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PRESENTACION

guimico que pueda contener cada especie que la habita, proyectandola como fuente de pro-

ductos con valor agregado, un escenario propicio para adelantar investigacidén en areas de la
Quimica, como la Quimica de Productos Naturales, eje tematico principal para esta nueva version
del SEQUIAMAZ.

I a regidon amazodnica colombiana, se caracteriza por su biodiversidad y por tanto por el potencial

De acuerdo a lo anterior, y con el interés de integrar la comunidad cientifica, académica y sector
externo, durante los dias comprendidos entre el 7 y el 11 de Octubre de 2019 se llevé a cabo el
VII SEMINARIO INTERNACIONAL DE QUIMICA APLICADA PARA LA AMAZONIA (VII SEQUIAMAZ),
“Quimica y Sostenibilidad”, desarrollado en la sede principal de la Universidad de la Amazonia
(Florencia, Caqueta, Colombia). Este evento académico, propuesto desde la Facultad de Ciencias
Basicas, junto con el Programa de Quimica de la Universidad de la Amazonia, se realiz6é con el ob-
jetivo de divulgar los resultados de trabajos cientificos que abarcan todas las areas de la Quimica,
asimismo el impacto hacia sectores productivos de la regidn, y la proyeccién de la investigacion en
Quimica a nivel mundial, se contd con la presencia de invitados nacionales e internacionales, quie-
nes dieron a conocer los resultados relevantes de sus investigaciones, su experiencia en la res-
pectiva linea de investigacién; y la intencidn de posible conformacién de alianzas entre los grupos
de investigacién adscritos a la Universidad de la Amazonia, y grupos de investigaciéon reconocidos
internacionalmente.

De igual manera, se realizé6 II ESCUELA ANDINO-AMAZONICA DE QUfMICA (IT EAAQ); espacio en
el que estudiantes, profesionales y docentes de Colombia, interesados en profundizar en temas
especificos de la Quimica como Sintesis de Productos Naturales, Metabolémica, Radicales libres
y antioxidantes, Caracterizacion de Metabolitos Secundarios, Disefio de Farmacos y Sintesis de
Compuestos de Coordinacion; formaron parte de la escuela, que se desarrolld dias previos al (VII
SEQUIAMAZ), "cursos orientados por los conferencistas invitados, quienes son reconocidos por su
amplio manejo en diferentes areas de la Quimica, en esta ocasidon haciendo énfasis en la Quimica
de Productos Naturales.

Es asi que con mas de 10 plenarias internacionales y conferencistas nacionales de reconocida
trayectoria investigativa, con mas de 40 trabajos presentados por investigadores de Universida-
des Nacionales e Internacionales, se proyecta al SEQUIAMAZ, como un espacio que promueve la
relacidén entre la investigacion, y el sector productivo, en la blsqueda de conocer las propiedades
bioldgicas y quimicas de recursos naturales de la region amazdnica Colombiana, junto con la con-
servacion de los mismos.

Finalmente, agradezco a cada uno de los conferencistas, participantes, patrocinadores, comité
cientifico, y logistico, quienes con su compromiso e interés, lograron la realizacién del VII SEQUI-
MAZ-IIEAAQ.

LICETH NATALIA CUELLAR ALVAREZ

Presidente Comité Organizador

Grupo de Investigacion en Productos Naturales Amazonicos
Universidad de la Amazonia
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Valorizacion de subproductos agroindustriales

Andrea del Pilar Sanchez-Camargo®, Diego Ballesteros-Vivas’, Elena Ibanez-Ezequiel’, Alejandro Cifuen-
tes-Gallego®, Fabian Parada-Alfonso?,*
aGrupo de Investigacion en Quimica de Alimentos-GICA de la Facultad de Ciencias, Universidad Nacional de Colom-
bia-UN, Bogota, Colombia, 111321
®Grupo de Alimentémica (Foodomics) del Instituto de Investigacion en Ciencias de la Alimentacién-CIAL, Universidad
Autéonoma de Madrid-UAM/Consejo Superior de Investigaciones Cientificas-CSIC, Madrid, Espafa, 28049
*Email:fparadaa@unal.edu.co

Resumen

Implementar procesos quimicos sustentables y sostenibles es una estrategia en pro de cumplir los
objetivos de desarrollo sostenible-ODS, un ejemplo de ello consiste en aplicar técnicas de extrac-
cion amigables con el medio ambiente a residuos agroindustriales. De tal forma, la integracion,
secuenciacion e intensificacion de los procesos de extraccion, empleando disolventes tipo GRAS
(Generrally Recognized as Safe), son herramientas que fortalecen la economia circular y la gene-
racion de biorefinerias. Dada la vocacion agricola de nuestro pais, las técnicas verdes de extracciéon
pueden aportar a la generacion de valor agregado; bajo este horizonte, las cadenas de valor que
logren abordar este modelo de desarrollo, alcanzaran mejores resultados socio-econdmicos y am-
bientales, posicionando un sector agroindustrial mas competitivo.

Al someter residuos agroindustriales a técnicas de extraccion que emplean fluidos presurizados
(fluidos supercriticos o liquidos presurizados), es posible obtener extractos promisorios dada su
bioactividad, su composicion o su rendimiento; los respectivos resultados se contrastan con los
obtenidos al emplear técnicas de extraccién clasicas.

El GICA de la UN ha planteado rutas que podrian generar valor agregado para algunos produc-
tos agricolas (p.e. cacao, cannabis, o frutas como guayaba, mora, papaya, tomate de arbol), las
cuales consisten en someter cada biomasa a extraccion con fluidos supercriticos-SFE (con CO2 o
con CO2 modificado con cosolventes), o a extraccion con liquidos presurizados-PLE. Mas recien-
temente, estudios colaborativos entre el GICA con el grupo Foodomics del CIAL-UAM/CSIC ha
aportado a las posibles biorefinerias del mango y de la uchuva. A los extractos obtenidos se les
ha determinado su potencial uso como antioxidantes, larvicidas o como agentes antiproliferativos
frente a determinadas lineas celulares de cancer. Con el panorama anterior, se aporta a un mejor
aprovechamiento de residuos agricolas, proponiendo procesos que pretenden obtener extractos
bioactivos con potenciales aplicaciones en otros sectores como son la industria alimentaria, cos-
meética o farmacéutica, bajo la visién de un desarrollo sostenible.

