribuidas al efecto de la lignina residual como refuerzo de la matriz
polimérica. Sin embargo, la incorporacion de PEG redujo la rigidez y la resistencia mecénica,
reflejando el aumento de porosidad. En cuanto al comportamiento térmico, las membranas de CTA-
LA mostraron temperaturas de transicion vitrea ligeramente menores, lo que sugiere una mayor
movilidad segmental asociada a diferencias en el empaquetamiento de las cadenas.

En términos de permeabilidad hidraulica, se demostré que la concentracion de polimero y la adicion
de PEG son factores clave. A baja concentracion (0.4% p/v), las membranas de CTA-LA sin PEG
alcanzaron valores de permeabilidad superiores (8.11 L m™= h™! bar™) a los de las membranas de CTA
comercial (0.26 L m2 h™' bar™'), indicando que la estructura del material derivado de biomasa favorece
el transporte de agua. A mayor concentracion de polimero (1.0% p/v), la membrana se densifica y no
presenta flujo, pero la adicion de 5% de PEG permite recuperar la permeabilidad (3.38 L m 2 h™' bar™)
a presiones mucho mas bajas (1.38 bar), lo que es consistente con la formacidn de una estructura porosa.
En conjunto, los resultados obtenidos demuestran que el bagazo de agave es una materia prima
renovable y sostenible para la fabricacion de membranas de triacetato de celulosa con potencial para
aplicaciones en procesos de separacion y tratamiento de agua. Este trabajo contribuye al
aprovechamiento integral de residuos agroindustriales y al desarrollo de materiales funcionales dentro
del marco de la economia circular y la quimica verde.
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Resumen

Actualmente el uso de biomateriales para aplicaciones médicas es un area de interés para
investigadores y personal médico, ya que se buscan soluciones a problematicas relacionadas con la
reconstruccion y reparacion de tejidos dafiados; basicamente a través del uso de productos
innovadores con capacidad de ser biocompatibles, estables y mecanicamente resistentes. Este trabajo
busca contribuir en la obtencidon de quitosano debido a su excelente biocompatibilidad, a partir de
exoesqueletos de camardén como residuo dentro de procesos de economia circular; evaluando
propiedades como el grado de desacetilacion, peso molecular y morfologia obtenida. El trabajo
experimental consistidé en evaluar las condiciones Optimas de este proceso, donde, para el método
propuesto de desacetilacion, se obtuvo una recuperacion de 10% de quitosano a partir de los desechos
de camarodn, asi como una predominancia de la fase a-quitina como subproducto del proceso. Para
realizar el andlisis de los productos y subproductos de la reaccion se emplearon técnicas de
caracterizacion quimica FT-IR y caracterizacion morfologica mediante MEB y DRX. La importancia
de este estudio radica en el analisis del uso potencial del quitosano como andamio en futuras
aplicaciones biomédicas, asi como evaluar métodos de sintesis y obtencion de quitosano.
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! Area Académica de Ciencias de la Tierra y Materiales. ICBI-UAEH, Carr. Pachuca - Tulancingo km. 4.5, Mineral de
la Reforma, Hidalgo. C.P. 42184.

2 Departamento de Materia Condensada, Instituto de Fisica. UNAM, Sendero Bicipuma, C.U., Coyoacéan, 04510 Ciudad
de México, CDMX. C.P. 04510.

*abner_rojas@uach.edu.mx

45



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

Abstract

Currently, the use of biomaterials for medical applications is an area of interest for researchers and
medical professionals, as they seek solutions to problems related to the reconstruction and repair of
damaged tissues—primarily through the use of innovative products that are biocompatible, stable,
and mechanically strong. This study aims to contribute to the production of chitosan—due to its
excellent biocompatibility—from shrimp exoskeletons, which are considered waste within circular
economy processes, by evaluating properties such as the degree of deacetylation, molecular weight,
and resulting morphology. The experimental work consisted of evaluating the optimal conditions for
this process, in which, for the proposed deacetylation method, a 10% recovery of chitosan was
obtained from shrimp waste, along with a predominance of the a-chitin phase as a byproduct of the
process. To analyze the reaction products and byproducts, FT-IR chemical characterization
techniques were used, along with morphological characterization via SEM and XRD. The
significance of this study lies in analyzing the potential use of chitosan as a scaffold in future
biomedical applications, as well as in evaluating methods for the synthesis and production of chitosan.

Keywords: Deacetylation, heterogeneity, chitin, chitosan.
Introduccion

El quitosano es el principal derivado de la quitina (producto parcialmente desacetilado), ésta se
encuentra principalmente en las conchas de los crusticeos y formando parte del exoesqueleto
(caparazones) de los insectos, alas (cucarachas y escarabajos), asi como también en las paredes
celulares de muchos hongos, levaduras y algas (Larez Veldsquez, 2006; Cardona Trujillo, Padilla
Quintero, Lizcano Valbuena, & Rodriguez Marmolejo, 2012). Es el segundo polisacérido lineal mas
abundante y un polielectrolito cationico presente en la naturaleza., conformado por unidades de B-(1-
4)-2-desoxi-2-amino-D-glucopiranosa  (D-glucosamina) y  B-(1-4)-2-desoxi-2-acetamido-D-
glucopiranosa (N-acetil-D-glucosamina), presenta una configuracion helicoidal tridimensional
estabilizada mediante enlaces de hidrégeno (Tiantian Wu, y otros, 2017; Sanchez Brenes, Sibaja B.,
Vega Baudrit, & Madrigal C., 2007; Rodriguez Hamamura, Valderrama Negrén, Alarcon Cavero, &
Loépez Milla, 2010). Desde el punto de vista quimico, los procesos de obtencion de quitosano
partiendo de quitina son sumamente atractivos, donde los desechos de algunos crustacios se han
convertido en la principal materia prima de la obtencion de estos biopolimeros. Esto sustentado en un
analisis general de los caparazones de los crustdceos compuestos por proteinas (20-40%), sales de
calcio y magnesio, mayormente carbonato y fosfato (30-60%), quitina (20-30%) y lipidos (0-14%),
variando éstas proporciones con la especie y la estacion. Debido a esta gran cantidad de quitina, el
aislamiento de la misma de los biodesechos de crustaceos, implica 3 operaciones basicas (Cardenas
Soriano, Parada Gomez, & Diaz Crespin, 2010; Arguelles W. , 1994):

a) Desproteinizacion: Separacion de la proteina.
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b) Desmineralizacion: Eliminacion de la materia organica.

¢) Decoloracion: Separacion de los pigmentos lipidicos (carotenoides).

Con la quitina extraida se procede a la obtencion del quitosano por un proceso de desacetilacion que
puede ser quimico o enzimatico.

El proceso quimico se puede efectuar de forma heterogénea u homogénea. La desacetilacion
homogénea comienza con un pre-tratamiento de hinchamiento y la eventual disoluciéon completa de
la quitina en frio mediante la utilizacidon de una relacion de quitina a NaOH (p/p) de 1:10. Luego se
somete a desacetilacion a temperaturas cercanas a la del medioambiente durante periodos largos de
tiempo (S. V. Nemtsev, A. I. Gamzazade, S. V. Rogozhin, V. M. Bykova, & V. P. Bykov, 2002). La
desacetilacion heterogénea, se lleva a cabo en soluciones acuosas concentradas de bases como
hidroxidos de sodio o de potasio (40%-50%), bajo condiciones severas (100-160°C) y sin tratamiento
previo de la quitina. Las condiciones en las que se lleva a cabo la desacetilacion heterogénea presentan
el riesgo de reducir la longitud de la cadena (Jozef Synowiecki & Nadia Ali Al-Khateeb , 2003). Las
limitantes dentro de los procesos ya existentes como la generacion de desechos altamente alcalinos y
rendimientos bajos de recuperacion de quitosano, acompainiados de variaciones del grado de
desacetilacion no mayor al 85 % por tratamiento y variacion del peso molecular (Larez Velasquez,
2006; Sanchez Brenes, Sibaja B., Vega Baudrit, & Madrigal C., 2007).

Estos inconvenientes dentro de los procesos descritos han estimulado el desarrollo de procesos que
reduzcan o eliminen el uso y generacion de sustancias peligrosas, asociados a bajos rendimientos. Es
por ello que en este trabajo se llevd a cabo un estudio comparativo entre dos procesos para la
obtencion de quitosano mediante desechos de camaron, empleando una sintesis quimica y
electroquimica, logrando que los procesos propuestos eliminen proteinas y/o sales de los residuos de
crustaceos, incluso que puedan ser reutilizados en la produccion de alimentos animales y pigmentos.

Materiales y Métodos

Se realiz6 el proceso de obtencion de quitina mediante la reaccidon de hidrolisis, empleando con el fin
de desproteinizar NaOH 5M, durante 5 horas, HCI 1M para desmineralizar, durante 2 horas y 50 ml
de Etanol para eliminar los pigmentos restantes, esquematizando el sistema de digestion para la
extraccion de a-quitina a partir de artropodos.

1.-Proceso de Desproteinizacion:

El exoesqueleto del camardn se triturd con el fin de homogenizar y aumentar el 4rea superficial
(Figura 1).
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La muestra triturada se sometio a lavados con agua desionizada, para posteriormente eliminar la
maxima cantidad de agua mediante un secado a 45°C por 24 horas. A continuacion, se realizé una
solucion con NaOH al 5M a un pH> 13 en una relacion 1:5 (p/v) y calentando a una temperatura de
62°C £1° con agitacion constante de 300 rpm durante 2 h, en este paso la muestra se liberara de todas
las proteinas presentes. Después del tiempo mencionado, se retirar6 el NaOH mediante lavados del
solido suspendido hasta alcanzar un pH de 7, se filtr6 eliminando por completo el NaOH.

2.- Proceso de Desmineralizacion:

Se generd una solucion de 500 ml de HCl 1M a un pH de 2, posteriormente se calienta con el solido
recuperado del proceso anterior a 31°C £1°, a agitacion de 300 rpm durante 2 h. Pasado este tiempo
se filtra el HCI y se somete lavados con agua destilada hasta alcanzar un pH de 7. Después se
comprime y se seca a una temperatura de 45 °C.

3.- Proceso de Despigmentacion:

Para obtener la quitina se procede a verter la muestra en un matraz erlenmeyer y se agregan 100 ml
de etanol puro, se tapa y se deja reposar a 30°C +1° durante 24 h a agitacion constante de 200 rpm.
Pasado este tiempo se retird el etanol, y se lava la quitina con agua destilada como se describio
anteriormente, al final del tltimo lavado se deja nuevamente en 100 ml de etanol modificando la
temperatura a 37°C durante 48 h, con lo cual se lograra eliminar los colorantes naturales de la quitina.
Finalmente se retira el etanol y excesos del mismo mediante lavados a la quitina.

4.- Desacetilacion de a-quitina:

Para lograr hidrolizar los grupos acetilos y generar el quitosano se prepara una solucion con la quitina
y el NaOH al 4M y se lleva a 121°C y 15 libras de presion durante 2 h; después se separa el
sobrenadante (quitosano combinado con el NaOH) y el sedimento (quitina) (Figura 2).
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Figura 2. Muestra de productosdl proceso de desacetﬂaci()n con NaOH.
El sobrenadante debe mostrar un pH >13, por lo que para poder separar el quitosano del NaOH es
necesario neutralizarlo y someterlo a didlisis contra agua destilada en membrana (Figura 3).

Figura 3. Particulas de quitosano en la solucion neutralizada.
5.- Caracterizacion de los Productos

Se realizé una caracterizacion de los productos mediante Espectroscopia Infrarroja con Transformada
de Fourier (FT-IR) obteniendo los espectrogramas en un intervalo de frecuencia de 4000-400 cm™! en
la forma de transmitancia vs. longitud de onda, adicionalmente cada muestra de cada paso del proceso
de obtencion del quitosano fue analizada por Difraccion de Rayos X (DRX), la indexacion del
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espectro de difraccion se realizo con la ayuda del software MATCH 3! que incluye la base de datos
COD-Inorg (Power Diffraction Data Base).

Resultados y discusion

Con el fin de proporcionar una sensibilidad analitica adecuada se realizaron las caracterizaciones de
los espectros infrarrojos (FTIR) y difraccion de rayos X (DRX) de la cascara de camaron, quitina y
quitosano, resultado del proceso quimico y electroquimico.

Método quimico de obtencion de quitosano

En cada etapa del proceso se realizoé un seguimiento mediante la caracterizacion de los productos;
donde, los analisis de los espectros infrarrojos (FTIR) comparan cada etapa del proceso (cascara de
camaron, quitina y quitosano) en la figura 6, donde se puede visualizar 3 muestras en el campo del
espectro 4000-400 cm™! en la forma de transmision vs. numero de onda. Las bandas son generalmente
grandes debido al caracter macromolecular del compuesto y debido a las numerosas uniones
intermoleculares de hidrogeno, que se manifiestan incluso en el estado solido de la muestra.

En los espectros infrarrojos se pueden observar las bandas tipicas del quitosano a 3290cm™ y 3285¢cm™
! determinadas por estiramientos simétricos -OH y superpuestas sobre estiramientos simétricos -NH,
asi como la aparicion del grupo -NH> a 3215cm™, dichas bandas definiéndose en los espectros del
quitosano, debido al proceso de desacetilacion asociado al segundo pico de identificacion de la amina
primaria (R-NH>), corroborado con la disminucion del grupo carbonilo (C=O) que aparece a 1664cm-
1 acompafado de la frecuencia de torsion -NH, correspondiente a la quitina a 1574cm’™.

De igual manera se aprecian las bandas de estiramiento C-H en el intervalo de 2800cm™ a 3000 cm’!
debido al proceso de desacetilacion, las bandas 1372cm™ y 1375c¢cm™! son determinadas por grupos (-
CHa), las bandas del grupo pirandsico a 1077cm™ y estiramientos simétricos C-O a 1074cm™, el
estiramiento C-O-C glucosidico se ve a las frecuencias 705 y 556cm™.
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Figura 4. Espectro Infrarrojo método quimico (Cascara de camaron-quitina-quitosano).

Los resultados de la fase encontrada se muestran en el siguiente difractograma (Figura 7), donde la
estructura cristalina que presenta la quitina se atribuye a una estructura ortorrombica, que se presenta
en una estructura alfa. Donde, se puede discernir un pico principal de gran intensidad a 20=23,5°y
un pico secundario en 20=10°, en todos los difractogramas, pero con una menor intensidad en los
difractogramas de quitosano comparado con el presentado por la quitina esto atribuido a que debido
a las condiciones del proceso el producto final (quitosano) presenta un alto grado de amorfismo
comparado con la cristalinidad de la fase alfa de quitina. En promedio la amplitud del pico de
difraccion caracteristico de la estructura cristalina en 20=23,5° presenta un ensanchamiento del 40%.
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Figura 5. Difraccion de rayos X del proceso quimico (quitina-quitosano).

El ensanchamiento de los picos y la reduccion de la intensidad reflexiva que se visualizan son
indicadores directos de un alto grado de desacetilacion. A mayor desacetilacion, mayor amorfismo y
mejor solubilidad del material resultante (Figura 6).
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Figura 6. Estudio de grado de desacetilacion (quitina-quitosano).

El proceso de desacetilacion se siguid especificamente en 5 muestras bajo la metodologia propuesta
obteniendo una variabilidad de grados de desacetilacion, generando un 71% de desacetilacion como
caracterizacion maxima y 65% como porcentaje de desacetilacion minimo esto nos deja en promedio
un 68.4% de desacetilacion promedio.

Conclusiones

En este trabajo se ha presentado el estudio evaluando el proceso de obtencion de quitosano, mediante
la desacetilacion de quitina llegando a las siguientes conclusiones:

El método quimico presento un rendimiento del 10 % %/ a partir de la cascara de camardn, empleando
una alta concentracion de agentes alcalinos (4M NaOH) acompafiado de altas condiciones de presion
y temperatura (121°C y 15 Ib) por un tiempo de 1 hora, generando un quitosano con diferentes pesos
molecular y grado de desacetilacion, predominando una fase amorfa.

El porcentaje de desacetilacion por el método propuesto por este trabajo ronda entre el 68.5 £0.5 %.
Esto representa una mejora con respecto a reportes de diferentes autores por métodos similares la cual
se atribuye al proceso de control de las condiciones de presion y temperatura extremas.

Estudios posteriores sugieren alrededor de 12 hrs. de contacto entre la cascara de camarén y el ac.
acético para lograr un mejor grado de desproteinizacion.
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Obtencion del aceite se semillas de guamuchil (Pithecellobium dulce) y su
transformacion a biodiesel como un biocombustible amigable con el
medio ambiente
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Resumen

Debido al agotamiento de las reservas mundiales de petroleo y a las crecientes
preocupaciones ambientales, existe una gran demanda de fuentes alternativas de
combustibles derivados del petréleo, como el diésel y la gasolina, ademds, su
sobreexplotacién ha causado impactos ambientales, por lo que, se han propuesto fuentes
alternas de energia como el biodiésel. En la bisqueda de nuevas materias primas para la
produccion de biodiésel, el proposito de este trabajo fue caracterizar y transformar el aceite
de semillas de guamuchil (Pithecellobium dulce) a partir de una muestra colectada en el
mercado de Cuernavaca, Morelos para obtener biodiesel. Mismo que se obtuvo mediante una
reaccion de transesterificacion en medio bésico; catalizador 0.75% (p/p); reflujo de metanol
en relacion 6:1 respecto al aceite; tiempo de reaccion de 90 minutos, con un rendimiento del
74 %. Caracterizacion fisicoquimica del biodiesel; Indice de acidez 0.43 + 0.04 mg KOH/ g
muestra, Indice de yodo 75.53 + 3.57 g 1,/100 g muestra, densidad a 20°C 0.8682 g/cm?,
viscosidad a 40° C 5.9036 mm?%/s. Empleando la técnica de cromatografia de gases se
establecid la composicion el aceite de semilla de chabacano y contiene principalmente los
acidos oleico, linoleico y palmitico en las proporciones de 34.45%, 27.47% y 14.06%,
respectivamente. Todas las propiedades medidas del biodiésel producido cumplieron con los
requisitos de calidad segin la norma EN 14214; por lo que, podria utilizarse como
combustible alternativo.

Palabras clave: guamuchil, Pithecellobium dulce, aceite, biodiésel
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Abstract

Due to the depletion of global petroleum reserves and growing environmental concerns, there
is high demand for alternatives to petroleum-based fuels such as diesel and gasoline;
furthermore, the overexploitation of these resources has caused environmental impacts,
prompting the proposal of alternative energy sources like biodiesel. In the search for new
feedstocks for biodiesel production, the aim of this study was to characterize and transform
oil from guamuchil seeds (Pithecellobium dulce) collected at a market in Cuernavaca,
Morelos into biodiesel. The biodiesel was obtained via a base-catalyzed transesterification
reaction using a 0.75% (w/w) catalyst and a 6:1 methanol-to-oil molar ratio; the reaction time
was of 90 minutes, resulting in a 74% yield. Physicochemical characterization of the
biodiesel yielded the following results: acid value of 0.43 + 0.04 mg KOH/g sample, iodine
value of 75.53 + 3.57 g I/100 g sample, density at 20°C of 0.8682 g/cm?, and viscosity at
40°C of 5.9036 mm?*/s. Gas chromatography analysis determined the oil's composition,
revealing that it primarily contains oleic, linoleic, and palmitic acids in proportions of
34.45%, 27.47%, and 14.06%, respectively. All measured properties of the produced
biodiesel met the quality requirements of the EN 14214 standard; therefore, it could serve as
an alternative fuel.

Keywords: guamuchil, Pithecellobium dulce, oil, biodiesel.
Introduccion

Debido al agotamiento de las reservas mundiales de petroleo y a las crecientes
preocupaciones ambientales, existe una gran demanda de fuentes alternativas de
combustibles derivados del petrdleo, como el diésel y la gasolina. El biodiésel es un
combustible limpio y renovable, quimicamente es una mezcla de ésteres metilicos con acidos
grasos de cadena larga y que se elabora a partir de recursos biologicos no tdéxicos como
aceites vegetales, grasas animales o incluso aceites de cocina usados (Leung et al., 2009). La
reaccion de transesterificacion catalizada es la reaccion quimica mas preferible y adecuada
para la produccion de biodiésel, en donde los triglicéridos del aceite reaccionan con alcoholes
como metanol o etanol, para acelerar la reaccion se utilizan catalizadores 4cidos o alcalinos
(Sekhar et al., 2018). Se espera que el aceite de las semillas de guamuchil pueda utilizarse
para la produccion de biodiésel por ello debe llevarse a cabo la caracterizacion fisicoquimica
del aceite y que se encuentre en los pardmetros Optimos para su uso. Las semillas del
guamuchil son de color negro brillante, el contenido de aceite extraido del polvo de esta
semilla es del 16% y es de color amarillo (Sekhar et al., 2021). El actual trabajo tiene como
objetivo la obtencion de aceite de las semillas de guamuchil (Pithecellobium dulce), su
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cuantificacién y caracterizacion fisicoquimica necesaria para su aprovechamiento en la
elaboracion de biodi¢sel mediante una reaccion de transesterificacion y ser considerado un
combustible sustentable para el medio ambiente, en cuanto a la reducciéon de las emisiones
de gases de efecto invernadero y el aprovechamiento de un residuo, asimismo disminuir el
problema de desabasto de combustibles. Para la produccion de biodiesel se requieren
materias primas con contenido de triglicéridos que puedan ser convertidos a biodiesel,
generalmente estas materias primas son de origen vegetal proveniente de cultivos
oleaginosos, en la actualidad se ha reportado estudios empleando aceite de palma, aceite de
algodon, aceite de calabaza entre otras. Sin embargo, es necesario seguir apuntando hacia la
busqueda de nuevas alternativas de materias primas para la produccion de biocombustibles,
encaminadas fundamentalmente en los residuos de la industria alimenticia, los cuales no
generarian conflictos de intereses.

Objetivo general

Es una practica comtn desechar semillas después de consumir frutos, y el guamuchil no es
la excepcion, por lo que el objetivo general de este proyecto es: Aprovechar el producto de
desecho del fruto conocido como guamuchil, empleando sus semillas para obtener aceite y
por extraccion con hexano cuya posterior transformacion a biodiesel proporcionara una
alternativa de energia amigable con el medio ambiente

Materiales y métodos

Recoleccion de materia prima

Se colect6 una cantidad suficiente de frutos de guamuchil suficientes para tener 800 g de
semillas de guamuchil con un proveedor de Yahutepec, Morelos. Se almacenaron en bolsas
de papel a temperatura ambiente (24°C).

Seleccion de las semillas

Se efectuo el pelado y limpieza para retirar del fruto, impurezas como semilla rota, dafio por
insecto y materia extrafia

Caracterizacion de las semillas de guamuchil

Se llevo a cabo la caracterizacion de las semillas de guamuchil, se tom6 una muestra
significativa de 30 semillas a las cuales se le determind el largo, ancho y grosor con un vernier
metéalico PRETUL, también se pesaron con una balanza analitica SCIENTECH SAS80. Las
determinaciones se realizaron a cada semilla.
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Molienda de la semilla

Para la molienda de semillas se utiliz6 una licuadora especial para semilla GRINDER,
después de la molienda se pasaron a través de un tamiz 20 (0.841 mm) y se almacenaron en
un frasco con tapa y cubierto de la luz.

Determinacion de humedad

Para medir el porcentaje de humedad se utilizaron 5g de semillas molidas y tamizada, de la
muestra se tomaron 0.5 g que se colocaron en una termobalanza OHAUS MB45 y se
extendieron por toda la charola, se realiz6 esta operacion por triplicado a 100°C.

Extraccion del aceite
Por maceracion

Se emplearon metodologias descritas por nuestro grupo de trabajo con ligeras modificaciones
(Reyes-Trejo et al, 2014; Lopez-Yerena et al, 2022) se colocaron 30 g de muestra en matraz
Erlenmeyer de 500 mL y se adicionaron 100 mL de hexano, se dejo reposar por tres dias, se
filtrd y se recupero el disolvente en un recipiente ambar de vidrio y se volvio a adicionar 100
mL de hexano, asi se repitio el procedimiento hasta recuperar tres veces el disolvente. Lo
recuperado se filtr6 y después se secd con NaSO4 anhidro.

Por soxhlet

Se realiz6 siguiendo el procedimiento de la norma NMX-F-089-S-1978 utilizando 30 g de
semilla molida empacadas en cartuchos de papel filtro y 300 mL de hexano a una temperatura
de 60°C por 6 horas, después de retirar se secocon Na;SO4 anhidro.

Caracterizacion fisicoquimica del aceite y biodiesel

Se determind el indice de acidez siguiendo el procedimiento de la norma NMX-F-101-SCFI-
2012, el indice de yodo e indice de saponificacion se siguid la metodologia reportada por
Nielsen (2017).

Indice de acidez

Se prepararon las disoluciones de KOH 0.0025N y fenolftaleina al 1% que se utiliz6 para
titular las muestras, la disolucion de hidréxido de potasio fue normalizada con Biftalato de
potasio como patréon primario, se seco previamente en el horno por 1 hora a 100°C y se
calculd la cantidad a pesar para gastar 20.0 mL de la bureta. Para la caracterizacion del aceite
y biodiesel respectivamente. Se pesaron aproximadamente 0.5 g de muestra (aceite o
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biodiesel), se adicionaron 20 mL de alcohol etilico neutralizado, calentando suavemente en
bafio de vapor, se adiciono fenolftaleina al 1% y se titul6 con la disolucion normalizada de
KOH, la prueba se efectu6 por triplicado.

ndice de yodo

En esta prueba los reactivos usados fueron diclorometano, indicador de almidon al 1%,
reactivo de Wijs, disolucion de KI al 15%, disolucion de Na2S>03 0.1N y el patron primario
empleado fue el KIO;3, el cual se dejo secar por 1 hora en el horno a 100°C, la estandarizacion
de la disolucion de Na>S>O3 aportd un valor aproximado a 0.1056 N, para la caracterizacion
de aceite y biodiesel respectivamente. Para el andlisis de las muestra se pesaron
aproximadamente 0.1 g de aceite o biodiesel, afiadiendo 5 mL de diclorometano y 6 mL de
reactivo de Wijs, se dejo reposar por 30 min en la oscuridad, transcurrido el tiempo se
adicionaron 5 mL de la disolucion de KI al 15% y se completd con agua destilada hervida y
fria, se titul6 con la disolucién de Na»S>O3; normalizada hasta un color amarillo paja,
posteriormente agreg6 el indicador de almidon, se continud titulando hasta que la coloracion
azul desaparecio, la determinacion se efectud por triplicado.

Indice de saponificacion

En este ensayo, los reactivos requeridos son disolucion alcohdlica de KOH 0.5N, HC1 0.5N
y fenolftaleina al 1% como indicador. La disolucion de HCI fue normalizada al 0.5126N y
0.4962N para la caracterizacion de aceite y biodiesel respectivamente. Primero se armo un
equipo en reflujo en la campana, en un matraz bola se pesaron aproximadamente 2 g de
muestra, se adicionaron 25 mL de la disolucién alcoholica de KOH y se mantuvo bajo
ebullicién suave durante 1 hora con agitacion, por ultimo, se adiciond el indicador de
fenolftaleina y se titul6 en caliente el exceso de alcali con la disolucion de HCI estandarizada,
se compar6 con un blanco y la prueba se hizo por triplicado.

Calor de combustion

Para este andlisis se empled calorimetro isoperibolico marca Parr, para lo cual se pesaron
aproximadamente 0.5 g de muestra (aceite o biodiesel) y se analizo la cantidad de calor
emitida por la combustion de las muestras de aceite, biodiesel y mezclas de diésel y biodiesel.

Densidad y viscosidad

Para la prueba de densidad y viscosidad (cinemaética y dindmica) se utilizaron 4 mL de
muestra, las cuales mediante un viscosimetro Anton Paar Stabinger SVM 3000 se obtuvieron
datos a las temperaturas de 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80 y 90°C.

Resonancia Magnética Nuclear
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Para esta caracterizacion espectroscéopica se utilizo un espectrometro marca Agilent NMR
VNMRS 400 MHz modelo DD2 (Santa Clara, California, USA), usando como disolvente
CDClI3 y TMS (Tetrametil silano) como referencia interna y a una temperatura de 25°C.

Cromatografia de gases

La composicion de ésteres metilicos de 4cidos grasos se determind por cromatografia de
gases de acuerdo con la metodologia propuesta por Reyes-Trejo et al, (2014) y Lopez-Yerena
et al, (2022), con algunas modificaciones, empleando un cromatografo de gases marca
Agilent 6890 que tiene integrado un detector de ionizacion de flama (FID) Columna: AT-
FAME 30 Mx0.25 mmx0.25 um espesor de pelicula. Temperatura Inyector: 250 ° C.
Temperatura FID: 250 © C. Horno: 180 ° C [15 min] 10°/min hasta 230 ° C [3 min]. Flujo:
1.8 mL/min H_2 Split. Tiempo de adquisicion: 23.00 [mins]. Método de control: ESTERES
FAME2

Obtencion de biodiesel a través de la reaccion de transesterificacion

La reaccion de transesterificacion se llevo a cabo en medio basico, con condiciones de
temperatura de 60°C por 90 min, en una relacion molar 1:6 (aceite: metanol) y 1% y 1.1%
de KOH con respecto a la cantidad de aceite obtenido por maceracion y/o soxhlet,
respectivamente, el monitoreo de la transformacion se efectu6 cada 30 minutos por
cromatografia en capa delgada usando cromatoplacas de silica gel 60 F254 con una camara
de elucion de hexano: acetato de etilo: dcido acético (9:4:1 mL) y se revelaron en un cadmara
de yodo. A continuacion, se transfirié a un embudo de separacion y se dejo reposar por 24
horas llevando a cabo la separacion de 2 fases, biodiesel en la fase superior y glicerina en la
fase inferior, se elimino la glicerina, residuos de metanol y agua realizando lavados con agua
destilada a 70°C hasta llegar a un pH 7, finalmente el biodiesel obtenido se secd con Na;SO4
anhidro. El mecanismo de reaccion mediante el cual se llevdo a cabo la reaccion de
transesterificacion para la obtencion de biodiesel se muestra en la figura 1.

=
-+
HO-CH: +  KOH == "0-CH,
Hidoxido .
Metanol de potasio Metaxido
R1 R1
6= 0X-0CH, H
O Q Hoo A 0 0 0 0
>¥R2 o” >‘R2 >‘R2 R1
d + O-CH; — S . S . o=<
—
O 0 o) OCH,3
= o o
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Figura 1.- Mecanismo de transesterificacion de triacilglicerol con metanol en medio
alcalino

Preparacion de mezclas de diésel petroquimico y biodiesel de semilla de guamuchil

Se prepararon mezclas de diésel petroquimico con el biodiesel obtenido del aceite de semilla
de guamuchil en las siguientes relaciones Diésel: biodiésel en porcentaje 90:10 (B10), 80:20
(B20), 70:30 (B30), 60:40 (B40) y 50:50 (B50) las cuales se les determinaron las pruebas
fisicoquimicas de densidad, viscosidad (cinemaética y dindmica) y calor de combustion

Resultados y discusion
Caracterizacion de las semillas de guamuchil.

Las semillas de guamuchil son de color negro brillante en la cascarilla, el centro es gris,
presenta una forma ovoide, para las dimensiones se realizé la estadistica correspondiente para
determinar el largo, ancho, grosor y masa de una muestra de 30 semillas (ver Tabla 1).

Tabla 1. Caracterizacion fisica de las semillas de guamuchil (Pithecellobium dulce).

. < Valor de semillas de
Dimension , .
guamuchil
*Largo (cm) 1.00+0.06
*Ancho (cm) 0.75+0.08
*Grosor (cm) 0.37+0.04
*Masa (g) 0.1511+0.0225

*Valores promedio de una muestra de 30 semillas de guamuchil + desviacion estandar

Extraccion del aceite de semillas de guamuchil.
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En la extraccion del aceite de las semillas de guamuchil se realizaron por dos métodos
(Soxhlet y maceracion) efectuando por triplicado las repeticiones de extraccion y se
obtuvieron los rendimientos promedio. Para la extraccion por el método de Soxhlet se
consigui6 un rendimiento de 60 mL de aceite o sea con el 15.35+1.93%. Por otra parte, el
rendimiento obtenido por el método de maceracion fue de 51 mL o sea del 12.86+2.03%,
esto se debe a las diferencias del método, en donde soxhlet tiene condiciones de temperatura
uniforme, es decir un calentamiento que ayuda a mejor la extraccion del aceite.

Caracterizacion fisicoquimica del aceite de semillas de guamuchil

Es importante tomar en cuenta ciertos parametros fisicoquimicos para saber si el aceite puede
ser utilizado para la obtencion de biodiésel. En la Tabla 2 se observan los resultados
obtenidos en la caracterizacion del aceite extraido por soxhlet y maceracion de las semillas
de guamuchil.

indice de acidez: El indice de acidez se define como la cantidad de mg de KOH necesaria
para neutralizar los acidos grasos libres presentes en un gramo de aceite o grasa, para llevar
a cabo la reaccion de transesterificacion bésica el valor maximo que acidos grasos libres
aceptables es de 2.5% (Leung et al., 2009), de no estar dentro de este rango, se requerira de
un pretratamiento que conlleva mayor costo y tiempo, ya que un exceso de acidos grasos
libres se forma jabon y reduce el rendimiento del biodiesel e inhibe la separacion de los
ésteres del glicerol. Sin embargo, los valores obtenidos por ambos métodos de extraccion
estan dentro de lo permitido, pero comparando ambos valores se pueden observar que el valor
de acidez por el método de soxhlet es mayor y esto se debe a que en este proceso conlleva
una elevacion de la temperatura acelerando la oxidacion.

Tabla 2. Caracteristicas fisicoquimicas del aceite obtenido de semillas de guamuchil.

Prueba Aceite de semilla de guamuchil
Soxhlet Maceracion
*Indice de acidez (mg KOH/g aceite) 1.79+0.03 0.65+0.06
*Porcentaje de acidez (%Ac. Palmitico) 0.82+0.01 0.29+0.03
*Indice de yodo (g I/ 100g aceite) 87.48+8.55 81.84+1.29
*Indice de saponificacién (mg KOH/ g aceite) | 155.33+1.37 185.13+1.20
Densidad 20°C (g/cm?) 0.9 0.9008
Viscosidad cinematica 40°C (mm?/s) 29.335 27.948

*Pruebas realizadas por triplicado

Indice de yodo: Esté relacionado con el grado de instauracion de los acidos grasos, entre
mayor sea el valor implica un mayor grado de instauraciéon (Mayor cantidad de enlaces dobles
en el triacilglicerol). El indice de yodo del aceite extraido por soxhlet es de 87.48+1.37
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mientras que el valor para el aceite extraido por maceracion fue de 81.84+1.29, el valor
reportado en la literatura es de 83.9 g [o/100 g de aceite (Sekhar et al., 2021), por lo que el
que estuvo mas cerca del valor de referencia fue el aceite extraido por maceracion. Este
parametro se debe considerar para la eleccion del aceite para obtener biodiesel, debido a que,
esta propiedad influye en la estabilidad oxidativa y polimerizacion de los glicéridos afectando
motores de diésel (Schinas et al.,2009).

indice de saponificacion: Se expresa como el numero de mg de KOH requeridos para
saponificar los 4cidos grasos presente en un gramo de aceite y su valor es un reflejo del peso
molecular promedio de los acilglicéridos que constituyen el aceite, el valor encontrado en la
referencia es de 175.4 mg KOH/ g aceite (Mahesha et al., 2022), este pardmetro tiene como
propoésito conocer si el aceite nos permitird tener gran rendimiento en la reaccion de
transesterificacion, ya que entre menor sea el indice de saponificacion la cantidad de jabon
formada durante la reaccion sea baja.

Densidad: la densidad del aceite reportado para las semillas de guamuchil es de 0.92 g/cm3
(Sekhar et al., 2021), por lo que los resultados obtenidos experimentales son iguales al de la
literatura. En el figura 1 se observa que la densidad del aceite es mayor la que diésel
petroquimico.

Densidad vs Temperatura
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—&8— Diesel petroquimico —8— Aceite Soxhlet —8— Aceite Maceracion

Figura 1. Variacion de la densidad del aceite en funcion de la temperatura.

Viscosidad: La viscosidad del aceite estd en un rango de 28-35 mm?/s (Garcia-Muentes et
al., 2018), el aceite obtenido por ambos métodos de extraccidon se encuentra dentro de este
rango. Asimismo, en las figuras 2 y 3 se observa que la viscosidad cinematica como dinamica
es mayor en el aceite que en el diésel petroquimico, y disminuye conforme aumenta la
temperatura.
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Figura 2. Variacion de la viscosidad dindmica en el aceite en funcion de la temperatura

Viscosidad cinematica vs Temperatura
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Figura 3. Variacion de la viscosidad cinematica en el aceite en funcion de la temperatura

Resonancia magnética nuclear del aceite de semillas de guamuchil

En los espectros de RNM de 'H para el aceite extraido por maceracién mostrado en la figura
4 y se observan unas series de sefiales de 3 a 4 ppm que indican la presencia de hidrogenos
base del glicerol esterificado con acidos grasos, alrededor de 5.3 ppm se observa las sefiales
de los hidrogenos del alqueno, alrededor de 0.85 ppm se encuentran varias sefiales triples
sobrepuestas de los hidrogenos de los metilos terminales de los acidos grasos (Garcia-
Gonzélez et al., 2022).
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Figura 4. Espectro de Resonancia Magnética Nuclear de '"H (RMN- 'H, 400 MHz, CDCls,
TMS) del aceite de semillas de guamuchil extraido por maceracion

Obtencion de biodiesel a través de la reaccion de transesterificacion.

En la Tabla 3 se muestran las condiciones de reaccion que se utilizaron para llevar a cabo la
transformacion del aceite de guamuchil a biodiesel y los rendimientos obtenidos.

Tabla 3. Rendimientos y condiciones de la reaccion de transesterificacion

Condiciones Aceite extraido por maceracion Aceite extraido por
soxhlet

Temperatura de 60°C 60°C

reaccion

Catalizador 1% 1.1%

**Relacion molar 1:6 1:6

Tiempo de reaccion 90 min 90 min

Agitacion 600 rpm 600 rpm

*% Rendimiento 74.37+4.64% 61.81+6.75%

*Pruebas realizadas por triplicado, **(aceite: metanol)
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4

Un estudio mostré que se logré un rendimiento del 93.24% de biodiesel de semillas de
guamuchil, utilizaron 0.8% de catalizador (NaOH), con una relacion molar 1:6 (aceite:
metanol), a una temperatura de 60°C por 90 minutos (Sekhar et al, 2018). Al usar casi las
mismas condiciones para realizar la transesterificacion no se logré el mismo valor de
rendimiento que el de la literatura, esto puede deberse ya que el mismo articulo explica que
el aumentar la cantidad de catalizador puede favorecer la reaccion secundaria de
saponificacion de triacilglicéridos, disminuyendo el rendimiento sustancialmente.

Caracterizacion fisicoquimica del biodiesel

En la tabla 4, se muestran los resultados obtenidos de las pruebas fisicoquimicas realizadas
a el biodiesel producido a través del aceite extraido de la semilla de guamuchil por los
métodos de soxhlet y maceracion, se compar6 con la normatividad estadounidense y europea,
asimismo se caracterizo el diésel petroquimico de la gasolinera “Pemex”.

indice de acidez: El indice de acidez se expresa como la cantidad de mg de KOH requeridos
para neutralizar 1 g de acidos grasos de metil ésteres. Esta prueba refleja la presencia de
acidos grasos libres o acidos usados para la transformacién a biodiesel y también la
degradacion del biodiesel debido a efectos térmicos (Kaya et al., 2008). Los acidos grasos
libres son 4cidos monocarboxilicos que no estan ligados a cadena de glicerol. Un alto indice
de acidez puede causar severa corrosion en los sistemas que alimentan combustible en un
motor, ademads de indicar un nivel de degradacion del lubricante. Lo limites especificados en
las normas ASTM D664 y EN 14214 para el indice de acidez en biodiesel es un maximo de
0.80 mg KOH/ g biodiesel, por lo que tanto para el biodiesel obtenido por el aceite extraido
por soxhlet y maceracion se tuvieron valores de 0.52+0.04 y 0.43+0.04 mg KOH/ g biodiesel,
respectivamente asi que ambos cumplen con ambas normativas.

Tabla 4. Caracteristicas fisicoquimicas del biodiesel obtenido del aceite de semillas de

guamuchil.
Biodiesel de guamuchil .

Prueba* Soxhlet i Maceracion Diesel FHASTM
indice de acidez (mg KOH/ g | 0.52+0.04 0.43+0.04 0.05+0.03 0.80 max..
muestra)
indice de yodo (g12/100 g muestra) | 74.79+2.40 76.53+£3.57 11.88+1.72 | 120 max..
Indice de saponificacion (mg | 161.02+2.13 | 171.51£3.22 | 0.00£0.00 -
KOH/ g muestra)
Densidad 20°C (g/cm®) 0.8678 0.8682 0.8285 0.86-0.90
Viscosidad  cinematica  40°C | 6.078 5.9036 2.4271 1.90-6.0
(mm?/s)

*Pruebas realizadas por triplicado, **American Society for Testing and Materials.
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indice de yodo: El indice de yodo se ve afectado por la oxidaciéon del combustible y depésitos
formados en inyectores de motores biodiesel. Un elevado valor podria implicar poca
estabilidad (Ong et al., 2019). De acuerdo con las normativas ASTM D5554 y EN 14111 el
valor méaximo de indice de yodo que puede tener el biodiesel es de 120 g I/100 g biodiesel,
para ambos biodiesel obtenidos el valor de indice de yodo esta dentro de la normatividad.

indice de saponificacién: en la literatura reporta un valor de 158.5 mg KOH/ g biodiesel
(Sekhar et al., 2018), lo obtenido no esta muy alejado de lo reportado y que sea menor al
obtenido en el aceite indica que gran parte de los 4cidos grasos son ahora esteres metilicos.

Densidad: La densidad es una propiedad que se relaciona en la eficiencia de la atomizacion
del combustible por mala ventilacion del sistema de combustion, al tener gran densidad se
debe inyectar méas combustible, con los motores que estan disefiados para funcionar con una
cantidad especifica de combustible, este parametro es crucial para el funcionamiento del
motor (Garcia-Muentes et al., 2018). Asimismo, todos los combustibles biodiesel son densos
y menos compresibles que los combustibles diésel. De acuerdo con las normas ASTM D1298
y a la EN 3676 los limites estdn establecidos 0.86-0.9 g/cm?, para el biodiesel experimental
obtenido se encuentra dentro estos parametros. A continuacion, en la Figura 4 se puede
observar la variacion de la densidad de ambos biodiesel en funcion de la temperatura, en
donde conforme va aumentando la temperatura la densidad va disminuyendo, teniendo una
tendencia lineal.

Densidad vs Temperatura
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Figura 4. Variacion de la densidad del biodiesel en funcion de la temperatura.

67



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

4

Viscosidad: La viscosidad cinematica es la velocidad del liquido a fluir, este parametro afecta
la operacion de inyeccion del combustible, a la formaciéon de mezclas y procesos de
combustion. La estructura presente en la composicion de los acidos grasos tales como
cadenas largas, grados de instauracion, orientacion de los dobles enlaces y el tipo de grupo
funcional del éster pueden influenciar la viscosidad. La viscosidad de incrementa con el
aumento en la longitud de la cadena y decrece con el nimero de dobles enlaces (Garcia-
Muentes et al., 2018). La norma ASTM D445 establece parametro de 1.9-6 mm?/s, mientras
que la norma EN 3104 estale los limites de 3.5-5.0 mm?/s, el biodiesel obtenido no cumple
con los estandares establecidos en la norma europea ya que rebasa el limite maximo, en
cambio para la norma americana el biodiesel por maceracion estd dentro del limite y es
aceptable. El por qué hay valores altos de viscosidad se debe a que las cadenas de los esteres
metilicos que predominan contienen una gran longitud, como ya se menciono anteriormente
es un factor que influencia en el aumento de la viscosidad. La viscosidad dindmica mide la
resistencia de un fluido a fluir cuando se le aplica una fuerza externa, y la viscosidad
cinematica esté relacionada con la viscosidad dindmica a través de la densidad. En la figura
5 se observa, que al igual que la viscosidad cinemadtica, la viscosidad dindmica disminuye
conforme aumenta la temperatura.

Viscosidad dinamica vs Temperatura
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Figura 5. Variacion de la viscosidad dinamica del biodiesel en funcion de la temperatura.

En la figura 6 se muestra que al igual que la densidad, la viscosidad cinematica disminuye
conforma aumenta la temperatura. El comportamiento es el esperado por que la temperatura
aumenta la energia cinética de las moléculas, provocando que el fluido presente menos
resistencia al flujo.
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Viscosidad cinematica vs Temperatura
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Figura 6. Variacion de la viscosidad cinematica del biodiesel en funcion de la temperatura

Resonancia Magnética Nuclear del biodiesel de semillas de guamuchil.

Para corroborar la obtencion de biodiesel (Mezcla de ésteres metilicos de acidos grasos), se
determinaron espectros de RMN de 'H. En la figura 7 se exhibe el espectro del biodiesel
obtenido por maceracion. Donde una sefial simple en 3.7 ppm, indica los protones del grupo
metoxilo (CH3-O-) del éster metilico, en la sefial de 2.3 ppm se encuentra la fraccion metileno
vecino a un grupo carbonilico (-CH2-COOR) de todos los hidrogenos de las cadenas de
acidos grasos. Las sefiales de protones relacionadas con el glicerol ya no estan presentes,
significando el biodiesel de guamuchil esta libre de glicerol (Sekhar et al., 2018).
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Figura 7. Espectro de Resonancia Magnética Nuclear de '"H (RMN- 'H, 400 MHz, CDCls,
TMS) del biodiesel obtenido de las semillas de guamuchil

Para analizar el contenido y tipo de acidos grasos contenidos en el aceite se empled la
cromatografia de gases con deteccion tipo FID (detector de ionizacion de flama). Se utilizo
una columna AT-FAME, con una dimensién 30 m x 0.25 mm x 0.25 pm espesor de pelicula,
inyector a 250°C, temperatura del horno 180°C (15 min) 10°C/ min hasta 230°C (3 min) y
flujo 1.8 mL/min. Mediante el uso de estindares analiticos, se estimo la cantidad y tipo de
acidos grasos que contiene el aceite de guamuchil, por comparacion de sus tiempos de
retencion con la muestra de biodiesel, cuyos datos se muestran en la tabla 5 y contiene
principalmente los acidos oleico, linoleico y palmitico en las proporciones de 34.45%,
27.47% y 14.06%, respectivamente.

Tabla 5. Composicion de esteres metilicos en el biodiesel obtenido de guamtchil.

Formula semidesarrollada Nombre Composicion
(%)

CH3(CH2)14COOCH3 Palmitato de 14.061
metilo

CH3(CH2)sCH=CH(CH,);COOCHj3 Palmitoleato de 0.203
metilo

CH3(CH2)16COOCH;3 Estearato de 5.476
metilo

CH3(CH2);CH=CH(CH>);COOCH3 ’ Oleato de metilo 34.450

CH3(CH2)4CH=CHCH>CH=CH(CH)7;COOCHj3; | Linoleato de 27.472
metilo

CH3(CH2)20COOCH3 Behenato de 10.600
metilo

Conclusion

El biodiesel obtenido a partir del aceite de guamuchil extraido por la técnica de maceracion
cumple con los estdndares de calidad establecidos por la normatividad americana,
constituyendo un gran potencial como biocombustible de calidad, para emplearse en el
transporte y la industria. El andlisis por RNM del biodiesel indica que efectivamente se
obtuvo biodiesel puro
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Contenido de metabolitos secundarios del extracto de hojas de Vachellia
farnesiana con potencial bioactividad antitumoral.

Jorge Antonio Velazquez-Guzman', Ma. del Carmen
Hernandez-Jaimes!, Leticia Buendia-Gonzalez', Carla Gracia-
Morales!

Mesa: 4. Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Las enfermedades cronico-degenerativas requieren la busqueda de nuevos agentes
terapéuticos de origen natural. Las plantas medicinales contienen metabolitos secundarios
con actividad biologica, pero su aislamiento se dificulta cuando se emplean extracciones
directas poco selectivas. Por ello, este estudio tuvo como objetivo evaluar el perfil
fitoquimico y la capacidad antioxidante in vitro de hojas de Vachellia farnesiana mediante
extraccion etanolica acoplada a particion liquido-liquido con disolventes de polaridad
creciente. El fraccionamiento secuencial permitid0 concentrar y cuantificar
espectrofotométricamente concentraciones elevadas de triterpenos, alcaloides, fenoles totales
y flavonoides. La evaluacion antioxidante mostré una marcada selectividad, registrando una
alta capacidad neutralizante frente al radical DPPH y nula respuesta ante el cation radical
ABTS. Se concluye que las hojas de V. farnesiana constituyen una fuente rica en metabolitos
secundarios, donde la particion liquido-liquido resulta determinante para recuperar de forma
efectiva alcaloides y triterpenos de polaridad intermedia y no polar, validando el potencial
fitoquimico y la capacidad antioxidante selectiva del extracto para futuras aplicaciones
biologicas.

Palabras clave: Vachellia farnesiana, Fitoquimica, Particion liquido-liquido, Metabolitos secundarios,
Actividad antioxidante
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Abstract

Chronic degenerative diseases require the search for new therapeutic agents of natural origin.
Medicinal plants contain secondary metabolites with biological activity, but their isolation is
hindered when using unselective direct extractions. Therefore, this study aimed to evaluate
the phytochemical profile and in vitro antioxidant capacity of Vachellia farnesiana leaves
using ethanolic extraction coupled with liquid-liquid partitioning with solvents of increasing
polarity. Sequential fractionation enabled the concentration and spectrophotometric
quantification of high concentrations of triterpenes, alkaloids, total phenols, and flavonoids.
The antioxidant evaluation revealed a marked selectivity, recording a high scavenging
capacity against the DPPH radical and no response toward the ABTS radical cation. It is
concluded that V. farnesiana leaves represent a rich source of secondary metabolites, where
liquid-liquid partitioning proves to be decisive in effectively recovering alkaloids and
triterpenes of intermediate and non-polar nature, validating the phytochemical potential and
selective antioxidant capacity of the extract for future biological applications.

Keywords: Vachellia farnesiana, Phytochemistry, Liquid-liquid partitioning, Secondary
metabolites, Antioxidant activity.

Introduccion

El cancer se define como una enfermedad caracterizada por la proliferacion descontrolada y
la diseminacion de células que han adquirido inmortalidad (Bunz, 2016). El origen
hereditario de la enfermedad es considerablemente menos frecuente en comparacion con
aquellos casos derivados de alteraciones genéticas provocadas por factores externos, es decir,
de naturaleza epigenética.

La evidencia cientifica indica que la mayor parte de los individuos afectados por esta
enfermedad carecen de historial oncologico familiar, y que cuando varios integrantes de un
mismo nucleo familiar desarrollan cancer, esto generalmente obedece a la adopcion de
habitos y estilos de vida compartidos que incrementan el riesgo, mas que a la transmision de
genes predisponentes (Bahrami & Tafrihi, 2023). En la mayoria de los casos, los factores
vinculados a la alimentacion, el comportamiento y el entorno son los principales
determinantes en el desarrollo de la enfermedad; en consecuencia, una comprension mas
profunda de estas causas permitiria disefiar estrategias preventivas y terapéuticas mas
eficientes.

A lo largo del altimo siglo se han desarrollado numerosas modalidades de tratamiento contra
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el cancer, muchas de las cuales contintian siendo relevantes y ampliamente utilizadas para
abordar distintos tipos de la enfermedad. La cirugia fue el primer abordaje cientifico para
tratar el cdncer y su practica contribuyo significativamente a la comprension de la biologia
tumoral. Consiste en la extirpacion fisica de la masa tumoral junto con los tejidos
circundantes que pudieran haber sido comprometidos. Cuando existe metdstasis, este
procedimiento pierde eficacia y suele complementarse con otras modalidades terapéuticas
para potenciar sus resultados (Wyld & Poston, 2015).

Por otro lado, la radioterapia se emplea con frecuencia como terapia adyuvante tras el
tratamiento quirrgico inicial; sin embargo, también puede aplicarse con intencion curativa
o paliativa, o como terapia neoadyuvante previa a la cirugia. Su mecanismo de accion sobre
las células cancerosas radica en la induccion de roturas en la cadena de ADN que conducen
a la muerte celular (Sonkin et al. 2024). Si bien la planificacién del tratamiento busca
minimizar la irradiacion de los tejidos sanos, esta exposicion es dificilmente evitable y genera
diversos efectos secundarios. Entre las secuelas tardias mas conocidas se encuentran la
fibrosis de los tejidos normales y la posible aparicion de neoplasias secundarias (Crosby et
al. 2022).

Finalmente, encontramos a los quimioterapéuticos, los cuales son tratamientos
farmacoldgicos con sustancias quimicas que destruyen las células de crecimiento rapido en
el cuerpo. Los quimioterapéuticos pueden administrarse solos 0 en combinacion para tratar
una gran variedad de tipos de cancer. Desde su creacion se ha desarrollado un amplio arsenal
de farmacos quimioterapéuticos que actian sobre la replicacion del ADN, asi como sobre
diversas dianas biologicas intracelulares, como los microtibulos, indispensables para la
division celular.

En este sentido han surgido los fitofdrmacos, los cuales son medicamentos cuya sustancia
activa contiene el extracto de una determinada planta, a diferencia de un f&rmaco quimico
que proviene de una molécula quimicamente sintetizada.

Vachellia farnesiana, constituye una leguminosa arbustiva originaria de América tropical,
aunque ha sido naturalizado en éreas tropicales y subtropicales en todo el mundo como
resultado de su alta capacidad de adaptacion a diversas condiciones climaticas, geograficas
y de altitud, lo que facilita su adaptacion a diferentes ambientes (Zarza-Albarran, 2022).
Vachellia farnesiana posee una amplia tradicion de uso en la medicina tradicional mexicana.
Su aplicacion varia segun la region geografica y el padecimiento reportado.

En diversas regiones costeras, como Jalisco, se prescribe la decoccion de las raices de en
sinergia con Opuntia ficus-indica (tuna), Origanum vulgare (orégano), Pithecellobium dulce
(guamuchil), Solanum sp. (tomatillo) y Swietenia humilis (cébano) como tratamiento para
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cuadros clinicos identificados popularmente como "empacho" (indigestion). En Michoacan,
ante la ingesta de frutos inmaduros, se emplea la decoccion de la corteza combinada con
Prunus persica (hueso de durazno), Persea americana (hueso de aguacate) y biomasa de maiz
tostado. Asimismo, en las entidades de Guerrero y Morelos, la decoccion de la corteza
constituye el tratamiento de eleccion (Pérez-Alvarez, 2024).

Diversas investigaciones han demostrado que Vachellia contiene diversos metabolitos
secundarios como flavonoides, alcaloides, compuestos fenolicos, saponinas, polisacaridos,
taninos y terpenoides bioactivos (Seigler, 2003). Se utilizan en la medicina tradicional por
sus propiedades antiaterosclerdticas, antibacterianas, antihipertensivas, antiinflamatorias,
antioxidantes, antiplaquetarias, citotoxicas e hipoglucémicas (Jelassi et al., 2016).

Teniendo en cuenta estos antecedentes, se defini6 el objetivo de caracterizar el contenido de
metabolitos secundarios en hojas de V. farnesiana y sus fracciones para identificar posibles
compuestos asociados a citotoxicidad y su potencial uso anticancerigeno.

Materiales y Métodos

Colecta e Identificacion de la especie vegetal

La especie vegetal fue colectada de ejemplares adultos ubicados en el municipio de San Juan
del Rio, Querétaro (20°21'55.7"N 99°57'28.3"W). Se realiz6 la colecta de hojas, tallos, flores
y vainas, los cuales fueron identificados en el Herbario Medicinal de Instituto Mexicano del
Seguro Social con sede en el Centro Médico Nacional Siglo XXI.

Procesamiento de especie vegetal

Se procesaron unicamente las hojas, iniciando con la determinacion del peso fresco (PF). A
continuacion, la biomasa se ultracongeld a -80°C durante 24 h (Thermo Scientific
EXF40086A, EUA) y posteriormente se seco por liofilizacion (FreeZone 2.5 Labconco,
Canadd) durante 24 h, finalmente se pes6 la biomasa para determinar su peso seco (PS) y
finalmente pulverizadas con un procesador de alimentos. La biomasa seca obtenida se
almaceno a 4°C.

Elaboracion del extracto crudo

La biomasa seca se mezcld con etanol (Fermont, México) en una proporcion (1:30 p/v) y se
mantuvo en agitacion constante de 100 rpm durante 24 h (Prendo AGO 60-09, México). Una
vez transcurrido este tiempo, se realizO una extraccion asistida con bafo ultrasonico
(Shanghai Kudos Ultrasonic Instrument, China) a 40° C y 53 kHz durante 60 minutos. A
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continuacion, se filtré la mezcla empleando una bomba de vacio y se le afadieron 2 mL de
etanol para su lavado y 3.5 mL de agua destilada para obtener una solucion al 90% de etanol.
Después, se realizd6 una primera particion empleando hexano (Fermont, México) en
volumenes iguales para eliminar lipidos y ceras, se recupero la fase inferior. Enseguida, la
mezcla fue llevada a sequedad empleando un rotavapor vertical (IKA, EUA) a una presion
de 100 mbar. El extracto seco fue resuspendido con 10 mL de cloroformo (Fermont, México)
y 10 mL de agua destilada. El extracto fue particionado por segunda vez con un volumen
igual de NaCl al 1% (JT Baker, EUA) para eliminar taninos, se recuper?6 la fase inferior y se
llevo una vez mas a sequedad en rotavapor. Finalmente, el extracto seco fue almacenado en
oscuridad a 4°C hasta su posterior uso.