Palabras clave: Quimica verde; ODS; valorizacion de residuos agricolas; extraccion con fluidos
presurizados, supercritical fluids extraction, pressurized liquids extraction.

Conflicto de intereses: Los autores manifestamos que no tenemos ningun conflicto de intereses.

11


mailto:fparadaa@unal.edu.co

Y
L
2

<]

VIS

Py 4a
“©"@ SEMINARIO INTERNACIONAL: ) ¥

T 0 N
I “Quinica y sostenbilidad” I

Hongos filamentosos y micotoxinas en aji merkén

Jéssica Costa®, Rodrigo Rodriguez?,®, Carla Santos®, Célia Soares®, Nelson Lima®, Cledir Santos?
2l aboratorio de Quimica de Hongos, Departamento de Ciencias Quimicas y Recursos Naturales, Universidad de La
Frontera, Temuco 4811-230, Chile
bCEB-Centre of Biological Engineering, Micoteca da Universidade do Minho (MUM), University of Minho, Campus de
Gualtar, 4710-057 Braga, Portugal

Resumen

Las micotoxinas son metabolitos secundarios producidos por hongos filamentosos. La Ocratoxina
A (OTA) y las Aflatoxinas (AFs) son micotoxinas altamente tdxicas y carcindgenas que se encuen-
tran como contaminantes en alimentos para humanos y animales. El Capsicum (aji o pimiento) es
un género de plantas, dicotiledoneas nativo de las regiones tropicales y subtropicales de América,
pertenecientes a la familia de las solanaceas. En Chile, el cultivo de Capsicum annuum L. cv. “Ca-
cho de Cabra” se extiende desde la Regidon de Arica y Parinacota hasta la Region de La Araucania,
correspondiendo a 9 de las 16 Regiones del pais y cubriendo aproximadamente 522 hectareas
de area plantada. Las bayas del aji Cacho de Cabra se utilizan para la produccion de un polvo
rojo tradicional conocido como Merkén, que es un alino picante con sabor ahumado. El Merkén
es un producto intrinsecamente asociado con el grupo étnico ancestral Mapuche. Al igual que con
cualquier otro producto agroalimentario, las bayas del aji Cacho de Cabra y el Merkén procesado
también son susceptibles a la infeccion por hongos que pueden generar contaminacion con mi-
cotoxinas. Cepas de Alternaria, Aspergillus, Cladosporium, Fusarium, Penicillium y Rhizopus son
contaminantes comunmente halladas en bayas de Capsicum y en sus productos derivados. Entre
éstas, cepas de los géneros Aspergillus, Fusarium y Penicillium son las mas importantes en térmi-
nos de capacidad de produccidon de micotoxinas en dicha matriz alimenticia. En 2017, el Ministerio
de Salud de Chile reportd dos casos de contaminacién por Merkén con micotoxinas, principalmente
OTA. Conocer los puntos de infeccion por hongos y de contaminacién con micotoxinas en la cade-
na de produccién del aji Cacho de Cabra y Merkén, seria una contribucién para la implementacién
de buenas practicas agroalimentarias, conduciendo a la solucion de ese problema. Sin embargo,
esa informacion no esta todavia disponible. En ese contexto, el presente trabajo presentara los
resultados del potencial micotoxigénico de la micobiota perteneciente a los géneros Aspergillus y
Penicillium aislada en los diferentes puntos de la cadena de produccion tradicional del aji Cacho de
Cabra y del Merkén y posibles puntos de contaminacién con OTA y AFs. Ademas, se discutiran las
interacciones ecoldgicas entre los hongos micotoxigénicos y las bayas de Capsicum annuum L. cv.
“Cacho de Cabra” y del Merkén.

Palabras clave: Ocratoxina, Aflatoxina, cancer.

Conflicto de intereses: Los autores manifestamos que no tenemos ningun conflicto de intereses.

12



Y
L
2

& O @ SEMINARID INTERNACIONAL

VIS

T 0 N
I “Quinica y sostenbilidad” I

Las proteinas como blanco de especies reactivas: mecanismos de
oxidacion y consecuencias biologicas

Camilo Lépez Alarcon?@
apontificia Universidad Catdlica de Chile, Facultad de Quimica y de Farmacia, Departamento de Fisicoquimica, San-
tiago, Chile, C.P. 7820436

*Email: clopezr@uc.cl

Resumen

Debido a su alta concentracién en fluidos, células y tejidos, las proteinas son uno de los princi-
pales blancos de especies reactivas en medios bioldgicos. Su oxidacion se ha relacionado con la
etiologia de diferentes procesos fisio-patoldgicos, como también al deterioro oxidativo de algunos
alimentos. La reaccién de una especie reactiva con proteinas lleva inicialmente a la formacién de
radicales libres secundarios (en la proteina) desde los que, a través de diferentes rutas mediadas
por 02, se forman productos finales de oxidacién. Entre éstos ultimos destacan hidroperéxidos,
grupos carbonilo y alcoholes. Adicionalmente, reacciones radical-radical llevan a la formacion de
dimeros, trimeros y agregados proteicos de alta masa molecular, los que se han asociado con
enfermedades degenerativas (destacando algunas patologias neurolégicas). La multiplicidad de
procesos, la interconexion entre ellos, y la diversidad quimica de los productos de oxidacion, refle-
jan la complejidad de la investigacion en el area. En particular, aquella enfocada a establecer los
mecanismos quimicos involucrados en la oxidacién de proteinas y sus consecuencias funcionales y
bioldgicas. En las proteinas los residuos de triptofano (Trp) y tirosina (Tyr) son unos de los blancos
principales de oxidacion; inicialmente se genera un radical libre en la posicién 3 del anillo inddlico
de Trp (Trpe), y en la posicion orto o para del fenilo de Tyr (Tyre). Tanto Trpe como Tyr e pueden
reaccionar consigo mismo para formar dimeros (Trp-Trp, o Tyr-Tyr) o entre ellos para formar aduc-
tos Trp-Tyr. Por ejemplo, se ha documentado que aductos Trp-Trp generados durante la oxidacion
del Unico residuo de Trp de la enzima superdxido dismutasa humana (hSOD-1), participan en la
dimerizacion de la enzima lo que se ha asociado a la etiologia de Esclerosis Lateral Amiotropica.
Este, y otros hallazgos, han impulsado el interés en la investigacion acerca de los factores que
median la formacion de Trp-Trp, Tyr-Tyr o Trp-Tyr en diferentes proteinas expuestas a especies re-
activas. Resultados obtenidos recientemente han mostrado que la oxidacidon de lisozima mediada
por procesos fotosensibilizados inducidos por riboflavina (vitamina B2), o rosa de Bengala, deriva
en la formacidon de dimeros lisozima-lisozima los que en parte se explican por la formacién de
Trp-Tyr. Dichas modificaciones son irreversibles y afectan fuertemente la funcionalidad (actividad
catalitica) de lisozima. Por otra parte, contrariamente a lo esperado para proteinas con un alto
grado de flexibilidad, el entrecruzamiento oxidativo de caseinas (a- y B-) mediado por radicales
peroxilo, no mostrod relacién con la formacién de Trp-Trp, Tyr-Tyr o Trp-Tyr. Estos estudios reflejan
la complejidad del area y la necesidad de estudiar los mecanismos quimicos involucrados en cada
sistema (especie reactiva — proteina) y las consecuencias bioldgicas de manera particular.