Pruebas fitoquimicas

Se cuantificé la presencia de alcaloides, triterpenos, fenoles, flavonoides y actividad
antioxidante (DPPH y ABTYS) para el extracto crudo.

Cuantificacion de alcaloides

La determinacion de alcaloides se realizo por la reaccidon con verde de bromocresol (BCG)
descrita por Shamsa et al. (2008). Se prepararon soluciones de BGC, é4cido citrico (0.2 mol/L)
y buffer de fosfato de sodio (Na2HPO4) con pH 4.7.

Para la preparacion de la solucion de BCG (1x10 4 M), se afiadieron 69.8 mg de BCG en 3
mL de NaOH 2 M (Fermont, EUA), enseguida la mezcla se afor6 a 1 L con agua destilada.
La solucion buffer de fosfatos pH 4.7 (71.6 g de Na2HPO4 en 1 L de agua destilada) se
prepard ajustando el pH con la solucion de acido citrico (42 g de &cido citrico en 1 L de agua
destilada).

Para la elaboracion de la curva patrén se prepard una solucion disolviendo atropina (0.1
mg/mL;) en agua destilada y se colocaron volumenes de 0.5-2.0 mL de la solucién en
embudos de separacion. Para cada muestra se tomaron 0.8 mL de extracto o fracciones y se
llevaron a embudos de separacion. A cada embudo se le afiadieron 5 mL de solucion BCG,
5 mL de buffer Na2ZHPO4 y 1 mL de cloroformo; se extrajo y se colecto la fase inferior. El
procedimiento se repiti6 empleando 2, 3 y 4 mL de cloroformo, las fases orgénicas
recolectadas se aforaron a 10 mL con cloroformo. Las mezclas resultantes se leyeron en un
espectrofotometro (Genesis 10S UV-vis), a una longitud de onda de 470 nm. El contenido de
alcaloides fue expresado en miligramos de equivalentes de atropina por gramo de extracto
seco (mg EA g-1).

Cuantificacion de triterpenos
El contenido de triterpenos se determiné utilizando el método espectrofotométrico descrito
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por Numonov et al. (2020) con modificaciones. Se utiliz6 4cido ursélico (0.2 mg/mL) como
estandar para construir la curva patrén.

Se llevd 1 mL de estandar o muestra a tubos de ensayo con 9 mL de metanol, a continuacion,
se llevaron a bafio Maria a 60°C hasta que se evapor6 todo el solvente. Posteriormente se
afiadieron 0.4 mL de una solucién vainillina- dcido acético (5% m/v), de inmediato se agrego
1 mL de acido sulfurico concentrado () y se llevé a baiio Maria a 60°C durante 30 min. Una
vez transcurrido este tiempo, se enfriaron los tubos a temperatura ambiente y se aforaron a
un volumen de 10 mL empleando acido acético glacial. Finalmente se leyeron las muestras
en un espectrofotometro a una longitud de onda de 547 nm. El resultado de la cuantificacion
se expres6 en miligramos de equivalentes de acido ursolico por gramo de extracto seco (mg
EAU g-1).

Cuantificacion de fenoles

El contenido fendlico total se determin6 mediante el método de Folin- Ciocalteu, descrito por
Singleton y Rossi (1965). Se utilizé acido galico para construir la curva patron.

En tubos eppendorf se colocaron 0.2 mL de extracto o estandar con 1 mL de reactivo Folin-
Ciocalteu y se homogenizé durante 4 segundos, posteriormente se agregaron 0.8 mL de
carbonato de sodio anhidrido (7.5% p/v), se homogenizo y se dejo reposar durante 2 horas a
temperatura ambiente y en oscuridad. La absorbancia fue leida a 765 nm en un
espectrofotometro. El resultado de la cuantificacion se expresé en miligramos de
equivalentes de acido galico por gramo de extracto seco (mg EAG g-1).

Cuantificacion de flavonoides

La determinacion de flavonoides se determind mediante el método colorimétrico con cloruro
de aluminio (Mueed et al. 2023), utilizando quercetina como patron de referencia.

Se tomo6 1 mL de muestra y se le afiadi6 1 mL de AICI3, la mezcla se agitd vigorosamente
durante 5 s y se dejo en reposo durante 10 min en oscuridad y a temperatura ambiente. La
absorbancia se midi6 a 410 nm utilizando un espectrofotometro. El resultado de la

cuantificacion se expres6 en miligramos de equivalentes de quercetina por gramo de extracto
seco (mg QAE g-1).

Cuantificacion de actividad antioxidante (DPPH)

La capacidad de eliminacion de DPPH sera evaluada mediante la metodologia propuesta por
Brand-Williams et al. (1995) con modificaciones. Se utilizd6 acido 6-hidroxi-2,5,7,8-
tetrametilcroman-2-carboxilico (Trolox) a distintas concentraciones como patron de
referencia.

Se tomaron 0.2 mL de muestra y se afadiran 0.8 mL de buffer Tris-HCI (Se mezclaron 1.576

g de Tris-HCI en 100 mL de agua destilada), se agité vigorosamente durante 5 s, a
continuacion, se anadié 1 mL de DPPH (se disolvieron 0.0078 g de DPPH en 100 mL de
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metanol) y se dejo reposar por 30 min en oscuridad a temperatura ambiente, y enseguida se
midio la absorbancia a 517 nm.

Cuantificacion de actividad antioxidante (ABTS)

Finalmente, se determind la capacidad de eliminacion de ABTS mediante la metodologia
propuesta por Dominguez et al. (2024). Se utiliz6 Trolox a distintas concentraciones como
patron de referencia. Se tomaron 100 pL de muestra y se afiadieron 3 mL de reactivo ABTS
(se mezclaron 5 mL de ABTS con 88 puL de K2SO4), la mezcla de reaccion se agitd
vigorosamente durante 5 s, se dejo en reposo durante 10 min a temperatura ambiente; a
continuacion, se midio la absorbancia a 734 nm.

Resultados y discusion

Identificacion de especie vegetal
Las muestras recolectadas fueron identificadas como Vachellia farnesiana con el nimero de vaucher
16997 (Fig. 1)

I

/

Fig. 1. Vaucher del espécimen vegetal colectado en San Juan del Rio, Querétaro identificado como
V. farnesiana.

Fitoquimica del extracto crudo

Previamente se ha reportado la presencia de metabolitos secundarios en V. farnesiana a partir de
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extractos hidroalcohdlicos y etandlicos (Biradar & Rachetti, 2013; Olmedo et al. 2020), en el
presente trabajo de investigacion se siguid la metodologia propuesta por Wall (1996) con
modificaciones, la cual parte de un extracto etanolico crudo para posteriormente efectuar particiones
liquido-liquido con disolventes de polaridad creciente. Este procedimiento secuencial permite
fraccionar y concentrar los metabolitos de interés de manera mas eficiente en comparacién con una
extraccion directa. Se ha reportado que esta metodologia es més eficiente para la concentracion de
metabolitos secundarios.

Respecto a la cuantificacion de fenoles totales en el extracto crudo, el rendimiento obtenido (209.11
mg GAE/g) es similar a lo previamente reportado por Gabr et al. (2018), quienes realizaron un
extracto etanolico con hojas colectadas en primavera (247.9 mg GAE/g), lo cual concuerda con lo
realizado en el presente estudio, cuyas muestras fueron colectadas entre los meses de abril y junio.
Aunque V. farnesiana es una especie perennifolia, su méxima tasa metabdlica, crecimiento vegetal
y respuesta al estrés ambiental ocurren durante la primavera, condiciones microclimaticas que
favorecen la biosintesis y acumulacion de compuestos fenolicos.

De igual manera, Delgadillo et al. (2015) reportaron menor concentracidon de fenoles (76 mg GAE/
g) en semillas de V. farnesiana, lo cual nos podria indicar que las hojas son los 6rganos de mayor
concentracion de estos metabolitos debido a su funcion defensiva frente a factores externos de
estreés.

Por otro lado, al evaluar el contenido de flavonoides, los cuales son un subgrupo de los fenoles a los
cuales se les atribuye actividad antioxidante, se pudo observar que los valores obtenidos fueron de
199.746 mg QAE/g. Para fines de comparacion con lo reportado por Assanga et al. (2020), quienes
expresaron el contenido de flavonoides en equivalentes de catequina, se realizo el ajuste
estequiométrico considerando las masas molares de la catequina (290.27 g/mol) y la quercetina
(302.23 g/mol). El valor convertido corresponde a 87.84 mg QAE/g, cifra que resulta
considerablemente menor a la determinada en el presente trabajo. Esta variacion se puede atribuir a
diversos factores metodologicos, como el sistema de extraccion empleado, dado que dichos autores
utilizaron una mezcla de metanol, etanol y acetona, lo que modifica la polaridad del medio y, por
ende, la selectividad en la solubilizacion de flavonoides. Asimismo, las condiciones de colecta, el
espacio geografico y la temporada de colecta influyen directamente en las rutas metabdlicas de la
planta, modulando la biosintesis y acumulacion de estos metabolitos secundarios como respuesta
adaptativa a su entorno.

A continuacion, se cuantifico el contenido de alcaloides, obteniendo un valor de 273.55 mg AE/g
en la muestra analizada. Al respecto, Lozano (2021) menciona que al realizar un extracto etanolico
sin realizar ninguna particion no obtiene presencia de alcaloides, lo cual se atribuye a la alta
polaridad del sistema de extraccién que impide la concentracion efectiva de alcaloides en forma de
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base libre. En contraste, Herappe (2025) y Dominguez (2024) empleando una metodologia muy
similar a la del presente trabajo obtuvieron valores muy similares, esto confirma que la particion
con solventes de polaridad media es altamente efectiva para fraccionar y concentrar este grupo de
compuestos, los cuales han sido ampliamente vinculados con la actividad citotoxica en lineas
celulares humanas.

Para la cuantificacion de triterpenos, se obtuvo un valor de 283.18 mg UAE/g para la muestra
analizada. Estos resultados son similares a lo previamente reportado por Dominguez (2024) y
Herappe (2025), quienes registraron valores entre 243.8 y 364.7 mg UAE/g. Una vez mas, se
atribuyen estas similitudes al método de extracciéon empleado, lo que demuestra que esta alta
cantidad de triterpenos podria asociarse a las propiedades citotdxicas y antioxidantes previamente
reportadas.

Finalmente, se evalu6 la capacidad antioxidante del extracto crudo mediante los ensayos de DPPH
y ABTS, con el objetivo de determinar su eficacia ante radicales libres de distinta naturaleza
quimica, polaridad y volumen estérico. El extracto mostrd una elevada actividad antioxidante frente
al radical DPPH, lo que demuestra la presencia de metabolitos secundarios con capacidad para
transferir atomos de hidrégeno o electrones, neutralizando asi la especie radicalaria. Este
comportamiento evidencia un potencial protector in vitro contra procesos de estrés oxidativo.

En contraste, la evaluacion frente al cation radical ABTS no mostr6 una capacidad de neutralizacion
significativa. Esta selectividad en la respuesta antioxidante puede atribuirse a las diferencias en la
estructura molecular y la polaridad de ambos radicales. El radical DPPH es una molécula
voluminosa de naturaleza lipofilica, cuya decoloracion se favorece en medios organicos como el
etanol, lo que facilita la interaccion con metabolitos de polaridad intermedia y no polares presentes
en el extracto, como triterpenos y fenoles. Por su parte, el ensayo de ABTS se desarrolla en medio
hidrofilico; la baja afinidad observada podria estar modulada por impedimentos estéricos
especificos o por una menor solubilidad de los compuestos activos en la fase de la reaccion,
limitando la transferencia electronica hacia el centro reactivo del radical.
Extracto crudo
Alcaloides 273.55+0.018 mg AE/g
Triterpenos 283.179+0.0183 mg UAE/g
Flavonoides 199.746 = 0.0244 mg QAE/g

Fenoles 209.11+0.0070mg GAE/g
DPPH 27.97 +0.0045 pg Trolox/ g
ABTS 51.1+0.019 pg Trolox/ g

Tabla 1. Caracterizacion fitoquimica del extracto crudo de V. farnesiana.
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Conclusiones

En el presente estudio se demostrd la efectividad del método de extraccion etandlica seguido de
particiéon liquido-liquido con disolventes de polaridad creciente para la concentracion y
fraccionamiento de metabolitos secundarios en hojas de Vachellia farnesiana. Esta metodologia
secuencial super6 a las extracciones directas convencionales, permitiendo enriquecer eficientemente
compuestos de interés fitoquimico como fenoles totales, flavonoides, alcaloides y triterpenos.

El andlisis cuantitativo reveld que las hojas recolectadas durante la temporada primaveral presentan
una elevada acumulacion de compuestos fenolicos (209.11 mg GAE/g), respaldando la hipdtesis de
que este organo vegetal concentra la mayor respuesta biosintética y defensiva frente al estrés
ambiental en comparacion con otros tejidos como las semillas. Asimismo, el ajuste estequiométrico
y la comparacion fitoquimica permitieron atribuir los altos niveles de flavonoides (199.75 mg
QAE/g) a la selectividad del sistema de extraccion y a la influencia de los factores geograficos y
fenologicos sobre el metabolismo secundario de la especie.

La concentracion exitosa de alcaloides (273.55 mg AFE/g) y triterpenos (283.18 mg UAE/g)
confirmd que la particiéon con solventes de polaridad media es determinante para solubilizar y
recuperar grupos fitoquimicos no polares y de polaridad intermedia, los cuales suelen disiparse en
extractos crudos directos. En conjunto, la alta abundancia de estas familias metabdlicas valida la
calidad fitoquimica del extracto obtenido y sustenta el potencial citotdoxico y antioxidante de
Vachellia farnesiana para su posterior evaluacion en modelos biologicos.

Por ultimo, el extracto de V. farnesiana presenta una capacidad antioxidante in vitro selectiva,
mostrando neutralizacion frente al radical DPPH y una ausencia de actividad neutralizante frente al
cation radical ABTS.
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Mecanoquimica como ruta verde para la sintesis de fotocatalizadores
Pt/TiO: y Pt/ZnO aplicados a la degradacion de naranja de metilo

Ana Luisa Diaz Hernandez!, Lidia Elena Chifias Rojas!, Daniel Montalvo Salinas?, Ruby
Sheila Gines Palestino!”

Mesa 4: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

La fotocatalisis heterogénea constituye una alternativa prometedora para la degradacion de
contaminantes organicos presentes en aguas residuales. En este trabajo se evalud la actividad
fotocatalitica de los materiales Pt/TiO: y Pt/ZnO sintetizados mediante mecanoquimica utilizando
naranja de metilo como contaminante modelo bajo irradiacion UV. Los fotocatalizadores se
obtuvieron mediante molienda de alta energia, seguida de un tratamiento térmico, y posteriormente
se evaluaron en un fotorreactor mediante el seguimiento de la degradacion del colorante por
espectrofotometria UV-Vis. Ambos materiales sintetizados mostraron una actividad fotocatalitica
importante en la degradacion de naranja de metilo, alcanzando porcentajes maximos de degradacion
de 76.24 % para Pt/TiO2 y 64.86 % para Pt/ZnO a una concentracion inicial de 30 ppm, tras 360
min de irradiacion.

Los resultados obtenidos demuestran que la mecanoquimica constituye una ruta verde y viable para
la sintesis de fotocatalizadores Pt/TiO2 y Pt/ZnO, al alinearse con los principios de la quimica verde
por su bajo consumo de disolventes. Los materiales obtenidos constituyen una referencia
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experimental para futuras investigaciones enfocadas en la optimizacion de la sintesis
mecanoquimica y en el disefio de fotocatalizadores mas eficientes para aplicaciones ambientales.

Palabras clave: Fotocatalisis heterogénea, Mecanoquimica, Pt/TiO, Pt/ZnO, Fotorreactor.

Abstract

Heterogeneous photocatalysis is a promising alternative for the degradation of organic pollutants
present in wastewater. In this study, the photocatalytic activity of Pt/TiO. and Pt/ZnO materials
synthesized via mechanochemistry was evaluated using methyl orange as a model pollutant under
UV irradiation. The photocatalysts were prepared by high-energy milling followed by heat treatment
and were subsequently evaluated in a photoreactor by monitoring dye degradation using UV-Vis
spectrophotometry. Both synthesized materials exhibited significant photocatalytic activity in the
degradation of methyl orange, reaching maximum degradation percentages of 76.24% for Pt/TiO:
and 64.86% for Pt/Zn0O at an initial concentration of 30 ppm, after 360 min of irradiation.

The results demonstrate that mechanochemistry is a green and viable route for synthesizing Pt/TiO-
and Pt/ZnO photocatalysts, as it aligns with the principles of green chemistry due to its low solvent
consumption. The materials obtained serve as an experimental benchmark for future research
focused on optimizing the mechanochemical synthesis and designing more efficient photocatalysts
for environmental applications.

Keywords: Heterogeneous photocatalysis, Mechanochemistry, Pt/Ti0z, Pt/ZnO, Photoreactor.

Introduccion

El crecimiento poblacional y el desarrollo industrial han incrementado significativamente la
generacion de aguas residuales, lo que ha favorecido la descarga de efluentes con concentraciones
elevadas de contaminantes procedentes de diversas actividades industriales. Entre estos, los
colorantes organicos representan uno de los principales desafios para el tratamiento de aguas
residuales debido a su elevada estabilidad quimica y persistencia ambiental, caracteristicas que
dificultan su degradacidén por procesos naturales y tratamientos convencionales (Bopape et al.,
2024). Estos compuestos son ampliamente utilizados en industrias como la textil, alimentaria,
farmacéutica y papelera, lo que propicia su presencia en cuerpos de agua cuando los efluentes no
reciben un tratamiento adecuado. Su acumulacion reduce la penetracion de la radiacion solar, altera
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los procesos fotosintéticos y puede generar subproductos con efectos toxicos para los organismos
vivos (Sharafinia & Rashidi, 2023). Entre ellos, los colorantes azoicos constituyen el grupo de
mayor produccion a nivel mundial; dentro de este grupo, el naranja de metilo (MO) es ampliamente
utilizado como compuesto modelo en estudios de degradacion fotocatalitica debido a su elevada
estabilidad quimica y persistencia en medios acudticos.

Los métodos convencionales para el tratamiento de aguas residuales, como la coagulacion-
floculacion, la adsorcion y la filtracion, presentan limitaciones en cuanto a su eficiencia, su costo o
la transferencia de contaminantes a otra fase, lo que requiere un tratamiento posterior (Sanchez
Villamarin, 2022). Como alternativa, las tecnologias avanzadas de oxidacién han cobrado gran
interés por su capacidad para degradar contaminantes organicos hasta obtener compuestos menos
perjudiciales. Entre ellas, la fotocatalisis heterogénea destaca por aprovechar la energia luminosa
para generar especies reactivas capaces de oxidar una amplia variedad de contaminantes orgénicos,
lo que la convierte en una de las tecnologias mas prometedoras para el tratamiento de aguas
residuales.

Entre los materiales fotocataliticos mas estudiados se encuentran el dioxido de titanio (TiO2) y el
oxido de zinc (ZnO), debido a su estabilidad quimica, baja toxicidad, disponibilidad y elevada
actividad fotocatalitica eficientes (Barba Nieto, 2023). No obstante, la eficiencia de ambos
materiales continua siendo objeto de investigacion debido, principalmente, a la rapida
recombinacion de los pares electron-hueco fotogenerados, fendmeno que limita el aprovechamiento
de las especies reactivas generadas durante el proceso fotocatalitico. Por ello, se han propuesto
diversas estrategias para mejorar su desempefio, entre ellas la formacion de heterouniones, el control
de la morfologia, la generacion de defectos cristalinos y la modificacion mediante metales nobles.

Entre los metales nobles empleados en la modificacion de semiconductores destacan Ag, Au, Pdy
Pt. En particular, el Pt actia como un cocatalizador que favorece la transferencia de electrones desde
la banda de conduccion del semiconductor hacia las nanoparticulas metalicas. Este fenomeno
disminuye la recombinacion de los pares electron-hueco y prolonga la vida 1til de las cargas
fotogeneradas, lo que incrementa la formacion de radicales hidroxilo (*OH) y de radicales
superoxidos (Oz¢"), principales responsables de la degradacion oxidativa del naranja de metilo. El
Pt ha sido ampliamente investigado en aplicaciones fotocataliticas relacionadas con la produccion
de hidrégeno debido a su capacidad para actuar como sitio de captura de electrones y favorecer la
separacion de cargas fotogeneradas (Garcia de la Cruz, 2016; Lakshmanareddy et al., 2019). Sin
embargo, el desempefio fotocatalitico de materiales modificados con Pt destinados a la degradacion
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de colorantes orgédnicos continua siendo objeto de estudio, ya que depende de factores como el
semiconductor empleado, el método de sintesis y las condiciones de operacion.

Ademas de la composicion quimica del material, la ruta de sintesis desempefia un papel
determinante en las propiedades estructurales y fotocataliticas de los semiconductores. En este
contexto, la mecanoquimica ha emergido como una alternativa eficiente para la obtencion de
materiales funcionales, ya que permite llevar a cabo reacciones en estado sélido con un consumo
minimo o nulo de disolventes, en concordancia con los principios de la quimica verde (Kanmaz et
al., 2023; Paneque-Quevedo, 2019). Entre las técnicas mecanoquimicas mas utilizadas, destaca la
molienda de alta energia (ball milling), que favorece la mezcla intima de los precursores mediante
impactos y esfuerzos de corte, lo que promueve modificaciones estructurales que pueden influir en
las propiedades finales de los materiales obtenidos (Amrute et al., 2021; Danielis et al., 2024).
Considerando que tanto la composiciéon quimica como la ruta de sintesis pueden influir en el
desempefio de un fotocatalizador, resulta de interés evaluar la actividad fotocatalitica de materiales
basados en TiO: y ZnO, modificados con Pt y sintetizados mediante mecanoquimica, bajo
condiciones experimentales equivalentes.

Por lo anterior, el presente trabajo tuvo como objetivo evaluar la actividad fotocatalitica de los
materiales Pt/TiO: y Pt/ZnO sintetizados mediante mecanoquimica mediante la degradacion de
naranja de metilo como compuesto modelo bajo irradiacion UV en un fotorreactor. Con ello, se
busca aportar informacion sobre el comportamiento fotocatalitico de ambos materiales, obtenidos
mediante la misma ruta de sintesis y evaluados bajo condiciones experimentales equivalentes.

Materiales y Métodos
Materiales y reactivos

Se empleo didxido de titanio (TiO2, marca: Fermont), 6xido de Zinc (ZnO, marca: Jalmex) y
acetilacetonato de platino (II) (Pt(acac),, marca: Sigma - Aldrich) como precursores para la sintesis
de los catalizadores. Durante la sintesis se emplearon etanol y agua desionizada como medio para
la molienda asistida por liquido.

La actividad fotocatalitica de los materiales se evalud utilizando naranja de metilo (MO, marca:
Sigma - Aldrich) como contaminante modelo. Las soluciones se prepararon con agua desionizada y
la concentracion residual del colorante se determin6 mediante espectrofotometria UV-Vis.

Sintesis de los catalizadores
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Los materiales modificados con Pt se sintetizaron mediante un procedimiento mecanoquimico
basado en el protocolo reportado por (Agrelo-Lestdn et al., 2025), conservando el contenido
nominal de Pt (0.33 % en peso) y escalando cuatro veces las cantidades de reactivos para obtener
una mayor cantidad de material, de acuerdo con los requerimientos experimentales del presente
estudio. Para la sintesis de Pt/TiO; se colocaron 1.462 g de TiO, y 0.01 g de acetilacetonato de
platino (Il) [Pt(acac)z] en un reactor de zirconio de 25 mL, junto con 16.5 g de bolas de zirconio de
8 mm de diametro. Con el propdsito de favorecer la interaccién entre los precursores durante la
molienda, se empled la técnica de Liquid-Assisted Grinding (LAG), adicionando 400 pL de etanol y
400 plL de agua destilada como agentes auxiliares.

El proceso de molienda se llevd a cabo en un molino de bolas a una frecuencia de 28 Hz durante
40 minutos. Posteriormente, el contenido se transfirid a otro recipiente para realizar tres ciclos de
lavado, cada uno consistente en la adicidon de 10 mL de etanol, seguida de 20 minutos de agitacion
y 15 minutos de centrifugacién. Tras los lavados, el material se secé en una mufla a 100 °C
durante 24 horas. Finalmente, se recuperé en capsulas de porcelana para completar un
tratamiento térmico de 6 horas a 400 °C. Una vez concluido este proceso, la muestra se almacend
en viales para su uso posterior.

La sintesis del material Pt/ZnO se realizd siguiendo el mismo procedimiento experimental,
sustituyendo tnicamente el TiO: por ZnO como semiconductor de partida.

Sistema fotocatalitico experimental

Las corridas fotocataliticas se realizaron en un sistema de reaccion fotocatalitica de fabricacion
propia, constituido por un reactor cilindrico de vidrio de borosilicato con una capacidad de 500 mL,
colocado sobre una parrilla de agitacion para mantener la suspension homogénea del fotocatalizador
durante todo el proceso experimental. El reactor se instalo en el interior de una camara de reaccion
revestida con material reflectante para favorecer el aprovechamiento de la radiacion incidente.

El sistema de irradiacion estuvo conformado por dos lamparas UV de 15 W con una longitud de
onda de emision de 365 nm, colocadas paralelamente en la pared posterior de la camara de reaccion,
y una lampara UV sumergible de 7 W instalada directamente en el interior del reactor. Esta
configuracion permitio6 irradiar simultdneamente la suspension desde el exterior y el interior del
reactor durante las corridas fotocataliticas.

Todos los ensayos se realizaron a temperatura ambiente y sin emplear un sistema de enfriamiento.
La configuracion del sistema de reaccion fotocatalitica utilizado en este estudio se ilustra en la
Figura 1.
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Figura 4. Sistema de reaccion fotocatalitica empleado en este estudio: (a) esquema del montaje
experimental y (b) fotografia del sistema utilizado durante las corridas fotocataliticas.

Corridas fotocataliticas

La actividad fotocatalitica de los materiales Pt/TiO. y Pt/ZnO se evalu6 mediante ensayos de
degradacion de naranja de metilo (MO); en cada experimento se utilizaron 100 mL de soluciéony 10
mg de fotocatalizador, con agitacidon continua durante todo el ensayo. Las pruebas se realizaron en
el sistema de reaccion fotocatalitica descrito en el apartado anterior bajo irradiacion UV.

Como primera etapa, ambos fotocatalizadores se evaluaron bajo las mismas condiciones
experimentales durante 180 min, con el proposito de comparar su desempefio fotocatalitico a
diferentes concentraciones iniciales de naranja de metilo (20, 25 y 30 ppm). Durante cada corrida
experimental se recolectaron alicuotas de 10 mL a intervalos de 30 min para el seguimiento de la
degradacion del colorante.

Con base en los resultados obtenidos en la primera etapa, se selecciono la concentracion inicial que
representa la mayor carga del contaminante (30 ppm) para evaluar la influencia del tiempo de
reaccion sobre el desempefio fotocatalitico. Para ello, las corridas se prolongaron hasta 360 min,
manteniendo las mismas condiciones experimentales y realizando muestreos durante las primeras 3
horas cada 30 min y, posteriormente, cada hora.

Las muestras obtenidas fueron centrifugadas para separar el fotocatalizador en suspension.
Posteriormente, el sobrenadante se diluy6 en una proporcion 1:10 y la concentracion residual de
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naranja de metilo se determind mediante espectrofotometria UV-Vis a 466 nm. El porcentaje de
degradacion fotocatalitica se calculd mediante la siguiente ecuacion:

Degradacion (%) = % x 100
0

(1)

Donde Cyes la concentracion inicial de naranja de metilo y C,es la concentracion del colorante en el
tiempo.

Resultados y discusion
Comparacion del desemperio fotocatalitico de Pt/TiO:y Pt/ZnO en funcion de la concentracion

La influencia de la concentracion inicial de naranja de metilo sobre la actividad fotocatalitica de los
materiales Pt/TiO2 y Pt/ZnO se evalu6 a 20, 25 y 30 ppm durante 180 min de irradiacién UV. La
comparacion del porcentaje de degradacidon alcanzado por ambos fotocatalizadores bajo estas
condiciones se muestra en la Figura 2.

En términos generales, ambos materiales mostraron actividad fotocatalitica; sin embargo, la
concentracion inicial del colorante influyé de manera distinta en su desempefio. El fotocatalizador
Pt/Ti0: presentd su mayor porcentaje de degradacion a una concentracion inicial de 30 ppm,
alcanzando 57.70 %, mientras que Pt/ZnO mostrd su mejor desempefio a 20 ppm, con 50.26 %.
Estos resultados evidencian que el incremento de la concentracion inicial favorecid el
comportamiento fotocatalitico de Pt/TiO: bajo las condiciones evaluadas, mientras que en Pt/ZnO
no se observo una tendencia similar.

Al comparar ambos fotocatalizadores, se observo un comportamiento semejante a una concentracion
inicial de 20 ppm; sin embargo, conforme la concentracion aumentd, las diferencias entre ambos
materiales fueron mas evidentes. A 25 y 30 ppm, Pt/TiO: presentd porcentajes de degradacion
mayores que Pt/Zn0O, lo que sugiere que la concentracion inicial del contaminante influye de manera
distinta en la respuesta fotocatalitica de ambos materiales bajo las condiciones experimentales
empleadas.
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Figura 5. Comparacion entre Pt/TiO2 y Pt/ZnO a 20, 25 y 30 ppm durante 180 min

Efecto del tiempo de irradiacion en la degradacion de naranja de metilo

La degradacion fotocatalitica de naranja de metilo aument6 a medida que transcurria el tiempo de
irradiacidén en ambos materiales; no obstante, Pt/Ti0O2 alcanzo6 porcentajes de degradacion superiores
a los de Pt/ZnO durante la mayor parte del ensayo, como se observa en la Figura 3. En ambos casos
se registrd un incremento gradual del porcentaje de degradacion, lo que indica que la reaccion
fotocatalitica permanecio activa durante todo el periodo experimental.

Al finalizar los 360 min de irradiacion, el material Pt/TiO: alcanz6 un porcentaje de degradacion de
76.24 %, mientras que Pt/ZnO obtuvo 64.86 % bajo las mismas condiciones experimentales. Con el
transcurso del tiempo de reaccion, la diferencia entre ambos fotocatalizadores se hizo mas evidente,
ya que Pt/TiO2 mantuvo porcentajes de degradacion superiores durante el periodo de evaluacion.

El incremento continuo de la degradacion en ambos materiales sugiere que el proceso fotocatalitico
permanecid activo durante todo el periodo de evaluacion, sin alcanzar un comportamiento estable
al finalizar las seis horas de irradiacion. Este resultado indica que el tiempo de reaccion es un factor
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importante para favorecer la degradacion de naranja de metilo en las condiciones experimentales
empleadas.
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Figura 6. Cinética de degradacion de Pt/TiOz y Pt/ZnO a 30 ppm durante 360 min de reaccion

Los resultados obtenidos coinciden con estudios previos en los que la modificacion de TiOz y ZnO
con Pt increment¢ la actividad fotocatalitica durante la degradacion de naranja de metilo. En dichos
estudios, la mejora del desempefio se relaciond con una menor recombinacién entre los pares
electron-hueco y una separacion mas eficiente de las cargas fotogeneradas, lo que favorecid el
desarrollo de las reacciones fotocataliticas (Jaramillo-Péez ef al., 2018; Nhu & Nguyen, 2025).

El comportamiento diferencial observado con ambos catalizadores puede atribuirse a sus
propiedades electronicas. En TiO:, el incremento de la concentracion inicial de naranja de metilo
favorecio la interaccion entre el contaminante y los sitios activos disponibles, permitiendo un mayor
aprovechamiento de las especies reactivas generadas durante la irradiacion, a diferencia del Pt/ZnO,
donde el aumento de la concentracion inicial probablemente incrementd la competencia por los
radicales hidroxilo y otras especies oxidantes disponibles, lo que limitd la velocidad de degradacion.
Este comportamiento evidencia que la respuesta fotocatalitica depende no sélo de la cantidad de
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contaminante presente, sino también de la naturaleza del semiconductor y de la interaccion metal-
soporte (Angel-Hernandez et al., 2021).

La actividad fotocatalitica de los catalizadores demuestra el potencial de la sintesis por
mecanoquimica como estrategia sostenible para la preparacion de materiales funcionales. A
diferencia de métodos convencionales como la sintesis hidrotermal, solvotermal o la impregnacion
himeda, la molienda de alta energia permite incorporar el Pt sobre los semiconductores utilizando
cantidades minimas de solventes y reduciendo significativamente el numero de etapas
experimentales. Estas caracteristicas reducen la generacion de residuos liquidos y simplifican el
proceso de sintesis, lo que se alinea con los principios de la quimica verde.

Conclusiones

Se sintetizaron con éxito los fotocatalizadores Pt/TiO2 y Pt/ZnO mediante mecanoquimica y se
evalud su actividad fotocatalitica para la degradacion de naranja de metilo bajo irradiacion UV.
Ambos materiales mostraron actividad fotocatalitica; sin embargo, Pt/TiO. alcanzé el mayor
porcentaje de degradacion (76.24 %), mientras que Pt/ZnO obtuvo 64.86 % bajo las condiciones
experimentales evaluadas. Asimismo, el incremento del tiempo de irradiacion favorecio la
degradacion de naranja de metilo en ambos sistemas, observandose un mejor desempefio
fotocatalitico con Pt/TiO..

La sintesis mecanoquimica permitio obtener fotocatalizadores activos para la degradacion de
naranja de metilo. Los resultados obtenidos aportan informacion sobre el comportamiento
fotocatalitico de los sistemas Pt/TiO: y Pt/ZnO sintetizados mediante la misma ruta y evaluados
bajo condiciones experimentales equivalentes, lo que constituye una base para futuras
investigaciones orientadas a optimizar las condiciones de sintesis y profundizar en los mecanismos
que rigen su actividad fotocatalitica.
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Estudio del perfil de metabolitos de variedades de maices nativos por
espectrometria de masas de ultra alta resolucion

Jestis Emanuel Rodriguez Sanchez!, Carlos Yamel Gémez Cruz?, Gerardo C. Noriega Altamirano®”, José Javier
Castro Arellano®, Gustavo G. Medina Mendoza?, Yair Cruz Narvaez**

Mesa 4. Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Los maices nativos mexicanos presentan variacion agrondémica y quimica que puede aprovecharse
para reconocer materiales productivos y metabolitos de posible interés nutracéutico. El objetivo de
este trabajo fue comparar el rendimiento agronémico estimado de ocho poblaciones de maiz nativo e
identificar sefiales putativamente anotadas como compuestos asociados en la literatura con actividad
antioxidante. Se estudiaron 39 muestras que componen a las 8 variedades. El rendimiento se estimo
a partir del peso de grano por mazorca, el nimero de mazorcas por planta y la densidad de siembra.
Los granos molidos se sometieron a extraccion metanol-acuosa y los extractos se analizaron por
infusion directa con ionizacion por electrospray acoplada a un espectrometro de masas en polaridades
positiva y negativa. Para la tabla comparativa se priorizaron sefiales detectadas en al menos 60 % de
las réplicas bioldgicas de cada poblacion. Las variedades CEE y PO#U presentaron los mayores
rendimientos estimados, con 10.84 y 10.05 ton/ha, respectivamente, seguidos de OPR con 8.19
ton/ha. Todas las poblaciones presentaron sefiales de interés; OPR mostrd el mayor nimero de
anotaciones consistentes entre ambas polaridades. Los resultados indican que el rendimiento y la
amplitud del perfil de metabolitos representan atributos complementarios.

Palabras clave: maiz nativo; rendimiento agrond6mico; metaboldmica; actividad antioxidante.

Abstract

Mexican native maize exhibits agronomic and chemical variation that can be used to identify
productive materials and metabolites of potential nutraceutical interest. The objective of this study
was to compare the estimated agronomic yield of eight native maize populations and to identify
signals tentatively annotated as compounds associated in the literature with antioxidant activity. A
total of 39 samples representing the eight populations were studied. Yield was estimated from grain
weight per ear, number of ears per plant, and planting density. Ground kernels were subjected to
methanol-water extraction, and the extracts were analyzed by direct infusion electrospray ionization
mass spectrometry in positive and negative ionization modes. For the comparative table, signals
detected in at least 60% of the biological replicates within each population were prioritized. CEE and
PO#U showed the highest estimated yields, with 10.84 and 10.05 t/ha, respectively, followed by OPR
with 8.19 t/ha. All populations presented signals of interest, while OPR showed the highest number
of consistent annotations across both ionization modes. These results indicate that yield and
metabolite-profile breadth represent complementary attributes.
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Introduccion

El maiz (Zea mays L.) constituye un alimento bésico y un recurso agricola de gran relevancia para
Meéxico. La diversidad de los maices nativos se manifiesta en rasgos de mazorca, pigmentacion,
adaptacion local, rendimiento y composicion quimica, por lo que su caracterizacion puede contribuir
tanto a su aprovechamiento productivo como a la conservacion de la diversidad biologica y
alimentaria (Ranum et al., 2014; Galvez Ranilla, 2020; Ku Pech et al., 2026).

Ademas de sus componentes mayoritarios, el grano contiene fenoles, flavonoides, antocianinas,
carotenoides y otros metabolitos especializados. Diversos trabajos han mostrado que la concentracion
y composicion de estas sustancias varian entre genotipos, colores de grano y productos derivados, y
que los extractos de maices pigmentados pueden presentar actividad antioxidante en ensayos
quimicos (Adom & Liu, 2002; Lépez-Martinez et al., 2009; Zili¢ et al., 2012; Blanch et al., 2023;
Feregrino-Pérez et al., 2024).

El procesamiento también modifica la retencion y disponibilidad de los compuestos fenolicos. La
nixtamalizacion, la extrusion y la elaboracion de masa o tortilla pueden alterar los perfiles
fitoquimicos y la capacidad antioxidante medida experimentalmente (De la Parra et al., 2007; Mora-
Rochin et al., 2010; Lopez-Martinez et al., 2011; Aguayo-Rojas et al., 2012; Méndez-Lagunas et al.,
2020). En maices morados, azules y rojos se han descrito perfiles de antocianinas, 4cidos fendlicos y
flavonoides relacionados con estas propiedades (Cevallos-Casals & Cisneros-Zevallos, 2003;
Pedreschi & Cisneros-Zevallos, 2007; Lao et al., 2017; Urias-Lugo et al., 2015; Hernandez et al.,
2018; Loarca-Pina et al., 2019; Zhu, 2018).

La metaboldmica no dirigida permite registrar numerosas sefiales de manera simultdnea y comparar
huellas quimicas complejas (Fiehn, 2002; Patti et al., 2012; Johnson et al., 2016). La espectrometria
de masas con resonancia ciclotronica de iones por transformada de fourire ( FT-ICR-MS) ofrece ultra
alta resolucion y elevada exactitud de masa para estudiar mezclas vegetales complejas (Maia et al.,
2023). No obstante, una coincidencia de masa no confirma por si sola una estructura; por ello, las
asignaciones deben comunicarse como anotaciones putativas cuando no se dispone de MS/MS y
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estandares auténticos (Kind & Fiehn, 2006; Sumner et al., 2007; Creek et al., 2014; Schymanski et
al., 2014; Blazenovi¢ et al., 2018; Schrimpe-Rutledge et al., 2016).

El objetivo de este trabajo fue comparar el rendimiento agronémico estimado de ocho poblaciones de
maiz nativo mexicano e identificar, mediante espectrometria de masas de ultra alta resolucion, sefiales
putativamente anotadas como metabolitos asociados en la literatura con actividad nutracettica que
ayuden a la salud .

Materiales y Métodos

Se estudiaron 39 muestras independientes pertenecientes a las poblaciones CAE, CEE, BN, PO#U,
PO#M, OPR, ZCS y ZCO (Cuadro 1).

Cuadro 1. Codificacion y listado de materiales utilizados en el trabajo.

Clave Descripcion Procedencia reportada |n

CAE Azul Chalquetio Estado de México |5

CEE Cacahuazmtle de Estado de México |5
Ecatzingo

BN Pepitilla Morelos 5

PO#U Pepitilla Morelos 5

PO#M Pepitilla Morelos 4

OPR Olot11'10 de Paso Real d Oaxaca 5
Sarabia

7C0 Zapalot'e Chico de El Oaxaca 5
Porvenir

7CS Zapalote Chico de Oaxaca 5
Ixtaltepec

Se analizaron cinco muestras por poblacion, excepto PO#M, con cuatro. Para cada material se
registraron caracteristicas de la mazorca y del grano. El rendimiento agronémico se estim6 mediante
la ecuacion:

PXNXD 1)

k= 1000 000

donde R es el rendimiento estimado de grano (ton/ha), P es el peso de grano por mazorca (g/mazorca),
N es el nimero promedio de mazorcas por plantay D es la densidad de siembra (plantas/ha). El factor
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1,000,000 convierte gramos por hectarea a toneladas por hectarea. Los valores se reportaron sin
correccion por humedad.

Iij 6
CPM-TIC;; = (er(n=1 ij> X 10

xij —X;

Z. . =
Las intensidades se normalizaron respecto a la corriente ionica total de cada muestra y se expresaron
como CPM-TIC (Counts Per Million- Total lon Current). Para el mapa de calor, las abundancias
medias por poblacion se estandarizaron mediante puntuaciones Z; los valores positivos indican
abundancias superiores a la media del metabolito y los negativos, abundancias inferiores.

Los granos se molieron y se prepararon extractos metanol-acuosos. Los extractos se analizaron por
infusion directa con ionizacion por electrospray acoplada a un espectrometro de masas, en polaridades
positiva y negativa. Los espectros se procesaron en MetaboScape v4.0 y las sefiales se compararon
con una base interna del laboratorio. Para la tabla por poblacion se priorizaron sefiales detectadas en
al menos 60 % de las réplicas biologicas. La normalizacion y el control de variaciones analiticas se
consideraron de acuerdo con recomendaciones generales para estudios metabolomicos (van den Berg
et al., 2006; Sangster et al., 2006; Dunn et al., 2011; Dunn et al., 2012; Wehrens et al., 2016;
Broadhurst et al., 2018).

Resultados y discusion
El rendimiento estimado vari6 entre 3.36 y 10.84 t/ha (Figura 1). CEE presento6 el valor mas alto

(10.84 t/ha), seguido de PO#U (10.05 t/ha) y OPR (8.19 t/ha). CAE alcanzo 5.43 t/ha; ZCS, 4.89 t/ha;
ZCO, 4.03 t/ha; PO#M, 3.53 t/ha; y BN, 3.36 t/ha.
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Rendimiento agronémico de ocho poblaciones de maiz nativo
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Estimacién: (granos/mazorca % pesofgrano x mazorcas/ha) + 1,000,000; sin correccién por humedad.

Figura 1. Rendimiento agronomico estimado de ocho poblaciones de maiz nativo.
Fuente: Elaboracion propia con base en el registro experimental.
La exploracion conjunta de ambas polaridades permitid recuperar sefiales de diferentes clases
quimicas. El cuadro 2 presenta una sola fila por poblacion y separa los compuestos observados en
modo negativo y positivo. En todos los materiales se conservaron anotaciones putativas asociadas en
la literatura con actividad antioxidante, aunque el numero y la identidad de las sefiales variaron entre
poblaciones.
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Cuadro 2. Compuestos con anotacion putativa asociados en la literatura con actividad
antioxidante, integrados por poblacion.

Variedad Polaridad negativa Polaridad positiva (=60 %) n(-)n (+)
CAE Kaempferol 3-rhamnosyl-(1—3)(4"'- Chakaflavonoside A; Di-4- 6 3
acetylrhamnosyl)(1—6)-glucoside; Peonidin coumaroylputrescine;
3-(6"-acetyl-glucoside); a,f3- Caffeoylferuloylspermidine

Dihydroxanthohumol; (7'R,8'R)-4,7'-Epoxy-
3’-methoxy-4',5,9,9'-lignanetetrol 9'-
glucoside; 3,4,5-trihydroxy-6-({7-oxo-7H-
furo[3,2-g]chromen-4-yl} oxy)oxane-2-
carboxylic acid; Noreugenin

CEE Kaempferol 3-rhamnosyl-(1—3)(4"'- Chakaflavonoside A; Di-4- 3 3
acetylrhamnosyl)(1—6)-glucoside; a,[3- coumaroylputrescine; 4-
Dihydroxanthohumol; 3,4,5-trihydroxy-6- coumaroylagmatine
({7-oxo-7H-furo[3,2-g]chromen-4-
yl}oxy)oxane-2-carboxylic acid

BN  Kaempferol 3-rhamnosyl-(1—3)(4"'- Chakaflavonoside A; Di-4- 5 3
acetylrhamnosyl)(1—6)-glucoside; a,B- coumaroylputrescine; 3,4-
Dihydroxanthohumol; (7'R,8'R)-4,7'-Epoxy- Hexahydroxydiphenoylarabinose
3’-methoxy-4',5,9,9'-lignanetetrol 9'-
glucoside; 3,4,5-trihydroxy-6-({7-oxo-7H-
furo[3,2-g]|chromen-4-yl} oxy)oxane-2-
carboxylic acid; Noreugenin

P0#U Kaempferol 3-rhamnosyl-(1—3)(4"'- Di-4-coumaroylputrescine; 6 2
acetylrhamnosyl)(1—6)-glucoside; a,B- Caffeoylferuloylspermidine
Dihydroxanthohumol; (7'R,8'R)-4,7'-Epoxy-
3’-methoxy-4',5,9,9'-lignanetetrol 9'-
glucoside; 3,4,5,6-Tetrahydroxyxanthone;
3.,4,5-trihydroxy-6-({7-oxo-7H-furo[3,2-
g|chromen-4-yl} oxy)oxane-2-carboxylic
acid; Noreugenin

P0#M  Kaempferol 3-rhamnosyl-(1—3)(4"'- Di-4-coumaroylputrescine; 4 2
acetylrhamnosyl)(1—6)-glucoside; a,f3- Caffeoylferuloylspermidine
Dihydroxanthohumol; (7'R,8'R)-4,7'-Epoxy-
3'-methoxy-4',5,9,9'-lignanetetrol 9'-
glucoside; 3,4,5-trihydroxy-6-({7-oxo-7H-
furo[3,2-g]chromen-4-yl} oxy)oxane-2-
carboxylic acid
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Variedad Polaridad negativa Polaridad positiva (=60 %) n(-)n (+)
OPR Amentoflavone; Kaempferol 3-rhamnosyl- Chakaflavonoside A; Americanin = 6 5
(1—-3)(4"-acetylrhamnosyl)(1—6)- B; Salvianolic acid C; Di-4-
glucoside; a,B-Dihydroxanthohumol; coumaroylputrescine;

(7R,8'R)-4,7'-Epoxy-3'-methoxy-4',5,9,9'- Caffeoylferuloylspermidine
lignanetetrol 9'-glucoside; 3,4,5-trihydroxy-
6-({7-oxo-7H-furo[3,2-g]chromen-4-

yl}oxy)oxane-2-carboxylic acid;

Noreugenin
ZCS Kaempferol 3-thamnosyl-(1—3)(4"- Americanin B; Salvianolic acid C; 5 3
acetylrhamnosyl)(1—6)-glucoside; a,[3- Di-4-coumaroylputrescine

Dihydroxanthohumol; (7'R,8'R)-4,7'-Epoxy-
3’-methoxy-4',5,9,9'-lignanetetrol 9'-
glucoside; 3,4,5-trihydroxy-6-({7-oxo-7H-
furo[3,2-g]|chromen-4-yl} oxy)oxane-2-
carboxylic acid; Noreugenin
7ZCO Kaempferol 3-rhamnosyl-(1—3)(4"'- Chakaflavonoside A; Americanin =~ 5 4
acetylrhamnosyl)(1—6)-glucoside; a,- B; Di-4-coumaroylputrescine;
Dihydroxanthohumol; (7'R,8'R)-4,7'-Epoxy- Caffeoylferuloylspermidine
3’-methoxy-4',5,9,9'-lignanetetrol 9'-
glucoside; 3,4,5-trihydroxy-6-({7-oxo-7H-
furo[3,2-g]chromen-4-yl} oxy)oxane-2-
carboxylic acid; Noreugenin
Fuente: Elaboracion propia a partir del procesamiento de los espectros. Se muestran senales
detectadas en al menos 60 % de las réplicas bioldgicas de cada poblacion. n (—) y n (+) indican el
numero de anotaciones en polaridad negativa y positiva, respectivamente.

Para complementar el nimero de anotaciones presentado en el Cuadro 2, se construy6 un mapa de
calor con las abundancias medias normalizadas de las principales sefiales metabolomicas. Esta
representacion permitid identificar en qué poblaciones cada sefial present6 una abundancia relativa
mayor o menor respecto de su comportamiento promedio entre los ocho materiales evaluados.
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Patrén relativo de abundancia de los metabolitos principales del Cuadro 2
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Figura 2. Patron relativo de abundancia de las principales seiiales metabolomicas del Cuadro
2 en ocho poblaciones de maiz nativo: A) polaridad negativa y B) polaridad positiva.
Fuente: Elaboracion propia a partir de las abundancias medias normalizadas mediante CPM-TIC.

Al integrar el criterio de consistencia, OPR reuni6 11 anotaciones (seis en polaridad negativa y cinco
en positiva), CAE nueve, BN y ZCO ocho, PO#U ocho, ZCS ocho, CEE seis y PO#M seis. Estos
conteos no representan concentraciones, sino la amplitud del conjunto de sefiales priorizadas. OPR
combin6 un rendimiento de 8.19 ton/ha con el mayor numero de anotaciones consistentes, mientras
que CEE y PO#U alcanzaron los rendimientos mas altos con conjuntos quimicos de menor o similar
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amplitud. Por tanto, el rendimiento y la composicion metaboldmica describieron atributos
complementarios y no una relacion directa de superioridad.

Entre las sefiales se encontraron derivados de kaempferol y peonidina, amentoflavona, xantonas,
lignanos, 4acido salviandlico C y fenolamidas como di-4-coumaroylputrescine 'y
caffeoylferuloylspermidine. La relevancia potencial de estas anotaciones no se limita a una actividad
antioxidante general. En estudios experimentales, compuestos fendlicos aislados del grano de maiz,
entre ellos peonidina-3-glucdsido, mostraron capacidad para neutralizar radicales e inhibir las
enzimas o-glucosidasa y xantina oxidasa, mecanismos investigados por su posible relacion con el
control de la glucosa posprandial y la formacion de acido urico, respectivamente (Nile & Park, 2014).
Asimismo, extractos de maiz azul y pigmentado ricos en antocianinas y acidos fenolicos han
presentado actividad antimutagénica y efectos antiproliferativos en lineas celulares de mama, higado,
colon y prostata; ademas, los compuestos fenolicos del maiz morado han sido estudiados por su
posible contribucion frente a alteraciones como obesidad, hiperglucemia, hipertension y
enfermedades cardiovasculares (Urias-Lugo et al., 2015; Lao et al., 2017; Loarca-Pifia et al., 2019).
Por otra parte, la amentoflavona ha mostrado actividades antioxidantes, antiinflamatorias,
neuroprotectoras y relacionadas con la regulacion metabodlica en estudios celulares y animales,
mientras que el acido salvianolico C ha reducido respuestas inflamatorias, estrés oxidativo y dano
celular en modelos experimentales (Yu et al., 2017; Duan et al., 2019). Diversas xantonas también
han mostrado actividad antiinflamatoria en modelos in vitro e in vivo (Feng et al., 2020). Estos
antecedentes respaldan el interés nutracéutico de las sefiales detectadas; sin embargo, no demuestran
que los maices estudiados prevengan o traten enfermedades, debido a que y no se realizaron ensayos
directos de actividad biologica, pero en la literatura especializada si se confirma estos efectos.

El mapa de calor mostrd patrones diferenciados de abundancia relativa entre las poblaciones. En
polaridad negativa, OPR destacd por amentoflavona y el lignano glucosilado; PO#U por el derivado
de kaempferol y la tetrahidroxixantona; y CAE por peonidina y noreugenina. En polaridad positiva,
OPR present6 valores elevados de chakaflavonosido A, Americanin B y acido salviandlico C,
mientras que BN, CEE, PO#U y ZCO destacaron por diferentes fenolamidas. En conjunto, los
resultados confirman que cada poblacién presentd un perfil quimico particular y que OPR reunid
varias sefiales relativamente abundantes en ambas polaridades.

Conclusiones

Las ocho poblaciones de maiz nativo presentaron diferencias descriptivas en rendimiento agronémico
estimado y en el conjunto de metabolitos anotados putativamente. CEE y PO#U alcanzaron los
mayores rendimientos, mientras que OPR reunié el mayor nimero de anotaciones consistentes entre
ambas polaridades. El mapa de calor permitio visualizar que cada poblacidon presentd un patron
particular de abundancia relativa y que OPR destacé por varias sefiales en ambas polaridades. Todas
las poblaciones conservaron sefales asociadas en la literatura con actividad antioxidante, lo que
evidencia una diversidad quimica distribuida entre los materiales. El rendimiento y la amplitud del
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perfil metabolomico deben considerarse atributos complementarios. La confirmacion de los
compuestos y de su actividad requiere de cuantificacion dirigida y ensayos de actividad antioxidante
directa.
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Caracterizacion de la composicion nutricional y capacidad antioxidante
de las flores de Opuntia albicarpa Scheinvar

Fabiola Angélica Lopez Huerta!, Gabriela Salazar Cervantes!, Abigail Ortiz
Mendoza?, Diana Guerra Ramirez!.

Mesa: 4. Nuevas perspectivas de Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

En este estudio se evaluaron las propiedades nutricionales y potencial antioxidantes de las
flores de Opuntia albicarpa Scheinvar, recolectadas en Actopan, Hidalgo, con base en su
consumo tradicional en la cocina mexicana, mediante andlisis proximal y la determinacion
de compuestos fenolicos y capacidad antioxidante mediante los ensayos FRAP y ABTS.

El analisis proximal reveld un alto contenido de cenizas (10.35%) y fibra cruda (23.12 %),
ademas de un contenido moderado de proteinas (9.3 %) y bajo de grasas (2.85 %), lo que
resalta su potencial como ingrediente funcional y nutracéutico. El extracto (base seca)
presento un contenido de fenoles totales de 20.59 + 2.41 mg GAE-g! y de flavonoides de
5.27 +0.41 mgEC-g', confirmando la presencia de metabolitos secundarios con reconocida
actividad antioxidante. La capacidad antioxidante fue elevada, con valores de 21110.44 +
1482.01 pmol ET-g! en el ensayo ABTS y 36066.48 + 2831.23 umol ET- g! en el ensayo
FRAP, lo que evidencia una importante capacidad para neutralizar radicales libres y reducir
agentes oxidantes. Estos resultados respaldan el potencial de las flores O. albicarpa como
fuente de compuestos bioactivos con aplicaciones en los ambitos alimentario.

Palabras clave: plantas silvestres comestibles, anélisis proximal, capacidad antioxidante

Abstract

This study evaluated the nutritional properties and antioxidant potential of Opuntia albicarpa
Scheinvar flowers, harvested in Actopan, Hidalgo, and traditionally consumed in Mexican
cuisine through proximate analysis and the determination of phenolic compounds and
antioxidant capacity using FRAP and ABTS assays. Proximate analysis revealed high ash
(10.35%) and crude fiber (23.12%) content, alongside moderate protein (9.3%) and low fat
(2.85%) levels, highlighting their potential as a functional and nutraceutical ingredient. The
extract (dry weight) showed a total phenolic content of 20.59 + 2.41 mg GAE-g" and a
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flavonoid content of 5.27 £ 0.41 mg CE-g', confirming the presence of secondary
metabolites with known antioxidant activity. Antioxidant capacity was high, with values of
21,110.44 +1,482.01 umol TE-g " in the ABTS assay and 36,066.48 +2,831.23 umol TE-g™*
in the FRAP assay, demonstrating a significant capacity to neutralize free radicals and reduce
oxidizing agents. These results support the potential of O. albicarpa flowers as a source of
bioactive compounds with applications in the food industry

Keywords: edible wild plants, proximal analysis, antioxidant capacity

'Departamento de Preparatoria Agricola, 2 Departamento de Fitotecnia, Universidad Auténoma Chapingo, km. 38.5
Carretera México-Texcoco, Texcoco, Estado de México, 56230, México.
Correos: flopezh@chapingo.mx, gsalazarc@chapigo.mx. dguerrar@chapigo.mx.

Introduccion

México es considerado un pais megadiverso, con mas de 25 000 especies de plantas
vasculares, muchas de ellas endémicas y de gran importancia ecoldgica, econdomica y
sociocultural (Sarukhan & Mainero, 2008). Una proporcion significativa de estas especies ha
sido utilizada tradicionalmente como alimento y constituye un recurso estratégico para la
seguridad alimentaria, la conservacion de la biodiversidad y el mantenimiento del patrimonio
biocultural. Sin embargo, su aprovechamiento sostenible depende tanto de la preservacion
del conocimiento tradicional como de la generacion de informacion cientifica que respalde
sus propiedades nutricionales y funcionales (Mateos-Maces et al., 2020).

Entre los recursos vegetales de mayor relevancia destacan las flores comestibles, utilizadas
desde la época prehispanica como parte de la gastronomia mexicana (Mulik et al., 2024). En
afos recientes, el interés por estas ha aumentada debido a su potencial como alimentos
funcionales y nutracéuticos. Ademas, las flores contienen diversos compuestos bioactivos,
como carotenoides, compuestos fendlicos, flavonoides, antocianinas, vitaminas, minerales y
aceites esenciales, asociados con una elevada capacidad antioxidante y multiples beneficios
para la salud (Fernandes et al., 2018; Stefaniak & Grzeszczuk, 2018). No obstante, la mayoria
de las flores comestibles silvestres se consumen unicamente de forma estacional y local, por
lo que aln existe informacion limitada sobre su composicion quimica, valor nutricional y
propiedades biologicas. Esta falta de conocimiento cientifico restringe su valorizacion y
aprovechamiento dentro de nuevos sistemas agroalimentarios (Sotelo et al., 2007).
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Dentro de este contexto, el género Opuntia Mill. (Cactaceae) representa uno de los recursos
vegetales mas importantes de las zonas aridas y semiaridas de México debido a su relevancia
ecoldgica, econdomica y alimentaria. Diversos estudios han demostrado que diferentes
estructuras de estas plantas contienen compuestos bioactivos con propiedades antioxidantes,
antiinflamatorias ¢ hipoglucemiantes, lo que ha incrementado el interés por su potencial
como alimento funcional (Reda & Atsbha, 2019). Sin embargo, las flores han sido menos
estudiadas que los frutos y cladodios, a pesar de evidencias recientes que destacan su elevado
contenido de compuestos fenolicos y flavonoides (Elouazkiti et al., 2024).

En el Valle del Mezquital, Hidalgo, las flores de Opuntia albicarpa Scheinvar forman parte
de la alimentacion tradicional; sin embargo, la informacidn sobre su composicion nutricional,
contenido de compuestos bioactivos y capacidad antioxidante continua siendo escasa. Por
ello, la presente investigacion tiene como objetivo evaluar estas propiedades y realizar un
analisis etnobotanico que contribuya a la preservacion, valorizacion y promocion del
consumo de este recurso como parte del patrimonio alimentario de México.

Materiales y Métodos
Material vegetal

Las flores de Opuntia albicarpa Scheinvar (Figura 1) fueron colectadas en mayo de 2026 en
Actopan, Hidalgo, Valle del Mezquital, Hidalgo, México (2066 msnm, N20° 18°.6.534”
W98° 54°31.158. Un ejemplar se identificé taxondmicamente, y se depositod en el Herbario-
Hortorio “JES” de la Universidad Auténoma Chapingo (nimero de registro 36168). Las
muestras fueron liofilizadas en un equipo Free Zone 2.5 Liter Benchtop marca LABCONCO.

Figura 7. Flores de Opuntia albicarpa Sheinvar
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Propiedades nutricionales

El andlisis proximal de las muestras, previamente liofilizadas y molidas se determind
mediante los métodos: de la AOAC (1990): cenizas totales (AOAC 923.03), proteina cruda
por el método de Kjeldhal (AOAC 981.10, 1981/955.04, factor de conversion de N x 6.25);
extracto etéreo, método de Goldfish y Fibra cruda por el método de Weende. Todas las
pruebas se hicieron por triplicado.

Propiedades antioxidantes

Cada muestra (0.2 g), previamente liofilizada y molida (Figura 2), se mezcl6 con 10 mL de
una disolucién metanol/agua 80 %. A esta disolucion se le ajust6 el pH a 3.0 con HC1 5 %
para posteriormente ser agitada en vortéx (1,000 rpm x 3 min), después se sonicéd (8890,
Cole-Parmer, Vernon Hills, Estados Unidos) (15 min) y se agit6 (150 rpm, 30 min).
Finalmente, se emple6 una centrifugadora (Frontier 5718R, Ohaus, Persippany, Estados
Unidos) para separar el sobrenadante (4000 rpm, 15 min). Este ultimo se afor6 a 10 mL con
la misma soluciéon de metanol/agua. Estos extractos se prepararon por triplicado y se
almacenaron en refrigeracion a 7 °C. A partir de estos extractos se hicieron las
determinaciones de contenido de fenoles totales, flavonoides, y la capacidad antioxidante.

Figura 8. Liofizacion de las flores de O. albicarpa Sheinvar
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La cuantificacion de capacidad antioxidante y el potencial nutracéutico se llevo a cabo
mediante las siguientes técnicas:

a) Cuantificacion de fenoles totales

Lo anterior se llevd a cabo por el método de Folin-Ciocalteu (Singleton & Rossi, 1965)
adaptado a microplacas. La curva patron se prepard con acido gélico (1.25 a 11.25 pg
AG/mL). Se mezclaron 25 pL de curva, extracto o blanco, 125 pL de agua, 20 uL de Folin-
Ciocalteu (1:10) y 30 uL de Na>COs al 20%. La mezcla se mantuvo en reposo durante 30
minutos en oscuridad, y posteriormente, se midi6 la absorbancia a 760 nm. Los resultados
fueron expresados como miligramos equivalentes de acido galico por gramo de base seca
(mg EAG-gbs™). La cuantificacién se realizé6 en un lector de microplacas de 96 pozos
(BioTek Systems Synergy 2), con mediciones por cuatriplicado.

b) Determinacion de flavonoides

Los flavonoides totales fueron determinados de acuerdo con el procedimiento Kubola and
Siriamornpun (2011) adaptado a microplacas. Se mezclaron 0.5 mL de extracto, 2.5 mL de
agua destilada y 0.15 mL de soluciéon de NaNO:> al 5%. Después de 6 minutos, se afiadieron
0.3 mL de AICI3-6H>0 al 10 %. La mezcla anterior se dejo reposar durante 5 minutos y
enseguida se anadio 1 mL de NaOH al 5%. La mezcla se agitd en vortéx (3000 rpm, 3 min).
Finalmente se transfirieron 200 pL. de cada muestra a los pozos de la microplaca y se midid
la absorbancia a 510 nm en un lector de microplacas. Las mediciones se hicieron por
cuadruplicado. Los resultados fueron expresados como miligramos equivalentes de catequina
por gramo de muestra en base seca (mgEC- gbs™).

c¢) Capacidad antioxidante, se evalud aplicando los ensayos FRAP y ABTS adaptados a
microplacas ambos utilizando Trolox.

Para el ensayo FRAP se utiliz6 el método descrito por Benzie & Strain (1996) adaptado a
microplacas. Se prepard la mezcla FRAP con solucion 10 mM de TPTZ (2,4,6-tripiridil-s
triazina), acido clorhidrico (HCI) 40 mM y una solucién 20 mM de clorato de hierro (III)
hexahidratado (FeCl; 6H20O). En cada pocillo de la microplaca se vertieron 60 puL. de agua
destilada, 20 pL del extracto de la muestra y 180 pL de la mezcla FRAP, se dejo reposar
durante 5 minutos y se ley6 la absorbancia a 595 nm. Los resultados obtenidos se expresaron
en micromoles equivalente de trolox por gramo de muestra en base seca (umol ET-gbs ).

Para el ensayo ABTS se utiliz6 el procedimiento de Re et al. (1999) adaptado a microplacas.
Con al menos 16 horas de anticipacion se prepard una mezcla con solucion 7.4 mM del
reactivo ABTS (2,2'-azino-bis-3-etilbenzotiazolina-6-sulfonico) con una dilucion de
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persulfato de potasio 2.6 mM (K>S>0s). Pasado el tiempo de incubacion se diluy6 la mezcla
para tener lista la solucion ABTS. En cada pocillo de la microplaca se vertieron 180 pL de
la solucion ABTS y 20 pL del extracto de la muestra, se dejo reposar durante 10 minutos y
se leyo la absorbancia a 734 nm. Para la determinacion de la capacidad antioxidante en ambos
casos se utiliz6 una curva de calibracion usando Trolox (4cido 6-hidroxi-2,5,7,8-
tetrametilcroman-2 carboxilico) en una solucion de 0.05 mg mL-1 tomando alicuotas de 50,
100, 150, 200, 300, 400, 500 y 600 uL llevados a un mL con agua destilada. Los resultados
obtenidos se expresaron en micromoles equivalente de Trolox por gramo de muestra en base
seca (umol ET-gbs 1).

Resultados y discusion

El andlisis proximal (Cuadro 1) mostré que las flores de Opuntia poseen un elevado
contenido de cenizas (10.35 = 0.07 %), lo que sugiere una importante riqueza mineral.
Asimismo, el contenido de fibra cruda (23.12+ 0.6 %) destaca su potencial como fuente de
fibra.

El contenido proteico (9.31 + 0.34 %) se encontrd dentro del intervalo reportado para
especies de Opuntia, mientras que el extracto etéreo (2.85 = 0.01 %) confirm¢ el carécter
bajo en grasa caracteristico de este género (Chahdoura,at al., 2024). En conjunto, estos
resultados indican que la mezcla evaluada presenta una composicion nutricional favorable,
caracterizada por un elevado aporte mineral y de fibra, atributos que, respaldan su potencial
aplicacién como ingrediente funcional y nutracéutico.

Cuadro 1. Analisis proximal y propiedades antioxidantes de las flores de

O. albicarpa Scheinvar

Analisis proximal Porcentaje (%) en base seca
Cenizas 10.35+0.07
Fibra cruda 23.12+0.6
Proteinas 9.30+0.34
Extracto etéreo 2.85+0.01

Propiedades antioxidantes

Contenido fenodlico total 20.59+2.41 mg EAG- gbs™!
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Flavonoides totales 5.27+0.42 mgEC- gbs™!
Ensayo FRAP 36066.48+2831 pmol ET- gbs™!
Ensayo ABTS 21110.44+1482 pmol ET- gbs™!

Datos expresados como medias + desviacion estdndar. n =3

Los compuestos fendlicos constituyen uno de los grupos de metabolitos secundarios mas
ampliamente distribuidos en el reino vegetal y son reconocidos por su elevada capacidad
antioxidante mediante diferentes mecanismos, en especies del género Opuntia se ha
documentado una amplia diversidad de estos compuestos. (Chahdoura et al., 2024).

Como se muestra en el Cuadro 1, el contenido de fenoles totales determinado mediante el
método de Folin-Ciocalteu fue de 20.59 + 2.41 mg EAG- gbs ! (miligramos equivalentes de
acido gélico por gramo de base seca), mientras que el contenido total de flavonoides fue de
5.27 £ 0.42 mgEC- gbs ' (miligramos equivalentes de catequina por gramo de muestra en
base seca). Estos resultados confirman la presencia de una cantidad importante de
compuestos fenolicos en el extracto de Opuntia albicarpa. Los flavonoides representaron
una fraccion relevante del contenido fendlico total, lo que sugiere que este grupo de
metabolitos contribuye significativamente al perfil fitoquimico del extracto. La presencia de
estos compuestos es consistente con el potencial bioldgico atribuido a las especies de
Opuntia, ya que los fenoles y flavonoides son ampliamente reconocidos por su capacidad
para actuar como agentes reductores, donadores de electrones y captadores de radicales
libres, contribuyendo asi a disminuir el estrés oxidativo (Rice-Evans et al., 1997).

Considerando la estrecha relacion entre el contenido de compuestos fenélicos y la capacidad
antioxidante, se evalu6 la actividad antioxidante del extracto mediante los ensayos ABTS y
FRAP.

El ensayo ABTS se fundamenta en la capacidad de los antioxidantes presentes en la muestra
para reducir el radical cation ABTS+*, provocando una disminucién de su absorbancia (Re et
al., 1999). El extracto de Opuntia albicarpa presentd una capacidad antioxidante de 21110.44
+ 1482 pmol ET- gbs !(micromoles equivalente de trolox por gramo de muestra en base
seca), valor que evidencia una elevada eficiencia para neutralizar radicales libres. Esta
actividad puede atribuirse, en gran medida, a la presencia de compuestos fenolicos y
flavonoides detectados en el extracto, aunque otros metabolitos antioxidantes presentes en la
matriz vegetal, como acido ascorbico, betalainas o carotenoides, también podrian contribuir
de manera sinérgica. En conjunto, estos resultados respaldan el potencial del extracto como
fuente natural de antioxidantes con posibles aplicaciones en las industrias alimentaria,
farmacéutica y nutracéutica.
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Por otra parte, el ensayo FRAP evalta la capacidad reductora de una muestra mediante la
conversion del complejo férrico (Fe*") a su forma ferrosa (Fe?"), reflejando el poder reductor
de los compuestos antioxidantes presentes (Benzie y Strain, 1996). En este estudio, el
extracto presentd una capacidad antioxidante de 36066.48 + 2831 pmol ET- gbs’!
(micromoles equivalente de trolox por gramo de muestra en base seca), valor superior al
obtenido mediante el ensayo ABTS. Esta diferencia es esperable, ya que ambos métodos se
basan en mecanismos de reaccion distintos y responden de manera diferencial a la
composicion quimica del extracto. El elevado valor obtenido mediante FRAP indica una
importante capacidad de transferencia electronica, caracteristica asociada principalmente a
los compuestos fenolicos. En consecuencia, los resultados de ambos ensayos confirman que
el extracto de Opuntia albicarpa posee un destacado potencial antioxidante, el cual guarda
concordancia con su contenido de fenoles y flavonoides y refuerza el interés por esta especie
como fuente de compuestos bioactivos con potencial funcional.

Conclusiones

Los extractos de flores de Opuntia albicarpa Scheinvar presentan un perfil nutricional y
fitoquimico de interés, caracterizado por un alto contenido de fibra y compuestos fendlicos,
especialmente flavonoides, asociados con una elevada capacidad antioxidante. Estos
resultados respaldan su potencial como fuente de compuestos bioactivos para el desarrollo
de alimentos funcionales y nutracéuticos, ademas de sustentar aprovechamiento y consumo
tradicional de esta especie en México.
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Efecto de Tratamientos por Calor-Humedad Sobre las Propiedades
Morfoldgicas, Hidrofilicas y de Empaste del Almidon de la Harina de
Name (Dioscorea rotundata)

Ana Luisa Paternina Contreras!, Ricardo David Andrade
Pizarro!, Jorge Antonio Figueroa Florez?

Mesa 4: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

El flame (Dioscorea spp.) es una fuente promisoria de harina para productos sin gluten; sin
embargo, sus limitadas propiedades fisicoquimicas restringen su aplicacion alimentaria. Una
alternativa para mejorarlas es el tratamiento por calor-humedad (HMT), que modifica la
estructura del almidon sin emplear agentes quimicos. El objetivo de este estudio fue evaluar
el efecto del HMT, utilizando diferentes fuentes térmicas, sobre las propiedades morfoldgicas,
hidrofilicas y de empastamiento del almidon de harina de fiame. La harina se obtuvo mediante
secado de los tubérculos con aire caliente (50 °C, 15 h), se hidraté a 25 % de humedad y se
sometio a HMT en horno (90 °C, 6 h), autoclave (120 °C, 20 min) y microondas (280 W, 5
min). Los granulos de almidon conservaron su morfologia general; no obstante, las muestras
tratadas en horno y autoclave presentaron superficies mas irregulares y desintegracion
parcial. La capacidad de absorcion de agua y la solubilidad no mostraron diferencias entre la
harina nativa y las tratadas en horno y autoclave, mientras que el tratamiento por microondas
las redujo en un 15,67 y 7,50 %, respectivamente. Todas las muestras modificadas
presentaron menor poder de hinchamiento. Las viscosidades maximas, de rompimiento y
retroceso disminuyeron, mientras que la temperatura de empastamiento aumentd, evidenciando
una mayor estabilidad térmica y menor tendencia a la retrogradacion. Estos resultados
demuestran que la fuente térmica determina la magnitud de las modificaciones inducidas por
el HMT y sugieren un alto potencial de la harina de iame modificada como ingrediente en
productos horneados sin gluten.

Palabras clave: autoclave, horno, microondas, modificacion fisica.
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Abstract

Yam (Dioscorea spp.) is a promising source of flour for gluten-free products; however, its

limited physicochemical properties restrict its use in food applications. One alternative for
improving these properties is heat-moisture treatment (HMT), which modifies the starch
structure without the use of chemical agents. The objective of this study was to evaluate the
effect of HMT, using different heat sources, on the morphological, hydrophilic, and pasting
properties of yam flour starch. The flour was obtained by drying the tubers with hot air (50
°C, 15 h), hydrated to 25% moisture content, and subjected to HMT in an oven (90 °C, 6 h),
an autoclave (120 °C, 20 min), and a microwave (280 W, 5 min). The starch granules retained
their general morphology; however, the oven- and autoclave-treated samples exhibited more
irregular surfaces and partial disintegration. Water absorption capacity and solubility showed
no differences between the native flour and the oven- and autoclave-treated samples, while
microwave treatment reduced them by 15,67% and

7,50%, respectively. All modified samples exhibited lower swelling capacity. The
maximum, break, and re-thickening viscosities decreased, while the paste-forming
temperature increased, indicating greater thermal stability and a lower tendency toward
retrogradation. These results demonstrate that the heat source determines the extent of the
modifications induced by HMT and suggest that modified yam flour has high potential as an
ingredient in gluten-free baked goods.

Keywords: autoclave, microwave, oven, physical modification.
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Introduccion

El fiame es un tubérculo rico en carbohidratos complejos, como el almidén y compuestos
bioactivos lo que lo convierte en un alimento clave para la seguridad alimentaria en
muchos paises y en una materia prima con alto potencial para la elaboracion de productos
sin gluten. Sin embargo, la harina de flame presenta limitaciones funcionales, como baja
solubilidad y estabilidad térmica y mecanica y alta tendencia a la retrogradacion, lo que
afecta la calidad del producto final (Itagi et al., 2023; Sahoo ef al., 2023).

Para superar estas limitaciones, desde la ciencia y tecnologia de alimentos se han
empleado diversos métodos de modificacion, entre los cuales se encuentran procesos
fisicos, quimicos y enzimaticos. Entre los métodos fisicos, los tratamientos hidrotérmicos,
particularmente el tratamiento de calor-humedad (HMT), ha sido ampliamente estudiado
como una alternativa de etiqueta limpia para inducir la reorganizacion estructural del
almidon. Este tratamiento modifica los materiales amildceos al calentarlos a temperaturas
superiores al punto de gelatinizacion (entre 80 y 120 °C) y con bajos niveles de humedad
(del 15 al 30 %) durante un periodo de tiempo variable que oscila entre 15 minutos y 16
horas. Estas condiciones de proceso determinan los cambios en las harinas, que incluyen
alteraciones en la morfologia, capacidad de hinchamiento, cristalinidad, gelatinizacion,
estabilidad térmica, retrogradacion, digestibilidad y propiedades de pasta, mejorando su
versatilidad y utilidad en la industria alimentaria (Schafranski et al., 2021).

Varios estudios han demostrado que el HMT modifica las propiedades térmicas, de
hidratacion y de empaste del almidon; favoreciendo el incremento de su estabilidad
térmica y aumentando la proporcion de almidon resistente (Paternina ef al., 2025; Khanh
et al., 2026). No obstante, la mayoria de las investigaciones se han centrado en un tinico
método de calentamiento, mientras que existe informacion limitada sobre el efecto
comparativo de diferentes fuentes térmicas, como horno, autoclave y microondas, sobre
las propiedades funcionales de la harina de fiame (Barua et al., 2021, 2022).

En consecuencia, este estudio plantea la hipodtesis de que el mecanismo de transferencia
de calor asociado a cada fuente térmica induce diferentes grados de reorganizacion
estructural del almidéon durante el HMT, generando cambios diferenciados en sus
propiedades morfologicas, hidrofilicas y de empaste. Por lo tanto, la presente
investigacion tuvo como objetivo evaluar el efecto de diferentes fuentes térmicas
empleadas durante el tratamiento por calor-humedad sobre las propiedades morfologicas,
hidrofilicas y de empaste del almidon de harina de fiame.
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Materiales y Métodos

Obtencion de harina de fiame: Los tubérculos de fiame (Dioscorea rotundata cv. Espino)
fueron proveidos por la Asociacion Nacional de Productores y Procesadores de Yuca
(ANPPY). Para la obtencion de la harina, los tubérculos seleccionados se pelaron, lavaron
y cortaron en tajadas de aproximadamente 2 mm de grosor, las cuales se sumergieron en
una solucién de acido acético al 2,5 % p/v durante 15 min para prevenir el pardeamiento
enzimatico. Las muestras se secaron en un horno con conveccion forzada (FD115,
BINDER, Germany) a una temperatura de 50 °C durante 15 h. Las muestras secas fueron
molidas en un molino multiusos (Tecnal, TE-631/4, Brasil) y tamizadas en una malla
Tyler No 80 (~180 pum). Las harinas obtenidas se empacaron en bolsas herméticas de
polietileno (Sefia et al., 2025).

Modificaciones por Calor/Humedad (HMT): La harina fue modificada con calor y
humedad empleando como fuentes de calor horno, autoclave y microondas siguiendo la
metodologia propuesta por Barua et al. (2022) con modificaciones en base a pre-ensayos
realizados. Inicialmente, muestras de 20 g de harina se hidrataron hasta alcanzar un
contenido de humedad del 25 % (p/p), posteriormente se depositaron en recipientes de
vidrio (250 mL), luego se sellaron y equilibraron a 4 °C durante 24 h. Finalmente las
muestras hidratadas se calentaron a 90 °C en un horno por conveccion forzada (FD115,
BINDER, Germany) durante 6 h; a 120 °C durante 20 min en una autoclave (modelo RA-
PC, Reico Equipment & Instrument Pvt. Ltd.) y a 280 W por 5 min en un microondas
domestico (MGEO7SEJ, GL, Sakai, Japon). Al final del proceso las muestras se secaron
a 40 °C durante 16 h, se molieron, tamizaron y almacenaron en bolsas herméticas de
polietileno.

Caracteristicas morfologicas: Para examinar la morfologia de los granulos de almidon de
las harinas, se usé un microscopio polarizado trinocular de luz polarizada y de campo
claro (Optika, B-383POL, Italia). Las microfotografias fueron adquiridas bajo campos de
luz clara y polarizada, con un aumento de 40X, usando una cdmara de alta resolucion de
10MP (Sefia et al., 2025).

Propiedades hidrofilicas: La capacidad de absorcion de agua (CAA) se determind por
centrifugacion, siguiendo la metodologia reportada por Arroyo ef al. (2023). El poder de
hinchamiento (PH) se midi6 suspendiendo 0,5 g de muestra en 12,5 mL de agua destilada
a 70°C, manteniendo la mezcla durante 30 min con agitaciéon manual cada 10 min. Luego,
la suspension se centrifugd a 3402 x g durante 15 min. El sobrenadante se seco en un
horno a 70 °C durante 16 h y se registraron los pesos tanto del precipitado como del
sobrenadante seco. La solubilidad en agua fria (SAF) se determin6 de acuerdo con el
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método descrito por Sefa et al. (2024). Se suspendieron 0,125 g de muestra en 12,5 mL
de agua destilada, se agitaron durante 5 min a 500 rpm y se centrifugaron a 3402 x g
durante 15 min. El sobrenadante se seco6 en una placa Petri a 110 °C durante 4 h y se
registré el peso final.

Propiedades de empastamiento: Los perfiles de viscosidad de las harinas, se analizaron
utilizando un reémetro (Anton Paar, MCR 302, Austria) equipado con una celda de
analisis de suspension de almidén (C-ETD160/ST) y un husillo de cuchillas (Anton Paar,
ST24-2D/2V/2V-30, Austria), siguiendo la metodologia descrita por Arroyo ef al. (2023).
Suspensiones de harinas al 8 % p/v se calentaron gradualmente a 50 °C durante 1 min,
luego la temperatura aument6 a 95 °C durante 7,5 min y se mantuvo estable durante 5
min. Luego, la temperatura disminuy6 a 50 °C durante 7,5 min y se mantuvo estable
durante 2 min. Se determinaron la temperatura de empaste, la viscosidad pico, viscosidad
de rompimiento y viscosidad de retroceso.

Analisis estadistico: Los resultados se expresaron como la media de tres replicas +
desviacion estandar. Suponiendo la normalidad de los datos, se verificd la homogeneidad
de las varianzas (p > 0,05) mediante la prueba de Levene. Posteriormente, se aplicé un
analisis de varianza (ANOVA) para comprobar si existian diferencias entre las muestras,
y se utilizé la prueba de Tukey (con un 95 % de confianza) para comparar las medias. Los
datos fueron procesados utilizando el software estadistico Statgraphics (Centurion XVI,
Statgraphics Inc., version XVI, USA).

Resultados y discusion

Morfologia y birrefringencia

La morfologia y birrefringencia de la harina nativa de fiame (sin tratamiento) y las
modificadas se muestran en la Figura. 1. En todas las muestras se observo como los granulos
de almiddn se encontraban atrapados en una estructura fibrosa, fenomeno caracteristico de
las harinas. Los granulos de almidon presentes en la harina de fiame exhibieron una forma
ovalada y poligonal, lo que concuerda con las caracteristicas granulométricas reportadas
para harina de fiame (Li ef al., 2019; Acevedo et al., 2025).

En los granulos de almidon nativo, se observaron superficies lisas y regulares. En las
harinas modificadas, la mayoria de los granulos de almidon de fiame conservaron las
morfologias observadas en el estado nativo. Sin embargo, después del HMT, mediante
horno y autoclave algunos granulos presentaron superficies irregulares y desintegracion
parcial, probablemente debido a la lixiviacion de amilosa durante el tratamiento
hidrotérmico (Zhang et al.,2019). Ademas, se evidenci6 que la autoclave indujo la creacion
de pequenas agrupaciones de granulos de almidon con compuestos no amildceos. Estos
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resultados también han sido reportados en granulos de almidon de harinas de frijol (Li et
al., 2024), arroz morado (Chuwech et al., 2023), arroz (Xiang et al., 2023), mijo (Kumar
et al.,2023) y cebada (Lv et al., 2022) tras la aplicaciéon de HMT.

Figura 1. Microfotografias de campo claro y luz polarizada en harina de fiame, en su
estado nativo y después de modificada. A, harina nativa de fame; B, harina modificada en
horno; C, harina modificada en autoclave; D, harina modificada en microondas.

Los granulos de almidon presentes en la harina de fame exhibieron un comportamiento
semicristalino tipico de los materiales amilaceos, evidencidandose bajo luz polarizada la
formacion de la cruz de malta, fendmeno denominado birrefringencia y es un indicador del
grado de orden en los granulos de almidon (Bertoft, 2018). Después del tratamiento en horno,
la cruz de malta permanecio visible en la mayoria de los granulos, lo que sugiere que el HMT
en horno promovié principalmente una reorganizacion molecular sin alterar
significativamente la arquitectura radial del granulo. Las muestras tratadas mediante
microondas conservaron una birrefringencia comparable a la observada en la harina nativa,
lo que indica que la orientacion de las dobles hélices permanecié practicamente inalterada;
mientras que en las muestras tratadas en autoclave se observo una disminucién en la
intensidad de la birrefringencia y una menor definicion de la cruz de malta en algunos
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granulos, indicando una alteracion parcial del orden interno, lo cual sugiere que la energia
térmica impartida a las cadenas de almidon en el centro del granulo aumenta su movilidad,
lo que resulta en una pérdida de la orientacion radial. Hallazgos similares fueron identificados
en harinas de fiame, batata, mijo y maiz modificadas mediante tratamientos hidrotérmicos
(Chung et al., 2009; Kumar ef al., 2023; Sefia et al., 2024).

Propiedades hidrofilicas

Las propiedades hidrofilicas de la harina nativa de fiame y las modificadas se presentan
en la Tabla 1. La CAA y la SAF de las harinas tratadas en horno y autoclave no
presentaron diferencias estadisticamente significativas (p > 0,05) con respecto a la harina
nativa; mientras que el tratamiento por microondas redujo la CAA en un 15,67 % y la
SAF en 7,50 % en comparacion con la muestra nativa, siendo la SAF de la harina tratada
por microondas significativamente inferior (p < 0,05) al de las harinas tratadas mediante
horno y autoclave. No obstante, todos los tratamientos disminuyeron el poder de
hinchamiento. Este comportamiento sugiere que el HMT favorecid una reorganizacion de
las cadenas de amilosa y amilopectina, fortaleciendo las interacciones intermoleculares y
restringiendo la expansion del granulo durante la hidratacion, siendo estos cambios mas
pronunciados al emplear como fuentes de calor el horno y la autoclave (Falade et al.,
2019; Barua et al., 2022). En harinas de trigo y arroz, tratadas en horno y microondas
también se evidenciaron disminuciones del PH y la SAF al ser comparadas con las harinas
nativas (Kunyanee ef al., 2022; Chuwech et al., 2023; Vicente et al., 2023).

Tabla 1. Propiedades hidrofilicas de harina nativa y modificadas de name.
Tratamientos CAA (%) SAF (%) PH (g/g)

Harina-Nativa 169,77 £ 0,34* 5,07 +0,33%® 3,38+0,02°
Harina-Horno 163,67 +£5,07* 6,11 £0,73* 2,87 +0,02°
Harina-Autoclave 164,88 3,58 6,05+ 0,24* 3,08 +0,03°
Harina-Microondas 143,16 + 6,28° 4,69 +0,38° 2,71 +0,01¢

Las medias con letra diferente en cada columna son significativamente diferentes (p < 0,05).

Propiedades de empastamiento

El mecanismo de transferencia de calor influy6 significativamente (p < 0,05) en los
parametros de empaste del almidon de la harina de fiame (Tabla 2). Las harinas
modificadas mostraron una disminucion de las viscosidades méxima, rompimiento y
retroceso y un aumento en la temperatura de empastamiento respecto a la harina sin tratar.
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Dichos cambios en funcion del HMT se han atribuido a una disminucién en la hinchazon
granular y la lixiviacién de amilosa y un aumento en las interacciones entre las cadenas
de almidén y la rigidez granular (Paternina et al., 2025). Resultados similares se
observaron en harinas de arroz, iame y batata tratadas con HMT (Asranudin et al., 2021;
Sun et al., 2022; Chuwech et al., 2023; Lee et al., 2024).

Tabla 2. Propiedades de empastamiento de harina nativa y modificadas de fiame

Tratamientos VM (cP) VRO (cP) VRE (cP) TP (°C)

Harina-Nativa 1343,67 +45,61* 1287,67 +£57,52* 1755,00 +45,30* 82,72 +0,40°

Harina-Horno 20,79 + 0,49°¢ -11,39 £ 0,66° 43,40 +1,72° 92,67 +0,10°
Harina-Autoclave 17,58 = 1,56° -2,77 £ 0,78° 19,51 £2,79° 87,57 +0,04°

Harina-Microondas 1230,67 +39,12° 76,33 £ 9,29 612,33 £39,55° 82,88 +0,32°

Las medias con letra diferente en cada columna son significativamente diferentes (p < 0,05).
TP: temperatura de empastamiento, VM: viscosidad maxima, VR: viscosidad de rompimiento, VA: viscosidad
de retroceso.

Al comparar las harinas modificadas, se evidencio que las diferencias observadas en las
propiedades hidrofilicas estuvieron estrechamente relacionadas con el comportamiento
de empaste. Las harinas tratadas mediante horno y autoclave presentaron una reduccioén
drastica de la viscosidad maxima, del rompimiento y del retroceso, acompafniada por un
incremento significativo en la temperatura de empastamiento (Figura 1). Estos resultados
indican que los granulos adquirieron una estabilidad mejorada bajo cizallamiento y
calentamiento prolongado, lo que lleva a la formacion de estructuras térmicamente mas
estables con una menor tendencia a la retrogradacion (Schafranski ef al., 2021).

Por el contrario, la harina tratada con microondas, bajo las condiciones empleadas,
permitio que los granulos mantuvieran gran parte de su capacidad de gelatinizacion.
Probablemente, el corto tiempo de exposicion y el calentamiento volumétrico
caracteristico de las microondas no fueron suficientes para favorecer una reorganizacion
extensa de las cadenas de almidon como ocurre durante tratamientos hidrotérmicos mas
prolongados (Vicente et al., 2026). Estas observaciones coinciden con Ilas
microfotografias obtenidas bajo luz polarizada, donde los granulos conservaron una
intensa birrefringencia y escasas alteraciones morfolégicas, indicando que bajo las
condiciones evaluadas el tratamiento por microondas no generé una reorganizacion
estructural comparable a la obtenida mediante horno o autoclave.
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Figura 2. Viscoamilogramas de harina nativa y modificadas de fiame.

Conclusiones

La aplicacion de calor-humedad mediante horno, autoclave y microondas, no altero la
morfologia de los granulos de almidon de la harina de fiame (Dioscorea rotundata), pero si
generd cambios en las propiedades de hidratacion y empastamiento; promoviendo el horno
y la autoclave una reorganizacion interna mas intensa del almidon, reflejado en sus menores
valores de viscosidades maxima, rompimiento y retroceso. Desde una perspectiva
tecnologica, las harinas modificadas presentan una retrogradacion reducida y mayor
estabilidad térmica, en comparacion a la harina nativa, lo que indica su potencial uso en el
desarrollo de productos sin gluten. El uso de microondas para el tratamiento térmico-hiimedo
es una alternativa interesante, ya que es un método muy rapido y seguro, en el que las
modificaciones se pueden realizar con un menor gasto energético.
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Optimizacion del tiempo de reposo en nixtamalizacion para preservar
compuestos bioactivos y la calidad tecnoldégica de tortillas de maiz
morado (Zea mays L.)

Veronica Virginia Tepixtle-Colohua*!;Leticia Garcia-Cruz?;Alma Leticia Saucedo-
Yaiiez’; Benito Reyes-Trejo*

Mesa: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global
Resumen

La nixtamalizaciéon de maices pigmentados puede disminuir el contenido de compuestos
bioactivos debido a la exposicion prolongada al medio alcalino durante el reposo del
nixtamal. El objetivo de este estudio fue evaluar el efecto del tiempo de reposo sobre la
conservacion de compuestos bioactivos y la calidad tecnoldgica de tortillas elaboradas con
maiz morado (Zea mays L.) de Ixtenco, Tlaxcala. Las poblaciones presentaron caracteristicas
fisicas adecuadas para la nixtamalizacion, con indices de flotacion entre 96.0 y 99.5 %. El
reposo de 2 h permitié obtener tortillas con mayor contenido de fenoles solubles (326.8 mg
EAF 100 g ms), antocianinas (46.1 mg ECy 100 g' ms) y mayor capacidad antioxidante
por FRAP (117.6 umol ET 100 g' ms) y ABTS (57.1 umol ET 100 g™! ms) que el reposo de
17 h (p < 0.05). Aunque el reposo prolongado incrementd la humedad del nixtamal y la
pérdida de solidos, no se observaron diferencias en el rendimiento ni en la resistencia a la
ruptura de las tortillas. La reduccion del tiempo de reposo constituye una estrategia
tecnologica para preservar el valor funcional del maiz morado de Ixtenco, Tlaxcala, sin
comprometer la calidad tecnoldgica de las tortillas, contribuyendo a la valorizacion de este
germoplasma nativo.

Palabras clave: antocianinas; capacidad antioxidante; compuestos fenolicos;
nixtamalizacion; tortillas.
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Abstract

Nixtamalization of pigmented maize may reduce the content of bioactive compounds due to
prolonged exposure to the alkaline medium during the steeping stage. The objective of this
study was to evaluate the effect of steeping time on the retention of bioactive compounds and
the technological quality of tortillas produced from purple maize (Zea mays L.) landraces
from Ixtenco, Tlaxcala, Mexico. The maize populations exhibited suitable physical
characteristics for nixtamalization, with flotation index values ranging from 96.0 to 99.5%.
A 2-h steeping time produced tortillas with higher total soluble phenolic content (326.8 mg
FAE 100 g' DM), anthocyanin content (46.1 mg C3GE 100 g' DM), and antioxidant
capacity determined by FRAP (117.6 umol TE 100 g*' DM) and ABTS (57.1 umol TE 100
g ' DM) than the 17-h treatment (p < 0.05). Although prolonged steeping increased nixtamal
moisture and solid losses, it did not affect tortilla yield or breaking strength. Reducing
steeping time represents an effective technological strategy to preserve the functional value
of purple maize from Ixtenco, Tlaxcala, without compromising tortilla technological quality,
thereby contributing to the valorization of this native germplasm and its use in the
development of traditional foods with added value.

Keywords: anthocyanins; antioxidant capacity; nixtamalization; phenolic compounds;
tortillas.

Introduccion

La nixtamalizacion es un proceso ancestral fundamental para la elaboracion de tortillas y
otros alimentos derivados del maiz, ya que mejora la calidad nutricional, tecnoldgica y
sensorial del grano mediante cambios fisicos, quimicos y estructurales inducidos por el
tratamiento alcalino (Serna-Saldivar, 2016). Sin embargo, las condiciones del proceso,
particularmente el tratamiento alcalino y el tiempo de reposo del nixtamal, pueden favorecer
la degradacion y pérdida de compuestos bioactivos presentes en maices pigmentados
(Hernandez-Martinez et al., 2016; Salinas-Moreno et al., 2017), reduciendo su potencial
funcional y antioxidante.

Entre los maices pigmentados, el maiz morado (Zea mays L.) destaca por su elevado
contenido de antocianinas y otros compuestos fenolicos (Mendoza-Mendoza et al., 2017;
Salinas-Moreno et al., 2021), metabolitos secundarios asociados con una elevada capacidad
antioxidante, asi como con efectos antiinflamatorios y vasoprotectores (Bhushan et al., 2024;
Feregrino-Pérez et al., 2024). Estos compuestos se localizan principalmente en el pericarpio
y la capa de aleurona (Petroni et al., 2014), y su concentracion depende del genotipo, las
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condiciones ambientales y el manejo postcosecha (Petroni et al., 2014; Salinas-Moreno et al.,
2021).

Diversos estudios han demostrado que durante la nixtamalizacion las antocianinas y otros
compuestos fendlicos son susceptibles a degradarse por efecto del pH alcalino y la
temperatura (Herndndez-Martinez et al., 2016; Salinas-Moreno et al., 2017). Ademas, estos
compuestos pueden difundirse hacia el nejayote durante el procesamiento (Salinas-Moreno
et al., 2017). Aunque estas pérdidas se atribuyen principalmente a la etapa de coccion, el
periodo de reposo constituye una fase critica, ya que durante este continda la penetracion del
hidroxido de calcio y la transferencia de masa desde el pericarpio hacia el medio alcalino,
favoreciendo la solubilizacion y degradacion de pigmentos (Herndndez-Martinez et al.,
2016). En consecuencia, la prolongacion del reposo puede disminuir la concentracion de
compuestos fenolicos y la capacidad antioxidante del producto final (Gaxiola et al., 2025).
A pesar de estos avances, existe informacion limitada acerca del efecto especifico del tiempo
de reposo durante la nixtamalizacion sobre la conservacion de compuestos bioactivos y la
calidad tecnoldgica de tortillas elaboradas con maices morados nativos de México. En
regiones como Ixtenco, Tlaxcala, el maiz morado representa un recurso genético y cultural
de gran valor; sin embargo, ain es necesario generar informacion que permita optimizar las
condiciones de procesamiento para maximizar la conservacion de sus propiedades
funcionales sin afectar la calidad del producto final (Gutiérrez-Cortez et al., 2016; Salinas-
Moreno et al., 2021).

Con base en lo anterior, el objetivo del presente estudio fue caracterizar la calidad fisica del
grano y evaluar el efecto del tiempo de reposo durante la nixtamalizacion sobre la
conservacion de compuestos bioactivos, la capacidad antioxidante y la calidad tecnologica
de tortillas elaboradas con maiz morado de Ixtenco, Tlaxcala, México.

Materiales y Métodos

Material Vegetal: Se utilizaron cuatro poblaciones de maiz morado (Zea mays L.) de laraza
Conico, provenientes de productores del municipio de Ixtenco, Tlaxcala, México,
correspondientes a la cosecha otofio 2024. Los experimentos se realizaron en el Laboratorio
de Calidad de Maiz del Campo Experimental Valle de México del Instituto Nacional de
Investigaciones Forestales, Agricolas y Pecuarias (INIFAP-CEVAMEX).

La calidad fisica del grano: La calidad fisica del grano se evalué mediante la determinacioén
del contenido de humedad (H), peso hectolitrico (PH), indice de flotacion (IF), peso de cien
granos (PCG) y composicion anatomica del grano, conforme a la Norma Mexicana NMX-
FF-034/1-SCFI-2020 (Secretaria de Economia, 2022).

La nixtamalizacion: Se realizé con 200 g de grano utilizando 0.7 % de hidréxido de calcio
(Sigma-Aldrich, USA), coccion durante 25 min y dos tiempos de reposo (2 y 17 h).
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Posteriormente, el nixtamal se lavo, molidé en un molino de piedras volcanicas (ME-25,
Arenas, México) y la masa se procesoé para elaborar tortillas en una tortilladora mecénica (V-
14 CR, Villamex, México). Se determinaron el rendimiento de nixtamal, masa y tortilla,
pérdida de solidos, y humedad, de acuerdo con la metodologia descrita por Salinas y Vazquez
(2006). La resistencia a la ruptura y la elongacion de las tortillas se evaluaron con un
texturometro CT3 (Brookfield Engineering Laboratories Inc., USA), siguiendo la
metodologia de Vazquez-Carrillo et al. (2024).

Determinacion de compuestos bioactivos y capacidad antioxidante: Los extractos
metanodlicos de grano y tortilla se obtuvieron utilizando metanol al 80 % acidificado con 1 %
de acido trifluoroacético (Sigma-Aldrich, USA). Todos los andlisis se realizaron por
triplicado. En los extractos se determinaron los fenoles solubles totales mediante el método
de Folin-Ciocalteu (Singleton y Rossi, 1965), expresando los resultados como mg
equivalentes de acido ferulico por 100 g de materia seca (mg EAF 100 g™' ms). El contenido
de antocianinas totales se cuantificO por espectrofotometria y se expres6 como mg
equivalentes de cianidina clorada por 100 g de materia seca (mg ECy 100 g' ms). La
capacidad antioxidante se evalué mediante los ensayos ABTS (Re et al., 1999) y FRAP
(Benzie y Strain, 1996), utilizando un espectrofotometro UV-Vis DU530 (Beckman Coulter
Inc., USA). Los resultados de ambos ensayos se expresaron como pumol equivalentes de
Trolox por 100 g de materia seca (umol ET 100 g™! ms).

Analisis estadistico: El experimento se establecid bajo un disefio completamente al azar con
arreglo factorial 2 x 4, donde los factores fueron el tiempo de reposo del nixtamal (2 y 17 h)
y el genotipo (cuatro poblaciones de maiz morado).Los datos se analizaron mediante un
analisis de varianza (ANOVA) y las medias se compararon con la prueba de Tukey (o =
0.05).

Resultados y discusion
Caracteristicas fisicas del grano

Las cuatro poblaciones de maiz morado presentaron diferencias significativas (p < 0.05) en
sus caracteristicas fisicas (Cuadro 1). El contenido de humedad oscild entre 10.1 y 12.6 %,
el peso hectolitrico (PH) entre 63.6 y 70.5 kg hL.™!, y el indice de flotacion (IF) entre 96 y
99.5 %, valores que corresponden a granos de endospermo predominantemente suave y se
encuentran dentro de los intervalos establecidos para maices destinados al proceso de
nixtamalizacion (Secretaria de Economia, 2022). Asimismo, se observaron diferencias en el
peso de cien granos (PCG) y en la composicion anatémica, reflejando la variabilidad genética
caracteristica de los maices nativos. Estas propiedades influyen en la absorcion de agua, la
transferencia de masa y el comportamiento del grano durante la nixtamalizacion (Salinas-
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Moreno et al., 2021). Esta variabilidad representa un recurso importante para el
aprovechamiento de maices pigmentados, ya que el genotipo es uno de los principales
factores que determina el contenido de compuestos fendlicos y la calidad del producto final
(Petroni et al., 2014).

Cuadro 1. Caracteristicas fisicas del maiz morado (Zea mays L.) cultivado en Ixtenco,

Tlaxcala.
Muestra H (%) PH((kghL™") PCG(g) IF (%)
IXTM1 10.15¢  66.72° 35.46¢ 99.002
IXTM2 12.23¢ 69.962 42.772 96.00°
IXTM3 12.652  63.62¢ 35.93¢ 99.502
IXTM4 10.45¢  70.502 39.78° 97.75%

H: humedad; PH: peso hectolitrico; PCG: peso de cien granos; IF: indice de flotacion. Medias
con distinta letra en la misma fila indican diferencias significativas (Tukey, P < 0.05).

Efecto del tiempo de reposo sobre los compuestos bioactivos y la capacidad antioxidante

El tiempo de reposo durante la nixtamalizacion afectd significativamente (p < 0.05) la
conservacion de los compuestos bioactivos y la capacidad antioxidante de las tortillas de
maiz morado (Cuadro 2). Las tortillas elaboradas con 2 h de reposo presentaron mayores
contenidos de fenoles solubles totales (326.8 mg EAF 100 g' ms), antocianinas (46.1 mg
ECy 100 g! ms) y mayor capacidad antioxidante determinada por FRAP (117.6 pmol ET
100 g ' ms) y ABTS (57.1 umol ET 100 g™' ms) respecto al tratamiento de 17 h.

Cuadro 2. Contenido de compuestos bioactivos en tortillas de maiz morado (Zea mays L.).
Fenoles solubles Antocianinas

Factor totales totales FRAP ABTS
Reposo
2h 326.82 46.12 117.6* 57.12
17h 234.6° 34.8° 76.4° 45.7°
Tortilla
IXTM1 283.1¢ 48.9 121.5% 72.22
IXTM2 202.24 35.24 60.1¢ 40.24
IXTM3 397.32 48 .4° 114.0° 56.2°
IXTM4 295.4° 38.7¢ 114.6° 48.7°

Medias que no comparten la misma letra entre columnas son estadisticamente diferentes
(Tukey, 0.05).
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Estos resultados indican que la prolongacion del tiempo de reposo favorece la difusion y
degradacion de compuestos fendlicos hacia el medio alcalino, debido a que durante esta etapa
continua la penetracion del hidroxido de calcio y la transferencia de masa a través del
pericarpio (Gutiérrez-Cortez et al., 2016). En concordancia, Salinas-Moreno et al. (2017)
demostraron que el incremento del tiempo de exposicion durante la nixtamalizacién ocasiona
mayores pérdidas de antocianinas por lixiviacion y degradacion quimica, mientras que
Hernandez-Martinez et al. (2016) reportaron una disminucion de la actividad antioxidante en
tortillas elaboradas con maices pigmentados sometidos a tratamientos alcalinos prolongados.
Estos hallazgos también coinciden con estudios recientes que destacan que las antocianinas
y los compuestos fendlicos constituyen los principales responsables de la capacidad
antioxidante del maiz morado y que su conservacion durante el procesamiento es esencial
para mantener el valor funcional del producto (Bhushan et al., 2024; Feregrino-Pérez et al.,
2024). Asimismo, Gaxiola et al. (2025) sefialaron que las condiciones de la nixtamalizacién
modifican la estabilidad y bioaccesibilidad de los compuestos fenolicos, por lo que la
optimizacioén del proceso representa una estrategia efectiva para incrementar el potencial
nutracéutico de las tortillas.

En conjunto, estos resultados demuestran que un tiempo de reposo de 2 h favorece la
conservacion de fenoles solubles, antocianinas y la capacidad antioxidante de las tortillas de
maiz morado, al reducir la exposicion prolongada del grano al medio alcalino. Esta estrategia
permite preservar el valor funcional del producto y potenciar el aprovechamiento
nutracéutico de los maices morados nativos.

Efecto del tiempo de reposo sobre la calidad tecnologica de las tortillas

Las variables de calidad tecnologica mostraron cambios menores respecto a los compuestos
bioactivos (Cuadro 3). El reposo de 17 h increment6 la humedad del nixtamal (49.34 %) y la
pérdida de sélidos (2.17 %) en comparacion con el reposo de 2 h. Este comportamiento puede
atribuirse a una mayor hidratacién del grano y a una mayor solubilizacion del pericarpio
durante el reposo prolongado, favoreciendo la difusion de so6lidos hacia el nejayote, como
consecuencia de la transferencia de masa que continiia después de la coccion (Gutiérrez-
Cortez et al., 2016).

Cuadro 3. Calidad de nixtamalizacidn y tortilla en maiz morado (Zea mays L.).

Pérdida Humedad (%) Rendimiento (kg/kg) Textura
Factor de Resistenci
solidos Nixtamal  Tortilla Nixtamal Tortilla esistencia
0 (N)
(%)
Reposo
2h 1.72b 43.77° 47.22° 1.58° 1.68* 1.62°
17h 2.17% 49.342 46.84% 1.75% 1.66% 1.73%
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Tortilla

IXTM1 1.96¢ 48.48% 46.86° 1.742 1.69° 1.31°
IXTM2 2.152 44 56 46.13° 1.58° 1.62¢ 1.892
IXTM3 2.00° 49.30° 46.81° 1.73% 1.64¢ 1.842
IXTM4 1.684 43.88° 48.322 1.61%° 1.73 1.68%

Medias que no comparten la misma letra entre columnas son estadisticamente diferentes

(Tukey, 0.05).
A pesar de ello, el rendimiento de tortilla (1.68 y 1.66 kg kg™' para 2 y 17 h, respectivamente)
y la resistencia a la ruptura no presentaron diferencias significativas entre tratamientos, lo
que indica que la reduccion del tiempo de reposo no compromete la calidad tecnoldgica del
producto final. Estos resultados concuerdan con lo descrito por Salinas y Vazquez (2006),
quienes seflalan que rendimientos superiores a 1.5 kg de tortilla por kilogramo de maiz y
bajas pérdidas de solidos son indicadores de una adecuada calidad nixtamalera. Asimismo,
Vézquez-Carrillo et al. (2024) reportaron que la optimizacién de las condiciones de
nixtamalizacion permite mantener la calidad fisica y textural de las tortillas elaboradas con
maices nativos.
Los resultados obtenidos indican que un tiempo de reposo de 2 h mantiene el rendimiento y
las propiedades tecnologicas de las tortillas en niveles comparables al proceso convencional,
al tiempo que reduce la duracion del proceso de nixtamalizacion. Esto representa una
alternativa tecnoldgica viable para incrementar la eficiencia del procesamiento de maiz
morado sin afectar la calidad del producto final.

Conclusiones

La reduccion del tiempo de reposo durante la nixtamalizacion a 2 h permitié conservar una
mayor cantidad de fenoles solubles, antocianinas y capacidad antioxidante, sin comprometer
el rendimiento ni la calidad tecnologica de las tortillas. Estos resultados demuestran que la
optimizacion del tiempo de reposo constituye una estrategia tecnoldgica eficaz para
incrementar el valor funcional de las tortillas elaboradas con maiz morado de Ixtenco,
Tlaxcala. Asimismo, evidencian el potencial de este germoplasma nativo como materia prima
para el desarrollo de alimentos tradicionales con mayor valor agregado, contribuyendo a su
valorizacién, aprovechamiento agroalimentario y conservacion como parte del patrimonio
biocultural de los maices nativos de México.
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Desarrollo de un MOF luminiscente de terbio para la deteccion selectiva
de glifosato en agua

Helen Paola Toledo Jaldin', José Isaac Ceron Ramirez?, Luis David Rosales Vazquez?,
Alejandro Dorazco Gonzalez?

Mesa: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

El uso extensivo de plaguicidas ha contribuido significativamente al incremento de la
productividad agricola; sin embargo, su presencia en cuerpos de agua representa un riesgo
para los ecosistemas y la salud humana. Entre ellos, el glifosato destaca por su amplia
utilizacion y su frecuente deteccion en matrices ambientales. En este trabajo se desarrolld
una nueva red metal-organica basada en acido piromelitico y terbio para la deteccion
selectiva de glifosato en solucion. El material fue sintetizado mediante el método solvotermal
y caracterizado mediante difraccion de rayos X de monocristal, microscopia electronica de
barrido y espectroscopia infrarroja, lo que confirmd la formacién de una estructura cristalina
previamente no reportada para la relacion ligante-metal empleada. La capacidad de deteccion
se evalué mediante espectroscopia de luminiscencia en una mezcla agua-etanol (20:80),
observandose una disminucion progresiva de la emision caracteristica del terbio a 545 nm a
medida que aumentaba la concentracion de glifosato. El material present6 una constante de
Stern—Volmer de 3.80 x 10* M y un limite de deteccion de 0.147 mg/L, lo que evidencia
una alta sensibilidad. Estudios complementarios sugieren que el glifosato interactua
directamente con el terbio, lo que favorece la desestabilizacion de la estructura. Los

140



- ' " e o 00 T
:

1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

resultados demuestran el potencial de este material como plataforma para el monitoreo
ambiental rapido y selectivo de glifosato.

Palabras clave: Herbicida glifosato, redes metal-organicas, MOF luminiscente, deteccion
de contaminantes, mecanismo de deteccion.
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Abstract

The extensive use of pesticides has significantly contributed to increasing agricultural
productivity; however, their presence in water bodies poses a risk to ecosystems and human
health. Among these compounds, glyphosate stands out due to its widespread use and
frequent detection in environmental matrices. In this work, a novel terbium-based metal—
organic framework constructed from pyromellitic acid was developed for the selective
detection of glyphosate in solution. The material was synthesized using a solvothermal
method and characterized by single-crystal X-ray diffraction, powder X-ray diffraction,
scanning electron microscopy, and infrared spectroscopy, confirming the formation of a
crystalline structure that has not previously been reported for the ligand-to-metal ratio
employed. The sensing performance was evaluated by luminescence spectroscopy in an
ethanol-water mixture (20:80), where a progressive decrease in the characteristic terbium
emission at 545 nm was observed as the glyphosate concentration increased. The material
exhibited a Stern—Volmer constant of 3.80 x 10* M and a detection limit of 0.147 mg/L,
demonstrating high sensitivity. Complementary studies suggest that glyphosate interacts
directly with terbium and promotes structural destabilization of the framework. These results
highlight the potential of this material as a platform for rapid, selective environmental
monitoring of glyphosate.

Keywords: Glyphosate herbicide, metal-organic frameworks, luminescent MOF,
contaminant detection, detection mechanism.

Introduccion

El incremento proyectado de la poblacion mundial y la creciente demanda de alimentos han
impulsado el uso intensivo de pesticidas en la agricultura (FAO, 2025). Entre estos
compuestos, los organofosforados representan una de las categorias mas utilizadas debido a
su eficacia en el control de malezas y plagas (Kumar et al., 2021). Dentro de este grupo, el
glifosato destaca como el herbicida méas empleado a nivel global, especialmente en cultivos
de maiz, soya y algodon (de Araujo et al., 2023). No obstante, diversos estudios han
documentado su persistencia ambiental y sus posibles efectos toxicos sobre la salud humana
y los ecosistemas, incluyendo dafos renales, alteraciones neurologicas y riesgos para
organismos acuaticos y terrestres (Rawat et al., 2023). Debido a ello, la deteccion rapida y
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confiable de glifosato en cuerpos de agua se ha convertido en una necesidad prioritaria para
el monitoreo ambiental y la proteccion de la salud publica.

Las técnicas convencionales para la determinacion de glifosato, como la cromatografia
liquida de ultra alta resolucion, la cromatografia de gases acoplada a espectrometria de masas
y la espectrofotometria UV-Vis, presentan ventajas analiticas importantes, pero también
limitaciones asociadas con altos costos operativos, requerimientos de personal especializado
y escasa aplicabilidad para analisis in situ (He et al., 2019; Arkan, Csampai and Molnar-Perl,
2016; Waiman et al., 2012). En respuesta a estas limitaciones, los sensores luminiscentes
basados en redes metal-organicas (L-MOFs) han emergido como una alternativa prometedora
debido a su alta sensibilidad, rapida respuesta y facilidad de implementacion (Cui et al., 2012;
Manna et al., 2025).

Los L-MOFs son materiales inteligentes capaces de modificar su respuesta luminiscente ante
diferentes estimulos externos. Esta respuesta puede manifestarse como un aumento de la
intensidad de emision (turn-on) o como su disminucidon o apagamiento (turn-off). Los
estimulos pueden ser de naturaleza fisica, como cambios de temperatura, o quimica, mediante
interacciones con determinadas especies o reacciones en el entorno del material. En
aplicaciones de deteccion de plaguicidas, el analito interactiia con la estructura del MOF, sus
centros metalicos o sus ligantes organicos (Figura 1), lo que provoca cambios en los procesos
de transferencia de energia y, en consecuencia, en la intensidad de la luminiscencia. Esta
variacidon puede emplearse como sefial analitica para identificar y cuantificar el
contaminante.

e
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: ,°,@'@“1 y ' W .0 ’ '
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Emision . ¥ ¥ ligandos Emision

Figura 1. Representacion esquematica del mecanismo de deteccion de plaguicidas
mediante un MOF luminiscente (L-MOF)
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El estado del arte reporta diversos L-MOFs empleados para la deteccion de glifosato. En un
estudio se desarrollo el MOF NH>-MIL-88B(Fe), mediante un método hidrotermal, formado
por acido 2-aminotereftalico y centros de Fe** con baja luminiscencia debido a un proceso de
transferencia electronica fotoinducida (PET) desde el ligante hacia los iones Fe**. En
presencia de glifosato, su grupo fosfato compite con los grupos carboxilato del ligante por la
coordinaciéon al hierro, debilitando la interaccion ligante-metal. Como consecuencia,
disminuye el PET y se recupera la emision del ligante a 450 nm (Adusumalli et al., 2023).