Palabras clave: Proteinas; Especies reactivas; Triptéfano; Tirosina; Radicales libres.

Conflicto de intereses: Los autores manifestamos que no tenemos ningun conflicto de intereses.
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El Cobre como catalizador: Bueno, Bonito y Barato

Edwin G. Pérez Hernandez®
aDepartamento de Quimica Organica, Facultad de Quimica y de Farmacia, Pontificia Universidad Catdlica de Chile.

Santiago, Chile.

Resumen

El cobre es un elemento quimico conocido por la humanidad desde sus inicios. Existe evidencia que
desde hace mas de 10.000 afios los humanos hemos utilizado este elemento en su forma pura,
principalmente para la preparacion de utensilios para la vida diaria y la guerra. Posteriormente, el
cobre se mezclé con estafo para producir la aleacion conocida como bronce. Esta aleacion contie-
ne principalmente cobre y estafio en menor proporcién (3-20%). Esta aleacidon fue la primera de
gran importancia ya que presenta mayor dureza que los metales puros por separado. Su uso en la
agricultura, la caza y la guerra fue de gran importancia en los inicios de la humanidad y este perio-
do se conoce como la “Edad del Bronce”. Otra aleacidon, aunque menos importante, es la obtenida
al mezclar cobre y zinc: El latdn. Chile posee las mayores reservas de cobre del mundo y también
es el mayor productor del mundo en la actualidad. Sus principales clientes para la comercializacion
del cobre son China y USA. El cobre es muy usado actualmente gracias a que es muy ddctil, resis-
tente a la oxidacion, buen conductor del calor y la electricidad, propiedades antibacterianas, entre
otras propiedades. Por otro lado, el cobre ha estado presente en la tierra desde los inicios de la
vida, por lo que este elemento ha sido incorporado en procesos fisiolégicos desde bacterias hasta
seres superiores. La principal actividad en los organismos vivos esta relacionada con la actividad
catalitica de las enzimas, donde actia como agente oxidante de especies organicas. En quimica or-
ganica, el cobre es utilizado como acido de Lewis y en una gran variedad de reacciones catalizadas.
Nuestro grupo de investigacidn se ha interesado en los uUltimos afios en buscar nuevas reacciones
catalizadas por sales de cobre, utilizando oxidantes interesantes como el NFSI y derivados de yodo
hipervalente. En este proceso hemos reportado reacciones de aminofluoracién, aminocloracion,
aminooxigenacion y reacciones tipo “click”. También hemos utilizado los productos obtenidos para
utilizarlos como bloques de construccién o intermediarios en la sintesis de nuevos compuestos que
bloguean la recaptura de monoaminas cerebrales que actuan como neurotransmisores. Este tipo
de compuestos han sido tan activos como compuestos comercializados actualmente como antide-
presivos.

Palabras clave: Cobre; Catadlisis; Sintesis; Quimica Medicinal; Antidepresivos.
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Estudios computacionales de diversidad estructural en la identificacion de
moléculas bioactivas

Fabian Lopez-Vallejo?
aUniversidad Nacional de Colombia, Bogota D.C., Colombia, 11001
Email: fhlopezv@unal.edu.co

Resumen

El cribado virtual de grandes bibliotecas de moléculas es una de las principales herramientas en el
proceso de descubrimiento de farmacos. En la actualidad es necesario identificar nuevas entida-
des quimicas (New Chemical Entities, NCE) con el objetivo de expandir el espacio quimico actual
de los farmacos. En este sentido los estudios computacionales de diversidad quimica son de vital
importancia antes de realizar un estudio de cribado virtual. En el presente trabajo se analizd6 com-
putacionalmente la diversidad estructural, mediante el uso de huellas digitales moleculares, de 30
librerias combinatoriales y se compararon 2 librerias de productos naturales y 2 librerias de com-
puestos sintéticos, tomando como referencia la libreria de farmacos del DrugBank. Adicionalmente
se utilizaron las medidas de las fracciones de carbonos sp3 y de carbonos quirales para evaluar la
complejidad molecular.

Los resultados del analisis del espacio quimico basado en la estructura indican que las librerias
combinatoriales y las de productos naturales (Natural products, NP y Traditional Chinese Medicine,
TCM) exploran areas del espacio quimico no explorado por las moléculas del DrugBank. El espa-
cio quimico basado en propiedades moleculares relacionadas a los parametros farmacocinéticos
(absorcidn, distribucion, metabolismo y excrecion, ADME) muestra que alrededor del 90 % de los
compuestos de todas las librerias estan dentro del espacio quimico del DrugBank, mostrando que
todas tienen un buen perfil farmacocinético. En términos de la complejidad molecular el estudio
reveld que las librerias combinatoriales y de productos naturales presentan mayor complejidad
sobre las librerias de compuestos sintéticos, mostrando que estas ultimas tienden a tener es-
tructuras con mayor cantidad de anillos aromaticos (estructuras mas planas) y menor flexibilidad
conformacional.

El estudio quimioinformatico permite concluir que solo las librerias combinatoriales y de productos
naturales contienen estructuras novedosas y poseen propiedades moleculares similares en compa-
racion con las moléculas del DrugBank. La complejidad molecular, de las moléculas de estas libre-
rias, permite inferir que se comportaran con mayor especificidad al momento de interactuar con un
blanco molecular, haciéndolas mas selectivas y probablemente con menor efectos secundarios. En
términos generales, las librerias combinatoriales y de productos naturales representan una mejor
alternativa para realizar estudios de cribado con el objeto de identificar moléculas bioactivas con
estructuras novedosas y que puedan pasar a procesos posteriores del desarrollo de farmacos; es-
tas moléculas tendran una mayor posibilidad de convertirse farmacos de administracién oral.