En otro trabajo se desarrolld el MOF de hierro amino-funcionalizado con rodamina B
incorporada (NH2-MIL-88(Fe)@RhBun), enlazado con Cu?**, para la deteccion rapida de
glifosato. En presencia de Cu?", las interacciones de Lewis provocaron el apagamiento de la
sefial de fluorescencia. Cuando se afiadi6 glifosato, la sefial volvid a encenderse debido a la
quelacion con Cu**y a las interacciones por puente de hidrogeno con NH>-MIL-88(Fe)@RhB
(Wan et al., 2022).

Un MOF de Cd(II), acido 2-amino-1,4-bencenodicarboxilico y 4,4’-azopiridina (Cd(NHa-
bdc)(azp)]-DMF) como sensor fluorescente en estado apagado mediante un proceso PET. La
estructura cristalina presenta una red tridimensional porosa doblemente interpenetrada, con
canales unidimensionales decorados con grupos amino y azo. E1 MOF presenta una deteccion
fluorescente visual tipo “turn-on” selectiva y sensible para glifosato. El mecanismo de
aumento de la fluorescencia se asocia con la inhibicion del proceso PET, inducida por la
disociacion de la estructura en presencia del analito (Wiwasuku et al., 2021).

En un estudio se sintetiz6 un MOF fluorescente de zirconio con ligantes mixtos de acido
tetrakis(4-carboxifenil)porfirina (TCPP) y 4cido 2-aminotereftalico (NH.-BDC)< que
permitié un cambio de color visible de rosa a azul. En este caso se soportd el material en una
plataforma portatil para la deteccion rapida de glifosato (Lu et al., 2025).

En otro trabajo se prepar6 una tira de prueba de fluorescencia acoplada a un MOF de bismuto
funcionalizado con grupos amino (NH:-Bi-MOF), enlazado con iones Cu?*', para la
visualizacién y determinacion répida de glifosato. El NH2-Bi-MOF present6 excelentes
propiedades fluorescentes, mientras que el i0n cobre, actuando como acido de Lewis, se
utilizé como agente apagador de la fluorescencia, constituyendo una plataforma prometedora
para la deteccion rapida in situ de glifosato (Wan et al., 2023).

Sin embargo, muchos de estos materiales presentan limitaciones en cuanto a su estabilidad
en medios acuosos o requieren etapas adicionales de funcionalizacion posteriores a la
sintesis. En este contexto, los MOFs basados en lantdnidos constituyen una alternativa
atractiva debido a su luminiscencia intrinseca y potencial estabilidad en agua. De hecho, hasta
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donde alcanza la revision bibliografica realizada, unicamente un MOF de terbio ha sido
reportado para la deteccion de glifosato, alcanzando limites de deteccion del orden
micromolar (Li et al., 2021). Por ello, el presente trabajo propone la sintesis hidrotermal de
un MOF basado en lantanidos utilizando exclusivamente agua como medio de reaccion
durante 24 horas, con el objetivo de desarrollar un material luminiscente estable y eficiente
para la deteccion de glifosato en medios acuosos, contribuyendo al desarrollo de herramientas
analiticas mas accesibles y sostenibles para el monitoreo ambiental.

Materiales y métodos

Todos los reactivos se adquirieron comercialmente y se utilizaron sin purificacion adicional.
Para la sintesis del material TbOMOF34 se emplearon TbCl3-6H>O (Aldrich, > 99.9 %), 4cido
piromelitico (Aldrich, >98 %), hidréxido de sodio, NaOH (Millipore, >98 %), metanol
(Tecsiquim, 99.8 %) y etanol (Tecsiquim, 99.8 %).

Los plaguicidas evaluados fueron captan (Supelco, 98%), carbofurano (Supelco, 99 %),
metalaxil (Supelco, 99 %), paration metilico (Supelco, 99%), atrazina (Supelco,99%), metil
paration (Supelco,98%), iprodione (Supelco, 99%), glifosato (Supelco, 96 %). La seleccion
de estos compuestos se realizo considerando su uso y relevancia como contaminantes
agricolas de interés en el Estado de México.

El material denominado TbMOF34 se obtuvo mediante sintesis hidrotermal seguida de una
modificacion post-sintética de un precursor constituido por terbio y acido piromelitico. Para
la sintesis, 20 mg de la sal de terbio y 19 mg de 4cido piromelitico se disolvieron en 20 mL
de agua. La mezcla se mantuvo bajo agitacion por 15 minutos y posteriormente se transfirio
a un reactor de acero inoxidable provisto de un recipiente interno de politetrafluoroetileno.

La reaccion hidrotermal se llevo a cabo a 120 °C durante 24 h. Después del enfriamiento
hasta temperatura ambiente, el producto obtenido se recuperd mediante filtracion, se lavo
con 5 ml de agua dos veces y se seco a 90 °C durante 2 h.

Posteriormente, el material precursor se sometié a una modificacion post-sintética mediante
un segundo tratamiento hidrotermal en presencia de una sal de terbio. Para ello se utilizaron
15 mg de sal de terbio, con 20 mg de TbMOF34 y 10 ml de agua. El pH se ajusté a 9 mediante
una solucion de NaOH de 0.01 mol L™'. La mezcla se trat6 hidrotermalmente a 120 °C durante
24 h. Finalmente, el s6lido denominado TbMOF34 se recuperd, se lavo con agua y seco a 90
°C por 5 h. El procedimiento general de sintesis y modificacion se presenta en la Figura 2.
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Los espectros de infrarrojo por transformada de Fourier (FTIR) se registraron entre 4000 y
600 cm™, empleando una celda ATR Pike acoplada a un espectrofotometro Tensor 27 FT-IR
(Bruker Optik GmbH, Ettlingen, Alemania).

Los patrones de difraccion de rayos X de polvo (PXRD) se obtuvieron utilizando un
difractometro D8 ADVANCE (Bruker AXS GmbH, Karlsruhe, Alemania), equipado con
radiacion Cu-Ka (A = 1.5418 A), en un intervalo de 20 = 5-50°.

Los datos de difraccion de rayos X de monocristal se recolectaron a 100 K en un
difractémetro Bruker APEX II CCD, utilizando radiacion Mo-Ka (A = 0.71073 A). Los
cristales se recubrieron con aceite de hidrocarburo, se montaron en un lazo de nylon y se
mantuvieron bajo una corriente fria de nitrégeno. Los datos se integraron con el programa
SAINT y se aplico una correccion de absorcion multibarrido mediante SADABS. La
estructura se resolvid por métodos directos y se refind por minimos cuadrados de matriz
completa sobre F? con SHELXL-2018, empleando la interfaz SHELXLE.

La morfologia superficial se estudié mediante microscopia electronica de barrido utilizando
un equipo JSM-6510LV (JEOL, Alemania), equipado con un espectrometro de dispersion de
energia de rayos X QUANTAX 200 (Bruker, Alemania). Antes del andlisis, las muestras se
recubrieron con una pelicula conductora de oro empleando un sistema de sputtering Denton
Vacuum Desk IV (Denton Vacuum, LLC, USA). Las micrografias se adquirieron a 20 kV.

Las propiedades fotoluminiscentes de TbMOF34 se evaluaron mediante un espectrofotometro
de fluorescencia Cary Eclipse (Agilent Technologies, Australia). Los espectros de excitacion
y emision se obtuvieron utilizando 240 nm como longitud de onda de excitacion y registrando
la emision en el intervalo de 450-650 nm.

Para evaluar la capacidad de TbMOF34 como sensor luminiscente, se prepararon
suspensiones del material a una concentracion de 2 mg en 5 mL de agua:etanol y se
mantuvieron bajo sonicacion durante 30 min antes de realizar las mediciones.

Los ensayos iniciales de selectividad se realizaron empleando plaguicida y se evaluaron a
una concentracion de 1.0 mM, manteniendo constantes la concentracion del MOF vy las
condiciones instrumentales. La intensidad luminiscente del material sin analito se considerd
como sefal inicial (lo), mientras que la intensidad en presencia del analito se registré como
It.

Para los experimentos de titulacion luminiscente con plaguicidas, se afiadieron cantidades
crecientes de una solucion estdndar hasta alcanzar concentraciones finales entre 0.02 y 0.2
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mM en la celda. Después de cada adicidon, las muestras se mantuvieron durante 1 minuto
antes de registrar el espectro de emision.

La respuesta del sensor se evalu6 a partir de la ecuacion (1) de Stern—Volmer:

<=1+ K [Q] (1

Donde Io corresponde a la intensidad luminiscente en ausencia del analito, Ira la intensidad
en presencia del analito, Ksv a la constante de Stern—Volmer y [Q] a la concentracion del
analito.

El limite de deteccion (LOD) se calculé mediante LOD = 3c/m, donde ¢ corresponde a la
desviacion estandar de 10 mediciones del blanco/intercepto y m a la pendiente de la curva de
calibracion. El limite de cuantificacion (LOQ), cuando se determind, se calculé mediante
LOQ = 100/m.

Se empled un disefio experimental completamente al azar. Cada tratamiento se evalud
mediante 3 repeticiones independientes.

Los anélisis estadisticos, ajustes de curvas y representacion grafica de los datos se realizaron
utilizando OriginPro 2024 (OriginLab Corporation, Northampton, MA, Estados Unidos). El
analisis topologico de la estructura cristalina se efectué mediante ToposPro version 5.5.2.2.

RN
S
Reaccion \.Q
Solvotermal TbMOE-1 &= S Reaccion
O, 0 +TbhCly-6H,0 =) +
1,0 TbCl,-6H,0

120°C24 b

(0] (8]

{[Thy(H,C,,04), 5 8H,0] 6(H,0)}.,

ThMOF ke =240 nm

Figura 2. Ruta de sintesis para TbMOF34 (las fotografias muestran la respuesta bajo
iluminacion UV de 240 nm).

147



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

Resultados y discusion

El material TbOMOF34 cristaliza en el sistema triclinico, presentando dos centros Tb(III)
cristalograficamente independientes con una geometria de antiprisma cuadrado esférico
[TbO9] de nueve coordenadas. Curiosamente, dos centros Tbl adyacentes estdn unidos
mediante un modo de quelacidén-puente po-n*n' formando un anillo de cuatro miembros,
mientras que la unidad btec* completa conecta los centros Tb2 a través de la coordinacion
carboxilato 1!, construyendo en conjunto el marco bidimensional representado en la Figura
3a. El material s6lido bajo la luz blanca no presenta ninguna respuesta luminiscente mientras
que bajo la longitud de onda 240 nm el verde intenso que se registra (Figura 3b) indica que
hay cuatro picos de emision caracteristicos correspondientes a la transicion f-f en *Ds—>"F
(489 nm), °Ds—>’Fs (545 nm), Ds—>"F4 (584 nm) y °Ds—>’F3 (620 nm) bien reportados en
trabajos anteriores para el ion terbio en otros MOF (Li et al., 2022).

1000{ b 7\.&‘2240 nm

) v
800+ ; i a
6001 " ! “;
400- i = &
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e ]
500 550 600 650
Longitud de onda (nm)

Figura 3. Molécula del cristal TOMOF3z4 (a), respuesta luminiscente del sélido a longitud
de excitacion 240 nm (b)

La microscopia del cristal muestra formas definidas, aunque no del todo precisas, que se
asemejan a la formacién de prismas (Figura 4a). La estructura esta formada por lo que
parecen laminas que dan paso a la formacion del prisma. Se registraron los espectros
infrarrojos por transformada de Fourier (FTIR) de TbOMOF34 (Figura 4b) y se analizaron para
identificar los grupos funcionales. La banda en 3322 cm™ se asign6 a la vibracion de
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estiramiento O—H, que es muy intensa. Esto se debe a que el agua coordinada y no coordinada
tiene un mayor acoplamiento vibracional. El grupo carboxilo muestra dos frecuencias de
estiramiento asimétricas cerca de 1618 cm™! (Ju et al., 2018). El pico en 1577 cm™ se asigna
a la reaccion posterior con Tb*".El pico de vibracion de estiramiento de -COO- en el ligando
se desplaza en aproximadamente 100-150 cm’!, lo que sugiere que los iones Tb>" se
coordinan exitosamente con el ligando. La sefial en 1380 cm™! indica la vibraciéon C=C (Li et
al., 2022). Ademas, el pico de Tb-O—C a 516 cm™! indica la interaccion entre el ligando y el
16n metalico.

b)

a)

Transmitancia (%)

C— Wpm :130 1380

Mass [36] Mass Norm. [%]
Carbon 24.30 30.532 T T T
Oidgenio 40D ST 4000 3500 3000 2300 2000 1500 1000 500

Tervio 4274 4020 Longitud de onda (cm™)

Figura 4. Microscopia MEB de cristales del TbOMOF34 (a), intensidad de espectro infrarrojo
por transformada de Fourier (FTIR) del MOF (b)

Al determinar la sensibilidad del material TbOMOF34 se establecid que el glifosato, que es una
molécula organica polifuncional perteneciente a la familia de los aminofosfonatos, que
contiene grupos amino, carboxilo y fosfonato, es la molécula que genera una respuesta mas
intensa del material TbMOF34 (Figura 5a). Esta respuesta genera un apagamiento de la
intensidad de las sefiales caracteristicas a medida que la concentracion del glifosato se
incrementa (Figura 5b)
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Figura 5. Intensidades de emision relativas del TbMOF34 ante diferentes plaguicidas
(dentro: molécula de glifosato) (a), conjunto de espectros de emision al aumentar las
cantidades del glifosato (b) con excitacion de 240 nm

Los limites de deteccion (LOD) y de cuantificacion (LOQ) se calcularon utilizando las
formulas de las ecuaciones (2) y (3).

LOD = 3?" 2)
LOQ = “’—" 3)

Donde o es la desviacion estandar de la intensidad de luminiscencia del blanco y s es la
pendiente de la curva de calibracion o constante de Stern-Volmer. Utilizando diez réplicas
de la emision inicial de TbMOF34, se calcul6: 6= 0.003, LOD = 0.237 uM y un LOQ = 0.790
uM. El1 LOD de TbMOF34 se comparo con otros valores de la literatura (Cuadro 1). El LOD
obtenido es inferior a algunos de los valores para MOF reportados, pero mayor que otros; sin
embargo, esto ultimo no es una limitante para la rapida deteccion del glifosato dentro de este
rango.

150



- . ' " e o 00

© CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS
15y 16 octubre de 2026

1

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO

*  DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

164 fiq
N l + P )/171+37985.9 [Glifosato]
12 . "
g =
2 104 | - = 44
vy w
T8 g - &
7 6 L =] .
SQ 4 . ) ':ié.z- -
2 - " *
0+ B

T T
0.00005 0.00010

Concentracion (M)

T T T T T
0.05 010 015 0.20 0.00000

Concentracion (mM)

0.00

Figura 6. Correlacion entre las intensidades luminiscentes relativas y las concentraciones
de glifosato (a), ajuste lineal y ecuacion de Stern-Volmer (b). El recuadro muestra los
cambios luminiscentes visuales del TbMOF34 con el aumento de la concentracion de
glifosato bajo luz UV (b).

En el recuadro de la Figura 6a,b se puede observar bajo una lampara UV la respuesta de
apagamiento del material TbOMOF34 en presencia del glifosato. La respuesta azul, tipica del
ligante aislado, sugiere el colapso de la estructura inducida por el analito que se coordina con
los nodos metalicos. El analito forma complejos mas estables con el metal, provocando la
desintegracion total del MOF. Este mecanismo de deteccion se ha reportado previamente
para otros MOFs (Pinzon et al., 2025), con la desventaja de no poder regenerarse, pero con
la ventaja de que la cantidad utilizada para el proceso de deteccion es tan pequenia que el
proceso de regeneracion, de ser posible, no se consideraria rentable.

Cuadro 1. Comparacion de materiales con respuesta luminiscente para la deteccion de

glifosato
Material Solvente LD Referencias
uM

HNU-89 H,O 0.47 Yietal.,
2025

[Tb(L)>NOs]n H,O 0.0144 Lietal.,
2021

PAN@Tb- H,O 0.032 Yu et al.,
BPDC/Eu-BTC 2025
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TbMOF34 Et/H,O 0.24 -

Conclusiones

En este trabajo se sintetizé y caracterizd exitosamente el material luminiscente TbMOF 34,
cuya estructura bidimensional basada en centros Tb(IIl) y ligandos btec* mostrd una
organizacion cristalina bien definida y una eficiente transferencia de energia hacia los centros
metalicos, evidenciada por las emisiones caracteristicas del i6n Tb*". Los resultados
estructurales y espectroscopicos confirmaron la formacion del marco metal-orgéanico y la
coordinacién efectiva entre los iones de terbio y el ligando organico.

La evaluacion de la respuesta sensora demostré que TbMOF34 presenta una elevada
selectividad hacia el glifosato frente a otros plaguicidas evaluados, generando un proceso de
apagamiento luminiscente dependiente de la concentracion del analito. El limite de deteccion
alcanzado confirma el potencial del material para la determinacion rapida de glifosato en
concentraciones de interés ambiental, situandolo dentro del rango reportado para materiales
luminiscentes similares.

Los cambios observados en la emision sugieren que el mecanismo de deteccion esta asociado
auna interaccion fuerte entre el glifosato y los centros metalicos, capaz de alterar la estructura
del material mediante la formacién de complejos mas estables con el analito. Este
comportamiento, aunque implica la naturaleza no regenerable del sensor, proporciona una
respuesta clara y facilmente identificable, favoreciendo su aplicacion como sistema de
deteccion de un solo uso.

Como perspectivas futuras, resulta de interés profundizar en la elucidacién del mecanismo
de reconocimiento mediante técnicas complementarias que permitan evaluar los cambios
estructurales inducidos por el glifosato. Asimismo, la aplicacion del material en muestras
ambientales reales y el desarrollo de plataformas de deteccion portatiles podrian ampliar el
alcance practico de TbMOF34 como sensor luminiscente para el monitoreo de contaminantes
organofosfonados.
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Efecto del método de secado en la preservacion y caracterizacion de las
capacidades antioxidantes de hongos silvestres comestibles

Gabriela Salazar-Cervantes', Diana Guerra Ramirez', Fabiola A. Lopez Huerta' y Salvador Valle
Guadarrama’

Mesa: Nuevas perspectivas de Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Los hongos comestibles son alimentos susceptibles de un rdpido deterioro, por lo que es
necesario someterlos a procedimientos de conservacion. El secado por conveccion y el
liofilizado son dos de los medios mas utilizados para preservar sus caracteristicas y propiedades.
El objetivo de este trabajo fue analizar el efecto de estos métodos en la conservacion, extraccion
y caracterizacion de las propiedades antioxidantes de hongos silvestres comestibles de Puebla,
México.

Se colectaron nueve especies de hongos. Cada especie se separd en dos grupos para su
deshidratacion mediante conveccion y liofilizacion. Del material seco se obtuvieron los
extractos para evaluar su capacidad antioxidante mediante los ensayos in vitro de Folin
Ciocalteu, FRAP y ABTS, se realizo el tratamiento estadistico de los datos para su andlisis de
varianza y significancia de los resultados.

Se observo que, aunque los hongos liofilizados conservaron en gran medida su apariencia
original, la capacidad antioxidante de sus extractos fue menor en siete de las nueve especies
estudiadas. Se reporta que el tratamiento de secado al que se sometieron los hongos afect6 los
resultados de la caracterizacion antioxidante de estas especies

Palabras clave: hongos silvestres comestibles, conveccion, liofilizado, antioxidantes
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Abstract

Due the edible mushrooms are extremely perishable foods, preservation methods are
necessary. Convection drying (HD) and freeze-drying (FD or VFD) are two of the most
common techniques used to maintain their properties and characteristics. This study aimed
to analyze the effect of these methods on the preservation, extraction, and characterization of
the antioxidant properties of wild edible mushrooms collected in Puebla, Mexico.

Nine mushroom species were collected and divided into two groups for dehydration by convection
drying and by freeze-drying. Extracts were obtained from the dried material and were subjected to
in vitro assays to evaluate antioxidant capacity using Folin-Ciocalteu, FRAP, and ABTS assays;
statistical analysis was done to assess variance and the significance of the results.

Although freeze-dried mushrooms largely retained their original appearance, the antioxidant
capacity of their extracts was lower in seven of the nine species studied. The study concludes that
the drying treatment applied to the mushrooms influences the antioxidant characterization of these
species.

Keywords: wild edible mushrooms, convection drying, freeze-drying, antioxidants.

Introduccion

En los ultimos afios, los hongos comestibles han despertado especial interés debido a multiples
propiedades beneficiosas que se han descubierto.

En el aspecto nutricional, se consideran alimentos de alto valor proteico (Elnahas et al., 2024),
que contienen vitaminas y minerales que dificilmente se encuentran en vegetales o animales. El
contenido de fibra, betaglucanos y aminoécidos esenciales es significativo. Se caracterizan por
ser una fuente rica en antioxidantes naturales.

Se han reportado diversas actividades biologicas de los extractos de hongos, entre las que
destacan las antiinflamatorias, antidepresivas, antioxidantes y anticancerigenas, asi como su
efecto en diversos padecimientos degenerativos. (Ec et al., 2011; Sharma et al., 2024; Suleiman
et al., 2022; Xie et al., 2022; Yahia et al., 2017).

En la determinacion de las propiedades nutracéuticas de los alimentos, es fundamental analizar
la presencia de compuestos antioxidantes. Estos inhiben o retrasan el dafio oxidativo a una
molécula. El metabolismo celular produce sustancias oxidantes, como radicales libres, especies
reactivas de oxigeno y/o nitrégeno. El cuerpo humano activa mecanismos antioxidantes para
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mantener un equilibrio oxidante-antioxidante, pero este equilibrio puede verse afectado por
diversos factores, lo que puede llevar a una deficiencia de antioxidantes y a dafos celulares
(Abeysekera et al., 2019). Entonces, es necesario consumir antioxidantes, que pueden ser
naturales o sintéticos, aunque estos ultimos pueden provocar efectos indeseables en el cuerpo
humano.

Entre los antioxidantes naturales, se encuentran compuestos fenolicos, flavonoides, carotenoides,
diterpenos, entre otros. La eficiencia de los antioxidantes depende de su estructura, concentracion
y localizacion. Los métodos utilizados para determinar la capacidad antioxidante incluyen
diversas reacciones que pueden detectarse mediante distintos ensayos y tecnologias (Munteanu
& Apetrei, 2021). El ensayo de Folin-Ciocalteu es utilizado para la determinaciéon de compuestos
fenolicos, se prefiere por su reproducibilidad, sensibilidad y porque abarca un amplio rango de
compuestos fendlicos presentes incluso en mezclas complejas como extractos de plantas o
alimentos (Pérez et al., 2023). Otros ensayos que ocurren bajo el mismo mecanismo que FC, la
transferencia de electron, son el poder antioxidante reductor de iones férricos (FRAP) y el ensayo
de capacidad antioxidante equivalente de Trolox (ABTS), también suelen realizarse para evaluar
la consistencia de los resultados.

El caracter perecedero de los hongos.

Entre las caracteristicas de los hongos destaca el alto contenido de agua, reportado en promedio,
alrededor de 90%. Para los alimentos, esto constituye un factor critico a su estabilidad que limita
la vida 1til y favorece el crecimiento de microorganismos y las reacciones de pardeamiento
(Wang et al., 2014; Yanclo et al., 2024). Ademas, la falta de una superficie protectora, como la
que presentan muchos vegetales, acelera la descomposicion de los hongos. Por lo tanto, es
prioritario aplicar un método de conservacion, ya sea para especies destinadas al consumo o para
su estudio.

Métodos de secado como medio de preservacion

El secado busca reducir el contenido de humedad a un nivel adecuado para prolongar la vida util
del producto. En el campo de los alimentos, atn se utiliza el secado natural, a la sombra o al sol,
con la ventaja de un bajo costo, pero es dependiente de las condiciones climaticas y conlleva
riesgos de contaminacion. Aunque en los ultimos afios se han desarrollado técnicas novedosas,
el secado por conveccion y el liofilizado son de las técnicas de mayor uso, incluso en los
laboratorios de investigacion.

El secado por aire caliente o convectivo (HAD o HD, Hot Air Drying) es un método estdndar en
la industria alimentaria, el equipamiento es de bajo costo, sin embargo, el consumo energético es
elevado y requiere tiempos de procesamiento prolongados. Por otro lado, la liofilizacion (FD,
Freeze Drying) permite la deshidratacion a temperaturas extremadamente bajas mediante la
sublimacion del hielo en vacio. Esta técnica se considera ideal para preservar la calidad optima

158



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

4

de plantas medicinales y alimentos (Pinela et al., 2011), aunque requiere una elevada inversion
en equipo.

En el estudio de plantas, se ha encontrado que la liofilizacion mantiene concentraciones
significativamente mas altas de antioxidantes y de diversos compuestos, como azicares,
clorofilas, vitaminas y compuestos fendlicos. Ademads, la sublimacion del agua que ocurre
durante el proceso permite obtener un producto deshidratado con baja densidad y un dafo
estructural minimo (Guclu et al., 2022).

Diversas investigaciones han demostrado que el proceso de deshidratacion influye en la
capacidad antioxidante observada en los vegetales; en este proceso deben considerarse la
temperatura, la técnica empleada y el tipo de vegetal en estudio. Los métodos a bajas
temperaturas y/o rapidos, como la liofilizacién o el secado por microondas, retienen mejor la
estructura y propiedades antioxidantes de los compuestos fenolicos. Los tratamientos
prolongados y a alta temperatura (60° a 80°) provocan la pérdida progresiva de la capacidad
antioxidante, como resultado de la degradacion de los compuestos expuestos al calor y al
oxigeno.

Hongos silvestres comestibles en México

Se estima que en la Replblica Mexicana hay cerca de 500 especies silvestres comestibles
(Bautista-Bautista et al., 2024; de la Fuente et al., 2024), aunque el nimero de especies
identificadas y caracterizadas sistematicamente es muy bajo.

La comercializacion de hongos silvestres comestibles representa una importante fuente de
ingresos para las familias, especialmente en la temporada de lluvias, en zonas boscosas y rurales,
muchas de ellas de escasos recursos. Los hongos se consideran un recurso forestal no maderable
que indudablemente aporta beneficios importantes a la poblacion, por lo que es necesario
implementar técnicas y metodologias de conservacion del producto mas alla de la temporada
anual. Aunque se considera que el liofilizado es una técnica que permite conservar mejor las
propiedades de los alimentos, el equipo es costoso.

Este trabajo analiza la influencia de diversos métodos de secado en el proceso de preservacion y
de caracterizacion antioxidante de los hongos silvestres comestibles que crecen en el territorio
nacional y sobre los que se han realizado pocos estudios.

Materiales y métodos

Los hongos silvestres comestibles se adquirieron en el mercado de Zaragoza, Puebla (N 19° 46’
20261°°, O 97°32°59.925”). Se seleccionaron nueve especies, las mas abundantes y aquellas que
los vendedores mencionaron como las de mayor preferencia entre los consumidores, todas fueron
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colectadas en el municipio de Zaragoza. El material de estudio se traslado al laboratorio de
Productos Naturales de la Universidad Autonoma Chapingo e inmediatamente se le retird
manualmente cualquier resto de tierra u otro material vegetal. Cada especie se dividié en dos
grupos (1 y 2), de 150 gramos. Los grupos 1 se llevaron a congelacion.

Meétodos de secado

Los grupos marcados como grupo 2 de cada especie se colocaron en un horno de conveccion
forzada, marca SEDONA (SD-P9000, E.E.U.U), con flujo de aire a 50 °C; los grupos 2,

congelados de cada especie, se colocaron en una liofilizadora marca LABCONCO. Los
materiales en procesamiento se mantuvieron bajo observacion y el secado se detuvo cuando las
muestras alcanzaron un peso constante. El material seco y pulverizado se etiquet6 y almaceno en
un lugar fresco y seco para su posterior analisis, se registraron las observaciones de cada material
obtenido.

Reactivos y disolventes
Todas las sustancias fueron adquiridas con pureza de grado analitico de las marcas Sigma-
Aldrich y Meyer Lab.

Obtencion de los extractos

Para la obtencion de extractos se siguid la metodologia reportada por Hernandez-Rodriguez
(Guerra-Ramirez et al., 2019). 500 mg de cada especie se mezclaron con 10 mL de metanol al 80
% (metanol: agua, 80:20), la mezcla se agitd por 60 segundos y se acidifico hasta obtener un pH
de 3, se agitd por tres minutos y se sometido a sonicacion por 15 minutos para su posterior
incubacion a 32 °C por 30 minutos con agitacion constante. Finalmente, se centrifugo y se separ6
el residuo. El sobrenadante se etiquetd como extracto metanolico y se sometio a diversas pruebas
de capacidad antioxidante. De cada especie de hongo se obtuvieron tres extractos por método de
secado.

Evaluacion de la capacidad antioxidante y contenido fenolico

Ambas pruebas se realizaron de acuerdo con los procedimientos reportados para los ensayos de
ABTS (acido 2,2'-azino-bis-3-etilbenzotiazolina-6-sulfénico) 'y  FRAP (poder
antioxidante/reductor férrico) y Folin-Ciocalteu (FC), (Khatua et al., (2021); Kozarski et al.,
(2015); Munoz-Velazquez et al., (2012); Sevindik et al., (2023)), adaptadas para lector de
microplaca.

El contenido fendlico total se determind mediante el reactivo de Folin-Ciocalteu, con acido galico
como estandar. En la placa de 96 pocillos se colocaron 125 pL de agua destilada, 20 pL de la
disolucion de FC, 25 pL del extracto a evaluar y 30 pL de Na>COs al 20%, la placa se cubri6 de

160



p

1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

la luz y se dejo reaccionar por 30 minutos. Se leyo la absorbancia en el lector de microplacas a
760 nm. Todo el trabajo se realiz6 en el laboratorio de Productos Naturales de la Universidad
Auténoma Chapingo.

Analisis estadistico

Cada experimento se realiz6 por triplicado y cada uno de los tres datos fue el promedio de cuatro
mediciones. Se obtuvieron las medias, la desviacion estandar y el error. Se utilizo el software R
para el andlisis estadistico de los datos y la varianza (p < 0.05), con el fin de evaluar la
variabilidad y la interaccion de la capacidad antioxidante entre especies y entre tratamientos de
secado. Los datos se analizaron mediante ANOVA de dos vias y mediante el ajuste y el contraste
de las medias marginales estimadas con emmeans.

Resultados y discusion

Actividad antioxidante
Los resultados de las evaluaciones in vitro de los tres ensayos se presentan en la Cuadro 1.

Cuadro 1. Efecto del secado en la capacidad antioxidante de hongos silvestres comestibles

Fenoles
(FO) FRAP ABTS

N.comin  Especie T!  mgEAG/gs E umolET/gs E umolET/gs E
Tecomate  Amanita cf. j. L 1.311 0.01 4.329 0.12 6.864 0.23

Amanita cf. j. C 1.544 0.05 5.850 0.14 8.770 0.7
Yopitza Armillaria m. L 1.144 0.03 3.339 0.16 4.856 0.2

Armillaria m. C 1.531 0.01 5.507 0.26 8.705 0.39
Gallitos Helvella lacunosa L 0.925 0.11 2.042 0.09 4.489 0.06

Helvella lacunosa C 1.591 0.04 2.595 0.05 9.359 0.16
Xintaske Hypomices 1. L 1.580 0.12 1.748 0.14 4.131 0.5

Hypomices . C 1.667 0.02 6.396 0.34 20.994 0.65
Cueritos Infundibilucybe cf.s. L 1.790 0.10 3.600 0.18 10.489 0.41

Infundibilucybe cf. s. C 4.407 0.07 6.112 0.15 13.566 1.07
Mantecado Lactarius cf. g L 4.746 0.49 4.586 0.40 11.662 0.64

Lactarius cf. g C 6.685 0.07 10.660 0.97 31.148 1.77
Azul Lactarius indigo L 1.564 0.06 2.528 0.11 4.051 0.17
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1.508 0.05 3.091 0.02 6.199 0.09
1.628 0.07 2.689 0.13 6.217 0.35

Pholita cf. t. 2.052 0.07 3.335 0.21 7.692 0.55
Borrego Russula cf. b. 0.473 0.04 0.596 0.03 8.734 0.06

Russula cf. b. C 0.915 0.01 1.270 0.07 7.880 0.71

Los datos son expresados como la media de n=3 y se muestra el error estandar (E)
'T indica el tratamiento: L= liofilizado, C=conveccion

Lactarius indigo

Pechuga Pholita cf. t.

o alNe!

En primera instancia, se observa que, en la mayoria de los casos, el método de secado por
conveccion presenta una mayor capacidad antioxidante en las tres pruebas. En el caso de los
fenoles, ocho de nueve especies mostraron mayor reactividad frente a los hongos secados
por este método; en la evaluacion del poder antioxidante reductor de iones férricos (FRAP),
todas las especies secadas por conveccion mostraron mayor actividad. En el ensayo ABTS,
ocurre nuevamente en ocho de las nueve especies. Es importante notar que el
comportamiento entre las especies es variable, algunas especies muestran una diferencia
muy grande y en otras, la diferencia es minima. En la Figura 1 muestra los resultados de las
comparaciones de medias y de las interacciones entre tratamientos que identifican
diferencias significativas.

El andlisis estadistico indica que no todas las diferencias observadas al inicio resultaron
significativas. Esto ocurri6 en los tres ensayos y se muestra en el Cuadro 1.

En la evaluacion de compuestos fendlicos (FC), en cuatro especies la diferencia observada
no resultd significativa. En FRAP todas las especies obtuvieron mayor capacidad para el
método por conveccion, sin embargo, el comparativo estadistico muestra que tres de estas
diferencias no son significativas. Debe notarse que las especies con diferencia no
significativa son las mismas, Pholita cf. t. y Russula cf. by que en el resto de las especies el
efecto del secado puede producir resultados muy diferentes en la capacidad antioxidante. De
los 27 casos analizados, solo uno, Russula cf b liofilizado (en ABTS) superé numéricamente
a su contraparte, pero la diferencia no fue significativa.

Observaciones

El material producto del secado por conveccion presenté cambios de coloracion respecto a
su estado original; en la mayoria de las especies se observo un oscurecimiento variable, en
algunas, tenue, y en otras, de facil percepcion. Ademas, este material fue més duro y
crujiente, que los hongos sometidos a liofilizacién. Se observo un encogimiento del material,
lo que provoco su compactacion. Los hongos liofilizados resultaron muy similares a los
hongos frescos. Los cambios se detectaron al tocarlos. Se obtuvo un material muy suave y
ligero.
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Conclusiones

El método de secado afectd significativamente la caracterizacion antioxidante de los hongos
silvestres y este efecto dependi6 de la especie. El tratamiento por conveccién produjo
concentraciones significativamente mayores de compuestos antioxidantes equivalentes, en
siete de las nueve especies evaluadas, en ninguna especie se observd el comportamiento
contrario.

El deshidratado por conveccion produce cambios notables en el producto a la vista y al tacto
que afectan el aspecto de los hongos, sin embargo, la capacidad antioxidante no se observo
disminuida.
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Figura 1. Comparacion de las medias de cada especie en cada ensayo.
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Fenoles (Folin-Ciocalteu): efecto del secado
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Dentro de cada especie, las medias con letras diferentes (a, b) muestran diferencias significativas entre
tratamientos
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Biopesticide Al: Sistema de recuperacion semantica, extraccion de
entidades y recomendacion de biopesticidas a partir de literatura
cientifica

Luis German Lopez Valdez' y Holber Zuleta Prada’

Mesa: Nuevas perspectivas de Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Los biopesticidas —agentes microbianos, botanicos y bioquimicos empleados para el control
de plagas agricolas— representan una alternativa cada vez mas relevante frente a los
plaguicidas quimicos convencionales, dada su menor impacto ambiental y su compatibilidad
con esquemas de manejo integrado de plagas (MIP). Sin embargo, la evidencia cientifica
sobre su eficacia se encuentra dispersa en decenas de miles de articulos y resimenes
(abstracts) publicados en distintos idiomas, lo que dificulta su consulta sistematica por parte
de investigadores, técnicos agricolas y tomadores de decisiones. Este trabajo presenta
BioPesticide Al, una aplicacion desarrollada en Streamlit que combina reconocimiento de
entidades nombradas (NER) biomédico, un diccionario especializado de términos de control
bioldgico, embeddings semanticos multilinglies (BGE-M3) y un indice de recuperacion
vectorial (FAISS) para identificar, a partir de una base de 23 921 abstracts cientificos, los
biopesticidas con mayor evidencia bibliografica frente a un problema fitosanitario descrito
en espafiol o en inglés. Se describe la arquitectura del sistema, el flujo de procesamiento de
datos, el modulo de extraccion y ranking de entidades, y se presentan los resultados de una
prueba preliminar con un subconjunto de 100 abstracts, en la que el sistema identificé 1490
candidatos Unicos. El anélisis de los términos mas frecuentes evidencia tanto el potencial del
enfoque —con Beauveria bassiana y el descriptor genérico «biopesticide» entre los términos
dominantes— como sus limitaciones actuales, principalmente la presencia de falsos positivos
generados por un modelo de NER no especializado en el dominio de los biopesticidas. Se
concluye que el sistema constituye una base funcional sé6lida para la mineria de literatura
cientifica en este dominio, y se proponen mejoras concretas —modelo de NER especifico,
recuperacion hibrida semantica-1éxica y reordenamiento (re-ranking)— para incrementar su
precision antes de un uso en contextos de decision agrondmica.
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Palabras clave: Biopesticidas; procesamiento de lenguaje natural; recuperacion semantica
de informacion; embeddings multilinglies; reconocimiento de entidades nombradas;
FAISS; control bioldgico de plagas; mineria de literatura cientifica.

Abstract

Biopesticides — microbial, botanical, and biochemical agents used for agricultural pest
control — represent an increasingly relevant alternative to conventional chemical pesticides,
given their lower environmental impact and compatibility with integrated pest management
(IPM) schemes. However, the scientific evidence on their efficacy is scattered across tens of
thousands of articles and abstracts published in different languages, making systematic
consultation difficult for researchers, agricultural technicians, and decision-makers. This
work presents BioPesticide Al, a Streamlit application that combines biomedical named
entity recognition (NER), a specialized biocontrol dictionary, multilingual semantic
embeddings (BGE-M3), and a vector retrieval index (FAISS) to identify, from a corpus of
23,921 scientific abstracts, the biopesticides with the strongest bibliographic evidence for a
pest problem described in either Spanish or English. The system architecture, data-processing
pipeline, and entity extraction/ranking module are described, and results from a preliminary
test on a 100-abstract subset are reported, in which the system identified 1490 unique
candidates. Analysis of the most frequent terms shows both the potential of the approach —
with Beauveria bassiana and the generic descriptor "biopesticide" among the dominant terms
— and its current limitations, chiefly false positives produced by a domain-general NER
model. The system is concluded to be a solid functional foundation for scientific literature
mining in this domain, and concrete improvements are proposed — a domain-specific NER
model, hybrid semantic-lexical retrieval, and re-ranking — to increase precision prior to use
in agronomic decision-making contexts.

Keywords: Biopesticides; natural language processing; semantic information retrieval;
multilingual embeddings; named entity recognition; FAISS; biological pest control;
scientific literature mining.

! Universidad Auténoma Chapingo, Departamento de Preparatoria Agricola. Correos electronicos: llopezv@chapingo.mx,
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Introduccion

El uso intensivo de plaguicidas quimicos sintéticos ha generado preocupaciones crecientes
en torno a la resistencia de las plagas, la contaminacion de suelos y cuerpos de agua, y los
riesgos para la salud humana y los organismos benéficos. En este contexto, los biopesticidas
—formulados a partir de microorganismos (bacterias, hongos, virus), extractos botanicos,
feromonas o metabolitos microbianos— se han consolidado como una herramienta central
del manejo integrado de plagas (MIP), al ofrecer modos de accion especificos y una menor
persistencia ambiental.

No obstante, la evidencia cientifica que respalda el uso de un biopesticida frente a una plaga
y un cultivo determinados no siempre es facil de localizar: se encuentra dispersa en miles de
articulos indexados en bases de datos bibliograficas, redactados mayoritariamente en inglés,
y con una terminologia cientifica altamente especializada (nombres binomiales de
organismos, compuestos activos, mecanismos de accion). Para un investigador o técnico que
consulta en espafiol, esta barrera idiomatica y de volumen de informacion dificulta aun mas
la sintesis del conocimiento disponible.

El presente trabajo aborda este problema mediante el disefio e implementacion de
BioPesticide Al, una aplicacion de escritorio/web basada en Streamlit que permite: (i) cargar
una base de abstracts cientificos en formato CSV; (i1) construir automaticamente una base de
conocimiento indexada semanticamente; (iii1) describir en lenguaje natural —en espaiol o en
inglés— un problema de manejo de plagas; y (iv) recibir como resultado un listado de
biopesticidas candidatos, ordenados segin la evidencia bibliografica disponible, junto con
los estudios que los respaldan.

El objetivo de este articulo es documentar, con el rigor propio de un reporte técnico-
cientifico, la arquitectura, la metodologia y los resultados preliminares del sistema, asi como
discutir de manera critica sus alcances y limitaciones actuales.

Antecedentes

El procesamiento de lenguaje natural aplicado a la literatura cientifica biomédica y agricola
se apoya en tres grandes familias de técnicas, cuya combinacion constituye la base conceptual
de este proyecto.

Modelos de lenguaje para dominios cientificos

Los modelos basados en la arquitectura Transformer, preentrenados sobre corpus de texto
cientifico, han demostrado un desempefio superior al de los modelos generalistas cuando se
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aplican a tareas de clasificacion, extraccion de entidades o recuperacion de informacién en
dominios especializados. SciBERT, desarrollado especificamente para texto cientifico con
un vocabulario adaptado a ese dominio, es un ejemplo representativo de esta familia y
constituye una alternativa considerada para el desarrollo de un modelo de NER especializado
en biopesticidas.

Embeddings semanticos multilingiies

La recuperacion semantica moderna representa consultas y documentos como vectores
densos (embeddings) en un espacio en el que la cercania geométrica refleja similitud de
significado. Para escenarios multilinglies —como el de este proyecto, en el que las consultas
pueden formularse en espafiol mientras que la mayoria de los abstracts estd en inglés—
resultan especialmente relevantes los modelos entrenados con objetivos de recuperacion
cross-lingual. BGE-M3, un modelo basado en XLM-RoBERTa que admite mas de cien
idiomas y secuencias de hasta 8192 tokens, fue seleccionado como modelo principal de
embeddings por estar disefiado especificamente para tareas de recuperacion semdntica
multilingiie. Se evalué también NV-Embed-v2, un modelo de NVIDIA con resultados
sobresalientes en el benchmark MTEB, pero su orientacion monolingiie (inglés) lo hizo
menos adecuado para el requisito de consultas en espafiol.

Reconocimiento de entidades nombradas en el dominio biomédico

Los modelos de token classification permiten identificar dentro de un texto menciones a
organismos, compuestos, enfermedades u otras categorias biomédicas. El modelo
d4data/biomedical-ner-all, basado en DistilBERT y capaz de reconocer 107 tipos de
entidades biomédicas, se utilizd como generador de candidatos para la identificacion de
biopesticidas, en combinacion con un diccionario especializado y reglas 1éxicas, dado que
este modelo no fue entrenado especificamente para la categoria «biopesticiday.

Recuperacion vectorial a gran escala

Para que las consultas sobre un corpus de més de veinte mil documentos se resuelvan en
tiempos interactivos, es necesario indexar los embeddings en una estructura optimizada para
busquedas de similitud por vecinos cercanos. FAISS (Facebook AI Similarity Search) es la
libreria adoptada para este proposito, mediante un indice de producto interno (IndexFlatIP)
sobre vectores normalizados, equivalente a una biisqueda por similitud coseno.

Materiales y Métodos

El sistema se estructurdé como una aplicacion modular en Python, organizada en un paquete
src/ con moédulos independientes para la carga de datos, la extraccion de entidades, la
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generacion de embeddings, la recuperacion vectorial y el calculo de recomendaciones,
orquestados desde una interfaz Streamlit (app.py).

Ingesta y limpieza de datos

El modulo data.py detecta automaticamente, mediante un conjunto de nombres de columna
candidatos, cudles corresponden al abstract, al titulo y al DOI dentro del CSV cargado por el
usuario. El texto del abstract se normaliza (eliminacioén de etiquetas HTML residuales y de
espacios en blanco redundantes) y se descartan los registros con un abstract de menos de 30
caracteres, a fin de excluir entradas vacias o corruptas.

Extraccion de candidatos a biopesticida

La extraccion combina tres fuentes de evidencia complementarias, con el fin de reducir los
falsos positivos que resultarian de aplicar un tnico método:

Un diccionario curado de términos de control biologico (agentes microbianos, virus
entomopatogenos, compuestos botanicos, feromonas, metabolitos microbianos y
descriptores generales), buscado por coincidencia Iéxica dentro del texto del abstract.

El modelo de NER biomédico d4data/biomedical-ner-all, aplicado como pipeline de token-
classification con agregacion simple y un umbral minimo de confianza de 0.55.

La deduplicacion normalizada (a mintsculas) de las menciones obtenidas por ambas vias,
para consolidar un listado tnico de candidatos por abstract.

Se documenta explicitamente en el disefio que no es correcto asumir que toda entidad
detectada por el NER constituye un biopesticida; por ello se contempla, como mejora futura,
el entrenamiento de un modelo de NER especifico (categorias BIOPESTICIDE,
BIOCONTROL AGENT, ACTIVE_COMPOUND, MICROBIAL AGENT,
BOTANICAL AGENT, TARGET PEST, TARGET PATHOGEN y CROP) mediante
fine-tuning de SciBERT.

Generacion de embeddings y construccion del indice

Cada abstract se codifica con el modelo BAAI/bge-m3 a través de sentence-transformers,
con normalizacion de los vectores resultantes (normalize _embeddings=True) para permitir
el uso de similitud coseno mediante producto interno. Los embeddings se almacenan en un
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indice FAISS de tipo IndexFlatIP, que se persiste en disco (indexes/abstracts.faiss) junto con
los metadatos del corpus procesado (indexes/metadata.parquet), evitando asi recalcular la
indexacion en cada sesion de la aplicacion. Para el corpus completo de 23 921 abstracts, con
1024 dimensiones por vector, el indice ocupa aproximadamente 98 MB, un tamaio
perfectamente manejable en memoria.

Recuperacion y ranking de biopesticidas

Ante una consulta del usuario, formulada libremente en espafiol o en inglés, se calcula su
embedding con el mismo modelo BGE-M3 y se recuperan los k abstracts mas similares (k
configurable entre 5 y 100 desde la barra lateral). A partir de los biopesticidas detectados en
esos abstracts, se calcula para cada candidato un puntaje final que combina tres componentes:

puntaje final = 0.65 - similitud mdxima + 0.25 - similitud promedio + 0.10
puntaje_de_frecuencia

donde el puntaje de frecuencia se calcula como min(1, log(1 + frecuencia) / 5), de modo que
la recurrencia de un biopesticida en varios abstracts relevantes incrementa su posicion en el
ranking sin que ese factor domine sobre la similitud semantica. Los candidatos se ordenan de
mayor a menor puntaje y se presentan junto con la evidencia bibliografica (titulo, fragmento
del abstract y DOI) de los tres estudios mas relevantes para cada uno.

Interfaz de usuario

La interfaz, desarrollada en Streamlit, organiza el flujo en secciones: carga del CSV con vista
previa de los datos; construccion de la base de conocimiento (con barra de progreso para las
etapas de extraccion de entidades, generacion de embeddings y construccion del indice
FAISS); un panel de estadisticas generales del corpus (candidatos unicos y total de abstracts,
con una tabla de los 20 términos mas frecuentes); un cuadro de texto para describir el
problema fitosanitario; y, tras la busqueda, un listado de tarjetas con los biopesticidas
recomendados, su puntaje de relevancia, el nimero de estudios que los respaldan y la
evidencia textual correspondiente. El indice construido se identifica mediante un hash MD5
del archivo cargado, lo que permite reutilizar automaticamente un indice ya calculado si el
mismo CSV se vuelve a cargar en una sesion posterior.

Requisitos computacionales
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La aplicaciéon puede ejecutarse sobre CPU, aunque se recomienda una GPU NVIDIA para
acelerar la codificacion de embeddings en corpus grandes, junto con al menos 16 GB de
RAM y 5 GB de almacenamiento disponible para los modelos y los indices generados.

Resultados y discusion

Con el fin de validar el flujo completo de la aplicacion antes de procesar el corpus completo
de 23 921 abstracts, se realizd una prueba funcional con un subconjunto de 100 abstracts
(archivo cleaned df.csv, 76.2 MB). La figura 1 muestra la interfaz de la aplicacion tras
completar la carga de datos y la construccion de la base de conocimiento.

7 BioPesticide Al

Intel ery and recommendation of biopes

® Knowledge base

W Biopesticide landscape

1450

Pest-management problem

Figura 1. Interfaz de BioPesticide Al tras la carga de un subconjunto de 100 abstracts:
panorama general de biopesticidas detectados y campo de descripcion del problema
fitosanitario (consulta de ejemplo en espaiiol sobre mosquita blanca en tomate).
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Con este subconjunto, el sistema identifico 1490 candidatos Unicos a partir de los 100
abstracts procesados. La tabla 1 reproduce los diez términos mas frecuentes reportados por
el panel «Biopesticide landscape» de la aplicacion.

Cuadro 1. Diez términos mas frecuentes detectados por el médulo de extraccion en la prueba
con 100 abstracts.

Término / candidato a biopesticida Frecuencia (abstracts)
22
beauveria bassiana 17
increased 16
reduced 11
meta 10
essential oil 10
bio 10
higher 10
bioassays 9
fungus 9

Estos resultados permiten dos lecturas complementarias. Por un lado, confirman el potencial
del enfoque: Beauveria bassiana —un hongo entomopatdégeno ampliamente documentado
como agente de control biolégico— aparece como el segundo término mas frecuente, y el
descriptor genérico «biopesticide» encabeza el listado, lo que indica que tanto el diccionario
especializado como el modelo de NER estan capturando correctamente menciones relevantes
del dominio.

Por otro lado, la tabla evidencia con claridad la limitacién anticipada en la metodologia:
varios de los términos mas frecuentes —«increased», «reduced», «metay, «higher», «bio»,
«bioassays», «fungus»— no constituyen, por si mismos, biopesticidas identificables, sino
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fragmentos léxicos genéricos propios del lenguaje cientifico (comparaciones estadisticas,
prefijos truncados o palabras del vocabulario metodolégico de los abstracts) capturados por
el modelo de NER biomédico al no estar este entrenado especificamente para la categoria de
interés. Este hallazgo empirico corrobora, con datos reales, la advertencia sefalada en el
disefio del sistema: no conviene asumir que toda entidad detectada por un NER biomédico
general corresponde a un biopesticida valido.

De ello se desprenden dos implicaciones practicas para las siguientes iteraciones del
proyecto. En primer lugar, el filtrado por diccionario y por patrones lingliisticos debe
reforzarse con listas de exclusion (stopwords de dominio) y con reglas morfosintacticas que
descarten adjetivos comparativos, prefijos incompletos o términos metodologicos genéricos.
En segundo lugar, se confirma la pertinencia de la mejora propuesta en la metodologia:
entrenar un modelo de NER especifico para las categorias BIOPESTICIDE,
BIOCONTROL AGENT, ACTIVE COMPOUND, entre otras, mediante fine-tuning de
SciBERT sobre un conjunto de abstracts anotados manualmente, lo que deberia reducir
sustancialmente la proporcion de falsos positivos observada en esta prueba preliminar.

En cuanto a la capacidad de recuperacion semantica multilingiie, la consulta de ejemplo
ingresada durante la prueba —formulada en espafiol y referida a una infestacion de mosquita
blanca en un cultivo de tomate— fue procesada correctamente por el pipeline sin necesidad
de traduccion explicita, lo que es consistente con el disefio cross-lingual de BGE-M3 y con
el caso de uso previsto: una consulta en espafiol debe poder recuperar abstracts redactados
en inglés cuyo contenido semantico coincida con el problema planteado, aun cuando el
usuario no conozca de antemano la terminologia cientifica exacta (por ejemplo, Bemisia
tabaci) del organismo involucrado.

Finalmente, cabe sefialar que estos resultados corresponden a una muestra reducida (100 de
23 921 abstracts), utilizada como prueba de concepto del flujo completo de la aplicacion. La
escala real del corpus, considerablemente mayor, permitira evaluar con mayor solidez
estadistica tanto la precision del sistema de extraccion como la calidad de las
recomendaciones, y es la evaluacion pendiente natural una vez incorporadas las mejoras de
filtrado discutidas.

Conclusiones

+ Se disefi¢ e implementd BioPesticide Al, un sistema funcional que integra extraccion
de entidades biomédicas, un diccionario especializado, embeddings semanticos
multilingiies (BGE-M3) y un indice de recuperacion vectorial (FAISS) para apoyar la
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identificacion de biopesticidas a partir de literatura cientifica, con soporte de consulta
tanto en espafiol como en inglés.

* La arquitectura modular (ingesta y limpieza de datos, extracciéon de entidades,
generacion de embeddings, indexacion FAISS y céalculo de recomendaciones) permite
persistir el indice semantico entre sesiones, evitando recalcular embeddings en cada uso
y haciendo viable su aplicacion sobre el corpus completo de 23 921 abstracts.

* La prueba preliminar con 100 abstracts confirmé la capacidad del sistema para
identificar candidatos relevantes, como Beauveria bassiana, y para procesar consultas
en espafiol sobre abstracts en inglés sin traduccion explicita, validando el enfoque de
recuperacion semantica multilingiie.

* La misma prueba reveld una proporcion no despreciable de falsos positivos entre los
términos mas frecuentes, originados en el uso de un modelo de NER biomédico de
proposito general no especializado en biopesticidas, lo que confirma la necesidad —ya
prevista en el disefio— de desarrollar un modelo de NER especifico del dominio.

* Como trabajo futuro se identifican tres lineas prioritarias: (i) el entrenamiento de un
modelo de NER especializado en biopesticidas mediante fine-tuning de SciBERT sobre
un corpus anotado; (i1) la incorporacion de recuperacion hibrida (BGE-M3 combinado
con BM25) y un modulo de re-ranking con cross-encoder para mejorar la precision
frente a terminologia cientifica exacta; y (iil) la separacioén explicita, en el flujo de
consulta, entre la extraccion del problema del usuario (cultivo, plaga, ambiente,
restricciones) y la recomendacion de biopesticidas, junto con una capa de clasificacion
por categoria (microbiano, fingico, viral, botanico, bioquimico, nematodos, enemigos
naturales).

* Se reafirma, como principio de disefo responsable, que el sistema debe comunicar sus
resultados como evidencia bibliografica y no como recomendacion agrondémica directa,
dado que esta ultima requeriria informacion adicional sobre dosis, formulacion,
fenologia del cultivo, condiciones ambientales, compatibilidad, registro y regulacion
del producto en cada pais.
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Sistema hibrido de descubrimiento acelerado (HDS) de biocontroladores
fungicos y sus metabolitos para la agricultura sostenible en México,
impulsado por IA

Prototipo aplicativo desarrollado en Python/Streamlit para la mineria de literatura
cientifica y la recomendacion asistida por 14 de metabolitos bioinsecticidas y biofungicidas

Luis German Lépez Valdez' y Holber Zuleta Prada’

Mesa: Nuevas perspectivas de Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Este trabajo presenta el disefio e implementacion de un Sistema Hibrido de Descubrimiento
Acelerado (HDS, por sus siglas relacionadas al concepto Hybrid Discovery System) para la
identificacion de biocontroladores fingicos y metabolitos con potencial bioplaguicida,
orientado a problematicas fitosanitarias de la agricultura mexicana. El sistema fue
desarrollado como una aplicacién web interactiva en Python, usando el framework Streamlit,
y combina técnicas de Procesamiento de Lenguaje Natural (PLN) basadas en arquitecturas
Transformer tipo BERT con motores de busqueda semantica multilingiie. La app procesa una
base de datos de 254 abstracts cientificos en inglés (control bioldgico, entomopatdgenos y
quimica de productos naturales), extrae automaticamente entidades quimicas mediante un
modelo BioBERT afinado para reconocimiento de entidades nombradas (NER) quimico, y
recomienda compuestos y microorganismos relevantes a partir de una consulta en lenguaje
natural, en inglés o espanol, devolviendo respuestas bilingiies. Las pruebas funcionales
confirman que el fluyjo completo de carga de datos, indexacion semantica, consulta y
recomendacion opera correctamente de extremo a extremo; sin embargo, el andlisis de los
resultados evidencia limitaciones actuales en la precision de la extraccion de entidades
quimicas especificas (metabolitos con nombre propio), las cuales se discuten junto con una
hoja de ruta de mejora hacia una version de produccion.
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Palabras clave: Control biol6gico; metabolitos secundarios; biocontroladores fingicos;
procesamiento de lenguaje natural; BERT; Streamlit; mineria de literatura cientifica;
agricultura sostenible; inteligencia artificial; entomopatdgenos.

Abstract

This work presents the design and implementation of a Hybrid Discovery System (HDS) for
identifying fungal biocontrol agents and metabolites with pest-control potential, focused on
phytosanitary problems in Mexican agriculture. The system was developed as an interactive
web application in Python using the Streamlit framework, combining Natural Language
Processing (NLP) techniques based on BERT-type Transformer architectures with
multilingual semantic search engines. The app processes a database of 254 scientific abstracts
in English (covering biological control, entomopathogens, and natural product chemistry),
automatically extracts chemical entities using a fine-tuned BioBERT Named Entity
Recognition (NER) model, and recommends relevant compounds and microorganisms in
response to a natural-language query in either English or Spanish, returning bilingual
answers. Functional testing confirms that the end-to-end pipeline (data loading, semantic
indexing, querying, and recommendation) operates correctly; however, analysis of the results
reveals current limitations in the precision of specific chemical-entity extraction (named
metabolites), which are discussed alongside an improvement roadmap toward a production-
ready version.

Keywords: Biological control; secondary metabolites; fungal biocontrol agents; natural
language processing; BERT; Streamlit; literature mining; sustainable agriculture; artificial
intelligence; entomopathogens.

! Universidad Auténoma Chapingo, Departamento de Preparatoria Agricola. Correos electronicos: llopezv@chapingo.mx,
hzuletap@chapingo.mx
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Introduccion

El uso intensivo de plaguicidas sintéticos en la agricultura mexicana ha generado problemas
bien documentados de resistencia en plagas, contaminacion de suelos y cuerpos de agua, y
riesgos para la salud humana y los polinizadores. En este contexto, el control bioldgico
mediante hongos entomopatdgenos (p. €j. Beauveria bassiana, Metarhizium anisopliae) y sus
metabolitos secundarios (péptidos ciclicos, policétidos, terpenoides) se presenta como una
alternativa sostenible, pero su adopcion se ve limitada por la dispersion de la evidencia
cientifica: miles de articulos publicados anualmente, en inglés, dificultan que técnicos y
agronomos de habla hispana identifiquen rapidamente qué biocontrolador o metabolito es
pertinente para una plaga y un cultivo especificos.

Frente a esta brecha, el presente proyecto propone un sistema asistido por Inteligencia
Artificial que automatiza tres tareas: (1) la lectura masiva de abstracts cientificos, (2) la
extraccion de los metabolitos y organismos mencionados en ellos, y (3) la recomendacion de
los més relevantes a partir de una descripcion libre del problema de plaga, redactada por el
usuario en espafol o inglés. El resultado es una herramienta de tamizaje bibliografico —no
un sustituto de la validacion experimental— que reduce el tiempo de busqueda manual de
literatura y democratiza el acceso a esta informacion para usuarios que no dominan el inglés
técnico.

Antecedentes

El desarrollo de modelos de lenguaje basados en la arquitectura Transformer (Vaswani et al.,
2017) cambio el estado del arte del PLN. BERT (Bidirectional Encoder Representations from
Transformers; Devlin et al., 2019) introdujo un preentrenamiento bidireccional que mejord
sustancialmente tareas de comprension de texto, incluyendo el reconocimiento de entidades
nombradas (NER). Su adaptacion al dominio biomédico, BioBERT (Lee et al., 2020),
preentrenada sobre PubMed y PMC, demostrd mejoras significativas frente a BERT genérico
en tareas de NER biomédico y de reconocimiento de entidades quimicas/enfermedades,
incluyendo el corpus de referencia BCSCDR (Li et al., 2016), sobre el cual existen variantes
publicas afinadas especificamente para la clase 'Chemical'.

En paralelo, los modelos de tipo Sentence-BERT (Reimers & Gurevych, 2019) permitieron
obtener representaciones vectoriales (embeddings) de oraciones completas optimizadas para
similitud semantica, y sus variantes multilingiies extendieron esta capacidad a mas de 50
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idiomas mediante destilaciéon de conocimiento entre modelos monolingiies y multilingiies
(Reimers & Gurevych, 2020), habilitando busquedas cruzadas entre idiomas sin traduccion
explicita previa. Para la traduccion automatica entre pares de idiomas especificos, el proyecto
OPUS-MT (Tiedemann & Thottingal, 2020), basado en la arquitectura Marian NMT, ofrece
modelos ligeros y de acceso abierto ampliamente utilizados en aplicaciones de bajo costo
computacional.

En el dominio agricola, diversos estudios reportan la actividad bioplaguicida de metabolitos
fingicos como la beauvericina y depsipéptidos ciclicos relacionados, producidos por
especies de Beauveria y Fusarium, asi como el papel de hongos entomopatogenos y
micoparasitos (Trichoderma spp., Paecilomyces spp.) como agentes de control bioldgico
contra afidos y lepidopteros plaga. Estos antecedentes justifican la construccion de una base
de datos curada de abstracts como insumo para un sistema de extraccion y recomendacion
automatizada.

Materiales y Métodos

1. Arquitectura general del sistema

El sistema se implementd como una aplicacion monolitica en Python 3, con interfaz web
servida mediante Streamlit. La arquitectura se organiza en cuatro modulos: (a) ingesta y
normalizacion de datos, (b) extraccion de entidades quimicas (NER), (c¢) indexacion
semantica y motor de recomendacion, y (d) generacion de respuesta bilingiie.

2. Base de datos

Se utiliz6 un archivo CSV ("cleaned...i 2026.csv", 3.7 MB) con 254 registros bibliograficos,
cada uno con al menos los campos abstract, title, year y doi. Los registros corresponden a
literatura en inglés sobre entomopatogenos fungicos, parasitoides, formulaciones
biocontroladoras y compuestos con actividad antifingica o insecticida.

3. Extraccioén de metabolitos (NER quimico)

Para cada abstract se ejecutd un pipeline de reconocimiento de entidades nombradas con el
modelo alvaroalon2/biobert _chemical ner, una variante de BioBERT afinada sobre el corpus
BC5CDR-Chemical, obtenido desde el repositorio de Hugging Face. Este modelo se
complementé con: (i) un diccionario curado de compuestos frecuentes en control
bioldgico/botanico (p. ej. azadiractina, piretrinas, terpenos) y (ii) un detector basado en
patrones de sufijos quimicos comunes (-ol, -ona, -eno, -ato, -oide), con el fin de aumentar la
cobertura (recall) sobre nombres muy especificos de la literatura entomologica que el NER
genérico podria omitir.

4. Indexacion semantica y motor de recomendacion
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Cada abstract se vectorizO mediante el modelo sentence-transformers/paraphrase-
multilingual-MiniLM-L12-v2, un encoder tipo BERT (MiniLM) entrenado para similitud
semantica en mas de 50 idiomas. La consulta del usuario (en espaol o inglés) se vectoriza
con el mismo modelo y se compara contra el indice de abstracts mediante similitud coseno,
seleccionando los k abstracts mas cercanos (pardmetro configurable, ver Figura 1). Los
metabolitos/entidades detectados en esos abstracts se agregan y ponderan por la similitud
semantica del abstract de origen y su frecuencia de mencion, generando un score de
relevancia por entidad.

5. Respuesta bilingiie

El idioma de la consulta se detecta automaticamente (libreria langdetect, con heuristica de
respaldo) y se genera un resumen narrativo en inglés y en espafiol a partir de la misma
plantilla estructurada. Para la traduccién bajo demanda de fragmentos de abstracts se emplean
los modelos MarianMT Helsinki-NLP/opus-mt-en-es y Helsinki-NLP/opus-mt-es-en.

6. Herramientas de desarrollo
El stack tecnolégico empleado se resume en la Tabla 1.

Componente Herramienta / Modelo Funcion

Interfaz web Streamlit Renderizado de la app
interactiva

Manejo de datos pandas / NumPy Carga, limpieza y
agregacion del CSV

NER quimico alvaroalon2/biobert chemical ner (BioBERT) [Extraccion de entidades
quimicas

Embeddings semanticos [paraphrase-multilingual-MiniLM-L12-v2 Busqueda semantica
EN<—ES

Traduccion Helsinki-NLP/opus-mt-en-es / es-en Traduccion bajo demanda

(MarianMT)

Deteccion de idioma  [langdetect [dentificar EN/ES en la
consulta

Entorno Python 3 + VSCode Desarrollo y ejecucion
local
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Resultados y discusion

¥ Configuracién

# Metabolite Pest Advisor

Describe el problema de plaga

Modelos usados e

o NERquimicol atva e .
il # Recomendacion / Recommendation

* Embeddings: English

Figura 1. Interfaz principal del sistema: carga del CSV (254 abstracts), consulta en
espariol ("Saltamontes en maiz") y recomendacion generada de forma bilingiie
(inglés/espariol).
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Medales usados

dyramecs of the coreal aphid Sitobion svenae (2000]

Figura 2. Tabla de metabolitos recomendados (score, N.° de abstracts, similitud promedio)
v listado de abstracts fuente recuperados por similitud semdntica.

La aplicacion fue desplegada y probada de forma funcional en un entorno local. Tras cargar
el archivo cleaned...i_2026.csv, el sistema reconocio correctamente 254 abstracts (Figura 1).
Con la consulta de prueba en espafiol "Saltamontes en maiz", el motor de busqueda semantica
identifico y ordend abstracts relevantes sin necesidad de traduccion previa por parte del
usuario, generando el resumen de recomendacidon simultdneamente en inglés y espafiol
(Figura 1), lo que confirma el funcionamiento correcto del componente de embeddings
multilingiies y del pipeline de generacion bilingiie.

Los abstracts fuente recuperados con mayor similitud (0.41-0.43) correspondieron a estudios
pertinentes sobre parasitoides de afidos, hongos entomopatdgenos (Pandora neoaphidis,
Metarhizium anisopliae) y formulaciones de Fusarium, Paecilomyces y Trichoderma (Figura
2), lo cual indica que el motor de recuperacion semantica funciona adecuadamente para
priorizar literatura contextualmente relacionada, incluso cuando la consulta original no
contiene los términos técnicos exactos usados en los abstracts en inglés.
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No obstante, la tabla de "Metabolitos recomendados" (Figura 2) evidencia una limitacion
importante en el componente de extraccion de entidades: los elementos mejor puntuados
incluyen términos genéricos como fungal, biocontrol, biological, antifungal, potential,
chemical, parasitoid, strain y natural, que no constituyen nombres propios de metabolitos,
sino vocabulario descriptivo general del dominio. Solo el término BEA (abreviatura de
beauvericina) corresponde a una entidad quimica especifica reconocible. Esto sugiere que,
en la configuracion actual, el patrén de sufijos quimicos y/o el umbral de confianza del
modelo NER estd capturando sustantivos y adjetivos de alta frecuencia en el corpus
biomédico en lugar de restringirse a entidades etiquetadas de forma fiable como
"CHEMICAL" por el modelo BioBERT.

Desde una perspectiva de ciencia de datos, este comportamiento es consistente con tres
causas técnicas probables: (1) el filtro de expresiones regulares basado en sufijos (-al, -ate, -
ic, -ine, etc.) es demasiado permisivo y coincide con palabras comunes del inglés cientifico
(p. €j. "chemical", "biological") que no son compuestos; (2) el umbral de score de confianza
del pipeline de NER no se estd aplicando o es demasiado bajo, permitiendo el paso de
entidades con baja probabilidad; y (3) no existe una etapa de post-filtrado contra una lista de
stopwords de dominio ni una validacion cruzada contra una base 1éxica de compuestos
quimicos (p. €j. PubChem, ChEBI) que confirme que la cadena extraida corresponde a un
metabolito real.

Estos hallazgos no invalidan la arquitectura del sistema —el pipeline de carga de datos,
busqueda semantica multilingiie y generacion bilingiie funciona de extremo a extremo, como
muestran las Figuras 1 y 2— pero si delimitan con precision la brecha entre el prototipo
actual y una version lista para uso técnico en campo: la fiabilidad de la extraccion de
metabolitos debe elevarse antes de que las recomendaciones puedan usarse como insumo
directo para decisiones de manejo fitosanitario.

Recomendaciones técnicas de mejora

e Aplicar un umbral minimo de score de confianza (p. ej. > 0.85) a las predicciones
del modelo NER y descartar entidades por debajo de ese valor.

e Restringir estrictamente el patron de sufijos quimicos a coincidencias que también
aparezcan en un Iéxico de referencia (PubChem/ChEBI) o en el diccionario curado,
en lugar de aceptarlas de forma independiente.

e Incorporar una lista de stopwords de dominio (fungal, biological, chemical,
potential, natural, strain, etc.) aplicada como filtro posterior a la unién de las tres
fuentes de entidades.
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e Evaluar cuantitativamente el NER (precision/recall/F1) contra un subconjunto de
abstracts anotados manualmente por un experto en quimica de productos naturales.

e Separar en la interfaz los "organismos biocontroladores" (especies fingicas,
parasitoides) de los "metabolitos" propiamente dichos, ya que actualmente ambos
tipos de entidad se muestran mezclados en la misma tabla.

Conclusiones

Se desarrolld e implement6 exitosamente un prototipo funcional de sistema hibrido de
descubrimiento (HDS) que integra modelos tipo BERT para NER quimico y busqueda
semantica multilingiie dentro de una aplicacion Streamlit de uso interactivo, capaz de recibir
consultas en espafiol o inglés y responder de forma bilingiie a partir de una base de 254
abstracts cientificos. La arquitectura general —carga de datos, indexacién semantica,
recuperacion por similitud y generacion de respuesta— quedo validada de forma funcional,
confirmando la viabilidad técnica del enfoque propuesto para apoyar la toma de decisiones
fitosanitarias basadas en evidencia cientifica en el contexto de la agricultura mexicana.

Al mismo tiempo, la evaluacion de resultados identifico que el modulo de extraccion de
metabolitos requiere un ajuste de precision antes de constituir una fuente confiable de
recomendaciones técnicas, ya que actualmente prioriza términos genéricos del dominio por
encima de nombres especificos de compuestos. Se recomienda una siguiente iteracion
centrada en el refinamiento del filtrado de entidades y en su validacion cuantitativa,
manteniendo la fortaleza ya demostrada del sistema en la biisqueda semdantica bilinglie y en
la usabilidad de la interfaz para personal técnico agricola no angloparlante.
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Explorando las fronteras de las plantas medicinales mexicanas impulsado
por IA: exploracion in silico de metabolitos secundarios y bioactividad
reportada a partir de literatura cientifica

Luis German Lépez Valdez' y Holber Zuleta Prada’

Mesa: Nuevas perspectivas de Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Las plantas medicinales mexicanas constituyen una fuente extraordinariamente rica de
metabolitos secundarios con actividad biologica documentada, pero la informacion
permanece dispersa en miles de articulos cientificos publicados en inglés, lo que dificulta su
consulta sistematica por parte de investigadores hispanohablantes. En este trabajo se presenta
el desarrollo y la validacion preliminar de "Natural Products & Bioactivity Analyzer", una
aplicacion web construida sobre el framework Streamlit que integra un modelo Transformer
de reconocimiento de entidades nombradas biomédicas (NER), reglas 1éxicas y quimicas
complementarias, y un modulo de clasificacion semantica de bioactividad basado en
contexto, con salida bilingiie (inglés/espafiol). El sistema se alimento con una base de 1,016
abstracts recuperados de Scopus (1,511 columnas de metadatos bibliograficos)
correspondientes a estudios sobre plantas medicinales del centro de México. En una prueba
piloto sobre los primeros 100 registros, la aplicacion detectd 399 menciones de metabolitos,
identifico al menos un metabolito en el 93% de los abstracts y asocié una bioactividad
reportada en el 75% de los casos, siendo la actividad antioxidante, antibacteriana,
anticancerigena y antiinflamatoria las mas frecuentes. Los resultados demuestran que una
arquitectura hibrida —Transformer biomédico més reglas de dominio— constituye una
estrategia computacionalmente accesible y reproducible para la extraccion in silico de
conocimiento fitoquimico a partir de literatura no estructurada, sentando las bases para una
segunda version con extraccion de relaciones compuesto-actividad, clasificacion de familias
fitoquimicas y pardmetros cuantitativos de bioactividad (IC50, MIC, EC50).

Palabras clave: Plantas medicinales; productos naturales; metabolitos secundarios; mineria
de texto biomédico; procesamiento de lenguaje natural; reconocimiento de entidades
nombradas; bioactividad; Streamlit; inteligencia artificial; México.
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Abstract

Mexican medicinal plants represent an exceptionally rich source of secondary metabolites
with documented biological activity, yet this knowledge remains scattered across thousands
of English-language scientific articles, hindering systematic retrieval by Spanish-speaking
researchers. This work presents the development and preliminary validation of the "Natural
Products & Bioactivity Analyzer", a Streamlit-based web application that integrates a
biomedical Named Entity Recognition (NER) Transformer, complementary lexical and
chemical rules, and a context-based semantic bioactivity classification module, with bilingual
(English/Spanish) output. The system was fed with a database of 1,016 Scopus-retrieved
abstracts (1,511 bibliographic metadata columns) related to medicinal plant studies from
central Mexico. In a pilot run over the first 100 records, the application detected 399
metabolite mentions, identified at least one metabolite in 93% of abstracts, and associated a
reported bioactivity in 75% of cases, with antioxidant, antibacterial, anticancer and anti-
inflammatory activities being the most frequent. The results show that a hybrid architecture
— biomedical Transformer plus domain rules — is a computationally accessible and
reproducible strategy for the in silico extraction of phytochemical knowledge from
unstructured literature, laying the groundwork for a second version incorporating compound-
activity relation extraction, phytochemical class classification, and quantitative bioactivity
parameters (IC50, MIC, EC50).

Keywords: Medicinal plants; natural products; secondary metabolites; biomedical text
mining; natural language processing; named entity recognition; bioactivity; Streamlit;
artificial intelligence; Mexico.

! Universidad Auténoma Chapingo, Departamento de Preparatoria Agricola. Correos electronicos: llopezv@chapingo.mx,
hzuletap@chapingo.mx

Introduccion

México es reconocido como uno de los paises megadiversos del planeta y posee una de las
tradiciones etnobotanicas mas extensas de América, con miles de especies vegetales
empleadas historicamente con fines terapéuticos. Esta riqueza bioldgica y cultural se refleja
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en un volumen creciente de publicaciones cientificas que reportan la composicion
fitoquimica y la actividad bioldgica de extractos y metabolitos aislados de plantas mexicanas.
Sin embargo, dicho conocimiento se encuentra fragmentado en cientos de revistas indexadas,
redactado predominantemente en inglés y organizado en forma de texto libre, lo que dificulta
su recuperacion sistematica, comparacion y sintesis.

El procesamiento de lenguaje natural (PLN) y, en particular, los modelos de tipo Transformer
entrenados para reconocimiento de entidades nombradas (Named Entity Recognition, NER)
en dominios biomédicos, ofrecen hoy una via computacionalmente accesible para
automatizar la lectura y extraccion de informacioén estructurada a partir de abstracts
cientificos. A diferencia de los enfoques puramente basados en expresiones regulares o
diccionarios cerrados, estos modelos generalizan mejor ante variaciones morfologicas y
sintacticas del lenguaje cientifico, aunque su precision aumenta considerablemente cuando
se combinan con reglas de dominio especificas para la disciplina de interés, en este caso la
quimica de productos naturales.

En este contexto se desarrolld el presente proyecto: una aplicacion web interactiva,
construida con Streamlit, que permite a un investigador cargar una base de datos de abstracts
(por ejemplo, exportada desde Scopus), y obtener de manera automatica los metabolitos y
productos naturales mencionados, la bioactividad biologica reportada para cada uno, y el
fragmento textual de contexto que sustenta dicha asociacion, todo ello con salida bilingiie
espanol/inglés y posibilidad de exploracion interactiva y descarga en formato CSV.

Antecedentes

La extraccion automatizada de conocimiento fitoquimico a partir de literatura cientifica se
apoya en dos lineas de trabajo previas que convergen en este proyecto: por un lado, el
desarrollo de bases de datos curadas de productos naturales, y por otro, el avance de los
modelos de lenguaje aplicados a la mineria de texto biomédico.

Respecto al primer eje, iniciativas como COCONUT (COlleCtion of Open Natural
prodUcTs) han demostrado el valor de agregar y curar informacién dispersa sobre
metabolitos secundarios provenientes de decenas de colecciones abiertas, incluyendo su
estructura quimica, organismo de origen y referencias bibliograficas asociadas. Estos
esfuerzos evidencian la necesidad —y la viabilidad— de sistematizar el conocimiento
fitoquimico disperso en la literatura, aunque suelen depender en gran medida de la curacién
manual o semiautomatica de la informacion.
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Respecto al segundo eje, el desarrollo de modelos de lenguaje preentrenados de tipo
Transformer, y en particular de arquitecturas comprimidas como DistilBERT, ha permitido
entrenar modelos de reconocimiento de entidades biomédicas que pueden ejecutarse en
hardware modesto sin sacrificar de forma importante su desempefio frente a modelos de
mayor tamafio. El modelo d4data/biomedical-ner-all, utilizado en este proyecto, es un
ejemplo de esta linea: fue entrenado sobre el corpus MACCROBAT para reconocer entidades
biomédicas de reportes clinicos, y constituye una base reutilizable para tareas afines, como
la identificacion de compuestos quimicos mencionados en abstracts de productos naturales,
aun cuando no fue entrenado especificamente para fitoquimica.

La combinaciéon de ambos enfoques —bases curadas y modelos NER biomédicos de
proposito general, complementados con reglas especificas del dominio— es la estrategia que
se adopta en el presente trabajo, priorizando la reproducibilidad y el bajo costo
computacional sobre la exhaustividad de un pipeline completamente supervisado y entrenado
ex profeso, lo cual queda planteado como trabajo futuro.

Materiales y Métodos

Fuente y preparacion de los datos

Se utilizé una base de datos bibliografica exportada desde Scopus (raw_med... 2026.csv)
correspondiente a estudios sobre plantas medicinales, compuesta por 1,016 registros y 1,511
columnas de metadatos (autores, afiliaciones, identificadores, titulo, resumen, entre otros).
La aplicacion detecta de manera automatica la columna que contiene el texto del abstract
(columna "Abstract"), sin requerir que el usuario modifique la estructura original del archivo
CSV, lo que permite reutilizar exportaciones estdindar de bases bibliograficas sin
preprocesamiento manual previo.

Arquitectura del sistema

La aplicacidon se organiza en un pipeline hibrido de cuatro etapas: (1) un modelo Transformer
de reconocimiento de entidades biomédicas (NER) aplicado a cada abstract; (2) un conjunto
de reglas quimicas y léxicas que recuperan metabolitos y productos naturales no capturados
correctamente por el NER (por ejemplo, sufijos caracteristicos de flavonoides, terpenoides o
alcaloides); (3) un médulo de clasificacion semantica de bioactividad basado en patrones
Iéxicos y en el contexto oracional del abstract, que asocia cada metabolito o el estudio en
general con una o mas actividades bioldgicas (antioxidante, antibacteriana, anticancerigena,
antifiingica, antiinflamatoria, antidiabética, antiparasitaria, antihipertensiva, neuroprotectora,
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insecticida, antiviral, inmunomoduladora, herbicida, entre otras); y (4) un modulo de
normalizacidn y presentacion bilingiie (inglés/espafiol) de resultados.

Como motor de NER se selecciond el modelo preentrenado d4data/biomedical-ner-all, una
arquitectura de clasificacion de tokens basada en distilbert-base-uncased y entrenada sobre
el corpus MACCROBAT para el reconocimiento de 107 tipos de entidades biomédicas. Se
opto por este modelo, y no por arquitecturas orientadas a secuencias proteicas como ESM-2
(familia BioNeMo de NVIDIA), dado que estas tltimas estdn disefiadas para el andlisis de
secuencias de aminoacidos y no constituyen la opcion natural para la extraccion de nombres
de metabolitos a partir de texto libre en abstracts. El modelo elegido tiene aproximadamente
66 millones de pardmetros y un archivo de pesos de alrededor de 266 MB, lo que permite su
ejecucion local en equipos de computo estandar mediante la libreria transformers, sin requerir
infraestructura especializada.

Implementacion técnica

La aplicacion fue desarrollada en Python, empleando Streamlit como framework de interfaz
web interactiva, y la libreria transformers (Hugging Face) para la carga e inferencia del
modelo NER, sobre PyTorch como backend de computo. El procesamiento de datos tabulares
se realizé con pandas y numpy, y la visualizacidon de resultados —incluyendo el histograma
de distribucion de bioactividades— con Plotly. El entorno de desarrollo se configuré en
Windows mediante Visual Studio Code, la consola CMD y un ambiente virtual gestionado
con Conda (Python 3.11), documentado en un archivo requirements.txt para garantizar la
reproducibilidad de la instalacion.

* app.py — interfaz Streamlit, carga de datos, controles de usuario y presentacion de
resultados.

+ analyzer.py — motor de analisis: inferencia NER, reglas quimicas, clasificacion de
bioactividad y normalizacion.

* requirements.txt — dependencias (streamlit, pandas, numpy, transformers, torch,
accelerate, sentencepiece, scikit-learn, openpyxl, plotly).

» cleaned df.csv — base de abstracts de entrada.

Estrategia de validacion piloto

Dado el tamafio de la base completa (1,016 abstracts) y el costo computacional de la
inferencia con un modelo Transformer, se adoptd una estrategia de validacion incremental:
la interfaz permite seleccionar el numero de abstracts a analizar (100, 200, 500 o 1,000)
mediante un control numérico, en lugar de fijar dicho valor en el cddigo. Para esta primera
fase de prueba se procesaron los primeros 100 registros de la base, reconociendo
explicitamente que dicha submuestra no es necesariamente representativa del conjunto
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completo; se documenta como trabajo futuro la seleccion de una muestra aleatoria con
semilla fija (random state = 42) para garantizar la reproducibilidad estadistica de las
validaciones posteriores.

Para cada abstract, el resultado final incluye: los metabolitos detectados, el conteo de
metabolitos, las bioactividades asociadas en inglés y en espaiol, el conteo de bioactividades,
y el fragmento de contexto original del abstract que sustenta la asociacién metabolito-
actividad, evitando asi afirmaciones descontextualizadas del tipo "compuesto X = actividad
Y" cuando en realidad el reporte original se refiere, por ejemplo, a un extracto crudo y no al
compuesto aislado.

Resultados y discusion

Carga y reconocimiento automadtico de la base de datos

Al cargar el archivo CSV, la aplicacion reconocid correctamente los 1,016 registros y las
1,511 columnas originales de la exportacion de Scopus, e identificé de forma automatica la
columna "Abstract" como fuente de texto para el andlisis (Figura 1), sin necesidad de
intervencion manual del usuario. El modelo Transformer se cargd exitosamente en el entorno
local, confirmando la viabilidad de ejecutar el pipeline de NER biomédico en un equipo de
computo estandar.

# Natural Products & Bioactivity Analyzer

Abstract

Figura 1. Panel de configuracion de la aplicacion: carga del CSV, deteccion automdtica de
la columna de abstracts (1,016 registros, 1,511 columnas) y confirmacion de carga del
modelo Transformer.

Resultados de la prueba piloto (n = 100)
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Sobre la submuestra de 100 abstracts, el sistema detectd 399 menciones de metabolitos, con
al menos un metabolito identificado en 93 de los 100 abstracts analizados (93%) y al menos
una bioactividad asociada en 75 casos (75%) (Cuadro 1, Figura 2). Estos resultados sugieren
que la combinacion de NER Transformer y reglas 1éxicas complementarias logra una
cobertura elevada de menciones fitoquimicas en abstracts de este dominio, aunque —como
se discute mas adelante— la calidad y precision de cada mencion individual requiere
validacion experta adicional antes de su uso en publicaciones cientificas.

Cuadro 1. Indicadores globales obtenidos en la prueba piloto sobre los primeros 100

abstracts de la base.

Columna 'Abstract' detectada

asociada

Abstracts totales en la base 1,016 .
automaticamente
Columnas originales del CSV 1,511 Metadatos‘ScopuS st
modificar
Abstracts analizados (prueba 100 Submuestra inicial de
piloto) validacion
Menciones de metabolitos 399 Entidades NER + reglas 1éxicas
detectadas
Abstracts con alimenos un 93 (93%) Sobre los 100 analizados
metabolito
Abstracts con bioactividad 75 (75%) Clasificacion contextual
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ted natural produc

Figura 2. Panel de resultados: conteo de menciones de metabolitos, abstracts con
metabolitos, abstracts con bioactividad, y tabla interactiva con metabolitos, bioactividades
(EN/ES) y contexto extraido por registro.

Un ejemplo representativo de la salida del sistema es el registro correspondiente a Opuntia
dillenii, en el que la aplicacion identifico los metabolitos quercetina, kaempferol y glucosido,
asociados a las bioactividades antibacteriana, antifingica y antidiabética, conservando
ademas el fragmento textual original que menciona la especie y el pais de recoleccion. Este
tipo de trazabilidad —metabolito, actividad y evidencia textual— es, precisamente, el
elemento que distingue a este enfoque de una simple extraccion de nombres, y responde a la
necesidad sefialada en los antecedentes de no perder el contexto que sustenta cada afirmacion
biologica.

Distribucion de bioactividades reportadas

El analisis de la distribucion de bioactividades (Figura 3) mostrd que la actividad antioxidante
fue la mas frecuentemente reportada, seguida de la actividad antibacteriana, y en menor
proporcion por las actividades anticancerigena, antiinflamatoria y antifingica. Actividades
como la antidiabética, antiparasitaria, antihipertensiva, neuroprotectora, insecticida,
antiviral, inmunomoduladora y herbicida se presentaron con wuna frecuencia
considerablemente menor en esta submuestra inicial (Cuadro 2).
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Figura 3. Distribucion de bioactividades reportadas detectadas por el sistema en la
submuestra de 100 abstracts.

Tabla 2. Frecuencia relativa aproximada de bioactividades detectadas, ordenadas de

mayor a menaor.

Antioxidante ~37 Antibacteriana ~28
Anticancerigena ~16 Antiinflamatoria ~16
Antifingica ~12 Antidiabética ~8
Antiparasitaria ~4 Antihipertensiva ~3
Neuroprotectora ~3 Insecticida ~2
Antiviral ~2 Inmunomoduladora ~1
Herbicida ~1

Este predominio de la actividad antioxidante y antibacteriana es consistente con lo reportado
de forma amplia en la literatura fitoquimica de plantas mexicanas, en la que los compuestos
fenolicos y flavonoides —frecuentemente asociados a estas actividades— constituyen una
de las clases de metabolitos secundarios mas estudiadas. La menor frecuencia relativa de
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actividades como la antiviral o la inmunomoduladora podria reflejar tanto una menor
prevalencia real de este tipo de estudios en la submuestra analizada, como una menor
sensibilidad del modulo de clasificacion semantica ante formulaciones textuales menos
estandarizadas para dichas actividades; distinguir entre ambas explicaciones requiere ampliar
el analisis a la totalidad de los 1,016 abstracts.

Exploracion interactiva y descarga de resultados

La interfaz incluye un médulo de filtrado interactivo por tipo de bioactividad (Figura 4), que
permite al usuario seleccionar una actividad biologica de interés (por ejemplo, "Anti-
inflammatory") y visualizar de forma inmediata el subconjunto de registros correspondiente,
junto con los metabolitos, bioactividades en ambos idiomas y el contexto textual asociado.
Para el caso de la actividad antiinflamatoria, el sistema recuperd 16 registros dentro de la
submuestra de 100 abstracts. Finalmente, la totalidad de los resultados —incluyendo las
columnas originales del CSV madas las columnas generadas por el andlisis— puede
descargarse en formato CSV mediante un botdn dedicado, lo que facilita su incorporacion a
flujos de trabajo posteriores de analisis estadistico o cheminformatico.

® Explore by bioactivity

Figura 4. Modulo de exploracion por bioactividad: filtrado interactivo (ejemplo: actividad
antiinflamatoria, 16 registros) y boton de descarga de resultados completos en CSV.

Limitaciones
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Los resultados aqui presentados corresponden a una prueba piloto sobre el 10% de la base
total (100 de 1,016 abstracts) y no necesariamente representativa, por lo que deben
interpretarse como una prueba de concepto y no como una caracterizacion fitoquimica
definitiva del corpus completo. Asimismo, el sistema actual no distingue de manera robusta
entre una actividad biologica evaluada experimentalmente en el propio estudio, una actividad
reportada previamente en la literatura y citada por el autor, y un compuesto aislado sin
evaluacion biologica asociada, lo que puede introducir falsos positivos en la asociacion
metabolito-bioactividad. Tampoco se realiza todavia una clasificacién de los metabolitos en
clases fitoquimicas (flavonoides, alcaloides, terpenoides, etc.) ni una extraccion estructurada
de parametros cuantitativos de bioactividad (IC50, MIC, EC50) o del organismo diana,
elementos que se abordan como lineas de mejora en la seccion de conclusiones.

Conclusiones

Se desarrollo y valido preliminarmente una aplicacion web bilingiie basada en un modelo
Transformer biomédico (d4data/biomedical-ner-all) combinado con reglas quimicas y
léxicas, capaz de extraer de forma automatica metabolitos secundarios y su bioactividad
reportada a partir de abstracts cientificos sobre plantas medicinales mexicanas, sin requerir
modificacion de la estructura original de la base bibliografica de entrada.

En la prueba piloto sobre 100 abstracts, el sistema identifico 399 menciones de metabolitos,
con cobertura en el 93% de los registros y asociacion de bioactividad en el 75% de los casos,
siendo las actividades antioxidante, antibacteriana, anticancerigena y antiinflamatoria las
mas frecuentemente reportadas. Estos resultados confirman la viabilidad técnica del enfoque
hibrido NER + reglas de dominio como herramienta de apoyo a la revision sistematica de
literatura fitoquimica, especialmente para investigadores hispanohablantes que requieren
consultar resultados en su idioma.

Como trabajo futuro se identifican cuatro lineas prioritarias de mejora: (1) extender el analisis
a la totalidad de los 1,016 abstracts, idealmente sobre una muestra aleatoria con semilla fija
para garantizar reproducibilidad estadistica; (2) incorporar clasificacion automadtica de los
metabolitos en clases fitoquimicas (flavonoides, terpenoides, alcaloides, esteroides,
cumarinas, entre otras); (3) desarrollar un modulo de extraccion de relaciones
(compuesto—actividad, = compuesto—organismo  diana, = compuesto—mecanismo,
compuesto—IC50/MIC/EC50) que distinga explicitamente entre evidencia experimental
propia, evidencia citada de trabajos previos y compuestos sin evaluacion bioldgica; y (4)
incorporar un médulo de consulta bilinglie en lenguaje natural que permita a los usuarios
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formular preguntas en espafiol sobre una base de literatura en inglés. En conjunto, estas
mejoras permitirian transitar de un prototipo funcional de extraccion de entidades hacia una
herramienta de inteligencia fitoquimica con mayor rigor cientifico, adecuada para apoyar la
publicacion de resultados de investigacion.
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Callogénesis in vitro de tomate hibrido 2305 F1 a partir de explantes de
tallo

Imelda Rueda-Lépez!, Maria Cristina Guadalupe Lépez-Peralta'?, Fernando Carlos Gomez-
Merino!, Manuel Sandoval-Villa'?

Mesa 4. Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

El tomate (Solanum lycopersicum L.) representa un recurso horticola fundamental en la
economia y la seguridad alimentaria global, es considerado una de las especies horticolas
mas relevantes. El cultivo de tejidos vegetales constituye una herramienta de interés para el
establecimiento de sistemas de regeneracion y propagacion in vitro de especies de
importancia agricola. El objetivo de este estudio fue evaluar la proliferacion de callos de
tomate hibrido 2305 F1 a partir de explantes de tallo bajo diferentes combinaciones de
fitorreguladores. La induccion de callos se hizo a partir de explantes de tallo obtenidos de
plantulas cultivadas in vitro de 30 dias de edad, utilizando el medio Murashige y Skoog
(1962) suplementado con 8.88 uM 6-benciladenina (BA) y 0.57 uM 4cido indol-3-acético
(AIA). Posteriormente, para la etapa de proliferacion, se establecio un disefio completamente
al azar con dos tratamientos y 10 repeticiones. Los tratamientos consistieron en 8.88 uM BA
+0.57 uM AIA y 0.88 uM BA +4.52 uM 2,4-D. Después de 30 dias de cultivo se determind
la proliferacion neta y el indice de crecimiento del callo. El tratamiento con 8.88 uM BA +
0.57 uM AIA present6 la mayor proliferacion neta, con 3.13 g, y un indice de crecimiento de
626.29%, mientras que el tratamiento con 0.88 uM BA + 4.52 uM 2,4-D alcanz6 2.20 g y
440.24%, respectivamente. Estos resultados indican que, bajo las condiciones in vitro
evaluadas, la combinacion de BA y AIA favorecid6 una mayor acumulacion de biomasa
callosa en el tomate hibrido 2305 F1.

Palabras clave: biotecnologia, callo, auxinas, citocininas, in vitro
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Abstract

The tomato (Solanum Iycopersicum L.) is a fundamental horticultural resource for the global
economy and food security, and is considered one of the most important horticultural species.
Plant tissue culture is a valuable tool for establishing in vitro regeneration and propagation
systems for agriculturally important species. The objective of this study was to evaluate
callus proliferation in the hybrid tomato 2305 F1 using stem explants under various
combinations of plant growth regulators. Callus induction was initiated using stem explants
from 30-day-old in vitro seedlings, cultured on Murashige and Skoog (1962) medium
supplemented with 8.88 uM 6-benzyladenine (BA) and 0.57 uM indole-3-acetic acid (IAA).
Subsequently, a completely randomized design with two treatments and 10 replicates was
established for the proliferation stage. The treatments consisted of 8.88 uM BA + 0.57 uM
IAA and 0.88 uM BA + 4.52 uM 2,4-D. After 30 days of culture, net proliferation and the
callus growth index were determined. Significant differences were observed between
treatments. The treatment with 8.88 uM BA + 0.57 uM IAA showed the highest net
proliferation (3.13 g) and a growth index of 626.29%, whereas the treatment with 0.88 uM
BA +4.52 uM 2,4-D reached 2.20 g and 440.24%, respectively. These results indicate that,
under the in vitro conditions evaluated, the combination of BA and IAA favored greater
callus biomass accumulation in the 2305 F1 hybrid tomato.

Keywords: biotechnology, callus, auxins, cytokinins, in vitro

Introduccion

El tomate (Solanum lycopersicum L.) es una de las especies horticolas de mayor importancia
econdmica y alimentaria a nivel mundial. Pertenece a la familia Solanaceae y se caracteriza
por una amplia diversidad de formas de crecimiento, caracteristicas de fruto y adaptacion a
diferentes sistemas de produccion. El fruto presenta variacion en tamafio, forma, color,
firmeza, sabor y composicion quimica, atributos que han sido modificados mediante procesos
de domesticaciébn y mejoramiento genético para satisfacer diferentes requerimientos
productivos y de consumo (Pelletier y Causse, 2024). Entre sus atributos de interés destaca
la presencia de diversos compuestos bioactivos como carotenoides (licopeno, f-caroteno y
luteina), tocoferoles, flavonoides, antocianinas y vitamina C, los cuales contribuyen a su
valor nutricional y funcional (Bajon et al., 2026).

El tomate ademas de constituir un cultivo de interés para estudios de mejoramiento y
biotecnologia vegetal. Su relevancia como especie cultivada y modelo experimental ha
impulsado el desarrollo de herramientas de cultivo de tejidos vegetales in vitro orientadas a
la obtencion de materiales con caracteristicas agrondmicas y de calidad mejoradas. En este
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contexto, la regeneracion eficiente de plantas in vitro constituye un componente fundamental
para diversas estrategias de mejoramiento biotecnoldgico (Yaroshko et al., 2023).

Las auxinas y las citocininas constituyen dos de los principales grupos de reguladores del
crecimiento vegetal o fitorreguladores que desempefian funciones esenciales en diversos
procesos del desarrollo de las plantas. La interaccion entre ambas esta determinada por sus
patrones de sintesis, transporte y distribucion a lo largo del organismo vegetal, generando
gradientes hormonales que regulan el comportamiento y destino de las células. En términos
generales, las auxinas se producen principalmente en tejidos jovenes de la parte aérea,
mientras que las citocininas se sintetizan predominantemente en las raices y son transportadas
hacia la parte aérea. La interaccion entre ambas hormonas constituye un mecanismo
fundamental para la regulacion del crecimiento y desarrollo vegetal. Aunque pueden actuar
de manera sinérgica en procesos como la division celular, también presentan efectos
antagonicos en procesos como la ramificacion de tallos y raices. Por ello, el equilibrio entre
auxinas y citocininas tiene un papel determinante en la respuesta morfogénica de los tejidos
vegetales y, particularmente, en procesos como la formacion y proliferacion de callos in vitro
(Romanov, 2022).

Mediante el uso de fitorreguladores, la callogénesis permite inducir la formacion de callo a
partir de un explante bajo condiciones de cultivo in vitro. El establecimiento del callo implica
cambios en el estado de diferenciacion de las células del explante, seguidos de su induccion
y proliferacion bajo condiciones favorables de cultivo. Aunque tradicionalmente el callo se
ha descrito como una masa de células vegetales sin diferenciar, actualmente se reconoce que
su formacion implica procesos de reprogramacion celular y que los tejidos callogénicos
pueden presentar diferentes grados de organizacion y potencial morfogénico (Ikeuchi et al.,
2013; Fehér, 2019).

La importancia de la callogénesis radica en que constituye una etapa fundamental para el
establecimiento de sistemas de regeneracion vegetal, ya que el tejido callogénico puede dar
lugar a brotes y plantas completas mediante procesos de organogénesis o embriogénesis
somatica. Asimismo, los cultivos de callo tienen aplicaciones en biotecnologia vegetal, entre
ellas la propagacion y regeneracion de genotipos de interés, asi como el establecimiento de
sistemas para la produccion de metabolitos secundarios (Fehér, 2019; Yaroshko et al., 2023).
Con base en lo anterior, esta investigacion tuvo como objetivo inducir la callogénesis in vitro
en explantes de tallo del tomate hibrido 2305 F1 mediante el uso de diferentes combinaciones
de fitorreguladores (BA, AIA y 2,4-D).

Materiales y Métodos
Ubicacion

La presente investigacion se establecid en el Laboratorio de Biotecnologia Agricola del
Posgrado en Recursos Genéticos y Productividad - Genética ubicado en el edificio José D.
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Molina Galan, del Colegio de Postgraduados, Campus Montecillo, en Texcoco, Estado de
México.

Medio de cultivo y condiciones de incubacion

Se utilizé el medio de cultivo basal MS (Murashige y Skoog, 1962), suplementado con
sacarosa (30 g L") y solidificado con agar (Sigma-Aldrich, 8.0 g L™"). El pH se ajusté a 5.7
con NaOH o HCI 1 N antes de la adicion del agar. El medio se esteriliz6 en autoclave vertical
(AESA 300, México) a 121 °C y 1.5 kg cm™ de presion durante 20 min.

Los frascos de cultivo se incubaron a 25 + 1 °C y 40% de humedad relativa, bajo un
fotoperiodo de 16 h luz y 8 h oscuridad provisto por lamparas LED de luz blanca fria. La
temperatura se controlé mediante un sistema de aire acondicionado minisplit (Carrier).

Establecimiento del Cultivo Aséptico y Germinacion in vitro

Para el establecimiento del cultivo aséptico, las semillas de tomate hibrido 2305 F1 se
sometieron a un proceso de desinfeccion superficial, que consistio en la inmersion en etanol
al 70% (v/v) durante 2 min, seguida de un tratamiento con una solucion de hipoclorito de
sodio comercial (NaClO, Cloralex®) al 10% (v/v) con Tween-20 como agente surfactante (2
gotas por cada 100 mL de solucién), durante 5 min. Posteriormente, el material vegetal se
enjuagd tres veces con agua purificada estéril para eliminar los residuos de los agentes
desinfectantes.

Bajo condiciones asépticas, las semillas se sembraron en frascos de vidrio de 230 mL de
capacidad, conteniendo 40 mL de medio de cultivo MS. La siembra se hizo colocando las
semillas en el medio de cultivo, a una profundidad aproximada de 1-2 mm. Finalmente, los
frascos se sellaron y se mantuvieron bajo las condiciones de incubacion previamente
descritas hasta la germinacion y desarrollo de las plantulas.

Induccion de callos

Para la induccion de callos, se utilizaron explantes de tallo de aproximadamente 1 cm de
longitud, obtenidos de plantulas de tomate cultivadas in vitro de 30 dias de edad. Se
sembraron dos explantes por frasco de cultivo de vidrio (100 mL de capacidad) con 35 mL
de medio de cultivo MS suplementado con 8.88 uM de 6-benciladenina (BA) y 0.57 uM de
acido indol-3-acético (AIA). Los frascos de cultivo se incubaron durante 45 dias bajo las
condiciones ambientales descritas anteriormente.

Proliferacion de callos

Para la etapa de proliferacion, se emplearon callos obtenidos en la fase de induccion. Se
colocaron 0.5 g de callo fresco en frascos de cultivo de vidrio de 45 mL de capacidad con 10
mL de medio de cultivo MS (1962). El medio se suplement6 con dos tratamientos de
fitorreguladores (Tratamientos 1 y 2), constituidos por diferentes concentraciones de auxinas

205



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

y citocininas (Cuadro 1). Los cultivos se incubaron durante 30 dias bajo las condiciones
ambientales previamente descritas.

Cuadro 1. Concentraciones de 6-benciladenina (BA), y 4cidos indol-3-acético (AIA) y 2,4-
diclorofenoxiacético (2,4-D) evaluadas (os) en la proliferacion in vitro de callos de tomate
(Solanum lycopersicum L.).

Tratamiento Citocinina Auxinas
(Numero) (BA, uM) (AIA/2,4-D, uM)
1 8.8 0.57
2 0.88 4.52

Variables evaluadas

Después de 30 dias de incubacion, los callos se retiraron cuidadosamente del medio de cultivo
y se determiné su peso de biomasa fresca final. A partir del peso de la biomasa fresca inicial
y final se calcul6 la proliferacion (crecimiento) neta del callo (AW) y el indice de crecimiento
(IG).

La proliferacion (crecimiento) neta del callo se calculé mediante la siguiente ecuacion:

Donde:

AW = Proliferacion (crecimiento) neta del callo (g)
W; = Peso de biomasa fresca inicial del callo (g)
Ws = Peso de biomasa fresco final del callo (g)

El indice de crecimiento se calculd mediante:

W — W,
I6(%) =~ — % 100
i

Donde:

IG = Indice de crecimiento (%)

W; = Peso de biomasa fresca inicial del callo (g)
W = Peso de biomasa fresca final del callo (g)

Diseiio experimental

El experimento se estableci6 mediante un disefio completamente al azar (DCA), con dos
tratamientos (1 y 2) y 10 repeticiones por tratamiento. La unidad experimental fue un frasco
de cultivo de vidrio de 45 mL de capacidad conteniendo 10 mL de medio de cultivo MS y un
callo con un peso de biomasa fresca inicial de 0.5 g.
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Analisis estadistico

Los datos obtenidos se sometieron a un analisis de varianza (ANOVA) y las medias se
compararon mediante la prueba de Tukey (p < 0.05), utilizando el software Statistical
Analysis System (SAS Institute, 2009), version 9.4.

Resultados y discusion

La proliferacion (crecimiento) neta de los callos present6 diferencias significativas entre los
tratamientos evaluados. El tratamiento 1 alcanzé un crecimiento de aproximadamente 3.13
g, mientras que el tratamiento 2 registr6é un valor de 2.2 g, lo que representa un incremento
de 42.27% en el tratamientol respecto al tratamiento 2 (Figura 1). Esta diferencia también se

observo visualmente en el desarrollo de los callos al finalizar el periodo de cultivo (Figura
2).

4.0

3.0 -

2.0 -

1.0 1

Proliferacion de callo (g)

00 a T

Tratamientos

Figura 1. Proliferacion neta de callos de tomate (Solanum lycopersicum L.) hibrido 2305 F1
después de 30 dias de cultivo in vitro bajo los tratamientos 1 (8.88 pM BA + 0.57 uM AIA) y 2
(0.88 uM BA +4.52 uM 2,4-D). Las medias + DE con letras distintas son estadisticamente
diferentes (Tukey, p < 0.05).

Larespuesta observada en el crecimiento neto de callo fue consistente con el comportamiento
del indice de crecimiento. El tratamiento 1 (8.88 uM BA + 0.57 uM AIA) present6 un indice
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de 626.29%, mientras que en el tratamiento 2 (0.88 uM BA + 4.52 uM 2,4-D) fue de
440.24%, evidenciando una mayor acumulacion relativa de biomasa en el primer tratamiento
con BA+AIA (Figura 3).

T /
— C e — —

Figura 2. Morfologia de callos de tomate (Solanum lycopersicum L) hibrido 2305 F1 a los 30 dias
de cultivo in vitro. Tratamientos: (A) 8.88 uM BA + 0.57 uM AIA; (B) 0.88 uM BA + 4.52 uM
2,4-D. Se muestran en Izquierda: vista superior; derecha: vista lateral. Barra de escala: 1 cm.

La mayor acumulacion de biomasa observada en el tratamiento 1 esta relacionada con la
combinacion de reguladores del crecimiento utilizada (BA + AIA), en comparaciéon con el
tratamiento 2, que contenia BA + 2,4-D. La respuesta morfogénica de los callos in vitro esta
influenciada por diversos factores, entre ellos el tipo de explante, la concentracion y
combinacion de fitorreguladores, la fuente de carbono y las condiciones de cultivo in vitro
(Sidik et al., 2024). En este sentido, la interaccion entre auxinas y citocininas desempefia un
papel importante en la regulacion de la division y proliferacion celular, por lo que la
proporcién entre ambos grupos de fitorreguladores puede modificar la respuesta del tejido
cultivado.

En tomate, se ha documentado que diferentes combinaciones y concentraciones de BA, AIA
y 2,4-D generan respuestas diferenciales durante la induccioén y proliferacion del tejido
calloso (Mammadova et al., 2022). En tomate cultivares M82 y Micro-Tom, Yaroshko et al.
(2023) observaron que las condiciones de fitorreguladores utilizados durante el cultivo in
vitro influyeron en la formacién de callo y en la posterior regeneracion de brotes, ademas de
evidenciar diferencias en la respuesta entre genotipos. Estos resultados respaldan la
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importancia de establecer combinaciones especificas de fitorreguladores para cada material
vegetal.

Por otra parte, el 2,4-D es uno de los fitorreguladores mas utilizados para la induccion de
callo, particularmente por su capacidad para promover procesos de proliferacion celular y
reprogramacion de tejidos vegetales. Sin embargo, su utilizacion no implica necesariamente
que produzca la mayor acumulacion de biomasa en todas las condiciones de cultivo. Un
estudio realizado en tomate Cherry cv. ‘Kesar’ de Punjab, evalu6 diferentes combinaciones
de BA y 2,4-D en explantes foliares, nodales e internodales. Los autores observaron que 0.25
mg L' de 2,4-D produjo la mayor induccién de callo en segmentos nodales (83.33%),
mientras que la respuesta varid de acuerdo con el tipo de explante y la concentracion
empleada (Kumari ef al., 2024). Estos resultados muestran que la respuesta al 2,4-D depende
de las condiciones especificas del sistema de cultivo in vitro y que una mayor induccion de
callo no necesariamente se traduce en una mayor acumulacion de biomasa.

Bajo las condiciones evaluadas en este estudio, la combinacion de 8.88 uM BA + 0.57 uM
AIA favorecio una mayor acumulacion de biomasa callosa en el hibrido de tomate 2305 F1
en comparacion con 0.88 uM BA + 4.52 uM 2,4-D. La mayor respuesta del tratamiento 1
sugiere que esta combinacidon proporciond un balance hormonal mas favorable para la
proliferacion del tejido calloso. Sin embargo, este resultado no permite atribuir el efecto
exclusivamente al AIA o al 2,4-D, debido a que los tratamientos también difirieron en la
concentracion de BA. Por lo tanto, la respuesta observada debe interpretarse como el efecto
de las combinaciones de los fitorreguladores evaluados.

800
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400 H
300 A
200 A

indice de crecimiento (%)

100 A
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Figura 3. indice de crecimiento de callos de tomate (Solanum lycopersicum L.) hibrido 2305 F1
después de 30 dias de cultivo in vitro bajo los tratamientos 1 (8.88 uM BA + 0.57 uM AlA) y 2
(0.88 uM BA +4.52 uM 2,4-D). Las medias + DE con letras distintas son estadisticamente
diferentes (Tukey, p < 0.05).

Conclusiones

El tratamiento 1 (8.88 uM BA + 0.57 uM AIA) favorecié una mayor acumulacion de biomasa callosa
del tomate hibrido 2305 F1 en comparacion con el tratamiento 2 (0.88 uM BA + 4.52 uM 2.4-D),
bajo las condiciones in vitro evaluadas.

Debido a que los tratamientos difirieron simultaneamente en la concentracién de BA y en el tipo y
concentracion de auxina, la diferencia observada no puede atribuirse a un fitorregulador individual.
Se requieren evaluaciones adicionales de diferentes concentraciones y combinaciones de estos
fitorreguladores para determinar su contribucion especifica y establecer condiciones 0ptimas para la
proliferacion del callo en el tomate hibrido 2305 F1.
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Extractos metandlicos a base de Echinocereus engelmannii y Echinocereus
pectinatus muestran actividad contra glioblastoma humano

Ana Laura Delgado Miranda!, Nancy Edith Rodriguez Garza', Diana Elia Caballero
Hernandez!, César Ivan Romo Saénz?

Mesa: 4 Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

El glioblastoma es el tumor del sistema nervioso central mas comun y agresivo en adultos.
Sin embargo, debido a su alta heterogeneidad celular, resistencia a los tratamientos
convencionales, elevada recurrencia y los efectos secundarios asociados a las terapias
actuales, surge la necesidad de desarrollar estrategias terapéuticas mas eficaces y seguras. En
este contexto, se ha reportado que diversas plantas endémicas de México contienen
compuestos bioactivos con potencial para el tratamiento de distintos tipos de cancer.

Las cactaceas Echinocereus engelmannii y Echinocereus pectinatus han mostrado evidencia
de contener compuestos con actividad antitumoral. Por ello, el objetivo de este trabajo fue
evaluar la actividad antitumoral de extractos metanolicos obtenidos a partir de estas
cactaceas. Para ello, se prepararon extractos metandlicos de tejido vegetal previamente
disecado y triturado, los cuales fueron concentrados mediante rotoevaporacion. La actividad
citotoxica se evalué mediante el ensayo MTT en las lineas celulares U87, SH-SYSY y células
de Schwann. Debido a la mayor sensibilidad observada en la linea SH-SYS5Y, se determino
la concentracion inhibitoria media (ICso), el indice de selectividad (IS), la capacidad
antioxidante mediante el ensayo DPPH y la actividad hemolitica.

Los extractos de E. engelmannii presentaron mayor actividad citotoxica, con una ICso de
58.29 + 1.09 pg/mL y un indice de selectividad de 2.7, sin mostrar actividad antioxidante ni
hemolitica. En contraste, E. pectinatus mostré6 menor actividad citotoxica bajo las
condiciones evaluadas. Estos resultados sugieren que E. engelmannii representa una fuente
prometedora de compuestos bioactivos con potencial antitumoral.

Palabras clave: Echinocereus engelmannii, Echinocereus pectinatus, glioblastoma,
actividad antitumoral, extractos metanolicos.

! Universidad Autonoma de Nuevo Leén, Departamento de Inmunologia, Facultad de Ciencias Bioldgicas,
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Abstract

Glioblastoma is the most common and aggressive primary tumor of the central nervous
system in adults. Its high cellular heterogeneity, resistance to conventional therapies,
recurrence, and treatment-associated adverse effects highlight the need for safer and more
effective therapeutic strategies. In this context, Mexican endemic plants have emerged as a
promising source of bioactive compounds with potential anticancer activity.

Echinocereus engelmannii and Echinocereus pectinatus have been reported to contain
compounds with antitumor potential. Therefore, this study aimed to evaluate the antitumor
activity of methanolic extracts obtained from these cacti. Plant material was dried, ground,
extracted with methanol, and concentrated by rotary evaporation. Cytotoxic activity was
assessed using the MTT assay in U87, SH-SYS5Y, and Schwann cell lines. Since SH-SY5Y
cells showed the highest sensitivity, the half-maximal inhibitory concentration (ICso),
selectivity index (SI), antioxidant activity using the DPPH assay, and hemolytic activity were
determined.

Echinocereus engelmannii extracts exhibited the highest cytotoxic activity, with an ICso of
58.29 £ 1.09 pg/mL and a selectivity index of 2.7, without showing antioxidant or hemolytic
activity. In contrast, E. pectinatus displayed lower cytotoxic activity under the evaluated
conditions. These findings suggest that E. engelmannii is a promising source of bioactive
compounds with potential antitumor activity and merits further investigation for the
development of novel therapeutic strategies against tumors of the central nervous system.

Keywords: Echinocereus engelmannii, Echinocereus pectinatus, glioblastoma, antitumor
activity, methanolic extracts.

Introduccion

Los tumores del cerebro y del sistema nervioso representan un importante problema de salud
publica a nivel mundial. En 2025 se estimaron 254,134 muertes asociadas a este grupo de
neoplasias y se prevé que para el afio 2050 esta cifra incremente en un 55.6 % ,
(GLOBOCAN, 2026). En México, durante 2023 se registraron 91,562 defunciones por
tumores malignos, con una tasa de mortalidad de 70.8 por cada 100 mil habitantes (INEGI,
2024). A pesar de los avances en el desarrollo de nuevas estrategias terapéuticas, la elevada
heterogeneidad genética y celular de los tumores, la resistencia a los tratamientos
convencionales, la recurrencia y el diagnostico en etapas avanzadas contindan limitando el
éxito terapéutico.