Palabras clave: Diversidad estructural; moléculas bioactivas; espacio quimico; huellas digitales
moleculares; cribado virtual
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Complejos Metalicos Solubles en Agua con Ligandos Carbeno
N-Heterociclico: De la Catalisis a las Nanoparticulas

Edwin A. Baqueroa®
aDepartamento de Quimica, Facultad de Ciencias, Universidad Nacional de Colombia, Sede Bogota, Colombia 111321

*Email:eabaquerov@unal.edu.co

Resumen

Los ligandos Carbenos N-Heterociclicos (NHC), han resultado ser de gran interés debido a que su
alta capacidad dadora ¢ genera enlaces M-NHC mas robustos, estabilizando especies organome-
talicas. En consecuencia, los complejos metdlicos con esta clase de ligandos han mostrado ser
buenos catalizadores para diferentes transformaciones quimicas en fase orgdnica y acuosa.! De
hecho, gracias a estas propiedades unicas, una de las mas recientes aplicaciones de los NHC es en
la estabilizacion de nanoparticulas.? Sin embargo, muchas de estas aplicaciones se han llevado a
cabo en disolventes organicos. En contraste, el uso de agua como disolvente, es de alta relevancia
debido a sus propiedades Unicas que presenta en cuanto a reactividad, baja toxicidad y bajo costo.

Por otro lado, la activacion de enlaces C(sp3)-H es de gran interés para la comunidad cientifica
debido a que es una herramienta poderosa para la funcionalizacién de moléculas organicas. La
formacién de enlaces C-D usando esta estrategia, permite el acceso a moléculas marcadas isoto-
picamente con deuterio, las cuales son ampliamente usadas en la industria farmacéutica y para
estudios mecanisticos en quimica organica y organometalica.? A pesar de que el intercambio H/D
ha sido desarrollado principalmente en condiciones homogéneas y heterogéneas, el uso de nano-
particulas metalicas como catalizadores de esta reaccion sigue siendo un reto en la quimica.

En esta charla, se mostraran los principales avances que hemos desarrollado en la obtencion de
complejos organometalicos hidrosolubles de Pt y Fe con ligandos NHC y como este conocimiento
se ha extendido en la obtencidn de nanoparticulas de Pt y Ru, estabilizadas por la misma clase de
ligandos. Adicionalmente, la aplicacion de estos sistemas en la activacidén catalitica enantioespe-
cifica de enlaces C-H sobre Lisina en agua seran también presentados. Los resultados muestran
que estos nanocatalizadores, presentan altas actividades y regioselectividades en los metilenos
alfa y épsilon al grupo carboxilo. Estudios sobre el mecanismo de interaccién lisina/nanoparticula
seran también discutidos.*

Palabras clave: Platino; Hierro; Rutenio; Carbeno N-Heterociclico; Nanoparticulas; Intercambio
H/D.
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#CCC_Rocks!

Gilda Guimaraes Leitao>
alnstituto de Pesquisas de Produtos Naturais, Centro de Ciencias da Saude, Bloco H, Ilha do Fundao, Rio de Janeiro,
RJ. 21.941-902
ggleitao@ippn.ufrj.br, ggleitao@yahoo.com.br

Resumen

A cromatografia contracorrente (CCC) é uma forma de cromatografia de particdo liquido-liqui-
do, na qual a fase liquida estacionaria é retida em uma coluna sem o uso de suportes sélidos. O
principio fundamental da técnica é a particdao do analito entre duas fases liquidas imisciveis, onde
a proporcao relativa que passa para cada uma das fases (modvel e estacionaria) é determinada
pelo seu coeficiente de particao (K). Dessa forma, os sistemas de solventes sao necessariamente
bifasicos. As técnicas de CCC podem ser divididas entre aquelas que utilizam apenas o campo de
forca gravitacional para retencdo da fase estacionaria dentro da coluna (técnicas antigas, com
equipamentos fora do mercado), e as que utilizam um campo de forca centrifuga para retencao
da fase estacionaria. Nessas ultimas, o equilibrio entre as fases liquidas pode ser hidrostatico ou
hidrodinamico, dependo do numero de eixos de rotacdo (um ou dois, respectivamente).

Uma das principais vantagens da CCC, por conta da natureza de sua fase estacionaria inteira-
mente liquida, é o alto carregamento de amostra, tornando-a ferramenta valiosa em separacoes
preparativas (#CCC_Rocks1). A técnica é particularmente util para substancias polares e labeis
(#CCC_Rocks?2), onde a cromatografia com suportes solidos é totalmente desaconselhada. En-
tretanto, substancias de média a baixa polaridades também podem ser separadas (#CCC_Roc-
ks3), ja que sistemas aquosos e ndo aquosos podem ser empregados. Nesse sentido, nosso grupo
tem trabalhado no isolamento de substédncias-alvo de diversas fontes vegetais. Serdo abordados
exemplos de purificacdes de substancias de interesse em dleos essenciais, tanto com sistemas
aquosos, como no caso do isolamento do chavibetol e do metileugenol de Pimenta pseudocar-
yophyllus, quanto com sistemas ndao-aquosos, no caso do isolamento de diterpenos bioativos do
oleo de copaiba. A versatilidade da técnica é ainda outra vantagem importante que sera abordada
em exemplos de alternancia tanto de sistemas de solventes quanto de modos de eluicdo (isocrati-
co x gradiente). Se levarmos em conta a infinidade de diferentes sistemas de solventes que podem
ser usados em CCC, bem como os diferentes modos de operagao do equipamento, as possibilida-
des sao quase ilimitadas(#CCC_Rockso)!

Essas estratégias de utilizacdo do equipamento de forma racional e direcionada a obtencao dos
melhores resultados nos fracionamentos por CCC serao apresentados de forma a evidenciar a arte
das separacdes por essa técnica e mostrar porque #CCC_Rocks!

Palabras clave:
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Bioinorganica como herramienta para el diseiio de materiales en el
contexto energético y salud ambiental

Yenny Patricia Avila- Torres®
aGrupo de Investigacion QUIBIO, Universidad de la Amazonia, Pampalinda, Santiago de Cali, Colombia.