Dentro de los tumores del sistema nervioso central, el glioblastoma (GBM) es el tumor
maligno primario mas frecuente y agresivo en adultos (Wirsching et al., 2016). El tratamiento
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estandar consiste en la reseccion quirargica maxima seguida de radioterapia concomitante
con temozolomida y quimioterapia adyuvante. Sin embargo, el pronostico de los pacientes
continta siendo desfavorable, con una supervivencia media de aproximadamente 15 meses
(Alifieris & Trafalis, 2015). La alta capacidad infiltrativa del tumor, su marcada
heterogeneidad molecular y la rapida adquisicion de resistencia a la temozolomida favorecen
la supervivencia de las células tumorales y contribuyen a la recurrencia de la enfermedad.
Entre los mecanismos asociados con esta resistencia se encuentran la sobreexpresion de la
enzima O6-metilguanina-ADN

metiltransferasa (MGMT), la activacion de mecanismos de reparacion del ADN, la presencia
de células madre tumorales y la adaptacion metabolica de las células cancerosas, lo que
resalta la necesidad de desarrollar nuevas alternativas terapéuticas (Brandner et al., 2021).
En este contexto, los productos naturales han adquirido gran relevancia como fuente de
moléculas bioactivas para el desarrollo de nuevos farmacos. Las plantas medicinales
mexicanas han sido utilizadas tradicionalmente para el tratamiento de diversas enfermedades
y numerosos estudios han demostrado que poseen propiedades antiinflamatorias,
antibacterianas, hipoglucemiantes, antioxidantes, antiproliferativas y antitumorales. Ademas,
diversos compuestos de origen vegetal, como la vinblastina, la vincristina, el paclitaxel y la
camptotecina, han sido incorporados exitosamente al tratamiento de distintos tipos de cancer,
demostrando el potencial terapéutico de los metabolitos vegetales (Gezici & Sekeroglu,
2019).

Entre las especies de interés destacan las cactaceas, plantas adaptadas a condiciones
ambientales extremas que favorecen la sintesis y acumulacion de una amplia diversidad de
compuestos bioactivos, entre ellos alcaloides, flavonoides, terpenos y taninos (Harlev et al.,
2013). Estos compuestos han mostrado diversas actividades biologicas, incluyendo efectos
antioxidantes, antiinflamatorios, antimicrobianos y antitumorales. En particular, especies del
género Echinocereus han mostrado resultados prometedores debido a la presencia de
compuestos con potencial actividad biologica. Sin embargo, la evidencia sobre su actividad
antitumoral frente a tumores del sistema nervioso aun es limitada. Por ello, el objetivo del
presente trabajo fue evaluar la actividad citotoxica de extractos metanolicos de Echinocereus
engelmannii y Echinocereus pectinatus en lineas celulares de tumores del sistema nervioso,
con el fin de identificar especies con potencial para el desarrollo de nuevas estrategias
terapéuticas.

Materiales y Métodos

Material vegetal.

Las cactaceas se obtuvieron del “Vivero Ortiz” ubicada en la ciudad de Chihuahua, Chih.
Meéxico el 21 de agosto del 2021. Estas fueron taxondmicamente identificadas por el herbario
de la Facultad de Ciencias Bioldgicas en la Universidad Autonoma de Nuevo Leon con el
numero de vaucher 25608 para E. pectinatus y 25607 para E. engelmannii.
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Extractos metandlicos de E. engelmannii 'y E. pectinatus.

Después de lavar el material vegetal, se realizaron cortes al tallo, los cuales se sometieron a
un protocolo de desinfeccion que consistid en inmersion en hipoclorito de sodio al 12% por
tres minutos, seguido por agua estéril por 1 min, etanol al 70% por 3 min, agua estéril por 1
miny PBS 1x por 1 min. Posteriormente se secd y se macerd para obtener un polvo.

Para la obtencion de los extractos, se colocaron 200 g de la planta en frascos de vidrio, a los
cuales se les agregd metanol absoluto. Posteriormente lo extractos se filtraron utilizando
papel Whatman #1. Los filtrados se concentraron en un rotavapor (Buchi R-3000; Brinkman
Instruments, Inc., USA).

El rendimiento de extraccion para cada uno de los extractos se calculé mediante la siguiente
formula:

o (Peso del extracto seco)
% Rendimiento = - x 100
(Peso del material vegetal)

Todos los extractos concentrados fueron esterilizados mediante filtracion, utilizando
membranas de nitrocelulosa con un tamafio de poro de 0.2 um, y se almacenaron a 4 °C hasta
su posterior uso.

Lineas y cultivos celulares

Se utilizaron las células de glioblastoma U87 (ATCC HTB-14), células de neuroblastoma
SH-SYS5Y (ATCC CRL-2266) y como control sano células neuronales tipo Schwann (ATCC
CRL-3392). Se mantuvieron en medio de cultivo DMEM (medio Eagle modificado de
Dulbeccco; Sigma-Aldrich, St. Louis, MO, USA), suplementado con 10 % de suero feral de
bovino (SFB; Life Technologies) que fue previamente inactivado con calor y 1% de solucién
antibidtica-antimicoética (Signa Aldrich). Las condiciones de crecimiento fueron de 37 °C y
5% de CO» en una atmosfera con humedad.

Evaluacion de la inhibicion del crecimiento

Se incubaron en microplacas de 96 pozos con fondo plano (Corning Incorporated, Corning,
NY, USA) 190 pL de suspensiones celulares de las lineas U87, SH-SYS5Y y células de
Schwann a una concentracion de 1 x10* células/pozo en medio DMEM. Después del tiempo
de incubaciéon de 24 h se adicionaron los extractos metanolicos a manera de tratamiento a
concentraciones de 31.25 y 250 pg/mL para una seleccion inicial y posteriormente se realizéd
una curva de concentraciones de 15.625 hasta 250 ug/mL para el extracto de E. engelmannii.
Se utiliz6 como control positivo paclitaxel a 0.1 uM y como control negativo medio de
cultivo sin tratamiento. Las placas se incubaron durante 48 h a 37 °C y 5% de CO; en una
atmosfera humeda. La viabilidad celular se determiné mediante de método de 3-[4,5-
dimethylthiazol-2-yl]-2,5-diphenyltetrazoliumbromide (MTT; Affymetrix, Cleveland, OH,
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USA); se adicionaron 15 pL de MTT a cada pozo a una concentracion final de 0.5 mg/mL y
se incubo durante 3 h a las condiciones ya mencionadas, pasado este tiempo las placas se
decantaron y se agregaron 150 pL. de DMSO para la disolucién de cristales de formazan, la
densidad optica (DO) se midi6 a 570 nm en un lector de microplacas (MULTISKAN GO;
Thermo Fisher Scientific, Waltham, MA, US). El porcentaje de inhibicion se determind
mediante la siguiente formula:

D05, células tratadas

% inhibicion del crecimiento = 100 — ((

) x100)

DOc, células sin tratar

Una vez obtenido el porcentaje de inhibicion se realizaron los calculos correspondientes para
la obtencion de la concentracion inhibitoria media (ICso) en el programa GraphPad Prism 8y
el indice de selectividad (IS) utilizando la siguiente formula:

IS = IC5 células no tumorales (Schwann)
"~ ICs, tumorales (U87 o SH — S5Y5)

Actividad antioxidante por ensayo de DPPH

Se incubaron 100 pL de los extractos obtenidos en una placa de 96 pozos de fondo plano a
concentraciones de 15.625 a 250 pg/mL y se agregd 100 pL de una solucidon metanoélica de
2,2-diphenyl-1-picrilhidrazil 0.1 mM (DPPH). Como control negativo se utilizo DMSO y
como control positivo acido ascorbico a concentraciones de 10 a 100 pg/mL. Se incubd en
oscuridad a temperatura ambiente durante 30 min para después medir la DO a 517 nm (cita).
El porcentaje de inhibiciéon de DPPH se calcul6 utilizando la siguiente formula:

% inhibicion DPPH D054, control negativo — DOs;, tratamiento 100
inhibicion = X
° D054, control negativo

Actividad hemolitica

Se obtuvieron 20 mL de sangre de un voluntario sano en tubos con anticoagulante acido
etilendiaminotetraacético (EDTA; BD, Vacutainer®). Los eritrocitos fueron recuperados de
la sangre y se realiz6 un lavado con Buffer Salino de Fosfatos (PBS) a un pH de 7.2 en 3
ocasiones para después praparar una suspension de eritrocitos al 5% en PBS. En tubos de 2
mL se agregaron las concentraciones a evaluar (200 a 1000 pg/mL) y se adiciono la
suspension de eritrocitos previamente preparada. Como control positivo se utilizd agua
destilada y como control negativo PBS. Las muestras se incubaron por 30 min a 37 °C,
transcurrido este tiempo se centrifugaron durante 5 min a 13,000 rpm a 4 °C. Se tomaron 200
nL de sobrenadante de cada tubo y se pasaron a una placa de 96 pozos de fondo plano para
medir la DO de la hemoglobina liberada a 540 nm en un lector de microplacas (cita). El
porcentaje de hemolisis se calculé mediante la siguiente formula:
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4

o DOgy, tratamiento — DOgy, control negativo
% hemolisis = — — x 100
DO0s,( control positivo — DOz, control negativo

Resultados y discusion

El glioblastoma es el tumor maligno primario del sistema nervioso central mas frecuente y
agresivo en adultos. A pesar de que el tratamiento estandar basado en cirugia, radioterapia y
quimioterapia con temozolomida ha permitido mejorar el manejo clinico de la enfermedad,
la elevada heterogeneidad tumoral, la resistencia farmacologica y los efectos adversos
asociados continuan limitando la supervivencia de los pacientes. Por ello, la busqueda de
nuevas alternativas terapéuticas ha adquirido gran relevancia, incluyendo el estudio de
compuestos derivados de fuentes naturales. Diversas cactaceas han sido investigadas debido
a la presencia de compuestos bioactivos con potencial farmacoldgico, como el opuntiol y el
peniocerol.

De ambas cactaceas se obtuvieron extractos metandlicos a partir de 500 g de tejido vegetal
pulverizado. Para E. engelmannii se obtuvieron 48 g de extracto seco, correspondiente a un
rendimiento de extraccion del 9.6 %. Por otro lado, E. pectinatus presentd un rendimiento de
extraccion del 17.2 %, con la obtencion de 86 g de extracto seco a partir de la misma cantidad
de material vegetal.

En el presente estudio se obtuvieron extractos metanolicos de Echinocereus engelmannii 'y
Echinocereus pectinatus, observandose diferencias en el rendimiento de extraccion entre
ambas especies. Aunque E. pectinatus presentd un mayor rendimiento de extraccion, este
parametro no se relaciond directamente con una mayor actividad bioldgica, ya que E.
engelmannii mostrd un mayor efecto citotoxico en las lineas celulares evaluadas. Esto sugiere
que la cantidad de extracto obtenido no necesariamente determina la presencia o
concentracion de compuestos responsables de la actividad biologica.

Posteriormente, se evaluo el efecto de los extractos metandlicos sobre la viabilidad celular
de las lineas U87, SH-SYSY y células de Schwann mediante el ensayo MTT. Como
evaluacion preliminar de la actividad citotoxica, se analizaron dos concentraciones de ambos
extractos (31.25 y 250 pg/mL) (Figuras 1 y 2). Bajo estas condiciones, el extracto de E.
engelmannii present6 el mayor efecto citotdxico, principalmente sobre la linea celular SH-
SYSY. En contraste, E. pectinatus mostrdé una menor actividad citotoxica, con porcentajes
de inhibicion aproximados de 15 % y 40 % a las concentraciones de 31.25 y 250 pg/mL,
respectivamente.
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Figura 9. Inhibicion de crecimiento de E. engelmannii en lineas celulares U87, SH-SY5Y y
Schwann.
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Figura 10. Inhibicién de crecimiento de E. pectinatus en lineas celulares U887, SH-SYSY y
Schwann.
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El analisis preliminar de citotoxicidad en las lineas celulares U887, SH-SYSY y células de
Schwann mostré una mayor actividad del extracto de E. enge/mannii en comparaciéon con E.
pectinatus, observandose una mayor sensibilidad en la linea celular SH-SYS5Y. Un
comportamiento similar ha sido reportado para compuestos naturales como el bacdsido A,
obtenido de Bacopa monnieri, el cual ha mostrado actividad citotoxica en esta linea celular,
con porcentajes de inhibicion cercanos al 60 % (Fatima et al., 2022). Debido al mayor
potencial observado para E. engelmannii, se determind su concentracion inhibitoria media
(ICs0) y su indice de selectividad (IS), considerando la linea SH-SY5Y como modelo tumoral
y las células de Schwann como modelo no tumoral. El extracto presentd una ICso de 58.29 +
1.09 pg/mL y un IS de 2.7.

Debido a la mayor sensibilidad observada para el extracto de E. engelmannii en la linea
celular SH-SYSY, se realiz6 una curva dosis-respuesta para determinar la concentracion
inhibitoria media (ICso) y el indice de selectividad (IS). El extracto present6 una ICso de 58.29
+ 1.09 pg/mL y un indice de selectividad de 2.7. Asimismo, se evalud la actividad
antioxidante mediante el ensayo DPPH y la actividad hemolitica del extracto, cuyos
resultados se muestran en la Tabla 1.

Tabla 2. Evaluacion del extracto de E. engelmannii

Microorganismo E. engelmannii
Linea célula evaluada SH-SYS5Y
ICso* 58.29 +1.09
IS 2.7
DPPH* >250
Hemolisis* >250
*ug/mL

Un indice de selectividad superior a 2 indica que un extracto presenta potencial
farmacologico para continuar con procesos de fraccionamiento y caracterizacion de los
compuestos responsables de la actividad biolégica (Indrayanto et al., 2021). Asimismo, un
mayor indice de selectividad incrementa el interés bioldgico de un extracto debido a que
sugiere un mayor efecto sobre células tumorales en comparacion con células no tumorales
(Mansour et al., 2022). En este sentido, los resultados obtenidos para E. engelmannii sugieren
la presencia de compuestos con actividad citotoxica selectiva, los cuales podrian ser
evaluados posteriormente mediante procesos de separacion e identificacion quimica.

Adicionalmente, el extracto de E. engelmannii fue evaluado mediante el ensayo DPPH para
determinar su capacidad antioxidante, obteniéndose un valor de 1Cso superior a 250 pg/mL.
Se ha reportado que extractos con valores de ICso < 50 ug/mL presentan una actividad
antioxidante relevante (Garcia-Palencia et al., 2021) ; por lo tanto, bajo las condiciones
evaluadas, el extracto no mostrd una capacidad antioxidante significativa. Sin embargo, la
ausencia de actividad antioxidante no descarta su potencial antitumoral, ya que los
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mecanismos asociados a la citotoxicidad pueden estar relacionados con diferentes vias
celulares independientes de la actividad antioxidante.

Por otra parte, la evaluacion hemolitica mostrdé un valor de ICso superior a 250 pg/mL,
indicando ausencia de actividad hemolitica detectable bajo las condiciones evaluadas. Este
resultado es relevante debido a que permite identificar extractos con menor interaccion
citotoxica hacia membranas celulares no tumorales y proporciona informaciéon preliminar
sobre su biocompatibilidad (Ramirez-Villalobos et al., 2021).

En conjunto, los resultados obtenidos sugieren que Echinocereus engelmannii representa una
fuente prometedora de compuestos bioactivos con potencial citotoéxico frente a modelos
celulares tumorales del sistema nervioso, particularmente en la linea SH-SYS5Y, ademas de
presentar selectividad celular y ausencia de actividad hemolitica. Estudios posteriores
enfocados en la identificacion de los compuestos responsables y la determinacion de los
mecanismos moleculares involucrados permitiran establecer con mayor precision su
potencial como candidato para el desarrollo de nuevas estrategias terapéuticas.

Conclusiones

Los extractos metanolicos de Echinocereus engelmannii 'y Echinocereus pectinatus
representan una fuente potencial de compuestos bioactivos con actividad citotoxica frente a
modelos celulares tumorales del sistema nervioso. Particularmente, E. engelmannii destaca
como una especie de interés para la buisqueda de nuevos agentes antitumorales derivados de
cactaceas mexicanas.

Literatura citada

Alifieris, C., & Trafalis, D. T. (2015). Glioblastoma multiforme: Pathogenesis and treatment.
Pharmacology & Therapeutics, 152, 63-82.
https://doi.org/10.1016/j.pharmthera.2015.05.005

Brandner, S., McAleenan, A., Kelly, C., Spiga, F., Cheng, H.-Y., Dawson, S., Schmidt, L.,
Faulkner, C. L., Wragg, C., Jefferies, S., Higgins, J. P. T., & Kurian, K. M. (2021). MGMT
promoter methylation testing to predict overall survival in people with glioblastoma treated
with temozolomide: a comprehensive meta-analysis based on a Cochrane Systematic
Review. Neuro-Oncology, 23(9), 1457-1469. https://doi.org/10.1093/neuonc/noab105

Fatima, U., Roy, S., Ahmad, S., Ali, S., Elkady, W. M., Khan, I., Alsaffar, R. M., Adnan, M.,
Islam, A., & Hassan, M. 1. (2022). Pharmacological attributes of Bacopa monnieri extract:
Current updates and clinical manifestation. In Frontiers in Nutrition (Vol. 9).
https://doi.org/10.3389/thut.2022.972379

Garcia-Palencia, P., Rivas-Morales, C., Oranday-Cérdenas, A., de la Garza-Ramos, M. A., Leos-
Rivas, C., & Loépez, E. T. (2021). Evaluation of the Anti-inflammatory and Cytotoxic

220



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

Activity of Methanol Extracts of Psacalium decompositum and Scopulophyla parryi in
VERO and Detroit Cell. Journal of Medicinal Plants and By-Products, 1, 51-59.

Gezici, S., & Sekeroglu, N. (2019). Current Perspectives in the Application of Medicinal Plants
Against Cancer: Novel Therapeutic Agents. Anti-Cancer Agents in Medicinal Chemistry,
19(1), 101-111. https://doi.org/10.2174/1871520619666181224121004

Harlev, E., Nevo, E., Solowey, E., & Bishayee, A. (2013). Cancer Preventive and Curative
Attributes of Plants of the Cactaceae Family: A Review. Planta Medica, 79(09), 713-722.
https://doi.org/10.1055/s-0032-1328632

Indrayanto, G., Putra, G. S., & Suhud, F. (2021). Validation of in-vitro bioassay methods:
Application in herbal drug research (pp. 273-307).
https://doi.org/10.1016/bs.podrm.2020.07.005

INEGI, 2024, Estadisticas de defunciones registradas (EDR), Sitio web, disponible en:
https://www.inegi.org.mx/contenidos/saladeprensa/boletines/2024/EDR/EDR2023_Dtivas.

pdf
International Agency Research on Cancer, WHO. Global Cancer Observatory (GLOBOCAN),
2026, Sitio web disponible en:

https://gco.iarc.who.int/tomorrow/en/dataviz/isotype?single unit=10000&years=2025&can
cers=31&types=1

Mansour, K. A., El-Neketi, M., Lahloub, M.-F., & Elbermawi, A. (2022). Nanoemulsions of
Jasminum humile L. and Jasminum grandiflorum L. Essential Oils: An Approach to Enhance
Their Cytotoxic and Antiviral Effects. Molecules, 27(11), 3639.
https://doi.org/10.3390/molecules27113639

Ramirez-Villalobos, J. M., Romo-Saenz, C. 1., Moran-Santibanez, K. S., Tamez-Guerra, P.,
Quintanilla-Licea, R., Orozco-Flores, A. A., Romero-Arguelles, R., Tamez-Guerra, R.,
Rodriguez-Padilla, C., & Gomez-Flores, R. (2021). In Vitro Tumor Cell Growth Inhibition
Induced by Lophocereus marginatus (DC.) S. Arias and Terrazas Endophytic Fungi Extracts.
International Journal of Environmental Research and Public Health, 18(18), 9917.
https://doi.org/10.3390/ijerph18189917

Wirsching, H.-G., Galanis, E., & Weller, M. (2016). Glioblastoma (pp. 381-397).
https://doi.org/10.1016/B978-0-12-802997-8.00023-2

221


https://www.inegi.org.mx/contenidos/saladeprensa/boletines/2024/EDR/EDR2023_Dtivas.pdf
https://www.inegi.org.mx/contenidos/saladeprensa/boletines/2024/EDR/EDR2023_Dtivas.pdf
https://gco.iarc.who.int/tomorrow/en/dataviz/isotype?single_unit=10000&years=2025&cancers=31&types=1
https://gco.iarc.who.int/tomorrow/en/dataviz/isotype?single_unit=10000&years=2025&cancers=31&types=1

1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

Evaluacion de la capacidad antioxidante de extractos de semilla de
guayaba (Psidium guajava L.)
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Mesa: 4 Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Se realizaron pruebas de actividad antioxidante por el método FRAP y ABTS vy
cuantificacion de compuestos fenolicos totales por el método de Folin-Ciocalteu a extractos
obtenidos a partir de semillas de guayaba (Psidium guajava L.) mediante extraccion asistida
por ultrasonido de forma continua (bafio ultrasénico) y por pulsos (sonda ultrasonica) con
cuatro disolventes diferentes. Se mostr6 la mayor concentracion de fenoles totales (5.37 mg
de EAG/g) con etanol y ultrasonido por sonda ultrasonica y un tiempo de 75 minutos. El
valor mayor de la actividad antioxidante (342.01 [IMET/g) fue con metanol mediante sonda
ultrasonica y un tiempo de 60 minutos. Asi como una mayor capacidad antioxidante
(Mediante ABTS 0.46 [Jmol ET/g) con etanol y sonda ultrasénica con un tiempo de 75
minutos Esto representa una capacidad antioxidante que puede ser empleada como aditivo
antioxidante en alimentos.

Palabras clave: Guayaba, antioxidantes, ultrasonido.
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Abstract

Antioxidant activity was assessed using the FRAP and ABTS methods, and total phenolic
compounds were quantified using the Folin-Ciocalteu method in extracts obtained from
guava seeds (Psidium guajava L.). Extraction was performed using four different solvents
via continuous ultrasound-assisted extraction (ultrasonic bath) and pulsed ultrasound-
assisted extraction (ultrasonic processor). The highest total phenolic concentration (5.37 mg
GAE/g) was observed using ethanol, an ultrasonic processor, and a 75-minute extraction
time. The highest antioxidant activity value (342.01 uM TE/g) was obtained using methanol,
an ultrasonic processor, and a 60-minute extraction time, while the highest antioxidant
capacity (0.46 umol TE/g via ABTS) was achieved using ethanol, an ultrasonic processor,
and a 75-minute extraction time. These results indicate an antioxidant capacity suitable for
use as an antioxidant additive in foods.

Keywords: Guava, antioxidants, ultrasound.

Introduccion

Los desechos de frutas tienen un gran potencial de aprovechamiento gracias a sus
antioxidantes y compuestos bioactivos de interés para la industria.

La guayaba (Psidium guajava L.), pertenece a la familia Myrtaceae, es una fruta muy
cultivada en México. Durante 2024, la produccion nacional alcanzo cerca de 302, 000
toneladas. El estado de Michoacén liderd la cosecha con el 63.7% del total, seguido por
Aguascalientes, Zacatecas, Ciudad de México y Jalisco. (SADER & SIAP, 2024). Asi
mismo, se estima que el 57.7% de la produccion de guayaba se pierde, lo que la convierte en
uno de los alimentos méas desperdiciados del pais (Herrera Trujillo, 2019).

Ademas, los subproductos derivados de este desperdicio (como semillas, pulpa y céscaras)
representan hasta el 30% del volumen de la fruta fresca (Lima et al., 2019).

Dado que los antioxidantes sintéticos en la industria alimentaria se han vinculado con
posibles efectos adversos para la salud, es fundamental promover alternativas naturales como
los derivados de la guayaba. Estos alimentos destacan por su alto contenido de compuestos
bioactivos, como flavonoides, polifenoles y acidos fenolicos, que potencian su capacidad
antioxidantes
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El uso de las semillas de guayaba para extraer antioxidantes naturales es una estrategia eficaz.
Esto permite aprovechar los residuos agroindustriales y crear ingredientes funcionales de alto
valor para la industria alimentaria (Mia et al., 2025).

El objetivo de esta investigacion fue extraer y cuantificar los polifenoles de las semillas de
guayaba para evaluar su capacidad antioxidante al incorporarlos en un aceite comercial,
comparando su eficacia contra el deterioro oxidativo frente a un antioxidante sintético.

Valoracion de residuos de guayaba (Psidium guajava L)

Los subproductos de la industria de la guayaba, como cascaras, semillas y hojas; contienen
antioxidantes, fenoles, péptidos y fibras de gran valor. Mediante técnicas innovadoras, estos
residuos pueden transformarse en alimentos funcionales que benefician la salud, la economia
y el medio ambiente (Kapoor, Wats & Rani, 2020).

El fruto se aprovecha como jugo, polvo y puré; no obstante, cerca del 30 % se desecha tras
el procesamiento. Entre los subproductos destacan las semillas, cuyo desecho continuo
genera un impacto ambiental negativo.

Durante el procesamiento de la guayaba, las semillas constituyen un subproducto de hasta el
30 % (p/p) del fruto (Narvaez Cuenca et al., 2020). Este residuo posee un alto potencial
funcional debido a su contenido de compuestos bioactivos, como fenoles, flavonoides,
carotenoides, tocoferoles, fitoesteroles y acidos grasos esenciales, con gran capacidad
antioxidante. Por ello, sus aceites son fuentes alternativas de valor funcional, cuyo
aprovechamiento ayuda a disminuir el desperdicio, mitigar la contaminacién y mejorar la
comercializacion (Silva et al., 2022).

Antioxidantes en semillas de guayaba (Psidium guajava)

Las semillas de guayaba poseen una compleja composiciéon quimica rica en bioactivos de
interés nutricional y funcional. Entre sus metabolitos secundarios destacan los compuestos
fendlicos, reconocidos por su alta capacidad antioxidante (Gayathri et al., 2025).

Del mismo modo, se detectaron flavonoides destacados antioxidantes de origen vegetal y una
fraccion proteica compuesta por aminoacidos esenciales y no esenciales, sobresaliendo la
lisina, la metionina, la leucina y el acido glutdmico (Khan et al., 2025).

Asimismo, el estudio identifica acilgliceroles , mono, di y tri, esteroles y fosfolipidos como
fosfatidilcolina, fosfatidiletanolamina y fosfatidilinositol. A esto se suman &cidos grasos
saturados e insaturados, destacando los acidos palmitico, estearico, oleico, linoleico y
linolénico (Khan et al., 2025; Butt et al., 2025; Silva et al., 2022).

Material y Métodos
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Se recolectaron 18 kg de guayaba para separar la semilla del fruto. Una vez lavada y seca, la
semilla se molid y tamizd, y se obtuvieron 1.8 kg de harina. Posteriormente, se determino6 la
humedad de esta harina a 80 °C utilizando una termobalanza OHAUS, modelo MB35.

Se obtuvieron extractos de polifenoles mediante el uso de disolventes de diferente polaridad:
metanol, etanol, metanol-agua (1:1, v/v) y agua. Para ello, se pesaron 5.0 g de muestra seca
y se colocaron en matraces Erlenmeyer de 125 mL, a los que se afiadieron 100 mL del
disolvente correspondiente para establecer una relacion masa/volumen (m/v) de 1:20. La
extraccion asistida por ultrasonido se realiz6é en un equipo de bafio ultrasénico (marca Ser
Scientific, modelo 10004) a una frecuencia de 42 kHz, una potencia de 60 W y una
temperatura constante de 25 °C, evaluando diferentes tiempos de procesamiento: 0, 30, 45,
60 y 75 minutos. Los extractos obtenidos con metanol y etanol se concentraron en un
evaporador rotatorio (marca Biichi, modelo R124) para eliminar el disolvente y obtener el
extracto puro. Los extractos obtenidos con agua y con la mezcla etanol-agua se almacenaron
en recipientes de vidrio hasta la evaporacion del disolvente y la posterior recoleccion del
producto final.

Se realiz6 el mismo procedimiento para la extraccion con sonda ultrasonica modificando el
equipo bajo un régimen de pulsos (9 s encendida y 2 s apagada) a 20 °C. Después de pesar
el extracto y calcular el rendimiento, se almacen6 en viales a temperatura de refrigeracion
(Duarte et al., 2021).

El contenido fenodlico total de cada extracto se cuantifico por el método de Folin-Ciocalteu.
Por cuadruplicado, se mezclaron las muestras diluidas con el reactivo de Folin-Ciocalteu y
carbonato de sodio (Na2COs3) al 20 % en una microplaca de 96 pozos por 30 minutos en la
oscuridad, se midi6 la absorbancia a 760 nm. Los resultados se calcularon con una curva
estandar de acido galico y se expresaron como miligramos de equivalentes de acido galico
por gramo de extracto (mg EAG/g).

La actividad antioxidante se determind mediante los métodos ABTS y FRAP. En el método
ABTS, se genera un compuesto de color azul verdoso cuya intensidad disminuye al
interactuar con los compuestos fenolicos, y se mide a 734 nm. En el método FRAP, se forma
un complejo de color azul con absorcion visible a 593 nm.

Finalmente, se determind la estabilidad oxidativa de un aceite comercial de soya mediante
tres indicadores clave: el indice de acidez (NMX-F-101-SCFI-2012), el indice de yodo
(NMX-F-152-SCFI-2011) y el indice de peroxidos (NMX-F-154-SCFI-2010). Estos
parametros permitieron evaluar de forma general la calidad, la vida util y el grado de deterioro
del aceite durante el tratamiento.

Resultados y discusion
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Rendimientos obtenidos de extraccion de compuestos antioxidantes asistida por baifio
ultrasénico.

Al evaluar el rendimiento de la extraccion de polifenoles asistida por ultrasonido, se observo
el porcentaje mas alto (6.9 %) al utilizar etanol al 96 % durante 45 minutos en bafio
ultrasonico. Por el contrario, el valor mas bajo (1.99 %) se obtuvo con agua como disolvente
en un tiempo de 60 minutos. En la mayoria de los tiempos analizados, el etanol y el metanol
mostraron un rendimiento similar como los mejores disolventes de extraccion (Figura 1).
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Figura 1. Porcentaje de rendimiento mediante el método asistido por ultrasonido
de forma continua (bafio ultrasonico).

Rendimientos obtenidos de extraccion de compuestos antioxidantes asistida por
ultrasonido mediante sonda.

El rendimiento maximo de polifenoles (11.5%) se obtuvo con etanol al 96% durante 60
minutos mediante extraccion por ultrasonido con sonda. En contraste, el menor rendimiento
se registro al usar agua por 30 minutos.

El metanol y la mezcla agua-etanol (1:1) mostraron rendimientos similares y superiores a los
del agua sola, aunque este comportamiento cambid al usar un bafio de ultrasonido. Esto
demuestra que el tipo de equipo y las condiciones de operacion afectan la eficiencia del

proceso (ver Figura 2).
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Figura 2. Porcentaje de rendimiento mediante el método asistido por ultrasonido por pulsos
(sonda ultrasonica)

Determinacion de los fenoles totales mediante el método de Folin-Ciocalteu (FC)

La Figura 3. muestra la cuantificacion de compuestos fendlicos totales en semilla de
guayaba. Los resultados se expresan en micromoles equivalentes de acido galico por gramo
de muestra (mmol EAG/g).

Se evaluaron tiempos de extraccion de 0, 30, 45, 60 y 75 minutos, cuatro disolventes (etanol,
metanol, agua y mezcla agua-etanol) y dos técnicas (bafio y sonda de ultrasonido). Esto
permite analizar el efecto del disolvente, el tiempo y el tipo de energia en la eficiencia de
extraccion.

Los datos indican que la sonda ultrasénica logra valores mayores que el bafio para un mismo
disolvente y tiempo. Ademads, el etanol presenta la mayor concentracion de fenoles totales
en casi todos los tiempos evaluados.

La extraccion con etanol asistida por ultrasonido de sonda durante 75 minutos logré la mayor
concentracion de fenoles totales (5.37 mg EAG/g), lo que indica que esta condicion es la mas
adecuada para el método de Folin-Ciocalteu. En contraste, con otros disolventes se observa
un estancamiento o descenso a los 45—60 minutos, atribuible a la saturacion del sistema o a
la degradacion de los compuestos.
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Figura 3. Cuantificacion de fenoles totales mediante método de Folin- Ciocalteu
Determinacion de la actividad antioxidante mediante el método de FRAP

La Figura 4. muestra la actividad antioxidante en semillas de guayaba, medida por el método
FRAP. Se evaluaron tiempos de 0 a 75 minutos, cuatro disolventes (etanol, metanol, agua y
una mezcla 1:1 de agua-etanol) y dos sistemas de ultrasonido (sonda y bafio).

El sistema por sonda resulté mas eficiente que el bafio. El etanol fue el disolvente con menor
rendimiento, mientras que el metanol y la mezcla de agua-etanol obtuvieron los mejores
resultados.

El valor més alto de actividad antioxidante (342.01 [Imol equivalente de trolox por gramo
de muestra) se alcanz6 con metanol, usando la sonda de ultrasonido a los 60 minutos de
extraccion.
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Figura 4. Actividad antioxidante mediante ensayo FRAP
Determinacion de la actividad antioxidante total mediante el método ABTS.

En la Figura 5., se muestra la actividad antioxidante de los extractos de semilla de guayaba
(método ABTS), expresada en pumol ET/g de muestra. Se probaron tiempos de 0 a 75
minutos, cuatro disolventes y dos tipos de ultrasonido (bafio y sonda). La sonda ultrasénica
y el etanol dieron los mejores resultados. La condicion dptima fue etanol, sonda 'y 75 minutos,
logrando 0.46 pumol ET/g. En particular, la combinacion de etanol, ultrasonido por sonda y
un tiempo de extracciéon de 75 minutos permitio alcanzar la mayor actividad antioxidante,
con un valor aproximado de 0.46 umol ET/g de muestra, lo que sugiere que estas condiciones

son las mas adecuadas para la determinacion de la capacidad antioxidante mediante el método
ABTS.
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Figura 5. Actividad antioxidante mediante método ABTS
Conclusiones

Tanto el pericarpio como la almendra de semillas de Annona purpurea contienen compuestos
fenolicos con gran actividad antioxidante. Tomando en cuenta los rendimientos de extraccion
obtenidos, aun cuando al manejar grandes cantidades de materia prima pareciera mas
conveniente el procesamiento de la almendra que del pericarpio de la semilla, tanto la mayor
cantidad de compuestos fenolicos como la mayor actividad antioxidante se encuentran en el
pericarpio.

En el caso de la almendra de semilla, el extracto con mayor contenido de fenoles totales,
mayor actividad antioxidante y, por tanto, mas favorable para su evaluacion como aditivo
antioxidante es el extracto hidroetandlico. De igual manera, el extracto de pericarpio de
semilla mas favorable es el extracto etanolico ya que es también el de mayor rendimiento de
extraccion.
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Resumen

El interés en la recuperacion de compuestos bioactivos a partir de residuos vegetales se ha
incrementado en los ultimos afios debido a la necesidad de reducir el impacto ambiental,
econémico y social que estos causan. Estos residuos son fuentes prometedoras de
ingredientes bioactivos, incluyendo compuestos fenolicos, péptidos, terpenos, celulosa y
hemicelulosa. La explotacion de estos subproductos puede ofrecer oportunidades de valor
agregado en las industrias alimentaria, farmacéutica y de biocombustibles. En este estudio se
evaluaron las variaciones de compuestos bioactivos en la fermentacion de residuos vegetales.
Con la fermentacion se favorecid la transferencia de compuestos fenodlicos de la matriz
vegetal a la fase acuosa del sistema (106.12 pg EAG/mL al dia 10 de fermentacion), asi como
la produccion de etanol (7 %).

Palabras Clave: Compuestos fenolicos, residuos vegetales, subproductos, fermentacién
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Abstract

Interest in recovering bioactive compounds from fruit and vegetables waste has increased in
recent years due to the need to reduce the environmental, economic, and social impact of
such waste. This waste is a promising source of bioactive ingredients, including phenolic
compounds, peptides, terpenes, cellulose, and hemicellulose. Exploiting these byproducts
can offer value-added

opportunities in the food, pharmaceutical, and biofuel industries. This study evaluated the
variations in bioactive compounds during the fermentation of plant waste. Fermentation
favored the transfer of phenolic compounds from the plant matrix to the aqueous phase of
the system (106.12 ng EAG/mL on day 10 of fermentation), as well as the production of
ethanol (7%).

Keywords: Phenolic compounds, plant residues, by-products, alcoholic fermentation

Introduccion

La produccion a gran escala de materias primas agricolas, junto con su transformacion en
diversos productos finales, da lugar a una generacion excesiva de residuos agricolas e
industriales. Los efectos negativos que representa el desperdicio de alimentos se ven
reflejados a nivel econdmico, ambiental y social. Se estima que, al afio, en el mundo, se
generan alrededor de 931 millones de toneladas de desperdicio de alimentos (United Nations
Environment Programme, 2021). Ademas, el desperdicio en conjunto con las pérdidas de
alimentos, son los causantes del 8 al 10% de las emisiones mundiales de gases de efecto
invernadero.

La mayor parte de los residuos de frutas y verduras se desechan, a pesar de que existe
evidencia cientifica de que es material rico en compuestos bioactivos como fibra dietética,
proteinas, vitaminas, colorantes, minerales esenciales, antioxidantes, 4cidos grasos, entre
otros. (Taheri and Hosseini, 2025), por lo que pueden utilizarse en la industria alimentaria,
en la produccion de fertilizantes organicos, cosméticos y productos farmacéuticos
(Gongalves et al., 2025). Valorizar las céscaras de fruta ofrece una solucion ecoldgica al
desperdicio de alimentos, a la vez que permite la produccién de alimentos funcionales,
nutracéuticos y agentes terapéuticos (Habiba et al., 2025).

Por lo tanto, es importante generar sistemas ambiciosos enfocados en la recuperacion de estos

compuestos quimicos desde una perspectiva de sostenibilidad ambiental. En este trabajo se
aborda la fermentacion a partir de una mezcla de residuos vegetales integrada con cascara de

233



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

platano, cascara de papaya, manzana y jitomate y se analiza el comportamiento de los
compuestos fenolicos al largo del proceso, esto con miras a integrar un sistema de extraccion
de compuestos bioactivos constituido con un pretratamiento fermentativo como el que aqui
se presenta. En este trabajo se establecen las condiciones del proceso de fermentacion para
la mezcla y se conoce su potencial para producir etanol.

Materiales y Métodos

Material vegetal

Se trabajo con cascara de platano, cascara de papaya, manzana y jitomate, las cuales fueron
adquiridas en un supermercado. Para fines del trabajo se procurd que el material estuviera
libre dafio fisico y microbioldgico. El material fue sometido a un proceso de secado a 50 °C,
durante 24 h y posteriormente, el material fue molido hasta obtener un polvo

Anadlisis de extractos

Se analizaron cada uno de los materiales vegetales; se realizaron extractos de cada uno de
ellos (Hernandez-Rodriguez et al., 2019) para conocer su actividad antioxidante y contenido
de compuestos fenolicos. Brevemente, 1 g de cada muestra (peso seco) se diluy6 en 10 mL
de metanol:agua (80:20), se acidificé a pH 3 con HCl y NaOH 1 molar. Las muestras liquidas
y acidificadas fueron sonicadas en un sonicador Bransonic a 40 kHz durante 15 min,
posteriormente fueron incubadas a 30 °C durante 30 min, finalmente fueron centrifugadas y
se analizaron los sobrenadantes.

Fermentacion

Para la fermentacion se empled levadura comercial RED STAR premier cassique; se
siguieron las instrucciones especificadas por el fabricante para la activacion de la levadura,
asi como la cantidad necesaria a utilizar. De material vegetal se trabajo con una proporcion
de 1/10 p/v en agua destilada; se emplearon las cantidades reportadas en la Cuadro 1. La
mezcla se ajustd a 21 °Brix con sacarosa.

Cuadro 3. Cantidad de material vegetal (peso seco) empleado en la fermentacion

Material vegetal | Peso seco (g)
Céscara de papaya 10
Cascara de platano 20
Manzana 30
Jitomate 5

El proceso de fermentacion se realizo en condiciones anaerobias, a temperatura ambiente 20
°C, durante 10 dias. Se utilizaron trampas de aire para permitir la liberacion del didéxido de
carbono producido e impedir el ingreso de oxigeno; el reactor también se equip6é con una
valvula para permitir la toma de muestras diarias. Diariamente se realizé también la mezcla
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del contenido del reactor para favorecer el proceso de fermentacion y la posible liberacion
de compuestos fenolicos. Transcurridos 10 dias se estabilizé el contenido de °Brix, asi como
una notable disminucion de la actividad en la trampa de aire.

Analisis fisicoquimicos

La medicion de pH (con potencidmetro) y °Brix (con refractoémetro) se realizaron el mismo
dia del muestreo. Se congelaron las muestras a -20 °C hasta su andlisis. Las muestras
descongeladas fueron centrifugadas a 1500 rpm durante 3 min en una centrifuga Labnet
Spectrafuge, se retird el pellet y se trabajo con el sobrenadante. A partir del sobrenadante se
cuantificaron los azticares etanol por el método de Sayyad et al. (2015), compuestos fendlicos
(Singleton & Rossi, 1965) y la actividad antioxidante mediante ABTS (Re et al., 1999).
Todos los analisis se realizaron por triplicado. Al reactor control s6lo se midieron los °Brix
en cada muestreo.

Resultados y Discusion

Analisis de extractos

En las Figuras 1 y 2 se observa consistencia en la capacidad antioxidante y el contenido de
compuestos fenolicos en los extractos vegetales. La cdscara de platano presentd mayor
capacidad y contenido de ambas variables, mientras que la manzana fue la muestra con
valores menores en ambos casos, esta diferencia entre el contenido de las muestras es
consistente con lo reportado por Islam et al. (2023) y da Silva et al. (2021).
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Figura 1. Comparacion de la capacidad Figura 2. Comparacion del contenido de
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Consumo de azucares de produccion de etanol

La mezcla de residuos de fruta utilizados para el proceso de fermentacion presentd un
contenido de solidos solubles de 6.3 °Brix y pH de 4.5. Sin embargo, para obtener un
contenido de etanol relevante, es necesario un contenido de sélidos disponibles mas elevado
para las levaduras; con la adicion de sacarosa se alcanzaron 21°Brix. El pH de la mezcla se
mantuvo ligeramente acido, ideal para mantener estables los compuestos fenolicos, ademas
de prevenir crecimiento de otros microrganismos que no son de interés, como bacterias.

En la Figura 3 muestra el consumo de azicar y la produccion de etanol durante el proceso de
fermentacion. La cantidad maxima de produccion de etanol se alcanzé al dia 10 con una
produccion maxima de 7 % y los °Brix se mantuvieron constantes. Lo cual ocurre porque el
micriirganismo Saccharomyces cerevisiae ha consumido el carbono fermentable presente en
el medio (Olivares-Marin et al., 2018).
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Figura 3. Produccion de etanol y consumo de sélidos en el proceso de fermentacion de
residuos vegetales.

Actividad antioxidante durante el proceso de fermentacion

Como se observa en la Figura 4, la actividad antioxidante presenté un aumento a lo largo de
los dias del proceso de fermentacion, de igual manera la concentracion de compuestos
fendlicos aument6 durante el proceso de fermentacion (Figura 5). La produccion de etanol
durante la fermentacion favorece la extraccion de los compuestos fendlicos desde la matriz
vegetal (Borges et al., 2024).
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Figura 4. Comportamiento de la actividad Figura 5. Comportamiento del contenido de
antioxidante durante el proceso de compuestos fenolicos durante el proceso de

fermentacion de residuos vegetales. Cada fermentacion de residuos vegetales. Cada
valor es el promedio (£DE) de tres replicas. valor es el promedio (+DE) de tres replicas.

Conclusiones

Los resultados del proceso de fermentacion, bajo las condiciones trabajadas, confirman que
es posible emplear la fermentacion alcoholica como pretratamiento en un sistema de
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extraccion de compuestos fendlicos que favorece la transferencia de los compuestos de
interés desde la matriz vegetal hacia la fase acuosa del sistema. A su vez, se obtuvo un 7%
de etanol en el proceso de fermentacion. En este sentido, el etanol obtenido puede ser
utilizado como recurso en una posterior etapa para la constitucion de un sistema de extraccion
acuosa, donde una de las fases para constituir el sistema sea etanol, lo cual representaria una
disminucién en la necesidad de adquisicion del disolvente mencionado.
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Modelando los mecanismos de las reacciones organicas empleando
Gaussian 16 y GaussView6

Lino Joel Reyes Trejo *!, Maria Inés Nicolas Vazquez?, Benito Reyes Trejo®, Sara Suarez
Torres'

Mesa: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Al estudiante de quimica organica le resulta dificil entender los mecanismos de reacciéon porque se
deben visualizar procesos invisibles y abstractos en tres dimensiones, combinando el movimiento de
electrones, la termodinamica y la cinética de reaccion. Se deben memorizar muchas variables que
influyen de manera simultanea, como efectos estéricos, electronegatividad, estabilidad de
intermediarios y disolventes. El modelado molecular ayuda a superar esto al transformar conceptos
tedricos en representaciones visuales tangibles o simulaciones dinamicas, describiendo perfiles de
energia potencial, identificando visualmente el estado de transicion o el paso lento de la reaccion.
Considerando lo anterior, el presente trabajo propone el uso de Gaussian 16 y Gauss View 6 para
calcular y visualizar en 3D la trayectoria de varias reacciones comunes en quimica organica,
empleando la animacién de la frecuencia imaginaria del estado de transicion y la coordenada
intrinseca de reaccion (IRC).

Palabras clave: Quimica computacional, Quimica experimental, aprendizaje activo
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Abstract

For organic chemistry students, understanding reaction mechanisms is often difficult because they
must visualize invisible, abstract processes in three dimensions, combining electron movement,
thermodynamics, and reaction kinetics. Many simultaneously influencing variables must be
memorized, such as steric effects, electronegativity, intermediate stability, and solvents. Molecular
modeling helps overcome this by transforming theoretical concepts into tangible visual
representations or dynamic simulations, describing potential energy profiles, and visually identifying
the transition state or the rate-determining step of the reaction.Considering the above, the present
work proposes the use of Gaussian 16 and GaussView 6 to calculate and visualize in 3D the pathway
of several common reactions in organic chemistry, employing the animation of the imaginary
frequency of the transition state and the intrinsic reaction coordinate (IRC).

Keywords: Computational chemistry, Experimental chemistry, Active learning

Introduccion

La ensefianza de la Quimica Orgénica presenta desafios didacticos complejos, ya que exige al
estudiante vincular los fendmenos macroscopicos con el entorno submicroscépico de atomos y
moléculas (Arias, et al, 2011). Ante esto, la quimica computacional (QC) ofrece recursos
fundamentales para modelar y predecir geometrias moleculares, energias relativas y propiedades
electronicas, lo que facilita la comprension de la reactividad molecular (Esselman y Hill, 2016). En
la actualidad, el uso de software con interfaces graficas avanzadas como GaussView, Avogadro y
Spartan, facilita la visualizacion de estas reacciones. En la Facultad de Quimica de la UNAM, donde
la Quimica Organica es un pilar en diversos planes de estudio, la QC puede enriquecer
significativamente la formacion académica de los estudiantes, su integracion permite modelar estados
de transicion, analizar la reactividad y selectividad e interpretar con mayor precision los datos
experimentales del laboratorio. Asimismo, esta disciplina faculta el calculo de descriptores
moleculares para predecir tendencias fisicas y la simulacion de espectros de IR y RMN como soporte
analitico.

Con respecto al aprendizaje de los mecanismos de las reacciones organicas, se han observado
dificultades en su comprension debido a la exigencia de visualizar procesos tridimensionales
submicroscopicos a nivel molecular y combinar conceptos abstractos de energia y densidad
electronica. Por lo tanto, se vuelve necesario sustituir el aprendizaje memoristico de reacciones
individuales por el andlisis 16gico de los mecanismos de reaccion basados en el flujo de electrones
(Shen et al, 2023).

Existen sitios en internet que permiten visualizar en 3D y en tiempo real las trayectorias de reacciones
organicas como Chem Tube3D para dar una idea rapida del paso de reactivos a productos al mostrar
el movimiento de los atomos involucrados. Sin embargo, solo observar una animacion no basta para
obtener un aprendizaje profundo de una reaccion. Modelar la reaccion con quimica computacional
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mejora mucho su comprension porque permite calcular los perfiles de energia exactos de la reaccion
y hace posible buscar y comprobar los estados de transicion animando su frecuencia imaginaria. Por
otro lado, el calculo de la coordenada intrinseca de la reaccion (IRC), permite dar certeza del
mecanismo al conectar el estado de transicion con los reactivos y productos (Gonzalez y Schlegel,
1990).

Considerando lo anterior, la presente propuesta describe el uso de Gaussian 16 y Gauss View 6 para
calcular y visualizar en 3D la trayectoria de varias reacciones comunes en quimica organica, basada
en la animacion de la frecuencia imaginaria del estado de transicion y la coordenada intrinseca de
reaccion(IRC).

Materiales y Métodos

Recientemente se ha propuesto un manual de practicas de quimica computacional para integrar esta
disciplina al laboratorio de quimica organica. Las practicas incluidas en este manual incluyen el
modelado de varias reacciones que se realizan en los cursos experimentales de Quimica organica a lo
largo de varios semestres. Estas practicas son las siguientes:

Bromacion de alquenos. Obtencion de su perfil de energia

Reaccion SN2, mecanismo y reactividad

Reaccion E2 mecanismo y reactividad

Reacciones de Sustitucion Electrofilica Aromatica reactividad y selectividad
Dienoéfilos en la reaccion de Diels-Alder. Orbitales Homo y Humo
Esterificacion de acidos carboxilicos. Mecanismo.

Las actividades realizadas en estas practicas se efectian empleando Gaussian 16 (calculos mecano-
cuanticos) y el visulizador GaussView 6. Previamente, se imparten talleres para capacitar a alumnos
y profesores sobre el manejo de estos programas, al principio del semestre.

Para la obtencion del perfil de energia de una reaccion, primero se optimizan las geometrias de los
reactivos involucrados y de los productos. Es importante hacer notar que estas geometrias deben tener
la conformacion de menor energia, para lo cual se emplea el algoritmo de busqueda de conférmeros
y un campo de fuerza como el de MMFF94 incluido en el software Avogadro.

Posteriormente se busca obtener el estado de transicion de una reaccion, empezando con una
geometria inicial que involucra la de los reactivos y productos optimizados, estirando o acortando de
manera manual las longitudes de los enlaces que participan en la ruptura o formacion del estado de
transicion, esto se realiza con GaussView 6 y posteriormente se realiza la busqueda de este complejo
activado, empleando los algoritmos y métodos de calculo de Gaussian 16.

Como ejemplo de este procedimiento, se presenta el protocolo para obtener el estado de transicion de
la reaccion del Cloruro de metilo con el i6n bromo, como se describe a continuacion:

1. Construir la siguiente estructura empleando GaussView, primer seleccionando el carbono y
la opcion solo el atomo, colocando sobre el atomo de C, 5 valencias.
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2. Colocar un atomo de bromo en la parte derecha de la estructura, seleccionando el atomo de
bromo y dando clic sobre el atomo de H de la derecha, en la parte izquierda de la estructura
colocar un atomo de Cloro dando clic sobre el 4tomo de hidrégeno correspondiente.

3. Dar clic en el ment de Builder seleccioar Modify Bond

4. Seleccionar el atomo de C y el atomo del halégeno y en el cuadro de didlogo que aparece,
seleccionar el tipo de enlace de linea punteada y mover la barra; cambiar los valores de los
enlaces C-Br y C-Cl seleccionando el atomo de C y el atomo de haldégeno. hasta obtener las
distancias 2.5 Aoy 2.25 Ao respectivamente.

5. En menu Calculate y Gaussian Calculation Setup seleccionar la pestafia Job Type y Opt +

Freq. En Optimize to a, seleccionar “TS(Bemy)”.
En force constants, seleccionar “Calculate at First Point”.
La siguiente pestafia para escoger es Method
Method: Ground State/Hartree-Fock/Dafault Spin
Basis Set: 3-21G
. Charge: -1 Spin: Singlet
. Seleccionar la pestafia Title y colocar el nombre del trabajo que se va a realizar por ejemplo
“SN2-Test.

12 Seleccionar la pestaiia Link 0 y en Chkpoint File elegir “Dont Save”. En Additional
Keywords escribir “Opt=noeigen”. En la pestafia General seleccionar Ignore Symmetry.
Enviar el calculo seleccionando Submit, se pedirda un nombre para el archivo, nombrarlo
como SN2 Test.gjf

13 Aparecerd un cuadro de diadlogo de inicio del calculo en Gaussian, elegir Yes.

14 Al finalizar el célculo aparecera la siguiente pantalla y seleccionar Si

15 Abrir el archivo de salida SN2-Test.log.

16 Seleccionar en Results la opcion Vibrations para animar la frecuencia imaginaria. El
movimiento de los d&tomos confirmara que se trata del TS buscado.

17 Para realizar el calculo de la Coordenada intrinsica de Reaccon (IRC), se hace una copia del
archivo de salida (*.log) dar clic con el botdn derecho del mouse y seleccionar Edit y Copy.
Seleccionar crear nueva molécula y pegar en el cuadro que aparece. Seleccionar calculation
setup y en Job Type seleccionar IRC. En Mehod seleccionar: Ground State/Hartree-
Fock/Dafault Spin, Basis Set: 3-21G, Charge 0 y Spin Singlet. Seleccionar la pestaiia Title y
colocar el nombre del trabajo que se va a realizar por ejemplo “IRC.SN2-TS-Test.

il e S

— O

Resultados y discusion

La reaccion Sn2 es un proceso bimolecular en el cual dos moléculas estan implicadas en el estado de
transicion del paso limitante de la rapidez de la reaccion. Este proceso se lleva a cabo mediante un
mecanismo de un solo paso, en el caso de un haluro de alquilo, el nucleéfilo ataca por atras del
carbono que esta unido al grupo saliente. La reaccion procede en la direccidon que permite al nucleofilo
mas fuerte desplazar al mas débil (Figura 1).
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R-Cl + Br- _— > R-Br + cl”
Cloruro de alquilo I6n bromuro Bromuro de alquilo I6n cloruro

R = -CHj3; -Etilo; -nPropilo; -Terbutilo

Figura 1. Reacciones Sy2 estudiadas empleando el método Hartree-Fock 3-21G.

Para encontrar los estados de transicion de las cuatro reacciones Sn2, se utilizo el procedimiento
resefiado en el punto resefiado anteriormente. Para el caso de la reaccion entre el Cloruro metilo y el
i6n bromuro se obtuvo el estado de transicion mostrado en Figura 2.

ﬁ G3M1:V1 - IRC.SN2-J-Testlog (C\Users\Lincygrupo208\OneDrive\D... — o X

Q' Sony-

6 atoms, 64 electrons, -3 charge, singlet Ingquire Select Atom 1

Figura 2. Estado de transicion de la reaccion Sy2 entre el Cloruro metilo y el i6n bromuro.

Es importante mencionar que el estado de transicion de una reaccion debe presentar solo una
frecuencia imaginaria. Esta frecuencia debe describir el proceso quimico deseado, mostrando
visualmente qué enlaces se estan rompiendo y formando y no un movimiento molecular irrelevante o
de otra parte de la molécula. La animacion de la frecuencia imaginaria obtenida muestra la formacion
del enlace C-Br y la ruptura del enlace C-Cl (Figura 2).

También se obtuvo la coordenada intrinsica de la reaccion (IRC), la cual describe el descenso desde
el punto de méaxima energia donde se encuentra el estado de transicion hacia los minimos locales
(reactivos y productos) en ambos sentidos de la superficie de energia potencial (Figura 3).
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Figura 3. Coordenada intrinseca de reaccion correspondiente a la reaccion Sn2 entre cloruro de
metilo y el i6n bromuro.

Adicionalmente, para determinar la relacion entre el grado de sustitucion de un cloruro de alquilo y
la energia de activacion del correspondiente TS (relacionada con la rapidez de la reaccion), se
procedid a encontrar el estado de transicion de las reacciones Sn2 descritas en la Figura 1,
considerando el mismo procedimiento descrito para el caso del cloruro de metilo. Los resultados se
muestran en la Tabla 1.

Tabla 1. Energias de activacion (Kcal/mol) de la reaccion Sn2 entre el ion bromuro y algunos cloruros
de alquilo, obtenidas con el método Hartree-Fock 3-21G

Sustrato Energia de activacion Kcal/mol)
1.-Cloruro de metilo -12.09

2.-Cloruro de etilo -7.18

3.-Cloruro de isopropilo -2.55

4.-Cloruro de ter-butilo 5.88

Como puede observarse en la Tabla 1, la energia de activacion aumenta al incrementarse el grado de
sustitucion del sustrato. Es decir, entre mas estéricamente impedido es el sustrato de la reaccion Sn2,
la energia de activacion es mayor. Lo anterior concuerda con las caracteristicas conocidas de las
reacciones Sx2. Esto constituye un ejemplo de experimentos computacionales que facilitan el
aprendizaje de los mecanismos de reaccion.
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Recientemente en la Facultad de Quimica de la UNAM, se ha puesto a disposicion de los estudiantes
y docentes, el manual de practicas referido anteriormente, el cual se titula: Integracion de la quimica
computacional al trabajo experimental de la quimica organica, como ya se mencion0, este manual
contiene 6 practicas computacionales enfocadas al estudio de los mecanismos de reaccion. El manual
se encuentra en el repositorio AMYD de la Facultad de quimica. Con lo anterior se pretende fomentar
el estudio de los mecanismos de las reacciones organicas de manera activa al facilitar la visualizacion
de los procesos quimicos mediante la animacion de la frecuencia imaginaria empleando GaussView
6. Es importante resaltar que también se incluido en el reservorio mencionado los correspondientes
archivos de salida (*.log) de los estados de transicion de las reacciones incluidas en el mencionado
manual para facilitar el aprendizaje de los mecanismos de reaccion en clases de teoria.

Conclusiones

Se propuso un material didactico con el propdsito de facilitar al estudiante la comprension de los
mecanismos de las reacciones organicas, empleando quimica computacional. Se observé que este
material hace posible el analisis de las reacciones organicas al permitir visualizar a nivel molecular
los estados de transicion mediante la animacién de la frecuencia imaginaria de estos complejos
activados. El calculo de la coordenada intrinsica de la reacciéon también se encontrd 1til en la
comprension de los mecanismos de reaccion al observar y analizar su trayectoria. Se planted la
necesidad de incorporar los conceptos de la quimica computacional al analisis de resultados de las
practicas experimentales donde se sintetizan una gran cantidad de compuestos para ilustrar las
diferentes reacciones de la Quimica organica.

La presentacion de las animaciones de las reacciones orgénicas estudiadas en clase causd buena
impresion en el alumnado acostumbrado a solo escribir mecanismos en el papel. No obstante, este
entusiasmo por la quimica computacional no se manifiesta en la mayoria del profesorado.
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Digestibilidad in vitro de almidon en tortillas de maiz sometidas a
distintos tratamientos térmicos

Yaraseth Arcangela Falcon-Franco!, Consuelo Silvia Olivia Lobato-Calleros!”, Diana
Itzel Lopez-Monterrubio', Diana Edith Lopez-Vazquez!

Mesa: 4. Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global.

Resumen

La tortilla de maiz es uno de los alimentos de mayor consumo en México y constituye un componente
esencial en la dieta, la cultura y la seguridad alimentaria del pais. Sin embargo, existe informacion
limitada sobre cémo los tratamientos térmicos aplicados después de su elaboraciéon modifican la
digestibilidad del almidon. Por ello, el objetivo de este estudio fue evaluar el efecto de la fritura,
horneado, tostado y calentamiento en microondas, sobre la digestibilidad in vitro del almidén en
tortillas de maiz, en comparacion con tortilla recién hecha (control). Se determiné la composicion
proximal, las fracciones de almidon rapidamente digerible (RDS), lentamente digerible (SDS) y
resistente (RS), asi como los cambios estructurales mediante FTIR y microscopia electronica de
barrido (SEM). La fritura fue el tratamiento que mas modifico la composicion proximal, al reducir la
humedad de 9.11 £+ 0.01% a 3.28 £+ 0.09% y elevar el contenido de lipidos a 30.41 + 0.36% (con
respecto a la tortilla recién hecha). La tortilla tostada presento la mayor proporcion de RDS (54.31 +
0.64 %) y la menor de RS (13.91 + 0.77 %), mientras que la tortilla recién hecha conservé la mayor
fraccion de almidon resistente (80.45 + 0.70%). Los analisis de SEM y FTIR evidenciaron los
cambios estructurales asociados con la matriz amilacea. Estos resultados sugieren que el tratamiento
térmico posterior afecta principalmente la estructura y accesibilidad enzimatica del almidon.

Palabras clave: tortilla de maiz, digestibilidad in vitro, almidon, tratamiento térmico.

Abstract

Maize tortilla is one of the most widely consumed foods in Mexico and constitutes an essential
component of the country’s diet, culture, and food security. However, limited information is available
on how thermal treatments applied after tortilla preparation modify starch digestibility. Therefore, the
objective of this study was to evaluate the effect of frying, baking, toasting, and microwave heating
on the in vitro starch digestibility of maize tortillas, compared with freshly made tortilla as the control.
Proximate composition, rapidly digestible starch (RDS), slowly digestible starch (SDS), and resistant
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starch (RS) fractions were determined, as well as structural changes by FTIR and scanning electron
microscopy (SEM). Frying was the treatment that most modified proximate composition, reducing
moisture from 9.11 £ 0.01% to 3.28 + 0.09% and increasing lipid content to 30.41 + 0.36% compared
with freshly made tortilla. Toasted tortilla showed the highest RDS proportion (54.31 £+ 0.64%) and
the lowest RS fraction (13.91 £ 0.77%), whereas freshly made tortilla retained the highest resistant
starch fraction (80.45 = 0.70%). SEM and FTIR analyses evidenced structural changes associated
with the starchy matrix. These results suggest that post-processing thermal treatment mainly affects
the structure and enzymatic accessibility of starch.

Keywords: corn tortilla, in vitro digestibility, resistant starch, thermal treatment, FTIR

! Universidad Auténoma Chapingo, Departamento de Preparatoria Agricola, Carretera México-Texcoco km 38.5, Chapingo, Texcoco,
Estado de México, C.P. 56230, México. Correo electronico: yara.falcon47(@gmail.com, ilopezmonterrubio@gmail.com,
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Introduccion

El maiz (Zea mays L.) y sus derivados son parte de la dieta basica en México desde tiempos
precolombinos. Para el ciclo de octubre de 2025 a septiembre de 2026 se estima una
produccion nacional de maiz blanco de 20.63 millones de toneladas, de las cuales cerca del
88% de la demanda total corresponde a consumo humano (Direccion General del Servicio de
Informacién Agroalimentaria y Pesquera [DGSIAP], 2026).

Entre los productos derivados de este grano, la tortilla de maiz representa un simbolo de la
identidad cultural y gastrondmica de México, ademas de constituir una de las principales
fuentes de energia (carbohidratos), proteinas, fibra dietética y calcio en la alimentacion de la
poblacion. El consumo per cépita de tortilla se estima en 65.8 kg anuales (PROFECO, 2025),
y a nivel nacional se consumen aproximadamente 1,400 millones de tortillas diariamente
(Leon et al., 2021). En términos de composicion, el almidon es el principal componente de
la tortilla y representa entre el 73% y el 76% de su peso en base seca (Garcia-Valle et al.,
2026).

Dada la importancia del almidon, resulta relevante considerar los cambios que experimenta
durante el procesamiento del grano. Durante la nixtamalizacion y la coccion de la tortilla, el
almidon experimenta cambios estructurales importantes, como hidratacion, hinchamiento,
gelatinizacion parcial y reorganizacion de sus regiones amorfas y cristalinas. La
transformacion de maiz a tortilla implica etapas térmicas sucesivas que modifican la
estructura del almidén y pueden favorecer la formacion de almidon resistente (Villada et al.,
2017). Ademas, la clasificacion nutricional del almidon en fracciones rapidamente digeribles,
lentamente digeribles y resistentes permite evaluar su susceptibilidad a la hidrdlisis
enzimatica (Yang et al., 2023).

A pesar de la importancia de la tortilla en la dieta mexicana, existe informacion limitada
sobre como los tratamientos térmicos posteriores a su elaboracion (fritura, tostado, horneado
y calentamiento en microondas) modifican la digestibilidad in vitro del almidon. La evidencia
reciente indica que la digestibilidad del almidon depende de su estructura multiescala,
incluyendo organizaciéon molecular, cristalinidad, morfologia granular y estructuras
formadas durante el procesamiento térmico (Dhital et al., 2021).

Por ello, se plante6 como hipdtesis que los tratamientos con mayor deshidratacion y calor
seco, principalmente tostado y horneado, incrementarian la fraccion de almidon rapidamente
digerible y disminuirian el almidon resistente en comparacion con la tortilla recién elaborada.

249



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

4

El objetivo del presente estudio fue evaluar la digestibilidad in vitro del almidon en tortillas
de maiz sometidas a distintos tratamientos térmicos, con el fin de aportar informacion sobre
los cambios asociados con su funcionalidad nutricional.

Materiales y Métodos
Origen de las tortillas y tratamientos térmicos

Las tortillas recién hechas de maiz se adquirieron en una tortilleria local de San Miguel
Tocuila, Texcoco, Estado de México, México (19°31'14.7" N, 98°54'18.9" O, 2248 m
s.n.m.), y se trasladaron en hielera de poliestireno expandido al Laboratorio de Tecnologia
de Alimentos de la Universidad Autonoma Chapingo. Ese mismo dia se evaluaron cuatro
tratamientos: tortilla frita (Tf; aceite de canola, Capullo®, México, 195 °C, 1 min por lado),
tortilla tostada (Tc; con calentamiento en comal, a 200 + 1 °C, 8 min), tortilla horneada (Th;
horno Oster TSSTTVDAF1-013, EUA, 180 °C, 20 min) y tortilla calentada en microondas
(Tm; horno Daewoo KOR-1N3HMM, China, 45 s, tortilla humedecida y envuelta en tela de
algodon). La tortilla (Tr) recién hecha se utiliz6 como control. Los reactivos enzimaticos
empleados (a-amilasa pancreatica, amiloglucosidasa, tripsina, o-quimotripsina,
aminopeptidasa y proteasa bacteriana) fueron de grado analitico (Sigma-Aldrich, St. Louis,
MO, EUA).

Secado, molienda y composicion proximal

Las tortillas tratadas se secaron durante 20 h (horno de secado Riosa HCF-62, México), se
molieron (Nutribullet NB-91101B, China) y se tamizaron (malla no. 80). Se determinaron:
humedad, proteina (Kjeldahl, factor de conversion 6.25), cenizas, lipidos y fibra cruda segiin
los métodos de la AOAC (2000). El contenido de carbohidratos se obtuvo por diferencia.

FTIR y microscopia electronica de barrido (SEM)

Los espectros de infrarrojo se obtuvieron en modo absorbancia-ATR (Bruker Alpha II;
intervalo 4000-500 cm™, resolucion 4 cm™, 32 barridos), con deconvolucion espectral de las
regiones de Amida I (1700-1600 cm™), de acuerdo con van Soest et al. (1995) y Sevenou et
al. (2002). La morfologia se evalu6 mediante SEM (JEOL JSM-6390LV, 10 kV, con
aumentos de 1000x%), siguiendo el procedimiento de Santiago-Ramos et al. (2020) con
modificaciones.
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Digestibilidad in vitro de almidon

Se determind mediante el método de Englyst et al. (1992) con modificaciones. La solucion
enzimatica se prepard el mismo dia de su uso. Se suspendid a-amilasa pancreatica (0.0225 g;
10 U/mg) en 7.5 mL de agua destilada, con agitacion magnética durante 30 min.
Posteriormente, se centrifugd a 1500 x g durante 5 min y el sobrenadante se mezclo con 0.75
mL de amiloglucosidasa (206 U/mL). Se incubaron 1.67 g de muestra (por duplicado) con la
solucion enzimatica a 37 °C en bafio de agua con agitacion, tomando alicuotas a los 0, 20 y
120 min para cuantificar la glucosa liberada por el método DNS descrito por Miller (1959).
Las fracciones de almidon rapidamente digerible (RDS), lentamente digerible (SDS) y
resistente (RS) se calcularon a partir de la glucosa liberada en cada intervalo, conforme a las
ecuaciones siguientes:

RDS (%) — (GZO—T};G)*OQ + 100
(1)

SDS (%) = X200, 100
(2)

RS (%) = TS—(RD:+SDS) « 100
3)

donde: FG es el contenido de glucosa libre y TS es el contenido de almidon total, G20 y
G120 representan el contenido de glucosa liberada después de 20 y 120 minutos,
respectivamente.

Analisis estadistico

El analisis proximal se realizo con tres tortillas independientes por tratamiento (n = 3), y las
determinaciones de digestibilidad de almidén con dos tortillas independientes por tratamiento
(n = 2). Los datos se expresan como media + desviacion estdndar, y se analizaron mediante
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ANOVA de una via y cuando fue pertinente mediante la prueba de comparacion multiple de
Tukey (p < 0.05), utilizando el complemento Real Statistics Using Excel (Release 9.8).

Resultados y Discusion
Contenido de humedad y composicion proximal

El tipo de tratamiento térmico modificd significativamente el contenido de humedad y la
composicion proximal de las tortillas (Cuadro 1). La Tr presenté el mayor contenido de
humedad, mientras que las tortillas sometidas a los distintos tratamientos térmicos mostraron
los valores mas bajos, lo cual es consistente con la evaporacion de agua libre y parcialmente
ligada que ocurre durante estos procesos (Ling & Tang, 2014; Zhang et al., 2017).

Cuadro 1. Humedad y composicion proximal de tortillas sometidas a diferentes
tratamientos térmicos.

Trat. Humedad Cenizas Proteina Lipidos Fibra Carbohidratos
11000 16.924; 7.94+0.12° (l)iz)gf 209+0.04° 8631036
p >28E00¥ 1(;‘07; 5.67 0.04" 38:‘3‘? 1234£0.04° 61224041
Tm  028£002 269050;& 8.15 + 0.09° é:gici 149+0.01¢  86.580.13°
02800 26.102; 8.02 4 0.10° é:ggbi 1.65+0.06° 8548 +0.14°
Te  AlE0Or 26903; 7.93 £ 0.10° f):(l)ff 1.81£0.03"  86.08£0.13%

Los componentes proximales, excepto humedad, se expresan en base seca. Valores expresados como
media + desviacion estandar. Letras distintas en la misma columna indican diferencias significativas
(Tukey, p <0.05).
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Fuente: elaboracion propia.

El analisis proximal mostrd que la fritura fue el tratamiento que produjo el cambio mas
marcado: el contenido de lipidos aument6 de 1.72 + 0.07 a 30.41 + 0.36 % con respecto a Tr,
donde la absorcion de aceite se asocia con la estructura porosa generada durante el freido y
la pérdida de agua del producto (de la Rosa-Millan et al., 2025). Por otro lado, la proteina,
las cenizas y los carbohidratos de Tf disminuyeron por un efecto de dilucidon composicional
como se ha reportado en tortillas fritas como totopos y chips (Asokapandian et al., 2020). En
contraste, los tratamientos térmicos sin aceite (Tm, Th, Tc), las cenizas y los lipidos
aumentaron ligeramente por concentracion de solidos tras la pérdida de agua, mientras que
el contenido de carbohidratos se mantuvo en un rango de 85.48 + 0.14-86.58 = 0.13% en
dichos tratamientos. Estos valores son consistentes con lo reportado por Rojas-Molina et al.
(2020) en tortillas tradicionales.

Cambios morfoldogicos

Los cambios morfologicos que experimenta la matriz estructural de la tortilla bajo cada
tratamiento térmico se muestran en la Figura 1. Se observd que la Tr mostré una matriz
continua en la cual los granulos de almidon se encuentran parcialmente gelatinizados lo
concuerda con Rojas-Molina et al. (2024). En Tf no se observaron granulos diferenciables,
sin embargo, present6 una superficie rugosa, compacta y de minima porosidad, lo cual se le
atribuye a la interaccion del almidon con los lipidos incorporados durante el proceso de
fritura (Asokapandian et al., 2020). La Tm mostrd estructuras predominantemente
gelatinizadas, consistente con el calentamiento volumétrico rapido inducido por el campo
electromagnético sobre las moléculas de agua (Yang et al., 2020). Th presenté una matriz
con cavidades y poros en los granulos de almidon, resultado de la intensa gelatinizacion y
deshidratacion asociadas al horneado a 180 °C (Martinez et al., 2026). En contraste, la Tc
mostr6 una matriz compacta, irregular y con zonas fracturadas, posiblemente asociada con la
pérdida de humedad y la reorganizacion del almidon durante el tratamiento de tostado en
comal. Estos cambios pueden favorecer el colapso parcial de los granulos y una mayor
exposicion de la matriz amilacea, lo que concuerda con estudios que reportan modificaciones
estructurales del almidon durante la transformacion de maiz a tortilla y en productos tostados
derivados de maiz nixtamalizado (Villada et al., 2017). Estos cambios estructurales podrian
influir en la accesibilidad enzimatica del almidon durante la digestibilidad in vitro.
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Figura 1. Micrografias de SEM correspondientes a tortilla recién hecha (Tr), tortilla frita
(TY), tortilla calentada en horno de microondas (Tm), tortilla horneada (Th) y tortilla
tostada (Tc). Observadas a 1000x%.

Espectroscopia infrarroja por transformada de Fourier (FTIR)

Los espectros FTIR (Figura 2) conservaron el patrén general de una matriz amildcea-proteica
en todos los tratamientos, con bandas caracteristicas de grupos O-H (3700-3000 cm™), C-H
(3000-2800 cm™), Amida I/IT (1700-1500 cm™) y la regién de huella dactilar del almidon
(1300-800 cm™) (Garcia et al., 2026; Escamilla et al., 2025). El cambio mas evidente ocurri6
en Tf, con menor intensidad de la banda O-H (asociada a la pérdida de agua por fritura) y la
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p

aparicion de una banda a 1750 cm™ atribuible al grupo carbonilo de los acilglicéridos, lo que
confirma la formacion de complejos almidon-lipido (Hu et al., 2022; Garcia et al., 2026).

Absorbancia (a.u.)

Tr =
—1f .
—Tm |
—h i )

o g

Py A £ TSR TR R =

Tc & & i ‘
¥ T ' T v T s T T x T ¥ T
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N(Gmero de onda (cm™)

Figura 2. Espectro FTIR de tortillas sometidas a diferentes tratamientos térmicos.

Fuente: elaboracion propia.

Digestibilidad in vitro de almidon

En el Cuadro 2 se muestra la digestibilidad in vitro del almidon en tortillas de maiz sometidas
a procesamientos térmicos. La tortilla recién hecha present6 el mayor contenido de almidon
resistente (80.45 = 0.70%) y las menores fracciones de RDS (4.55%) y SDS (14.98%), lo que
indica una estructura granular poco accesible a las enzimas digestivas (Dhital et al., 2021).
En Tf, el RDS aument6 a 10.60 = 1.14 % y el RS disminuy6 a 63.55 + 1.07%, cambio
moderado atribuible a la formaciéon de complejos amilosa-lipido que pueden limitar
parcialmente el acceso enzimdtico, en contraste con el efecto opuesto de la mayor
gelatinizacion inducida por el calor (Vernon et al., 2020; de la Rosa-Millan et al., 2025). Por
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MODALIDAD: HIBRIDO

su parte, los tratamientos térmicos posteriores incrementaron sustancialmente el RDS,
principalmente en Tc (54.31 £ 0.64 %) y Th (37.98 + 2.98 %), asociados con deshidratacion
y calor seco; mientras que Tm (42.78 + 0.77 %) pudo favorecer la gelatinizacion del almidon
por calentamiento rapido mediado por la humedad de la matriz. Estos cambios se
acompafiaron de una disminucion del RS en Tm, Thy Tc (23.83 £1.31,23.44+0.17y 13.91
+ 0.77 %, respectivamente), lo que es congruente con el dafio estructural y la desorganizacion
de regiones cristalinas del granulo, procesos que favorecen la conversion hacia fracciones
rapidamente digeribles (Farooq & Mei, 2024). En conjunto, estos resultados sugieren que los
tratamientos con mayor deshidratacion desplazan la digestibilidad del almidon hacia
fracciones de hidrdlisis més rapida, con posibles implicaciones sobre la respuesta glucémica
(Dhital et al., 2021). Este comportamiento se relaciona con las micrografias SEM, donde Tc
y Th evidenciaron una matriz mas fracturada, porosa e irregular, lo que sugiere mayor
exposicion del almidén y mayor accesibilidad a la hidrolisis enzimatica.

Cuadro 2. Digestibilidad in vitro del almidén en tortillas sometidas a diferentes
tratamientos térmicos.

Tratamiento RDS (%) SDS (%) RS (%)
Tr 4.55 +0.30¢ 14.98 + 0.40¢ 80.45 £ 0.70°
Tf 10.60 £ 1.14°¢ 25.84+0.07° 63.55+1.07°
Tm 4278 £0.77° 33.38 £ (.54 23.83 +1.31¢
Th 37.98 £2.98° 38.56 £2.82* 23.44+0.17¢
Tc 54.31 £ 0.64° 31.77+0.13° 13.91£0.77¢

RDS: almidon rapidamente digerible; SDS: almidon lentamente digerible; RS: almidén resistente.
Valores expresados como media + desviacion estandar. Letras distintas en la misma columna indican
diferencias significativas (Tukey, p < 0.05).

Fuente: elaboracion propia.

Conclusiones
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Los tratamientos térmicos posteriores a la elaboracion modificaron la composicion proximal,
microestructura y digestibilidad in vitro del almidon en tortillas de maiz. La fritura
incrementd principalmente el contenido de lipidos, mientras que el tostado favorecio la
mayor proporcion de almidén rapidamente digerible y la menor fraccion de almidon
resistente. Las observaciones por SEM y FTIR sugieren que estos cambios se relacionan con
modificaciones en la matriz amildcea, como fracturas, porosidad, compactacion y
reorganizacion estructural. En conjunto, los resultados indican que el procesamiento térmico
posterior puede alterar la accesibilidad enzimatica del almidon y, por tanto, su funcionalidad
nutricional.
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Compuestos fendlicos y antioxidantes de hibridos de maiz (zea mays)

Guillermina Hernandez Rodriguez', Maritza Jiménez Martinez!, Ricardo Dominguez Puerto’,
Diana Guerra Ramirez'

Mesa: Nuevas perspectivas de Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

En México, el maiz (Zea mays L.) tiene un alto valor econdmico, social y cultural; en México
y Sudamérica existen variedades con distintos colores y propiedades nutracéuticas. Dado que
en maices hibridos hay pocos estudios sobre estas propiedades, es necesario caracterizarlos
para promover su aprovechamiento. El objetivo de esta investigacion fue evaluar las
propiedades antioxidantes de seis hibridos obtenidos a partir de cruzas de maiz nativo de
diversas regiones del pais. Se prepararon extractos metandlicos al 80 %; los fenoles totales
se cuantificaron mediante el ensayo de Folin—Ciocalteu, los flavonoides usando catequina y
quercetina como estandares, y la capacidad antioxidante se midi6 con el ensayo ABTS. Los
fenoles totales oscilaron entre 103.65 + 6.04 y 153.53 + 8.06 mg EAF 100 g bs”(-1); los
flavonoides (catequina) entre 32.29 + 2.22 y 101.04 + 4.19 mg EC 100 g _bs”(-1); y los
flavonoides (quercetina) entre 46.85 + 3.31 y 155.23 £ 7.90 mg EQ 100 g bs*(-1). La
capacidad antioxidante vari6 de 65.92 +2.83 a 283.87 £ 5.36 umoles ET 100 g_bs”(-1). Los
hibridos H18 y H17 mostraron la mayor capacidad antioxidante y el mayor contenido de
fenoles totales.

Palabras clave
Zea mays L; maices nativos; compuestos fenolicos; maices hibridos; ABTS

Abstract

In Mexico, maize (Zea mays L.) has significant economic, social, and cultural importance.
Native maize varieties found in Mexico and South America exhibit a wide range of kernel
colors and nutraceutical properties. Since few studies have evaluated these properties in
hybrid maize, their characterization is necessary to promote their utilization. The objective
of this study was to evaluate the antioxidant properties of six hybrids obtained from crosses
of native maize varieties collected from different regions of the country. Methanolic extracts
(80%) were prepared, and total phenolic compounds were quantified using the Folin—
Ciocalteu assay. Flavonoids were determined by using catechin and quercetin as standards,
and antioxidant capacity was measured using the ABTS assay. Total phenolic content ranged
from 103.65 £ 6.04 to 153.53 £ 8.06 mg GAE 100 g DW™'; flavonoids (catechin equivalents)
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ranged from 32.29 + 2.22 to 101.04 £ 4.19 mg CE 100 g DW™'; and flavonoids (quercetin
equivalents) ranged from 46.85 + 3.31 to 155.23 + 7.90 mg QE 100 g DW™'. Antioxidant
capacity varied from 65.92 + 2.83 to 283.87 = 5.36 umol TE 100 g DW~'. Hybrids H18 and
H17 exhibited the highest antioxidant capacity and the greatest total phenolic content.

Keywords: Zea mays; native maize; phenolic compounds; hybrid maize; ABTS.

! Universidad Autonoma Chapingo, Laboratorio de Productos Naturales, Departamento de Preparatoria Agricola, km 38.5
Carretera México-Texcoco, Texcoco, Estado de México C.P. 56230, México, Correos: rdominguezp(@chapingo.mx
ghernandezr(@chapingo.mx, dguerrar@chapingo.mx.

Introduccion

En México, el maiz (Zea mays L.) es un cultivo muy importante que posee alto valor
econdmico, social y cultural. En el &mbito de la seguridad alimentaria el maiz tiene profunda
relevancia culinaria (Ramirez-Vega et al., 2022). El maiz nativo constituye la base de la dieta
mexicana, es ingrediente de preparaciones tradicionales como la tortilla, el tamal y el atole
(Fernandez-Suérez et al., 2013); su consumo aporta carbohidratos, proteinas y compuestos
bioactivos que contribuyen a la salud. Los maices nativos son indispensables para la dieta
nacional pues representan un recurso estratégico para la soberania alimentaria. En México y
Sudamérica existen variedades de maiz con diferentes colores y propiedades nutracéuticas.
En el caso de los maices pigmentados estas propiedades estan asociadas a las antocianinas y
carotenoides que aportan beneficios antioxidantes y funcionales (Lao y Giusti, 2018;
Capocchi et al., 2017).

Las variedades de maiz criollo generalmente estan adaptados a condiciones locales y sistemas
tradicionales lo que hace que su rendimiento sea variable, ademas presentan baja capacidad
de respuesta a fertilizantes y a las altas densidades de poblacion (Virgen-Vargas et al., 2010).
Sin embargo, de acuerdo con Figueroa Cardenas et al., (2013) existe una amplia variabilidad
morfolégica y fisiolégica de razas de maiz nativo con potencial para programas de
mejoramiento y conservacion. Y ante la necesidad de optimizar la produccion y mejorar el
rendimiento, el maiz hibrido representa una alternativa para tener mayor productividad
(Virgen-Vargas et al., 2010).

El uso de variedades mejoradas es una alternativa que permite un incremento en el
rendimiento, ya que el 60 % de aumento en el rendimiento se atribuye al potencial genético
del hibrido y el porcentaje restante al manejo del cultivo (Arellano et al., 2011). En los valles
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Altos de México se evalud el rendimiento de hibridos de maiz de grano blanco y se encontrd
que produjeron mas de 10 t ha! por lo que presentan perspectivas de uso comercial, como
resultado de su interaccidon positiva con el ambiente (Martinez-Gutiérrez et al., 2018;
Vézquez-Carrillo et al., 2020). En dos localidades de Tlaxcala, los hibridos obtenidos a partir
de cruzas de maiz criollo presentaron mayor rendimiento y calidad de semilla que la cruza
de hibridos comerciales (Virgen-Vargas et al., 2010).

Actualmente, ademas de la composicion fisicoquimica el consumo de alimentos estd
relacionado con el potencial nutracettico. El maiz criollo se ha convertido en un objeto de
estudio prioritario en las ultimas décadas debido a la riqueza fitoquimica que presenta. Su
diversidad genética, producto de miles de afios de domesticacion y seleccion tradicional, ha
permitido la acumulacion de una amplia gama de metabolitos secundarios con alto valor
nutracéutico. En variedades de maiz nativo se ha reportado que el maiz morado presenta
mayor actividad antioxidante, seguido del maiz rojo, blanco y amarillo (Mex-Alvarez et al.,
2013; Lopez-Martinez y Garcia-Galindo 2010; Reyna, 2023). Sin embargo, en el caso del
maiz hibrido se han realizado algunos estudios sobre las propiedades nutracéuticas (Cadena
et al., 2024) pero aun falta informacion sobre este tipo de maices, para promover su
aprovechamiento en programas de mejoramiento y en el desarrollo de alimentos funcionales.
En ese sentido, el objetivo de la investigacion fue evaluar las propiedades antioxidantes de 6
hibridos de maiz obtenidos a partir de cruzas de maiz nativo provenientes de diferentes
regiones del pais, producidos en el campo San Juan, Chapingo, para seleccionar los que
presentan mejores caracteristicas funcionales.

Materiales y métodos

Reactivos

El metanol, acido acético, acido clorhidrico, éter de petrdleo e hidroxido de potasio fueron
adquiridos en J.T. Baker. Folin-Ciocalteu, acido galico, carbonato de sodio anhidro, acido
6-hidroxi-2,5,7,8-tetrametilcromano-2-carboxilico  (trolox), catequina, 2,4,6-tripiridil-
triazina(TPTZ), acetato de sodio, acido tricloroacético, cloruro férrico hexahidratado, B-
caroteno, sal diamoénica del acido 2,2-azinobis(3-etil-benzotiazolina-6-sulfénico (ABTS) y
persulfato de sodio fueron adquiridos de Sigma Aldrich.

Instrumentacion

La medicion de absorbancias para cuantificar el contenido de fenoles totales, flavonoides
totales, antocianinas totales, carotenoides totales y evaluacion de la capacidad antioxidante
se llevd a cabo en un lector de microplacas Biotek (Biotek, Instruments Inc., Winooski, VT,
USA) equipado con el software de analisis de datos Gen5TMdata.
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Material vegetal

Los granos de maiz hibrido fueron adquiridos de cultivos de maiz establecidos en el Campo
San Juan, perteneciente a la Universidad Auténoma Chapingo. Se colecté una muestra de
aproximadamente 1.5 kg de maiz para realizar las determinaciones.

Obtencion de extractos

Los extractos para determinar fenoles totales, flavonoides totales y capacidad antioxidante se
obtuvieron de acuerdo con Hernandez-Rodriguez (2016). 0.1 gramos de maiz molido
deshidratado y molido se mezclaron con 7 mL de metanol al 80 % en un tubo falcon. La
mezcla se homogenizo en vortex (un minuto, 2000 rpm). Posteriormente, se le adicioné HCI
al 10 % o NaOH 1N hasta alcanzar un pH de 3. Después, se agit6 en vortex (3 minutos, 2000
rpm), se sonico (15 minutos), se agité en incubadora orbital (30 minutos, 25 °C) y se
centrifugo6 (15 minutos, 3000 rpm). Finalmente, el sobrenadante fue recuperado y aforado a
10 mL con metanol al 80 %. Los extractos se almacenaron protegidos de la luz y en
refrigeracion hasta su uso. Para ambas especies se llevod a cabo el mismo procedimiento de
extraccion, cada muestra se procesé por triplicado.

Cuantificacion de fenoles totales

El contenido de fenoles solubles totales fue determinado por el método de Folin-Ciocalteu
(Singleton & Rossi, 1965) adaptado a microplacas de acuerdo con (Hernandez-Rodriguez et
al., 2016). Veinte microlitros de extracto fueron afiadidos a cada pozo; después se agregaron
125 microlitros de agua destilada, 20 microlitros de solucion de Folin 0.2 N y 30 microlitros
de carbonato de sodio. La reaccion se dejo en reposo bajo condiciones de oscuridad durante
30 min y posteriormente se realizo la lectura de absorbancia a 760 nm. La reaccion se realizo
por triplicado para cada muestra. La curva de calibracion de 4cido fertlico fue preparada en
un intervalo lineal de 2.5-29.0 ug mL™!. Los resultados fueron expresados como miligramos
equivalentes de acido fertlico por gramo de muestra en base seca mgEAF gp 2.

Cuantificacion de flavonoides totales con catequina

Los flavonoides totales fueron determinados de acuerdo con el método de Kubola and
Siriamornpun (2011) adaptado a microplacas. En tubos falcon se mezclaron 2.5 mL de agua
destilada con 0.5 mL de extracto, blanco o curva de calibracion, después se agregaron 0.15
mL de nitrito de sodio al 5 %. La mezcla se dejo reposar durante 6 minutos y posteriormente
se agregaron 0.3 mL de cloruro de aluminio hexahidratado al 10 %. Las soluciones se dejaron
reposar durante 5 minutos y se afiadio 1 mL de hidréxido de sodio al 4 % y finalmente se
agitaron en vortex durante 3 minutos. Posteriormente, fueron transferidas a una microplaca
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y se realizo la lectura de absorbancia a 510 nm. La curva de calibracion fue preparada con
catequina en un intervalo de concentraciones de 0 a 130.2 uM. Los resultados fueron
expresados como miligramos equivalentes de catequina por 100 gramos de muestra en base
seca (mgEC gpa).

Cuantificacion de flavonoides totales con quercetina

Los flavonoides totales fueron determinados de acuerdo con el método de Chang et al (2002)
adaptado a microplacas. En tubos falcon se mezclaron 4.3 mL de agua destilada con 0.5 mL
de extracto, blanco o curva de calibracion, después se agregaron 0.15 mL de cloruro de
aluminio al 10 % y 0.1 mL de acetato de potasio 1 M. La mezcla se dejo6 reposar durante 30
minutos y posteriormente se agregaron 0.3 mL de cloruro de aluminio hexahidratado al 10
%. Posteriormente, fueron transferidos 200 ul. a una microplaca y se realiz6 la lectura de
absorbancia a 415 nm. La curva de calibracion fue preparada con quercetina en un intervalo
de concentraciones de 0 a 130.2 pM. Los resultados fueron expresados como miligramos
equivalentes de quercetina por 100 gramos de muestra en base seca (mgEQ gp2).

Capacidad antioxidante
Ensayo ABTS

La capacidad antioxidante por el ensayo ABTS se midi6 aplicando el método de Re et al.
(1999) adaptado a microplacas. En una microplaca fueron mezclados 20 uL de las alicuotas
de Trolox o del extracto y 180 pL de la disoluciéon ABTS-*. Como blanco fueron utilizados
200 uL de la disolucion de ABTS ", La reaccion en la microplaca se dejo reposar durante 10
minutos y, antes de realizar la lectura de absorbancia a 734 mn, se realiz6 una agitacion de
la placa durante 30 segundos. La curva de calibracion de Trolox fue preparada en un intervalo
de concentraciones de 4.99 a 59.93 uM. Los resultados fueron expresados como micromoles
equivalentes de Trolox por cien gramos de muestra en base seca (umoles ET 100 gpl).

Analisis estadistico

Los resultados fueron analizados aplicando un analisis de varianza y comparacion de medias
de tratamientos (Tukey, p<0.05) utilizando el paquete estadistico SAS (version 9.4).

Resultados y discusion

Los granos de maiz correspondientes a las muestras H1, H3, H4, H10 y H17 presentaron
tonalidades amarillas, mientras que los de la muestra 18 fueron morados. Los resultados de
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las propiedades antioxidantes se muestran en la Figura 1, el contenido de fenoles totales
oscilo entre 103.65 + 6.04 y 153.53 + 8.06 mgEAF 100 g2, fue mayor en la muestra 18,
seguido de la muestra 10 y la 1, mientras que los hibridos que presentaron menor contenido
fueron el 4 y el 17. El contenido de flavonoides con catequina fue de 32.29 +2.22 a 101.04
+ 4.19 mgEC 100 g;,2, los hibridos que presentaron mayor cantidad fueron 10, 17 y 18,
seguido del hibrido 4 y los que presentaron menor contenido fueron el hibrido 1 y el 3. El
comportamiento de los flavonoides utilizando como estandar quercetina fue diferente
comparado con la catequina. En general todas las muestras presentaron menor contenido de
flavonoides considerando este estandar. Las muestras presentaron un contenido desde 46.85
+ 3.31 hasta 155.23 = 7.90 mgEQ 100 g;+. Los hibridos 17 y 4 tuvieron mayor contenido
mientras que los hibridos 3 y 18 presentaron un contenido menor.

El contenido de fenoles totales obtenido fue menor al reportado por Reina, (2023) para
muestras de maiz negro (376.86 + 4.65 mg de acido fertilico/100 g), amarillo (249.78 = 1.97
mg de 4cido fertlico) y el blanco (241 + 3.99 mg de 4cido fertlico); sin embargo, algunas
muestras presentaron un contenido similar a lo reportado para maiz hibrido pigmentado
cultivado en el Valle Yaqui de Sonora (173,68+24,23 mg de acido géalico/100 g). El contenido
de flavonoides utilizando como estandar quercetina para los hibridos 4, 10, 17 y 18, fue
similar a lo reportado por Reina (2023) para maiz rojo (92.14 = 5.2 ug de quercetina/100 g),
amarillo (84.91 £ 2.02 pg de quercetina/100 g) y blanco (63.56 + 1.09 pg de quercetina/100
g). De acuerdo con los resultados obtenidos es conveniente realizar la determinacion en el
maiz criollo a partir del cual surgi6 el hibrido para determinar como cambiaron las
propiedades nutraceuticas.
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Figura 1. Propiedades antioxidantes de hibridos de maiz
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La capacidad antioxidante utilizando el ensayo ABTS se presenta en la Figura 2, el contenido
que presentaron los hibridos de maiz oscilo entre 65.92 + 2.83 y 283.87 + 5.36
pmoles ET 100 g 2. La capacidad antioxidante de la muestra 18 fue la que estadisticamente
presentd mayor capacidad antioxidante, mientras que los hibridos 3 y 4 presentaron la menor
capacidad, y fueron estadisticamente iguales a los hibridos 10 y 17. La capacidad
antioxidante presentada fue menor a la reportado por Montes-Hernandez et al. (2020) quienes
reportaron 12—15 pmol ET g''. En general, el hibrido de maiz morado correspondiente al H18
fue el que presentdé mayor contenido de fenoles totales y capacidad antioxidante, asi como
mayor contenido de flavonoides utilizando como estandar la catequina.
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Figura 2. Capacidad antioxidante de hibridos de maiz

Conclusiones

Se cuantificé el contenido de fenoles totales, flavonoides con catequina y con quercetina para
los hibridos de maiz H1, H3, H4, H10, H17 y H18 cultivados en el campo San Juan,
Chapingo. El contenido de fenoles de las muestras fue de 103.65 + 6.04 hasta 153.53 + 8.06
mgEAF 100 g;4, el de flavonoides totales con base en catequina fue de 32.29 + 2.22 hasta
101.04 + 4.19 mgEC 100 g, y con base en quercetina de 46.85 + 3.31 hasta 155.23 £ 7.90
mgEQ 100 g; . La capacidad antioxidante de las muestras fue de 65.92 + 2.83 a 283.87 +
5.36 umoles ET 100 g;+. La muestra de maiz morado (H18) es la que presentd mejores
propiedades antioxidantes, mientras que de las amarillas fue el hibrido 17.
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Aprovechamiento de residuos de cascara de Conostegia xalapensis (nigua)
mediante extraccion asistida de antocianinas con microondas y
ultrasonido

Ricardo Dominguez Puerto', Guillermina Hernindez Rodriguez!, Diana Guerra
Ramirez!

Mesa: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Conostegia xalapensis, conocida como nigua o mujut, es una especie nativa de México cuyos
frutos poseen pigmentos con posible interés nutracéutico. A pesar de su presencia e
importancia para comunidades de la Sierra Norte de Puebla, se considera un recurso
subutilizado. Este estudio evalu6 el efecto de la extraccion asistida por ultrasonido (US) y
microondas (MV) sobre la recuperacion de antocianinas a partir del residuo so6lido de sus
frutos. El material vegetal fue recolectado en Puebla y procesado para separar el jugo del
residuo, compuesto por cascara, semillas y pulpa. Se aplicaron seis tratamientos con
diferentes condiciones de tiempo, potencia y energia, ademas de utilizar jugo y residuo sin
tratamiento como referencias. Las antocianinas totales se determinaron mediante el método
diferencial de pH adaptado a microplacas, y los resultados se analizaron mediante ANOVA
y prueba de Tukey. Los tratamientos asistidos incrementaron significativamente la
concentracion de antocianinas. US60-500 presento el valor mas alto, con 15.29 + 0.88 mg
C3G 100 gvr ', sin diferencias estadisticas respecto a MV60, con 14.87 + 0.78 mg C3G 100
gvf '. El mejor tratamiento super6 en aproximadamente 87 % al jugo y en 185.5 % al residuo.
Los resultados muestran que la cavitacion actstica y el calentamiento por microondas
favorecen la ruptura celular y la liberacion de pigmentos. Estas tecnologias representan
alternativas prometedoras para valorizar residuos de nigua, aunque deben optimizarse
considerando la estabilidad y posible degradacion de las antocianinas.

Palabras clave: Antocianinas, Conostegia xalapensis, extraccion asistida con ultrasonido,
extraccion asistida con microondas.
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Abstract

Conostegia xalapensis, commonly known as nigua or mujut, is a species native to Mexico
whose fruits contain pigments of potential nutraceutical interest. Despite its presence and
importance to communities in the Sierra Norte region of Puebla, it remains an underutilized
resource. This study evaluated the effects of ultrasound-assisted (US) and microwave-
assisted (MW) extraction on anthocyanin recovery from the solid residue of its fruits. The
plant material was collected in Puebla and processed to separate the juice from the residue,
which consisted of peel, seeds, and pulp. Six treatments involving different processing times,
power levels, and energy inputs were applied, while untreated juice and residue were used as
reference samples. Total anthocyanin content was determined using the pH differential
method adapted to microplates, and the results were analyzed by ANOVA and Tukey’s test.
The assisted extraction treatments significantly increased anthocyanin concentrations. US60-
500 produced the highest value, at 15.29 + 0.88 mg C3G 100 g, with no statistically
significant difference from MW60, which yielded 14.87 £ 0.78 mg C3G 100 g'. The most
effective treatment resulted in anthocyanin concentrations approximately 87% higher than
those in the juice and 185.5% higher than those in the untreated residue. These findings
indicate that acoustic cavitation and microwave heating promote cell disruption and pigment
release. These technologies represent promising alternatives for the valorization of nigua
residues, although further optimization should consider anthocyanin stability and potential
degradation.

Keywords: Anthocyanins; Conostegia xalapensis; ultrasound-assisted extraction (UAE);
microwave-assisted extraction (MAE).

Introduccion

Las antocianinas son pigmentos hidrosolubles del grupo de los flavonoides, responsables de
las tonalidades rojas, purpuras y azules en frutos, flores y otros tejidos vegetales. Debido a
su actividad antioxidante, su potencial nutracéutico y su posible uso como colorantes
naturales, existe un interés creciente en desarrollar métodos eficientes y sostenibles para su
extraccion. En este contexto, tecnologias emergentes como la extraccion asistida por
ultrasonido (UAE) y la extraccion asistida por microondas (MAE) han mostrado ventajas
frente a los métodos convencionales, al favorecer la ruptura celular, mejorar la transferencia
de masa, reducir los tiempos de procesamiento y disminuir el uso de solventes (Leonarski et
al., 2025). Estas técnicas se consideran estrategias de extraccion verde con potencial para
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T4

valorizar matrices vegetales y residuos agroindustriales ricos en compuestos bioactivos (Elez
Garofuli¢ et al., 2023).

Conostegia xalapensis (Bonpl.) D. Don ex DC., conocida localmente como nigua o mujut,
es una especie arbustiva nativa de México perteneciente a la familia Melastomataceae. De
acuerdo con registros botanicos de UNAM, la especie presenta diversos nombres comunes
en México, entre ellos nigua, capulincillo, capulin, serita y teshuate, con presencia registrada
en diferentes estados, incluido Puebla (Gonzalez-Sanchez et al., 2026). En la Sierra Norte de
Puebla, esta especie ha sido reportada en ambientes tropicales y templados, asi como en
selvas, bosques, potreros, cultivos de maiz y cafetales; ademas, se reconoce su importancia
para comunidades originarias por el consumo directo de sus frutos, el uso de lefia derivada
de podas y su aporte de materia organica a los cultivos.

A pesar de su presencia en regiones como Ecatlan, Jonotla y Xicotepec, Puebla, la nigua
suele ser considerada una planta sin valor econdémico o incluso maleza, por lo que carece de
esquemas formales de aprovechamiento. No obstante, estudios recientes senalan que C.
xalapensis es un recurso nativo subutilizado cuyos frutos oscuros podrian asociarse con
compuestos de interés nutracéutico, aunque aun existe limitada investigacion sobre su
actividad antioxidante, manejo agrondmico, diversidad genética y desarrollo comercial
(Gonzélez-Sanchez et al., 2026). Debido a la alta perecibilidad de los frutos, su
transformacion en extractos ricos en antocianinas representa una alternativa para incrementar
su valor agregado, reducir pérdidas poscosecha y promover el aprovechamiento sostenible
de recursos vegetales locales. En este sentido, la aplicacion de ultrasonido y microondas para
la extraccion de antocianinas de residuos de céascara de nigua podria contribuir a la
valorizacioén de una especie nativa actualmente desaprovechada y generar oportunidades para
las comunidades rurales de la Sierra Norte de Puebla

Materiales y Métodos

Material vegetal y obtencion del resiudo

El material vegetal fue colectado en el mes de junio del presente en el Rancho Ecoturistico
Las Cafiadas, Carretera Tlapehuala kilometro 12.5, Tecolotla, 73080 en el estado de Puebla.
Los frutos se recolectaron en un estado maduro, lo que corresponde a un color morado oscuro.
Se almacenaron en refrigeracion a 4° C hasta su posterior uso. Los frutos de Nihua fueron
triturados en un mortero con ayuda de un pistilo, ambos de porcelana. Después, se tomé un
colador con malla fina y se exprimi6 manualmente para separar el jugo de los residuos
solidos. Los residuos solidos incluyen la cascara, semillas y parte de la pulpa del fruto. Para
homogenizar ain mas la muestra, se sometido a molienda usando una licuadora (1200 W,
Nutribullet®, México). Este residuo final es el que se sometid a tratamiento de extraccion.

Determinacion de humedad
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La humedad se determin6 usando una termobalanza (Ohaus, MB45). La determinacion se

hizo por triplicado, usando 500 mg de muestra de residuo. El valor se obtuvo en % m/m de
humedad.

Obtencion de extractos

De acuerdo con el disefio experimental, se colocd en un tubo Falcon de 50 mL una muestra
de residuo de cascara de Nihua, a la que posteriormente se le afiadié metanol acidificado (1%
v/v de HCI concentrado) en relacion 1:10 (m:v). Se mezcld y se mantuvo en agitacion en una
agitadora orbital durante 12 h sin luz.

Determinacion de antocianinas totales

El contenido de antocianinas totales se determin6 de acuerdo con el método de Lee et al.
(2005) adaptado a microplacas.

Se prepard 25 mL de la disolucion buffer pH= 1y 25 mL de la disolucion buffer de acetatos
(pH=4.5). Se prepararon dos muestras con 1 mL de extracto. La primera muestra se disolvio
en 1 mL de una disolucion buffer pH= 1. La segunda muestra se disolvio en 1 mL de una
disolucion buffer de acetatos (pH= 4.5). Ambas muestras se agitaron en vortex
(Symphony™, WVR International) por 15 min y centrifugaron (Spectrafuge™ 24D, Labnet)
porl0 min a 4000 RCF. Una alicuota de 100 puL. de cada uno de los sobrenadantes se coloco
en el pozo de una microplaca.

Se tomaron lecturas de la absorbancia de las muestras a 513 y 700 nm. Se us6 el lector de
microplacas Biotek Synergy™ 2, software Gen5. La concentracion de pigmentos de
antocianinas se expresé como equivalentes de antocianinas (mg C3G 100 gur'), de acuerdo
con la ecuacion 1:

A*PM*FD%103

Equivalentes de antocianinas = 030
*0.

(1)
Donde:

A = (A520 nm - A700 nm) pPH1.0 - (A520 nm - A700 nm) pH 4.5

PM= 449.2 g mol™! para Cianidina 3-glucésido (C3G)

FD= Factor de dilucion establecido

e= Coeficiente de extincion molar de Cianidina 3-glucosido (26 900 mol! cm™)
10°= Factor de conversion de g a mg

0.38 cm= Longitud de trayectoria, factor de correccion por uso de microplacas

Disefio experimental
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4

Se realizaron seis tratamientos, tres usando microondas (MV), tres usando ultrasonido (US),
como comparacion y testigo se usaron jugo de nigua y residuo de nigua. Para determinar los
tratamientos, se determiné la energia aplicada por gramo de muestra, de acuerdo con las

siguientes ecuaciones:
P
E — nom 1
US™ torarxmeotar M
_ Myo0XCpya0XAT
Pyyy = 20X ©)
trat
_ PpmyXttrae
Epyy = Mt 3)
Mres

Donde E5 y Eyy son la energia emitida por el equipo de ultrasonido (Cole-Palmer, 08890-
01, 70W) y microondas (Samsung, MG40J5133AT) respectivamente (J gof!), Pyom €S la
potencia nominal de salida reportada por el equipo de US, t;,4; €s el tiempo de tratamiento
(s) de la muestra o el agua seglin corresponda, m;,.q; corresponde a la masa de agua mas la
muestra en el bafio ultrasonico (1250 g), my,o masa de agua sometida a tratamiento (g),
Cpu2o ©s la capacidad calorifica del agua (J Kg °C), AT es el incremento de la temperatura
(°C) de la muestra y Py, (J s') es la potencia del microondas determinada
experimentalmente.

La Tabla 1, muestra los tratamientos establecidos para el estudio del efecto del microondas
y ultrasonido en la extraccion de las antocianinas del residuo de Nigua. El parametro principal
fue la energia aplicada por gramo de muestra.

Analisis estadistico

Los datos obtenidos se sometieron a ANOVA y a pruebas de comparacién de medias de
Tukey (a0 = 0.05). Se us6 el Programa SAS (SAS Institute Inc., 1999). Todas las evaluaciones
se realizaron por triplicado.

Tabla 1. Disefio experimental usado para evaluar el efecto de la energia aplicada por
microondas o ultrasonido sobre el residuo de Conostegia xalapensis.

Tiempo de  Energia aplicada

Tratamiento tratamiento (s) (J gor")

MV10 10 287.4
MV30 30 862.2
MV60 60 1724.4
US60-500 3600 201.6
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US60-250 3600 201.6
US60-125 3600 201.6
Residuo 0 NA
Jugo 0 NA

MV=Microondas; US=Ultrasonido

Resultados y discusion

Los resultados muestran que los tratamientos por US y MV aplicados al residuo de nihua
tuvieron un efecto significativo sobre la concentracion de antocianinas totales (p < 0.05). En
términos generales, todos los tratamientos de extraccion asistida presentaron concentraciones
de antocianinas considerablemente superiores a las encontradas en el residuo y en el jugo
fresco de nihua.

El tratamiento US60-500 presentd el valor més alto de antocianinas (15.29 + 0.88 mg C3G
100 gor '), aunque estadisticamente fue similar al tratamiento MV 60 (14.87 + 0.78 mg C3G
100 gv'), ambos pertenecientes al mismo grupo estadistico. Este comportamiento sugiere
que tanto la aplicaciéon de US y MW con la mayor energia evaluada favorecieron la liberacion
de compuestos fendlicos intracelulares. La mejora en la recuperacion de antocianinas puede
atribuirse a la ruptura de estructuras celulares, lo que incrementa la transferencia de masa y
facilita la difusion de los pigmentos hacia el medio de extraccion (Tena & Asuero, 2022).
Los tratamientos MV10 y US60-125 tuvieron una energia aplicada similar, sin embargo, el
tratamiento por US mostr6 un efecto significativo en la extraccion. Respecto al tratamiento
con MW, el aumento de la potencia de generd incrementos progresivos en la concentracion
de antocianinas, aunque en los tratamientos MV10 y MV30 no mostraron diferencias
significativas. La masa de residuo (2,000 mg) en cada tratamiento por MV permanece
constante, sin embargo, el tiempo de tratamiento fue diferente. Lo que sugiere que, a
alrededor de 60 s, se logré una mejor extraccion de antocianinas.

El tratamiento US60-125 produjo 13.33 + 0.36 mg C3G 100 gy !, mientras que US60-250
mostr6 una disminucion hasta 11.67 +0.32 mg C3G 100 gyt *. Finalmente, US60-500 alcanzo
el valor maximo registrado. Este comportamiento sugiere que la intensidad de cavitacion
acustica desempefia un papel mas importante que la energia total suministrada, favoreciendo
la ruptura celular y la liberacion de los pigmentos (Carreira-Casais et al., 2021). La respuesta
no lineal observada en US60-250 podria estar relacionada con variaciones experimentales o
con fendmenos simultdneos de extraccion y degradacion de antocianinas, por lo que se
recomienda hacer mas experimentacion.

El jugo de nihua present6 un contenido de antocianinas de 8.15 £ 0.07 mg C3G 100 gpr’,
significativamente superior al encontrado en el residuo de nihua (5.37 + 0.09 mg C3G 100
got '). Estos resultados indican que una proporcion importante de las antocianinas permanece
asociada a la fraccion solida después de la obtencion del jugo. La localizacion de estos
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compuestos en tejidos epidérmicos o en estructuras celulares resistentes puede explicar su
retencion en el residuo, convirtiendo a este subproducto en una fuente potencial de
compuestos bioactivos para procesos de valorizacion agroindustrial.

Comparando los tratamientos con las muestras de referencia, se observa que los métodos de
extraccion asistida incrementaron notablemente la recuperaciéon de antocianinas. El
tratamiento mas eficiente (US60 500) presenté una concentracion aproximadamente 87%
superior a la del jugo de nihua y 185.5% mayor que la del residuo. Estos resultados
evidencian el potencial de las tecnologias asistidas con US o MW para mejorar el
aprovechamiento de pigmentos naturales presentes en la nihua. Para el tratamiento con US,
se necesitan largos periodos y cantidades muy pequefias de muestra, lo que podria ser una
limitante. Mientras, que usando MV la potencia es mayor, lo que se traduce en menores
tiempos de tratamiento, ademas que es una tecnologia mas barata y disponible.

Conclusiones

En conjunto, los hallazgos sugieren que la aplicacion de energia acustica y radiante
constituye una estrategia efectiva para incrementar la extraccion de antocianinas a partir de
matrices vegetales de nihua. El desempefio superior de los tratamientos MV 60 y US60 500
indica que la disrupcion celular intensa favorece la liberacion de estos compuestos, aunque
futuros estudios deberian evaluar simultdneamente parametros de estabilidad, capacidad
antioxidante y posibles mecanismos de degradacion para optimizar las condiciones de
procesamiento y maximizar el rendimiento de extraccion.
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Resumen

El interés creciente en fuentes alternativas de proteina ha llevado a estudiar los insectos comestibles,
como Acheta domesticus, debido a su alto contenido proteico y potencial para crear ingredientes
alimentarios. Este estudio tuvo como objetivo caracterizar las propiedades estructurales y
tecnofuncionales de un concentrado proteico derivado de A. domesticus. La harina de grillo fue
desgrasada y sometida a extraccion alcalina a pH 10.5, seguida de precipitacion isoeléctrica a pH 4.5.
Se analizaron su composicion proximal, solubilidad, potencial zeta, capacidad de retencion de agua
(WHC) y aceite (OBC), comportamiento reologico, estructura secundaria mediante FTIR y
digestibilidad in vitro. El desengrasado aumento el contenido de proteina de 51.63 a 69.92 %, y redujo
los lipidos de 25.75 a 0.68 %. La solubilidad fue minima al 2 % a pH 5 y alcanz6 el 91 % a pH 11.
El concentrado present6 valores de WHC y OBC de 2.3 y 0.919 g/g, respectivamente. Los analisis
reologicos mostraron predominio del médulo elastico (G' > G") y una temperatura de gelificacion
cerca de 5052 °C. La FTIR evidenci6 predominancia de estructuras a-hélice, y la digestibilidad in
vitro fue de 80.76 %. En conjunto, estos resultados indican que el concentrado proteico de A.
domesticus tiene caracteristicas estructurales y tecnofuncionales que respaldan su potencial como
ingrediente proteico alternativo en aplicaciones alimentarias.

Palabras clave: insectos comestibles; proteina alternativa; propiedades tecnofuncionales; FTIR;
digestibilidad.
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Abstract

Growing interest in alternative protein sources has led to the study of edible insects, such as
Acheta domesticus, due to their high protein content and potential for creating food
ingredients. This study aimed to characterize the structural and techno-functional properties
of a protein concentrate derived from A. domesticus. Cricket flour was defatted and subjected
to alkaline extraction at pH 10.5, followed by isoelectric precipitation at pH 4.5. Proximate
composition, solubility, zeta potential, water-holding capacity (WHC) and oil-binding
capacity (OBC), rheological behavior, secondary structure (via FTIR), and in vitro
digestibility were analyzed. Defatting increased protein content from 51.63% to 69.92% and
reduced lipid content from 25.75% to 0.68%. Solubility was minimal (2%) at pH 5 and
reached 91% at pH 11. The concentrate exhibited WHC and OBC values of 2.3 and 0.919
g/g, respectively. Rheological analyses showed a predominance of the elastic modulus (G' >
G") and a gelation temperature near 50-52°C. FTIR analysis revealed a predominance of a-
helix structures, and in vitro digestibility was 80.76%. Overall, these results indicate that the
A. domesticus protein concentrate possesses structural and techno-functional characteristics
that support its potential as an alternative protein ingredient in food applications.

Keywords: edible insects; alternative protein; techno-functional properties; FTIR;
digestibility.

Introduccion

Los insectos comestibles representan una fuente alternativa de proteina de interés por su valor
nutricional y menor impacto ambiental respecto a fuentes convencionales. Entre ellos, Acheta
domesticus destaca por su elevado contenido proteico y perfil de aminoacidos esenciales. Sin
embargo, su incorporacion como ingrediente alimentario depende no solo de su composicion, sino
también de propiedades tecnofuncionales como solubilidad, retencion de agua y aceite y capacidad
de gelificacion, asi como de su estructura y digestibilidad. Estas caracteristicas determinan el
comportamiento de las proteinas durante el procesamiento y su posible incorporacion en diferentes
matrices alimentarias. Por ello, el objetivo de este estudio fue caracterizar las propiedades
estructurales y tecnofuncionales de un concentrado proteico obtenido de 4. domesticus mediante
analisis proximal, solubilidad, potencial zeta, capacidad de retencion de agua y aceite, reologia, FTIR
y digestibilidad in vitro.