@*Email: yennytorres@usc.edu.co

Resumen

La quimica bioinorganica es una ciencia interdisciplinar en desarrollo, la cual nos permite disefnar,
proponer y sintetizar modelos funcionales o estructurales de procesos bioldgicos que se extrapo-
lan a diversas aplicaciones o necesidades ambientales. En este contexto, la busqueda de nuevos
sistemas que mejoren nuestras condiciones de vida a nivel energético y salud ambiental, se con-
solidan a partir del analisis sistematico de la naturaleza que nos rodea. Metaloenzimas con cen-
tros metalicos de hierro, manganeso y cobre tipo oxidasas, participan en procesos de transporte,
almacenamiento de oxigeno molecular, transferencia de electrones y fijacion de nitrogeno. Estos
mecanismos electrénicos permiten proponer a escala macro, nuevos materiales bio-inspirados con
propiedades fisicas emulables. Es el caso de metaloenzimas del grupo HEMO con estructuras aso-
ciadas a materiales fotosensibilizados, las cuales se aplican a nuevos desarrollos en celdas solares.
Nuestro grupo de investigacion se ha centrado en macrociclos derivados de benzoditiofenos a los
cuales se les ha evaluado parametros 6pticos, electronicos y fotovoltaicos a nivel tedrico y experi-
mental en funcién de proponer nuevos sistemas metal- organicos con ventajas tecnoldgicas. Otro
tipo de aplicacion de este tipo de metaloenzimas, es el disefio estratégico de nuevos materiales
antimicrobianos. En este sentido, el papel del metal adquiere importancia ya que desencadenan
procesos de oxidacion activados fotoquimicamente y su facilidad de coordinaciéon a matrices po-
liméricas da lugar a nuevos desarrollos como superficies autolimpiantes. Dentro de las matrices
poliméricas exitosas que se han usado, se encuentran quitosano, polietileno y poliuretano en las
cuales es embebido el ion metdlico de cobre(II), cobalto(II) y manganeso(II) como nanoparti-
cula o compuesto de coordinacidn. Los resultados contra microorganismos como Staphylococcus
aureus y Escherichia coli fueron comparados con antibidticos clasicos, mostrando mejores con-
diciones y ciclos de reuso reproducibles. Finalmente, cabe resaltar que propuestas a problemas
ambientales han surgido de la asociacion de ciencias como la biologia y la quimica. Continuar con
esta comprensién es y seguira siendo un reto.

Palabras clave: Metaloenzimas; modelos biomiméticos; bioinorganica.
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Acumulacion de fitoalexinas isoflavonoide en frijol comin (Phaseolus
vulgaris L.) por aplicacion de potenciales elicitores sintéticos

Leidy Dayanna Botero Buitrago®', Diego Luis Durango Restrepo®’, Jesus Gil Gonzalez®",
Winston Quifiones®
aUniversidad Nacional de Colombia sede Medellin, Medellin, Colombia. Cédigo Postal 050022
bUniversidad de Antioquia, Medellin, Colombia. Cddigo Postal 050022
Email: @*ldboterobu@unal.edu.co, ?*dldurango@unal.edu.co, ?**jhgilg@unal.edu.co, bwinston.quinones@udea.edu.co

Resumen

La coronalona, un conjugado sintético de la 6-etil indanoil isoleucina, ha sido reconocido como
un potente elicitor asociado a la produccidn de metabolitos que intervienen en la resistencia a
insectos y enfermedades en las plantas. Esta sustancia ha sido ampliamente utilizada en la agri-
cultura como agente de control bioldgico natural, para mejorar la salud de las plantas y aumentar
el rendimiento de los cultivos. Debido al interés de proteger las plantas de enfermedades sin la
necesidad de la aplicacion de sustancias de naturaleza biocida, se planteo la sintesis de una serie
de nuevos elicitores sintéticos, que estan estructuralmente relacionados con la coronalona. La
investigacion se llevd a cabo en algunas variedades de frijol mediante la evaluacién de la acumu-
lacién de contenido de isoflavonoides. Esta clase de metabolitos secundarios han sido catalogados
como importantes compuestos antimicrobianos que son biosintetizados por un gran numero de
leguminosas, como es el caso del frijol. Estas sustancias antimicrobianas han demostrado sinteti-
zarse y acumularse en los tejidos de algunas plantas en altas concentraciones, como resultado de
infecciones bacterianas o fungicas, y ayudan a limitar la dispersién del patégeno.

Por lo anterior, se sintetizd una serie de derivados del acido 1-oxo-indano-4-carboxilico con per-
mutacion en la posicidén carboxilo (acoplamiento de aminoacidos, esterificacién y sustitucion nu-
cleofilica), reduccién del grupo carbonilo y condensacién alddlica. Cada compuesto sintetizado se
purificd por técnicas cromatograficas (TLC CC y HPLC) y se identificd por técnicas espectroscopi-
cas y espectrométricas (1H y 3C NMR 1D 2D, UV GC-MS). La cuantificacidon de la acumulacién de
isoflavonoides (genisteina, daidzeina, 2’-hidroxigenisteina, dalbergioidina, faseolina, faseollidina y
coumestrol) se realizd mediante cromatografia liquida de alta eficiencia (HPLC) utilizando curvas
de calibracion estandar. Cada isoflavonoide fue previamente aislado, purificado e identificado por
diferentes técnicas cromatograficas y métodos espectrométricos. El estudio se llevé a cabo en di-
ferentes variedades de frijol (Cargamanto blanco, ICA quimbaya), diferentes tejidos de la planta
(cotiledones e hipocotilo / raiz) y se evalud la actividad estructural de los compuestos sintetizados.

Los resultados mostraron que la acumulacién de fitoalexinas depende del tipo de frijol (la variedad
resistente produjo mayores contenidos que la variedad susceptible); del tejido de la planta (los
cotiledones acumularon mayor contenido de pterocarpanos que el hipocétilo/raiz), del tiempo de
respuesta (maxima acumulacién entre las 72 y 96 h post induccién) y del elicitor (1-oxo-inda-
noil-isoleucina metil éster indujo los mayores contenidos). Estos resultados podrian ser Utiles para
los programas de proteccion de cultivos de frijol mediante la seleccién de los mejores agentes de
control.