Materiales y Métodos
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Los grillos domésticos (Acheta domesticus) se adquirieron en una granja especializada
(Griyum), se secaron a 65 °C durante 24 h y se molieron para la obtencion de harina (HGD).
Posteriormente, la harina se desengrasé mediante extraccién con hexano durante 2 h en un
sistema Soxhlet (HGDD) y se obtuvo un concentrado proteico (CPGD) mediante
solubilizacion alcalina a pH 10.5 y precipitacion isoeléctrica a pH 4.5.

Se evaluaron las siguientes propiedades:

Composicion proximal: se determin6 el contenido de proteina, lipidos, fibra, cenizas y
carbohidratos de la harina de grillo (HGD) y la harina de grillo desengrasada (HGDD).
Solubilidad y potencial zeta: se evalud la solubilidad de las proteinas en funcion del pH y
se determind el potencial zeta para caracterizar la carga superficial e identificar el punto
isoeléctrico del concentrado proteico.

Capacidad de retencion de agua y aceite: se determiné la capacidad de retencion de agua
(WHC) y la capacidad de retencion de aceite (OBC) del concentrado proteico, expresadas
como gramos de agua o aceite retenidos por gramo de muestra.

Propiedades reolégicas: se evaludé el comportamiento viscoelastico del concentrado
proteico mediante los moddulos de almacenamiento (G') y pérdida (G"), asi como su
comportamiento durante el calentamiento para determinar la formacion de la red proteica y
la temperatura de gelificacion.

Espectroscopia FTIR: se caracterizé la estructura de las proteinas mediante espectroscopia
infrarroja por transformada de Fourier (FTIR). Se analizaron las bandas caracteristicas de las
proteinas y se realizo la deconvolucién de la region Amida I para determinar la contribucioén
de las estructuras secundarias.

Digestibilidad in vitro: se evalud la digestibilidad proteica del concentrado mediante
hidrélisis enzimatica utilizando pepsina y pancreatina para simular las etapas de digestion
gastrointestinal.

Todos los analisis se realizaron por triplicado y los datos se procesaron estadisticamente con
ANOVA vy pruebas de Tukey (p < 0.05).

Resultados y discusion

El desengrasado incrementé el contenido de proteina de 51.63 = 0.54 a 69.92 + 0.05 % y
redujo los lipidos de 25.75 + 0.14 a 0.68 + 0.04 %, evidenciando la concentracion de la
fraccion proteica. La solubilidad dependi6 del pH, con un minimo de 2 % a pH 5, préximo
al punto isoeléctrico, y un méximo de 91 % a pH 11. Este comportamiento fue consistente
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con el potencial zeta, que pasé de aproximadamente +30 mV a pH 2 a —21 mV a pH 7,
confirmando una region isoeléctrica cercana a pH 4.5.

El CPGD present6 una WHC de 2.3 £ 0.3 g/g y una OBC de 0.919 + 0.07 g/g, indicando
capacidad de interaccion tanto con agua como con componentes lipidicos. Estas propiedades
pueden relacionarse con la exposicion de grupos polares e hidrofobicos posterior al proceso
de desengrasado y extraccion proteica.

En los ensayos reologicos predomind el modulo de almacenamiento sobre el modulo de
pérdida (G' > G"), con valores de G' cercanos a 2000 Pa en la region viscoelastica lineal,
indicando un comportamiento predominantemente elastico. El cruce entre G' y G" se observo
aproximadamente entre 50 y 52 °C, asociado con la formacion de la red proteica durante la
gelificacion.

El analisis FTIR mostré las bandas caracteristicas de proteinas correspondientes a Amida A,
B, I, Il y III. La deconvoluciéon de Amida I reveld predominancia de estructuras a-hélice.
Finalmente, el CPGD presentd una digestibilidad in vitro de 80.76 %, indicando una elevada
susceptibilidad de sus proteinas a la hidrolisis enzimdtica. En conjunto, los resultados
muestran propiedades estructurales y tecnofuncionales favorables para considerar este
concentrado como ingrediente proteico alternativo.

Conclusiones

El desengrasado de la harina de A. domesticus permitio concentrar la proteina hasta 69.92 %.
El concentrado present6 elevada solubilidad en condiciones alcalinas, capacidad de retencion
de agua y aceite, comportamiento viscoeldstico predominantemente eldstico y una
digestibilidad in vitro de 80.76 %. Estas caracteristicas respaldan el potencial de las proteinas
de A. domesticus como ingrediente alternativo para aplicaciones alimentarias.
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Caracterizacion proximal, compuestos fenolicos y capacidad antioxidante
de Dioscorea alata L. de pulpa blanca

Sergio Espinal-Hernandez’, Diana Guerra-Ramirez®, Irma Salgado-Escobar’, Landy Hernandez-
Rodriguez'® Magali Anabel Cafiarejo Antamba'!

Mesa: Nuevas perspectivas en Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

Dioscorea alata L. es un tubérculo ampliamente estudiado y cultivado en diferentes regiones del
mundo, principalmente en el continente africano, donde los flames poseen importancia
agroalimentaria mientras que en el continente americano su produccién y aprovechamiento son
limitados y, en México su valorizacion contintia siendo reducida. El objetivo de este estudio fue
caracterizar la composicion proximal, cuantificar el contenido de compuestos fenolicos y evaluar la
capacidad antioxidante, para poder valorar el potencial agroalimentario de esta especie. Los
tubérculos se recolectaron en la comunidad de Ecatlan, municipio de Jonotla, Puebla, México;
posteriormente se cortaron, deshidrataron a 40 °C, molieron y tamizaron. La composicion proximal
se determin6 mediante los métodos oficiales de la AOAC, como el método Kjeldahl para proteinas,
Soxhlet para grasas, incineracion para cenizas y la determinacion de carbohidratos por diferencia.
Los fenoles totales se determinaron mediante el método Folin-Ciocalteu, los flavonoides totales
mediante el método NaNO»-AICI3 con catequina como estandar y la capacidad antioxidante
mediante ensayos de ABTS, DPPH Y FRAP. En base seca, se obtuvieron 8.46 + 0.02% de proteina,
4.37 £ 0.53% de fibra cruda, 3.91 £ 0.08% de cenizas y 0.56 + 0.11% de grasa. Los fenoles totales
fueron 0.213 £+ 0.003 mg EAG/g y los flavonoides totales 0.032 + 0.005 mg EC/g. La capacidad
antioxidante fue 0.799 + 0.104 pmol ET/g por ABTS, 0.971 umol ET/g por DPPH y 0.871 £ 0.060
umol ET/g por FRAP. En conjunto, la composicion proximal, los compuestos fendlicos y la
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capacidad antioxidante observada respaldan la valorizaciébn de esta especie como recurso
agroalimentario.

Palabras clave: hame, composicion proximal, capacidad antioxidante, compuestos fenoles.
Abstract

Dioscorea alata L. is a tuber widely studied and cultivated in different regions of the world, mainly
in Asia and Africa, where yams are of agri-food importance, whereas in the Americas their
production and utilization are limited and, in Mexico, their valorization remains low. The objective
of this study was to characterize the proximate composition, quantify phenolic compounds, and
evaluate antioxidant capacity to assess the agri-food potential of this species. Tubers were collected
in the community of Ecatlan, municipality of Jonotla, Puebla, Mexico; subsequently, they were
dehydrated at 40 °C, milled, and sieved. Proximate composition was determined using official
AOAC methods, including Kjeldahl for protein, Soxhlet for fat, incineration for ash, and
carbohydrates by difference. Total, phenolics were determined using the Folin-Ciocalteu method,
total flavonoids using the NaNO:-AlCl; method with catechin as the standard, and antioxidant
capacity using ABTS, DPPH, and FRAP assays. On a dry basis, protein, crude fiber, ash, and fat
contents were 8.46 = 0.02%, 4.37 + 0.53%, 3.91 + 0.08%, and 0.56 + 0.11%, respectively. Total
phenolics were 0.213 + 0.003 mg GAE/g, and total flavonoids were 0.032 £ 0.005 mg CE/g.
Antioxidant capacity was 0.871 = 0.060 umol TE/g by ABTS, 0.971 umol TE/g by DPPH, and
0.871 £ 0.060 umol TE /g by FRAP. Overall, the proximate composition, phenolic compounds, and
antioxidant capacity observed support the valorization of this species as an agri-food resource.

Keywords: yam, proximate composition, antioxidant capacity, phenolic compounds.
Introduccion

El género Dioscorea comprende mas de 600 especies distribuidas en regiones tropicales y
subtropicales de Africa, Asia, América Latina, el Caribe y Oceania; sin embargo, solo una pequefia
proporcion ha sido domesticada y utilizada ampliamente con fines alimentarios (Obidiegwu et al.,
2020). Dentro de este género, Dioscorea alata L., conocida como fame de agua o fiame grande,
destaca por ser una de las especies de iame con mayor distribucion y uso agroalimentario a escala
mundial (Lebot et al., 2023). Aunque los fiames constituyen una fuente alimentaria relevante para
millones de personas, su producciéon se concentra principalmente en Africa, mientras que la
participacion del continente americano contintia siendo considerablemente menor (Cordero-Herrera
et al., 2026). Esta distribucion desigual evidencia oportunidades para ampliar el conocimiento,
aprovechamiento y valorizacion de especies como D. alata en regiones donde su utilizacion
agroalimentaria es todavia escasa.
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Los tubérculos del género Dioscorea aportan carbohidratos, proteinas, lipidos, fibra, vitaminas y
minerales, componentes de interés desde el punto de vista agroalimentario (Obidiegwu et al., 2020).
En particular, Dioscorea alata L. presenta cultivares con diferentes coloraciones de pulpa, entre las
que destacan la blanca y la morada, caracteristica que forma parte de la diversidad de esta especie y
que ha motivado su estudio en diferentes investigaciones (Wang et al., 2024). La caracterizacion
agroalimentaria de D. alata puede abordarse mediante el andlisis de su composicion proximal, el
contenido de compuestos fendlicos y la capacidad antioxidante, ya que estos parametros permiten
obtener informacién complementaria sobre las caracteristicas quimicas y funcionales del tubérculo.
La composicion proximal proporciona informacion basica sobre pardmetros como materia seca,
proteina, grasa, fibra y cenizas. Asimismo, la cuantificacion de fenoles y flavonoides, junto con la
evaluacion de la capacidad antioxidante, contribuye a la caracterizacion quimica del tubérculo
(Wang et al., 2022).

La caracterizacion de D. alata de pulpa blanca puede generar informacion util de esta especie para
sustentar su valorizacion en el dmbito agroalimentario. Por lo anterior, el objetivo del presente
estudio fue determinar la composicion proximal, cuantificar el contenido de fenoles y flavonoides
totales y evaluar la capacidad antioxidante mediante los ensayos ABTS, DPPH y FRAP en
tubérculos de pulpa blanca de Dioscorea alata L. recolectados en Ecatlan, municipio de Jonotla,
Puebla, México

Materiales y Métodos
Acondicionamiento de la muestra

Se utilizaron tubérculos de pulpa blanca de Dioscorea alata L., recolectados en Ecatlan, municipio
de Jonotla, Puebla, México. Los tubérculos se lavaron con agua potable para eliminar restos de suelo
e impurezas, se pelaron manualmente y se cortaron en secciones de aproximadamente 1 cm de
espesor. Posteriormente, se deshidrataron en una estufa de aire a 40 °C hasta alcanzar peso
constante. Una vez secos, se molieron hasta obtener una harina fina, se tamizaron y se conservaron
en recipientes herméticos hasta su analisis.

Composicion proximal

La composicion proximal de la harina de D. alata se determind de acuerdo con métodos oficiales
de la AOAC. El contenido de proteina cruda se cuantific6 mediante el método de Kjeldahl,
empleando un factor de conversion de nitrogeno a proteina de 6.25; el contenido de grasa se
determind mediante extraccidon Soxhlet y las cenizas mediante incineracion a 550 °C. Los
carbohidratos se calcularon por diferencia
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Obtencion de extractos

Los extractos utilizados para la cuantificacion de fenoles totales, flavonoides totales y capacidad
antioxidante se obtuvieron de acuerdo con el protocolo de extraccion establecido en el laboratorio.
La harina se mezclo con metanol al 80 % en una relacion 1:10 (m/v) y se agitd en vortex durante 1
min. Posteriormente, el pH se ajusté a 3 con HCI 0.1 N, se agité nuevamente durante 3 min y se
sometio a sonicacion durante 15 min. La extraccion continu6 mediante agitacion a 30 °C y 200 rpm
durante 30 min. Finalmente, la mezcla se centrifugd a 4000 rpm durante 15 min y el sobrenadante
se llevd a un volumen final de 10 mL con metanol al 80 %.

Determinacion de fenoles totales

El contenido de fenoles totales se determind siguiendo la metodologia de Singleton y Rossi (1965),
con modificaciones, mediante el reactivo de Folin-Ciocalteu y utilizando 4cido galico como
estandar. En cada pozo de una microplaca se adicionaron 25 pL del extracto o estandar de acido
galico, 125 pL de agua destilada, 20 pL del reactivo de Folin-Ciocalteu y 30 uL de Na2COs al 20
%. La mezcla se mantuvo durante 30 min en oscuridad y posteriormente se registrd la absorbancia
a 760 nm. Los resultados se calcularon a partir de la curva de calibracion de acido gélico y se
expresaron como mg equivalentes de acido gélico por gramo de muestra en base seca (mg EAG/g
BS)

Determinacion de flavonoides

Los flavonoides totales se determinaron siguiendo la metodologia de Kubola y Siriamornpun
(2011), con modificaciones, mediante el método colorimétrico de NaNO.-AlICl; y utilizando
catequina como estandar. Se mezclaron 0.5 mL del extracto con 2.25 mL de agua destilada y 0.15
mL de NaNO: al 5 %, dejando reaccionar durante 6 min. Posteriormente, se adicionaron 0.30 mL
de AICL:-6H20 al 10 % y, después de 5 min, 1 mL de NaOH al 5 %. La mezcla se agitd en vortex
durante 3 min a 3000 rpm. Se transfirieron 200 pL de la mezcla de reaccidon a una microplaca y la
absorbancia se registré a 510 nm. Los resultados se calcularon mediante la curva de calibracion de
catequina y se expresaron como mg equivalentes de catequina por gramo de muestra en base seca
(mg EC/g BS).

Capacidad antioxidante

La capacidad antioxidante por ABTS se determiné siguiendo la metodologia de Re et al. (1999),
con modificaciones. La solucion del radical ABTS-+ se preparo a partir de una solucion de ABTS
7.4 mM y una solucidon de persulfato 2.6 mM, las cuales se mezclaron en volimenes iguales y se
mantuvieron durante 16 h a temperatura ambiente y en oscuridad. En una microplaca se adicionaron
20 pL del extracto o estandar de Trolox y 180 puL de la solucion ABTS-+. La mezcla se mantuvo
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durante 10 min protegida de la luz y posteriormente se registrd la absorbancia a 734 nm. La
capacidad antioxidante se calculd6 mediante una curva de calibracion de Trolox y se expres6 como
umol equivalentes de Trolox por gramo de muestra en base seca (umol ET/g BS.

Por otro lado capacidad antioxidante mediante DPPH se determin6 de acuerdo con el protocolo
establecido en el laboratorio. Se prepar6 una solucion de DPPH 0.5 mM en metanol al 80 % y se
utilizé Trolox como estandar de calibracion. En cada pozo de una microplaca se adicionaron 200
uL del extracto o estandar de Trolox y 50 pL de la solucion de DPPH. El control estuvo constituido
por 200 uL de metanol al 80 % y 50 uL de DPPH, mientras que el blanco contenia 250 pL de
metanol al 80 %. Después de 30 min de reaccion, la absorbancia se registrdé a 515 nm. La capacidad
antioxidante se calculd con respecto a la curva de Trolox y se expres6 como pmol ET/g BS.

Por tltimo el poder reductor se determin6 siguiendo la metodologia de Benzie y Strain (1996), con
modificaciones. El reactivo FRAP se prepar6 mediante la mezcla de buffer de acetatos 300 mM, pH
3.6, TPTZ 10 mM y FeCls-6H-0 20 mM, en una proporcién de 10:1:1. En cada pozo de una
microplaca se adicionaron 20 pL del extracto o estandar de Trolox, 180 uL del reactivo FRAP y 60
uL de agua destilada. La placa se agité durante 30 s y la absorbancia se registré a 530 nm. Los
resultados se calcularon mediante una curva de calibracion de Trolox y se expresaron como pmol
equivalentes de Trolox por gramo de muestra en base seca (umol ET/g BS).

Analisis estadistico

Las determinaciones se realizaron por triplicado y los resultados se expresaron como media +
desviacion estandar. El andlisis de los resultados se realizéo mediante estadistica descriptiva.

Resultados y discusion
Composicion proximal

La composicion proximal de la especie Dioscorea alata L. se presenta en el cuadro 1. Los
contenidos de proteinas, fibra cruda, cenizas y grasa se encontraron proximos a los valores
reportados por Batuwita et al. (2025). Por su parte Lebot net al. (2023) sefiala que las diferencias en
la composicion de D.alata pueden estar relacionas a diferentes factores como el genotipo, las
condiciones ambientalers y el estado de la planta.

Cuadro 1 Composicion Proximal de Dioscorea alata L.

Resultado (%)
Materia seca ‘ 91.83 £0.04
Proteina 8.46 +0.02
Fibra cruda 437 +0.53
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Cenizas 3.91 £0.08
Grasa 0.56 +0.11

En comparacion con otros tubérculos de consumo habitual, Dioscorea alata L. presentd un
contenido de proteina comparable con el intervalo de 6.41-10.17 % reportado para harina de papa
y superior al intervalo de 1.84-5.10 % registrado en diferentes variedades de yuca (Buzera et al.,
2023; Wambua et al., 2024). Asimismo, el contenido de fibra cruda fue superior a los valores
reportados para papa (1.51-1.85 %) y yuca (1.65-2.73 %). Por otra parte, el contenido de grasa se
mantuvo bajo, caracteristica también observada en estos tubérculos. En este sentido, el material
evaluado presenta un perfil composicional favorable para su aprovechamiento alimentario,
principalmente por su contenido relativamente alto de fibra, su aporte de proteina y su bajo
contenido lipidico.

Compuestos fenolicos y Capacidad antioxidante

El contenido de compuestos fendlicos de Dioscorea alata L. se presenta en el Cuadro 2. El contenido
de fenoles totales obtenido, equivalente a 21.3 mg EAG/100 g, se encuentra dentro del intervalo de
11.16-54.75 mg EAG/100 g de materia seca reportado por Wang et al. (2022) para los materiales
de Dioscorea evaluados; ademas, estos autores encontraron mayores contenidos de fenoles en los
cultivares de D. alata que en D. polystachya. En otro estudio realizado especificamente con D. alata,
Wang et al. (2024) reportaron entre 0.63 y 0.76 mg/g de fenoles totales en tres cultivares de pulpa
blanca, determinados mediante Folin-Ciocalteu y acido galico como estandar. Estos resultados
confirman la presencia de compuestos fendlicos en materiales de pulpa blanca de esta especie y
muestran que su concentracion puede diferir entre cultivares.

El contenido de flavonoides totales fue de 0.032 £+ 0.005 mg EC/g. Srivichai y Hongsprabhas (2020),
utilizando catequina como estandar, reportaron valores de 0.60-1.60 mg EC/g en accesiones
moradas de D. alata, superiores a los obtenidos en el presente estudio. En papa, Rasheed et al.
(2024) registraron aproximadamente 0.19-1.60 mg EC/g, mostrando que el contenido de
flavonoides también presenta una amplia variacion entre materiales de otros tubérculos. En este
sentido, la presencia de fenoles y flavonoides en D. alata constituye un aporte adicional de
compuestos bioactivos a su composicion, lo que incrementa el interés de esta especie para su
caracterizacion y valorizacion agroalimentaria.
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Cuadro 2 Contenido de compuestos fenolicos de Dioscorea alata L.

Determinacion Resultado
Fenoles totales 0.213 + 0.003 mg EAG/g

Flavonoides totales 0.032 + 0.005 mg EC/g
Los valores se expresan como media + desviacion estandar. EAG = equivalentes de acido galico;
EC= equivalentes de catequina; BS = base seca.
Capacidad Antioxidante
Las muestras de Dioscorea alata L. presentaron una respuesta antioxidante cuantificable mediante
los tres ensayos evaluados, evidenciando capacidad para actuar tanto frente a sistemas de radicales
libre (ABTS y DPPH), como mediante poder reductor (FRAP). Los resultados correspondientes se

presentan en el Cuadro 3.

Cuadro 3 Capacidad antioxidante de Dioscorea alata L.

Determinacion Resultado

ABTS 1 0.799 +0.104 pmol ET/g
DPPH 10.971 pmol ET/g

FRAP 1 0.871 £ 0.060 pmol ET/g

ET = equivalentes de Trolox;

Dentro del género Dioscorea se ha reportado una amplia variacidon en la capacidad antioxidante.
Sahoo et al. (2023), al evaluar diferentes especies de fiame, observaron diferencias importantes entre
los tubérculos. De manera similar, Kuagny et al. (2023) encontraron diferencias en los ensayos de
DPPH y FRAP entre distintas especies de Dioscorea, lo que indica que esta propiedad puede diferir
entre especies y materiales del género. Fianlmente Los valores obtenidos mediante ABTS, DPPH y
FRAP confirman una capacidad antioxidante medible en Dioscorea alata L., aunque fueron
inferiores a los reportados para otros cultivares de pulpa blanca de la misma especie (Wang et al.,
2024).
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Conclusiones

La caracterizacion realizada permitio establecer un perfil nutricional y funcional de Dioscorea alata
L., integrando su composicion proximal y sus propiedades antioxidantes. En conjunto, estos
resultados aportan informacion para sustentar la valorizacion de este tubérculo y su posible
aprovechamiento como materia prima en el ambito agroalimentario.
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Efecto de hidrocoloides sobre las propiedades funcionales y estabilidad de
geles de almidon de arroz tipo Morelos

Lara Herniandez Gaby de Jesus?, Aguirre-Mandujano Eleazar®, Lopez-Monterrubio
Diana Itzel®, Herniandez-Rodriguez Blanca Elizabeth®

Mesa: Nuevas perspectivas de Quimica: de lo molecular a lo global

Resumen

La harina y el almidon de arroz presentan propiedades funcionales de interés para el
desarrollo de sistemas alimentarios; sin embargo, las diferencias en su composiciéon y la
incorporacion de hidrocoloides pueden modificar su interaccion con el agua y la estabilidad
de los geles obtenidos. El objetivo de este trabajo fue caracterizar la harina y el almidon
aislado de arroz y evaluar el efecto de la incorporacion de goma guar, goma arabiga y pectina,
a concentraciones de 1y 2 %, sobre las propiedades funcionales y la estabilidad de los geles
durante el almacenamiento. El almidon se aislo mediante tratamiento alcalino y se determin6
su rendimiento. Se realizo el andlisis proximal de la harina y el almidon, y se prepararon
geles control y adicionados con los diferentes hidrocoloides. Se evaluaron el poder de
hinchamiento, la solubilidad y la sinéresis durante 1, 7 y 30 dias de almacenamiento. El
aislamiento presentdé un rendimiento de 53.30 %. La harina mostr6 mayor contenido de
proteina (8.46 %) y extracto etéreo (2.06 %) que el almidon aislado (0.78 y 0.14 %,
respectivamente), evidenciando la reduccion de componentes no amildceos durante el
aislamiento. Los hidrocoloides modificaron el comportamiento funcional de los geles,
observandose diferencias significativas en el poder de hinchamiento de ambas matrices y en
la solubilidad del almidén (p < 0.05). Particularmente, los geles adicionados con goma guar
no presentaron sinéresis durante los 30 dias de almacenamiento. Los resultados muestran que
la composicion de la matriz y el tipo de hidrocoloide influyen en las propiedades funcionales
y en la estabilidad de los geles de arroz.

Palabras clave: arroz mexicano; hidrocoloides; poder de hinchamiento; solubilidad;
sinéresis.
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Abstract

Rice starch and rice flour possess functional properties of interest for the development of
food systems; however, differences in their composition and the incorporation of
hydrocolloids can alter their interaction with water and the stability of the resulting gels. The
objective of this study was to characterize rice flour and isolated rice starch and to evaluate
the effect of incorporating guar gum, gum Arabic, and pectin—at concentrations of 1% and
2% —on the functional properties and stability of the gels during storage. Starch was isolated
via alkaline treatment, and the isolation yield was determined. Proximate analysis of the flour
and starch was performed, and control gels as well as gels supplemented with the various
hydrocolloids were prepared. Swelling power, solubility, and syneresis were evaluated over
storage periods of 1, 7, and 30 days. The isolation process yielded 53.30%. The flour showed
higher protein (8.46%) and ether extract (2.06%) contents than the isolated starch (0.78%
and 0.14%, respectively), demonstrating the reduction of non-starch components during
isolation. The hydrocolloids modified the functional behavior of the gels; significant
differences were observed in the swelling power of both matrices and in the solubility of the
starch (p < 0.05). Notably, gels supplemented with guar gum showed no syneresis during the
30 days of storage. The results indicate that matrix composition and the type of hydrocolloid
influence the functional properties and stability of rice gels.

Keywords: mexican rice, hydrocolloids; swelling power; solubility; syneresis.

Introduccion

El arroz (Oryza sativa L.) constituye una de las principales fuentes de carbohidratos de la
alimentacion humana y una materia prima de interés para el desarrollo de diversos productos
alimentarios. Entre sus componentes, el almidon representa la fraccion mayoritaria del grano
y desempefia un papel determinante en sus propiedades tecnologicas (Shoukat et al., 2025).
Las caracteristicas estructurales y fisicoquimicas del almidon de arroz influyen en fenémenos
como la gelatinizacidn, el poder de hinchamiento, la solubilidad y la formacion y estabilidad
de geles. Estas propiedades pueden variar en funcién de la composicion y estructura del
almidon, asi como del procedimiento empleado para su aislamiento.

Dentro de la diversidad de arroces cultivados en México, el arroz tipo Morelos presenta
caracteristicas particulares que lo distinguen de otros, las variedades de la serie Morelos se
caracterizan por producir granos de mayor tamafio, generalmente extralargos, ademas de
presentar una region opaca en la parte central del endospermo, asociada con una acumulacion
visible de almidon que se relaciona con sus propiedades de calidad y comportamiento durante
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la coccion (INIFAP, 2021). En contraste con otros tipos de arroz de grano cristalino, se han
reportado diferencias en el tamafio de grano y rendimiento, caracteristicas que hacen que este
material sea de interés de estudio en cuanto a las propiedades funcionales de su harina y
almidon aislado.

Aunque la harina de arroz contiene al almidon como componente predominante, constituye
una matriz mas compleja debido a la presencia de proteinas, lipidos, fibra y minerales. Estos
componentes no amilaceos pueden interactuar con el almidon y el agua, modificando el
comportamiento fisicoquimico y funcional de la matriz (Kraithong et al., 2023). Por esta
razon, la utilizacion de harina o almidén aislado puede originar diferencias en propiedades
relacionadas con la hidratacion, gelatinizacion, viscosidad y formacion de estructuras durante
el procesamiento, por lo que resulta de interés evaluar ambas matrices bajo condiciones
comparables.

Una alternativa para modificar las propiedades funcionales y mejorar la estabilidad de los
sistemas a base de almidon consiste en la incorporacion de hidrocoloides. Estos biopolimeros
presentan una elevada afinidad por el agua y son utilizados en alimentos principalmente como
agentes espesantes, estabilizantes y modificadores de textura. Su incorporacion puede alterar
las propiedades de hidratacion, gelatinizacion y estabilidad de las matrices de harina de arroz.
Sin embargo, sus efectos dependen de factores como la naturaleza y estructura del
hidrocoloide, su concentracion y las caracteristicas de los componentes presentes en el
sistema (Kraithong et al., 2023).

Entre los hidrocoloides utilizados en sistemas alimentarios se encuentran la goma guar, la
goma arabiga y la pectina, cuyas diferencias estructurales pueden producir comportamientos
distintos al interactuar con el almidon y otros componentes de la matriz. Particularmente, se
ha demostrado que la incorporacion de goma guar puede modificar las propiedades de
empastamiento y viscoelasticas de geles de almidon de arroz y reducir su tendencia a la
sinéresis bajo determinadas condiciones de almacenamiento, debido, entre otros
mecanismos, a su capacidad para interactuar con el agua y modificar la organizacion del
sistema (Xu et al., 2022).

Las propiedades reologicas permiten caracterizar la respuesta viscoelastica de estos sistemas
y aportar informacion sobre su comportamiento estructural frente a una deformacion. Los
modulos de almacenamiento (G') y pérdida (G") representan las contribuciones elastica y
viscosa, respectivamente (Xu et al., 2022), y permiten evaluar como la incorporacion de
hidrocoloides modifica el comportamiento de la matriz.

En este contexto, resulta relevante estudiar comparativamente el comportamiento de la harina
y del almidoén aislado de arroz y determinar la respuesta de ambas matrices ante la

incorporacion de diferentes hidrocoloides. Por lo tanto, el objetivo del presente trabajo fue
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caracterizar la harina y el almidon aislado de arroz y evaluar el efecto de la incorporacion de
goma guar, goma ardbiga y pectina, a concentraciones de 1 y 2 %, sobre las propiedades
funcionales, el comportamiento reologico y la estabilidad durante el almacenamiento de los
geles obtenidos.

Materiales y Métodos

Ubicacion del trabajo

La investigacion se realizé de enero a diciembre de 2025 en el Laboratorio de Tecnologia de
Alimentos del Departamento de Preparatoria Agricola de la Universidad Auténoma
Chapingo, Texcoco, Estado de México, México. En este laboratorio se realizo el aislamiento
del almidén de arroz, la preparacion de los geles de harina y almidon adicionados con
hidrocoloides y la determinacion de sus propiedades funcionales y estabilidad durante el
almacenamiento.

Materiales

Se utiliz6 harina integral de arroz tipo Morelos, libre de gluten, adquirida de La Molienda
(Pachuca de Soto, Hidalgo, México). Para el aislamiento del almidon se empled hidroxido
de sodio (NaOH, 97 %, Meyer®, M¢xico). Para la elaboracion de los geles se utilizaron
pectina citrica de gelacion rapida (PE; CEDROSA®, grado de esterificacion de 74.2 %),
proporcionada por Central de Drogas S.A. de C.V. (Naucalpan, Estado de México, México);
goma guar (GG; HIGUM 100/5000), adquirida de Makymat (Naucalpan de Juéarez, Estado
de México, México); y goma arabiga (GA; G9752-1KG), adquirida de Sigma-Aldrich (St.
Louis, MO, EE. UU.). El agua utilizada durante los experimentos fue destilada y desionizada.

Aislamiento del almidon de arroz

La harina integral de arroz fue sometida a molienda y tamizado. Para la obtencion del
almidon utilizado en los ensayos posteriores, se emplearon 500 g de harina y se realizé un
aislamiento alcalino basado en Wang y Wang (2004), con modificaciones. La harina se
macer6 durante 24 h en una soluciéon de NaOH al 0.25 % (p/v), manteniendo una relacion
harina:solucion de 1:6. Posteriormente, el macerado se centrifug6 a 5500 rpm durante 15 min
a 21 °C en una centrifuga 5810 R (Eppendorf, Alemania). El sobrenadante se descartd y el
sedimento se someti6 a molienda himeda con agua destilada, manteniendo la misma relacion
1:6, en una licuadora Oster 465-15 (Newell Brands de México S.A. de C.V., Ciudad de
M¢éxico, México) durante 1 min. La suspension obtenida se lavo con agua destilada y se
centrifugd a 6500 rpm durante 15 min a 21 °C. El procedimiento de lavado y centrifugacion
se repitio tres veces. El solido recuperado se secd en una estufa con recirculacioén de aire
HCF-62 (Riossa Digital, Puebla, México) a 40 °C durante 24 h. Finalmente, el almidén seco
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se moli6 en mortero, se tamizoé a través de una malla No. 80 y se almacen6 en un recipiente
herméticoa4 + 1 °C.

Rendimiento

El rendimiento se determind mediante una extraccion independiente realizada con 100 g de
harina de arroz bajo las mismas condiciones de aislamiento descritas previamente. La masa
de almidon seco recuperado fue de 53.298 g. El rendimiento se calculé como la relacion entre
la masa de almidon seco obtenida y la masa inicial de harina, de acuerdo con da Silva et al.
(2020), mediante la Ecuacion 1:

Rendimiento (%) = % x 100 (1)
H

Donde my, corresponde a la masa de almidon seco recuperado (g) y my a la masa inicial de
harina de arroz utilizada (g).

Composicion quimico proximal

La composicion quimico-proximal de la harina (H) y del almidon de arroz (A) se determin6
de acuerdo con los métodos estandarizados de la AOAC (2005). Se determinaron los
contenidos de humedad, proteina cruda, extracto etéreo, fibra cruda y cenizas. Las
determinaciones se realizaron por triplicado y los resultados se expresaron como porcentaje
en base seca. El contenido de carbohidratos totales se calculd por diferencia.

Preparacion de geles almidon-hidrocoloides

Los geles se prepararon a partir de dispersiones de harina (H) o con almidén de arroz (A) e
hidrocoloides, de acuerdo con el método descrito por Pourfarzad et al. (2021), con
modificaciones. La harina o el almidon de arroz se dispersaron en agua destilada a una
concentracion de 5 % (p/p), en tubos de centrifuga de 50 mL, a temperatura ambiente (21 +
1 °C), manteniendo agitacion constante durante 2 h. Posteriormente, se adicion6 goma guar
(GG), goma arabiga (GA) o pectina citrica (PE) a concentraciones de 1 o0 2 % (p/p), y las
dispersiones se mantuvieron en agitacion a temperatura ambiente durante 12 h. Para los
tratamientos control (CTR), se prepararon dispersiones de harina o almidon de arroz al 5 %
(p/p), sin adicion de hidrocoloides, bajo las mismas condiciones (Cuadro 1).

Cuadro 1. Tratamientos empleados para la elaboracion de geles de harina y almidon de arroz
adicionados con hidrocoloides.

Matriz | Control | Almidon-Goma guar Almld(,)n.-Goma Almidon-Pectina
arabiga
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Alr(rz;lon CTR-A | GG-A 1%/ GG-A2% | GA-A 1%/ GA-A 2% | PE-A 1% /PE-A 2%
Harina o o o o o o
) CTR-H | GG-H 1%/ GG-H 2% | GA-H 1%/ GA-H 2% | PE-H 1% /PE-H 2%

Nota: A = almidon de arroz; H = harina de arroz; GG = goma guar; GA = goma arabiga; PE = pectina
citrica; CTR = control.

Las dispersiones se calentaron posteriormente en bafio Maria sobre una parrilla eléctrica a 95
+ 1 °C durante 30 min para favorecer la gelatinizacion y formacion de los geles. Una vez
concluido el tratamiento térmico, los geles se enfriaron a temperatura ambiente durante 30
min y se almacenaron a 4 + 1 °C durante 12 h antes de su analisis. En total, se obtuvieron 14
formulaciones: siete elaboradas con harina y siete con almidon de arroz, correspondientes a
un control y a tratamientos adicionados con GG, GAo PE al 1 y 2 %.

Poder de hinchamiento y solubilidad

El poder de hinchamiento y la solubilidad de los geles se determinaron mediante el método
descrito por Castro et al. (2018), con modificaciones. Se pesaron aproximadamente 3 g de
cada gel previamente preparado y se registro la masa exacta utilizada en cada determinacion.
Las muestras se centrifugaron a 2500 % g durante 15 min en una centrifuga 5810 R
(Eppendorf, Alemania). Después de la centrifugacion, el sobrenadante se separo
cuidadosamente del sedimento y este ultimo se pesé para determinar el poder de
hinchamiento. El sobrenadante recuperado se transfirié a una placa de Petri y se sec6 a 105
°C hasta alcanzar peso constante; posteriormente, se determind la masa del residuo seco. El
poder de hinchamiento y la solubilidad se calcularon mediante las ecuaciones 2 y 3,
respectivamente:

Poder de hinchamiento (Ecuacién 2):

pH =51 )

Py
donde:
PH = poder de hinchamiento (g/g);
Py = peso del sedimento hiimedo después de la centrifugacion (g);
Psy = peso de la muestra de gel utilizada en el ensayo (g).

Solubilidad (Ecuacion 3):
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4

S(%) =25%x100  (3)

Psy

donde:
S = solubilidad (%);
Pss = peso del solido seco recuperado del sobrenadante (g);
Psy = peso del sedimento himedo después de la centrifugacion (g).

Determinacion de la sinéresis

La sinéresis de los geles se determind de acuerdo con el método descrito por Funami et al.
(2005), con modificaciones. Se colocaron aproximadamente 5 g de cada gel en tubos de
centrifuga de 50 mL y las muestras se almacenaron en refrigeracion a 4 = 1 °C durante 1, 7
y 30 dias. Al término de cada periodo de almacenamiento, las muestras correspondientes se
retiraron de refrigeracion 1 h antes del analisis para permitir que alcanzaran la temperatura
ambiente. Posteriormente, se centrifugaron a 3000 % g durante 15 min a temperatura
ambiente. El sobrenadante recuperado después de la centrifugacion se separd
cuidadosamente y se determind su masa. La sinéresis se expresdé como el porcentaje de
liquido liberado respecto a la masa inicial del gel y se calculd mediante la Ecuacion 4:

P
Sinéresis (%) = P—S x 100
M

donde:
Ps = masa del sobrenadante recuperado después de la centrifugacion (g);
Py = masa inicial del gel utilizada para la determinacion (5 g).

Propiedades reologicas

Las propiedades viscoelasticas de los geles se evaluaron mediante ensayos oscilatorios
utilizando un redmetro MCR301 equipado con una geometria de placas paralelas PP50 (50
mm). Se realizaron barridos de frecuencia angular de 0.1 a 100 rad/s empleando una
deformacion de 0.1%. Se registraron el moédulo de almacenamiento (G'), el modulo de
pérdida (G"), el factor de pérdida (tan §) y la viscosidad compleja (n*). Para la comparacion
grafica de los tratamientos se considerd la region instrumental comin con mediciones
validas, comprendida entre 2.81 y 100 red/s. Los resultados reoldgicos se analizaron de
manera descriptiva.

Analisis estadistico
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Se evaluaron dos matrices, harina (H) y almidén aislado de arroz (A), y siete formulaciones
por matriz: un control sin hidrocoloide (CTR) y seis tratamientos obtenidos mediante la
incorporacion de goma guar (GG), goma ardbiga (GA) o pectina citrica (PE) a
concentraciones de 1 y 2 %, para un total de 14 tratamientos. La unidad experimental estuvo
constituida por el gel correspondiente a cada formulacion y repeticion independiente.

Los resultados se expresaron como media + desviacion estandar. Debido al reducido nimero
de observaciones por tratamiento y a que no se asumid normalidad en la distribucion de los
datos, las diferencias entre tratamientos se evaluaron mediante la prueba no paramétrica de
Kruskal-Wallis. Cuando se detectaron diferencias globales significativas, se realizaron
comparaciones multiples mediante la prueba post hoc de Dunn, aplicando el procedimiento
de Holm para el ajuste de la probabilidad asociado a comparaciones multiples. Se establecid
un nivel de significancia de a = 0.05.

Para el poder de hinchamiento y la solubilidad, los tratamientos se compararon por separado
dentro de cada matriz. Los tratamientos adicionados con goma guar no se incluyeron en estos
analisis debido a que dichas propiedades no pudieron determinarse mediante el
procedimiento utilizado (ND). Para la sinéresis, los tratamientos se analizaron
independientemente para cada matriz y tiempo de almacenamiento (1, 7 y 30 dias). En esta
determinacion, los tratamientos con goma guar si fueron incluidos, ya que la ausencia de
sobrenadante correspondi6 a un valor experimental de 0 % de sinéresis.

Las diferencias entre tratamientos se representaron mediante letras; los tratamientos que
comparten al menos una letra no presentan diferencias significativas entre si, mientras que
aquellos que no comparten letras presentan diferencias significativas (p < 0.05).

Resultados y discusion

Composicion quimico-proximal y rendimiento de aislamiento

La composicion quimico proximal evidenci6 diferencias entre la harina y el almidon aislado
de arroz (Cuadro 2). La harina present6 contenidos de proteina cruda, extracto etéreo, cenizas
y fibra cruda de 8.46, 2.06, 1.42 y 0.93 %, respectivamente, mientras que en el almidén
aislado estos componentes disminuyeron a 0.78, 0.14, 1.15 y 0.64 %, respectivamente. En
contraste, los carbohidratos calculados por diferencia aumentaron de 87.13 % en la harina a
97.28 % en el almidon, evidenciando la obtencion de una fraccion enriquecida en
carbohidratos después del proceso de aislamiento.

Cuadro 2. Composicion quimico proximal de la harina y el almidén aislado de arroz.

| Componente (%) | Harina(H) | Almidén (A) |
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Proteina cruda 8.46 £0.19 0.78 +0.16
Extracto etéreo 2.06+0.07 0.14+0.03
Cenizas 1.42 +£0.02 1.15+£0.01
Fibra cruda 0.93 £0.01 0.64 £ 0.06
Carbohidratos' 87.13£0.02 97.28 +£0.01

! Calculados por diferencia. Valores expresados en base seca.

La reduccion mas notoria correspondié al contenido de proteina cruda, que disminuy6 de
8.46 % en la harina a 0.78 % en el almidon aislado. Este comportamiento es congruente con
el procedimiento alcalino empleado. La extraccién alcalina constituye un método
convencional para la separacion del almidon y las proteinas del arroz; el tratamiento con
NaOH favorece la solubilizacion de proteinas, mientras que las etapas posteriores de
centrifugacion y lavado permiten separar la fraccion rica en almidon. De Souza et al. (2016),
mediante extraccion de harina de arroz con NaOH al 0.18 %, obtuvieron igualmente una
fraccion rica en almidon con bajo contenido residual de proteina.

El extracto etéreo también presentd una reduccion considerable, de 2.06 % en la harinaa 0.14
% en el almidon, mientras que las cenizas disminuyeron de 1.42 a 1.15 % y la fibra cruda de
0.93 a 0.64 %. En conjunto, la disminucién de los componentes no amilaceos es consistente
con las sucesivas etapas de separacion y lavado involucradas en el aislamiento. Como
consecuencia, los carbohidratos calculados por diferencia aumentaron hasta 97.28 % en el
almidon. Sin embargo, este porcentaje no debe considerarse equivalente a 97.28 % de pureza
de almidon, ya que corresponde a carbohidratos estimados por diferencia y no a una
determinacion especifica de almidon total.

Rendimiento de aislamiento

En la extraccion independiente realizada para determinar el rendimiento se recuperaron
53.298 g de almidon seco a partir de 100 g de harina, correspondientes a un rendimiento de
53.30 %. Debido a que esta determinacion se realiz6 en una sola extraccion independiente,
el resultado se presenta de manera descriptiva y no se realizo analisis estadistico.

El rendimiento obtenido fue inferior al reportado por Puchongkavarin et al. (2005), quienes
evaluaron a escala piloto la produccion de almidon de arroz mediante diferentes
procedimientos y obtuvieron una recuperacion de aproximadamente 79.75 % en base seca
utilizando NaOH al 0.4 %. En ese estudio, ademas, el producto obtenido mediante extraccion
alcalina presentd 95.7 % de almidon total y 0.48 % de proteina residual. Por otra parte,
Choudhary et al. (2025), mediante un procedimiento de maceracion alcalina, reportaron
rendimientos de 58 % para almidon de arroz blanco y 65 % para arroz rojo, valores mas
proximos al 53.30 % obtenido en el presente trabajo.
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Las diferencias entre los rendimientos reportados no deben atribuirse exclusivamente a la
concentracion de NaOH. La recuperacion de almidon depende de las caracteristicas de la
materia prima y de multiples variables del procedimiento, entre ellas la relacion
solido:liquido, duracion y temperatura de maceracion, molienda, centrifugacion, lavado y
recuperacion de la fraccion sedimentada. La literatura describe concentraciones aproximadas
de 0.2-0.5 % de NaOH como habituales para el aislamiento alcalino convencional del
almidon de arroz. De Souza et al. (2016), por ejemplo, utilizaron NaOH al 0.18 % a 30 °C
durante 30 min, mientras que también describen procedimientos tradicionales que emplean
alrededor de 0.3-0.5 % de NaOH y periodos de maceracion de hasta 24 h.

En este sentido, las condiciones utilizadas en el presente estudio (NaOH al 0.25 %), relacién
harina:solucion 1:6 y maceracion durante 24 h, seguidas de centrifugaciones y tres ciclos de
lavado, se encuentran dentro de las condiciones descritas para procedimientos de aislamiento
alcalino de almidon de arroz. No obstante, el rendimiento de 53.30 % fue menor que algunas
recuperaciones reportadas, por lo que lo mas apropiado es considerarlo como el rendimiento
obtenido bajo las condiciones especificas del procedimiento utilizado.

Poder de hinchamiento y solubilidad

El poder de hinchamiento fue afectado significativamente por los tratamientos tanto en los
geles elaborados con almidon (p = 0.0187) como en los elaborados con harina de arroz (p =
0.0181). En la matriz de almidodn, el tratamiento control presenté un poder de hinchamiento
de 0.243 £0.072 g/g, mientras que la incorporacion de pectina al 1 % present6 el mayor valor
(0.555 +0.005 g/g). Al incrementar la concentracion de pectina al 2 %, el valor disminuy¢ a
0.422 + 0.029 g/g, por lo que el efecto observado no fue proporcional al incremento en la
concentracion del hidrocoloide.

El poder de hinchamiento esta relacionado con la capacidad del sistema amilaceo para captar
y retener agua después del tratamiento hidrotérmico y depende de la organizacion estructural
del almidon y de las interacciones entre sus componentes. La incorporacion de hidrocoloides
puede modificar este comportamiento debido a su elevada afinidad por el agua y a su
interaccion con los componentes de la matriz; sin embargo, la magnitud y direccion del efecto
dependen del tipo y concentracion del hidrocoloide y de las caracteristicas del sistema.
Kraithong et al. (2023) sefialan precisamente que los hidrocoloides pueden modificar las
propiedades de hidratacion y gelatinizacion de la harina de arroz y que sus efectos no son
uniformes, debido a diferencias en estructura quimica, grupos funcionales, conformacion y
concentracion.

En el caso de la pectina existe evidencia directa de su interaccion con el almidon de arroz.
Chen et al. (2022) demostraron que las moléculas de pectina pueden adsorberse
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principalmente sobre la superficie de los granulos de almidon de arroz y modificar su
gelatinizacion. En las condiciones evaluadas por estos autores, esta interaccion restringié el
hinchamiento granular y la lixiviacion de amilosa. Estos antecedentes demuestran que la
pectina puede alterar directamente el comportamiento de hidratacion del almidon; sin
embargo, no explican por si solos el incremento del poder hinchamiento observado con PE
al 1 % en nuestro estudio, debido a las diferencias en formulacion, concentracion y
procedimiento experimental. Por ello, el mayor poder de hinchamiento observado con PE al
1 % debe interpretarse como una respuesta especifica de nuestro sistema y no atribuirse
exclusivamente a un mecanismo de interaccion pectina-almidon.

En los geles elaborados con harina se observo una respuesta diferente a la encontrada en el
almidon aislado, lo cual evidencia que el efecto de los hidrocoloides estuvo condicionado por
la matriz. La harina constituye un sistema mas complejo que el almidon aislado debido a la
presencia de proteinas, lipidos, fibra y minerales. Estos componentes pueden participar en la
distribucion del agua y en las interacciones desarrolladas durante el calentamiento,
modificando las propiedades funcionales de la matriz. Kraithong et al. (2023) sefiala que los
efectos de los hidrocoloides dependen precisamente de las interacciones entre el
hidrocoloide, el agua y los diferentes constituyentes de la harina (Figura 1).

Poder de hinchamiento

__ 08 3
> 06 ab ab b

E ’ ab ab ab p
_é 0.4 ab a

o 0.2 I I

<

[S)

£ o0

% CTR GA-1 GA-2 PE-1 PE-2
§ B Almidén Harina

o

Figura 1. Poder de hinchamiento de geles elaborados con almiddn (A) y harina
(H) de arroz, sin hidrocoloide (CTR) y adicionados con goma ardbiga (GA) o
pectina citrica (PE) al 1y 2 %. Los valores se expresan como media + desviacion
estandar. Letras diferentes indican diferencias significativas entre tratamientos

La solubilidad presentd un comportamiento diferente al observado para el poder de
hinchamiento. En los geles elaborados con almidon se detectaron diferencias significativas
entre tratamientos (p = 0.0179); el control presentd una solubilidad de 0.540 + 0.162 %,
mientras que el tratamiento con goma arabiga al 2 % alcanzé el mayor valor observado (1.428
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+ 0.020 %). En contraste, en los sistemas elaborados con harina no se detectaron diferencias
significativas entre los tratamientos cuantificables (p = 0.1060) (Figura 2).

Solubilidad
) a
S a
a
g 2 b
o ab a
=1 a a ab I ab
5
3, m n B
CTR GA-1 GA-2 PE-1 PE-2

® Almiddn Harina

Figura 2. Solubilidad de geles elaborados con almiddn (A) y harina (H) de
arroz, sin hidrocoloide (CTR) y adicionados con goma ardbiga (GA) o pectina
citrica (PE) al 1y 2 %. Los valores se expresan como media + desviacion
estdndar. Letras diferentes indican diferencias significativas entre
tratamientos dentro de cada matriz (p < 0.05).

Durante el calentamiento y la gelatinizacion se produce una pérdida progresiva de la
organizacion del granulo que favorece la liberacion de componentes hacia la fase acuosa. Por
ello, la solubilidad se relaciona con la cantidad de material que abandona la estructura
granular y permanece en la fraccion soluble (Zhang et al., 2023). La literatura experimental

utiliza precisamente la recuperacion y secado del sobrenadante después de la centrifugacion
como una medida de solubilidad del sistema amiléaceo.

Los hidrocoloides pueden modificar simultaneamente el hinchamiento y la solubilizacion de
los componentes del almidon mediante su interaccion con el agua y con las cadenas de
glucanos. No obstante, el efecto no necesariamente ocurre en la misma direccion para todos
los hidrocoloides. En sistemas de almidon de arroz se ha observado que la incorporacion de
determinados hidrocoloides puede incrementar tanto la solubilidad como el poder de

hinchamiento, mientras que otras interacciones pueden restringir la lixiviacion de amilosa
(Zhang et al., 2023).
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El mayor valor de solubilidad observado fue en el tratamiento con goma arabiga al 2 % esto
indica que, bajo las condiciones experimentales utilizadas, esta formulacion favorecié una
mayor recuperacion de material soluble en el sobrenadante respecto al control. Sin embargo,
debido a que en el presente estudio no se caracterizé la composicion de dicha fraccion soluble
ni las interacciones moleculares entre goma arabiga y almidon, no es posible establecer el
mecanismo responsable de este comportamiento inicamente a partir de la determinacion de
solubilidad.

Por otro lado, en los tratamientos adicionados con goma guar no fue posible obtener una
separacion definida entre sobrenadante y sedimento después de la centrifugacion. En
consecuencia, el poder de hinchamiento y la solubilidad no pudieron cuantificarse mediante
el procedimiento utilizado y fueron reportados como no determinados (ND). Esto es
importante porque no significa poder de hinchamiento = 0 ni solubilidad = 0. De hecho, el
comportamiento fisico observado sugiere que la incorporacion de goma guar alterd
considerablemente la separacion de fases del sistema. Los hidrocoloides poseen elevada
afinidad por el agua y pueden modificar de manera importante las propiedades de hidratacion
y la estructura de matrices de arroz (Kraithong et al., 2023). Sin embargo, con este ensayo
no podemos cuantificar cuanto hinch6 o cuéanto se solubiliz6 la goma guar, precisamente
porque el método dejo de producir las dos fracciones necesarias para realizar el célculo.

Sinéresis

La sinéresis de los geles estuvo influenciada por la formulacion y el tiempo de
almacenamiento. Las muestras se evaluaron después de 1, 7 y 30 dias a 4 = 1 °C,
observandose diferencias en la cantidad de sobrenadante liberado entre los tratamientos.
Particularmente, los geles adicionados con goma guar (GG), tanto al 1 como al 2 %, no
presentaron sobrenadante recuperable durante ninguno de los tres periodos evaluados,
independientemente de que la matriz correspondiera a harina o almidon de arroz. Por lo tanto,
bajo las condiciones del ensayo, estos tratamientos presentaron 0 % de sinéresis durante los
30 dias de almacenamiento (Figura 3). Este comportamiento indica que la incorporacion de
goma guar favorecio la retencion de agua y la estabilidad frente a la separacion macroscopica
de liquido. Estos incrementos pueden deberse al incremento en la capacidad de recuperacion
estructural y reduccion de la retrogradacion durante el almacenamiento refrigerado,
provocando una disminucion de la disponibilidad del agua libre y se limita la moviliodads y
reorganizacion de las cadenas de almidon (Xu et al., 2022). Estos autores también mencionan
que geles de almidon de arroz almacenados a 4 °C presentaron una reduccion en la
retrogradacion en presencia de goma guar. Asimismo, durante ensayos de congelacion-
descongelacion, los geles adicionados con goma guar presentaron menor sinéresis que el
control, mostrando una mayor estabilidad frente a la separaciéon de agua, locual es
consisitente con los resultados del presente estudio. Por ello, los resultados permiten afirmar
que los geles adicionados con goma guar mantuvieron el agua incorporada sin separacion

304



1 © CONGRESO INTERNACIONAL DE INVESTIGACION
EN CIENCIAS BASICAS Y AGRONOMICAS

15y 16 octubre de 2026

b ¢

UNIVERSIDAD AUTONOMA CHAPINGO MODALIDAD: HIBRIDO
DIVISION DE CIENCIAS ECONOMICO-ADMINISTRATIVAS

P

detectable durante 30 dias de almacenamiento refrigerado, pero no permiten concluir que la
retrogradacion haya sido completamente inhibida.

Los tratamientos adicionados con goma ardbiga y pectina mostraron separacion de
sobrenadante en diferentes magnitudes durante el almacenamiento, evidenciando que el
efecto estabilizante depende del tipo y concentracion del hidrocoloide. Este comportamiento
concuerda con el hecho de que los hidrocoloides difieren en estructura molecular, capacidad
de hidratacion, viscosidad e interacciones con los componentes del almidon, factores que
determinan su capacidad para modificar la retencion y movilidad del agua dentro de los geles.

A B
80
80 _ab aab ab 3 aab abaa b bab aab ab
X 60 g 60
@ K
g 40 ab abllabl ab| b g 40
) “
aaa aaa aaa aaa
0 0
CTR GG-1 GG-2 GA-1 GA-2 PE-1 PE-2 CTR GG-1 GG-2 GA-1 GA-2 PE-1 PE-2
Ci mDial Dia 7 Dia 30 mDial Dia7 Dia 30

Lo. .. s

enfFigura 3. Smeres:s de geles elaborados con almldon (A ) y harina de arroz (B) sin hldrocoIOIde ( C TR) y ad:c:onados con goma guar
ad(GG), goma ardbiga (GA) o pectina citrica (PE) al 1y 2 %, después de 1, 7 y 30 dias de almacenamiento a 4 £ 1 °C. Los valores se

(expresan com media + desviacion estdndar. Letras diferentes indican diferencias significativas entre tratamientos dentro de
cada tiempo de almacenamiento (p < 0.05).
re

dependi6 del tipo y concentracion del hidrocoloide, asi como de la matriz utilizada. Debido a que se
analiz6 una repeticion por tratamiento, estas diferencias se interpretaron de manera descriptiva.
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Figura 4. Mddulo de almacenamiento (G’) en funcion de la frecuencia angular de
sistemas elaborados con almidén (A) y harina (B) de arroz, sin hidrocoloide (CTR) y
adicionados con goma guar (GG), goma ardbiga (GA) o pectina (PE)al 1y 2 %. Se
presenta una repeticion por tratamiento (n=1) y la region instrumental comin DSO
de 2.81-100 rad/s. Los resultados se presentan con fines descriptivos.

El comportamiento observado en goma guar coincide con antecedentes que muestran que
este hidrocoloide modifica las propiedades reologicas del sistema de almidon de arroz. Xu et
al (2022) reportd que la adicion de goma guar incremento los modulos viscoelasticos y
modifico la estabilidad de geles de almidon de arroz, efectos relacionados con su elevada
capacidad de hidratacion y con cambios en la movilidad y organizacion de los componentes
de la matriz. La incorporacion de hidrocoloides puede modificar la respuesta reologica de
mezclas de almidon, aunque la magnitud del efecto depende de la naturaleza del polimero y
las condiciones del sistema.
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Conclusiones

El aislamiento alcalino permitié6 obtener almidén de arroz con menor contenido de
componentes no amildceos respecto a la harina y un rendimiento de 53.30 %. La
incorporacion de hidrocoloides modificé el poder de hinchamiento, la solubilidad, el
comportamiento reoldgico y la estabilidad de los geles, con respuestas dependientes del tipo
de hidrocoloide, su concentracion y la matriz utilizada. La goma guar destacd por modificar
la respuesta viscoelastica, observandose los mayores valores de G' en adiciones de 2% y por
evitar la separacion de agua durante los 30 dias de almacenamiento refrigerado, tanto en los
geles de harina como de almidén. En conjunto, estos resultados evidencian el potencial de
los hidrocoloides, particularmente de la goma guar, para modificar las propiedades
viscoelasticas y mejorar la estabilidad fisica de sistemas gelificados a base de arroz.
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