Palabras clave: elicitores, fitoalexinas, frijol
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Aislamiento, Identificacion y evaluacion bioldgica de lipooligosacaridos de
origen natural

Jhon Fredy Castafieda Gomez®", Rogelio Pereda Miranda®, Mabel Fragoso Serranoc
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bUniversidad Nacional Auténoma de México, Ciudad de México, México, 04510
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Resumen

La familia Convolvulaceae pertenece al grupo de las angiospermas que posee alrededor de 55 gé-
neros y 1650 especies en el mundo. El género Ipomoea se encuentra ampliamente distribuido a
nivel mundial, en especial en las regiones tropicales, subtropicales y templadas de ambos hemis-
ferios. La mayoria de las plantas del género Ipomoea son reconocidas por poseer células secreto-
ras de lipooligosacaridos como sustancias que proporcionan proteccion contra hongos, herbivoros,
bacterias y dafio mecanico; participan en las interacciones planta-planta y actian como inhibidoras
de bombas de eflujo que son desarrolladas por las bacterias Gram-positivas, Gram-negativas y
por las Células cancerigenas. En este Contexto, se han aislado lipooligosacaridos del acido pal-
mitico o esteadrico de las especies Ipomoea purga, Ipomoea alba, Ipomoea wolcottiana, Ipomoea
tricolor e Ipomoea hederifolia mediante Cromatografia de alta resolucién en fase reversa y se han
identificado sus estructuras mediante técnicas de espectrometria de masas, FAB, ESI, MALDI-TOF
y Resonancia Magnética Nuclear de 'H, 3C, COSY, TOCSY, HSQC y HMBC. Los purginosidos I-IV y
las purginas I-III fueron obtenidos de Ipomoea purga como pentasacaridos y dimeros de pentasa-
caridos, respectivamente. Entre tanto, los albinosidos I-XI fueron aislados de Ipomoea alba como
tetrasacaridos; el wolcottinosido I (tetrasacarido) y los wolcotindsidos II-IV (pentasacaridos) y la
wolcotina I (dimero de pentasacaridos) de Ipomoea wolcottiana. De las semillas de Ipomoea tri-
color se obtuvieron las tricolorinas A, Ky M como tetrasacaridos, mientras que de la especie Ipo-
moea hederifolia se caracterizaron dos acidos hexaglicosidicos y dos heptaglicosidicos. Todos los
compuestos fueron evaluados para determinar su potencial como inhibidores en células resistentes
a diversos farmacos empleados en la quimioterapia contra el cancer. Los resultados permitieron
determinar que la mayoria de los lipooligosacaridos inhiben o modulan la resistencia de células de
cancer de mama a la Vinblastina, presentandose mayor inhibicién en la tricolorina A (FR MCF-7/
Vin+cells 2164-fold a 25 pg/mL; murucoidina V (RFMCF-7/Vin+>255-veces), jalapinosidos I and
IT, purgina II, y el albinosido III, todos con RFMCF-7/Vin+>2000).

Palabras clave: Convolvulaceas; Lipooligosacaridos; Multifarmacorresistencia; Cancer
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Aprovechamiento de biomasa proveniente de semillas de Hevea
brasiliensis (caucho) en la produccion biodiesel

Mauricio Espitia-Sibaja®", Luz Stella Nerio®, Luz Marina Pefa? Erika Cortés Lamprea:.
aUniversidad de la Amazonia, Florencia, Colombia, 18001.
Email: @*h.espitia@udla.edu.co, bl.nerio@udla.edu.co, cl.pena@udla.edu.co, de.cortes@udla.edu.co

Resumen

El departamento del Caquetd es uno de los principales cultivadores de caucho del pais, el producto
principal obtenido del sangrado del arbol es el latex. En esta actividad comercial se produce una
cantidad considerable de semillas, las cuales presentan alto contenido de ésteres de acidos grasos
que pueden ser utilizados como materia prima en la produccién de biodiesel, un combustible mas
amigable con el medio ambiente, con respecto a los de origen fosil.

En esta investigacidn se caracterizo el aceite presente en las semillas de Hevea brasiliensis a tra-
vés de parametros fisicoquimicos como densidad, indice acidez, saponificacion y yodo; identifica-
cion de acidos grasos por medio de cromatografia de gases acoplada a espectrometria de masas.
Posteriormente se llevaron a cabo reacciones de transesterificacion, para producir ésteres metili-
cos de acidos grasos (biodiesel), catalizadas mediante arcillas laminares modificadas.

El aceite de semillas de caucho obtenido mediante extrusién por prensado presentd densidad de
0,915 g/cm3 a temperatura de 25 °C, similar a la densidad de otros aceites vegetales como el
de oliva; presenté un indice de saponificacion de 190.5 y un indice de acidez de 0,257 mg KOH/g
aceite, valores que indican poca presencia de acidos grasos libres y aun menos cantidad de acidos
de bajo peso molecular. El indice de yodo del aceite fue de 89,3 g 12/g, este valor se encuentra
dentro del rango establecido en las normas CODEX reglamentados para aceites en la industria
alimenticia. Se identificod la presencia de los acidos grasos oleico, palmitico, estearico, linoleico y
pelargonico en el aceite de semilla de caucho.

La utilizacion de arcillas laminares anidnicas tipo hidrotalcita como catalizadores de la reaccién de
transesterificacion conllevd a rendimientos de 73,9 % en la produccion de biodiesel; adicionalmen-
te, los resultados mostraron una correlacion positiva entre el contenido de Mg del catalizador y el
rendimiento de la reaccidon. A su vez, la reaccidon de transesterificacion catalizada con arcillas la-
minares cationicas, modificadas mediante delaminacion con Fe-Co-Al presentd rendimientos hasta
del 82,0 %.

Palabras clave: Biodiesel; Biomasa; Caucho; Arcillas laminares; Transesterificacion.
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Control bioldgico in vitro de Monilliophthora roreri Cif & Par con el
extracto etanolico de Piper peltatum

Norma Constanza Bonilla-Rios®*, Edgar Martinez-Moyano®, Lyda Constanza Galindo-Rodriguez*
aDocente Programa de Quimica, Universidad de la Amazonia, Florencia, Caqueta, 180001.
bl aboratorio de Micologia y Fitoproteccion, Universidad de la Amazonia, Florencia, Caqueta, 180001.
cDocente Programa de Biologia, Universidad de la Amazonia, Florencia, Caqueta, 180001.
Email: @* n.bonilla@udla.edu.co, *e.martines@udla.edu.co, ‘ly.galindo@udla.edu.co

Resumen

El hongo basidiomycete Moniliophthora roreri (Cif & Par), ocasiona la enfermedad denominada Mo-
niliasis; la cual constituye una de las principales limitantes fitosanitarias para el establecimiento de
nuevas plantaciones de cacao (Theobroma cacao L) en Colombia. El objetivo de este estudio fue
evaluar la actividad antifungica del extracto etandlico de raiz y hojas de Piper peltatum sobre el
hongo Moniliophthora roreri presente en frutos de T. cacao. El material vegetal de P. peltatum se
colectd en el Centro de Investigaciones Amazdnicas Macagual “Cesar Augusto Estrada Gonzalez”,
se separo en los diferentes 6rganos colectados: hojas y raices, se limpid y secé en el horno a 40°C.
El material seco y molido se sometid a extraccidon por percolacion con etanol del 96% a temperatu-
ra ambiente durante 20 dias. El extracto etandlico resultante se concentrd eliminando el solvente
por destilacidon a presidn reducida (rotavapor) (Sanabria, 1983). Para la evaluacién de la actividad
bioldgica de los extractos etandlicos de P. peltatum, se prepararon medios de cultivos en cajas de
Petri con agar extracto de malta-AEM, a las cuales se les adiciond los extractos de raiz y hojas de P.
peltatum en diferentes concentraciones (500 ppm, 1000 ppm y 2000 ppm) con cinco repeticiones
cada una, donde se dejé un control positivo (hongo con extracto) y un control negativo (antifun-
gicida, antracol 70) para su comparacion (Amadi et al., 2010). Seguidamente, fueron inoculadas
con M. roreri y llevadas a un periodo de incubacion de doce dias (12 h luz/12 h oscuridad). Final-
mente, los bioensayos se evaluaron mediante la medicion de los diametros del drea de crecimiento
del micelio para la determinacion de la concentracidn minima inhibitoria (CMI) expresada en uL/
mL de los extractos frente al microorganismo (Adewusi y Afolayan, 2009 y Salas et al., 2010). Los
resultados permitieron evidenciar que hubo diferencias estadisticas significativas (P < 0,05) para
los tratamientos (extracto de raiz, extracto de hoja, control positivo y control negativo), donde la
mayor inhibicidén se presentd con el extracto de hoja (media=0,89). Para las concentraciones (500,
1000 y 2000 ppm), también se presentaron diferencias estadisticas significativas (P < 0,05), don-
de la mayor inhibicidn la presenté la concentracion de 2000 ppm con crecimiento nulo del hongo.
De igual forma, en el control negativo (fungicida) no se presentd crecimiento micelial. Este estudio
permitid observar que el extracto de P. peltatum a partir de hojas, presenta efecto inhibidor frente
al hongo fitopatégeno M. roreri con una concentracién de 2000 ppm.

Palabras clave: P. peltatum; actividad antifungica; M. roreri.
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Determinacion de la calidad fisico-quimica de la Quebrada el Dedo
(Florencia-Caqueta), en relacion con los uso del suelo

Adrian Posada Velandia, Lis Manrique Losada, Clemencia Serrato Hurtado
Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia.
Email: 2 l.manriqgue@udla.edu.co, *adridnposada2010@hotmail.com, °c.serrato@udla.edu.co

Resumen

El crecimiento poblacional hacia areas rurales en busca de nuevas fuentes y tierras que satisfagan
la demanda de agua y alimento en una poblacién, ocasiona cambios en los usos del suelo que re-
percuten sobre los ecosistemas acuaticos. Esta dindmica se presenta en el Municipio de Florencia
(Caquetd), ubicado en la Regién Amazdnica Colombiana, donde la expansion del casco urbano
en los ultimos anos ha sido dramatica y ha generado impactos que no han sido documentados vy
evaluados hasta el momento. Con el fin de evaluar la calidad del agua de la Quebrada El Dedo
en términos fisico-quimicos, microbiolégicos e hidroldgicos y la influencia de los usos del suelo,
se realizaron dos muestreos durante los meses de septiembre de 2018 y Julio de 2019 en cinco
localidades, seleccionados bajo el criterio evidencia de tensores antrdpicos a lo largo de su reco-
rrido, segun observacion directa y los definidos en el Plan de Ordenacién y Manejo de la Cuenca
del Rio Hacha, entre ellos presencia de bosque nativo, uso recreativo, extraccién de agua, cultivos
de pancoger y asentamientos urbanos. Las variables fisicoquimicas incluidas en el analisis de las
aguas fueron pH, ortofosfatos, conductividad, nitratos, oxigeno disuelto, porcentaje de saturacién
de oxigeno, solidos suspendidos totales, nitrégeno amoniacal, DBO, temperatura, hierro, turbie-
dad, cloruros, color, coliformes fecales, ancho y profundidad maxima de la fuente. Para conocer
el estado de conservacién de la fuente hidrica, se calculé el Indice de Calidad de Agua IFSN. Los
resultados se correlacionaron entre los puntos de muestreo y los periodo lluvioso y transicidon
lluvioso-seco, a través de un analisis multivariado (Analisis de Componentes Principales y Cluster
a partir del método de promedio mediante la distancia euclidea). Los resultados obtenidos demos-
traron que el vertimiento de aguas residuales domésticas, se constituye en el factor determinante
sobre la calidad del agua de la fuente hidrica, a medida que se aproxima a su desembocadura en
el Rio Hacha, por el aporte de vertimientos difusos y localizados, sin tener tratamientos previos
para su depuracién.

El ICA INSF permitid clasificar dos localidades de la cuenca alta (durante el periodo de transicidon
de lluvias), como de buena calidad; entre los factores que pueden influir en los resultados, se
destacé la presencia de bosque ripario, altas pendientes y reducida colonizacién, contrario a las
localidades restantes, que fueron catalogadas con calidad media, por fuertes presiones antrdpicas
como descarga de vertimientos domésticos, procesos erosivos severos y desviacion del cauce. No
obstante, durante el mes de Julio todos los puntos de muestreo clasificaron con calidad media,
posiblemente por incremento en la precipitacién, arrastre de particulas del suelo y aumento en la
deforestacion en las localidades préximas al nacimiento de la quebrada.

Palabras claves: calidad, agua, quebrada, usos, suelo.
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Diseno de un modelo QSAR para predecir nuevos derivados de
Quinoxalinas 2,3 disustituidas con posible actividad Leishmanicida

2Dairo Fabian Melo-Montealegre, *Elkin A Tilvez
aUniversidad de la Amazonia, Programa de Quimica, Florencia-Caqueta, Colombia 180002

Email: da.melo@udla.edu.co, e.tilvez@udla.edu.co

Resumen

La Leishmaniasis es una enfermedad endémica de 98 paises en todo el mundo, con aproximada-
mente 350 millones de personas en riesgo de infeccién, de cuales, segin la OMS se reportan 12
millones de personas infectadas. Para el tratamiento de la Lesmania tradicionalmente se utilizar
farmacos antimoniales pentavalentes de meglumina y el estibogluconato de sodio, cuyo trata-
miento requiere largos periodos de administracién, conllevando a un aumento de los costos du-
rante el tratamiento.

Como posibles farmacos alternativos para el tratamiento de la Leishmaniasis se han reportado
una serie de derivados de Quinoxalinas, que son compuestos heterociclicos que presentan atomos
de nitrégeno en su estructura molecular favoreciendo las interacciones con la enzima Tripanotion
reductasa, quienes presentaron una actividad bioldgica favorable frente a la enfermdad de Leish-
maniasis.

Para el disefio de un modelo a partir de la relacion cuantitativa estructura-actividad (QSAR) se uti-
lizaron 28 derivados de Quinoxalina que previamente fueron sometidas a un analisis conformacio-
nal y optimizadas al nivel de teoria B3LYP/6-31+g*(d). Posteriormente se realizé la evaluacién de
1600 descriptores en la plataforma E-Dragon online, donde los descriptores GETAWAY, 3D-MorSen
y Connectivity Indices se utilizaron para construir un modelo QSAR que presentd valores estadis-
ticamente aceptables para los parametros R2= 0.87 y Q2= 0.76.

Palabras clave: QSAR; Leishmaniasis; Farmacos; Descriptores Moleculares.
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Estudio de las Interacciones de Derivados de Tipifarnib con el Sitio de
Union de la Enzima CYP51

Laura Polania-Varon?*, Maicol Ahumedo-Monterrosa®, Elkin A Tilvez?
aUniversidad de la Amazonia, Programa de Quimica, Florencia, Caqueta, Colombia 180002
bUniversidad de Cartagena, Programa de Quimica, Cartagena, Bolivar, Colombia 130001
Email: ¢ lau.polania@udla.edu.co, > mahumedom@unicartagena.edu.co

Resumen

La Tripanosomiasis americana o “enfermedad de chagas”, es una enfermedad tropical desatendida
potencialmente mortal, causada por el parasito Trypanosoma cruzi. Se ha reportado que los de-
rivados de Tipifarnib presentan actividades bioldgicas favorables para combatir esta enfermedad.
Mediante el uso de un modelo QSAR, se logré proponer un conjunto de nuevos derivados de Tipi-
farnib con valores aceptables de posible actividad inhibitoria frente a T. cruzi. El presente trabajo
ha propuesto investigar las interacciones entre la enzima diana lanosterol 14a-demetilasa (CYP51)
y moléculas derivadas de Tipifarnib, a través de la herramienta computacional Docking molecular
(acoplamiento molecular), con el fin de validar las nuevas moléculas promisorias para combatir la
enfermedad de Chagas.

A través del acoplamiento se identificd las interacciones involucradas en el proceso de inhibicién,
las cuales consisten en la coordinacion del &tomo de nitrégeno del anillo imidazol con el atomo de
Fe3* del cofactor (grupo hemo), la ocupacién del sustituyente fenilo del carbono quiral en el bolsillo
hidrofilico y la ocupacién del anillo quinolona en la region del lanosterol (ligando nativo) en el sitio
de unidn. Se evidencidé que la afinidad tedrica por la enzima y la actividad bioldgica es favorecida
en los enantidmeros R de los derivados sustituidos por halégenos en los grupos fenilos.

Palabras clave: Chagas; Docking; Trypanosoma; CYP51; Tipifarnib.
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ESTUDIO Y OBSERVACION DE PROPIEDADES FISICOQUIMICAS DE LULO
DE CASTILLA (Solanum quitoense Lam) EN EL SUR DEL DEPARTAMENTO
DEL HUILA-COLOMBIA

Katherine Ojeda® Dayhana Benavides?, Magaly Paladines®, Linsdey Agudelo?, Rubén Gonzalez< y Jeffrey
Leén-Pulidoc
aCentro de Gestion y Desarrollo Sostenible Surcolombiano SENA Regional Huila; Colombia
bUniversidad de la Amazonia, Florencia, Colombia,
cUniversidad EAN. Bogota, Colombia.
Email: ackojeda@misena.edu.co, ?dcbenavides@sena.edu.co, °g.paladines@udla.edu.co,
alinsdey.agudelo@gmail.com

Resumen

El lulo (Solanum quitoense) es un fruto tropical que representa el cuarto lugar en el sector fruticola
nacional con el 10,2% de participacion. Para el departamento del Huila la busqueda de opciones
para aprovechar el potencial de produccidén de la regidon, es una prioridad, ademas de potenciar
las propiedades antioxidantes de carotenoides que se encuentran en rangos de 33,3+0,63 ug/g
en el fruto fresco entero y 7,2+0,3 ug/g en la pulpa fresca. El presente estudio se centra en la
observacién de las propiedades fisicoquimicas de carotenoides mayoritarios como el B-caroteno,
la luteina y zeaxantina, a partir de la recoleccién de frutos maduros de manera aleatoria y al azar
con una estructura factorial de 6 x 6, siendo las repeticiones los frutos y el factor a comparar las
fincas; y comprobar las diferencias en los frutos de una finca a otra. La recoleccion fue realizada en
los municipios de Pitalito, San Agustin, Isnos y Palestina, en fincas productoras de lulo asociadas
a la Agencia para la Reincorporacion y la Normalizacién (ARN) entidad adscrita a la Presidencia
de la Republica de Colombia. El paquete estadistico SAS University Edition fue usando en el rango
estudentizado de Tukey (HSD) para los parametros de peso, temperatura, pH, acidez, densidad,
porcentaje de humedad, actividad acuosa en cascara estableciendo una hipotesis experimental de
95% de confianza. Como resultado de los estudios experimentales fueron observadas variaciones
en las propiedades fisicoquimicas de las muestras analizadas, principalmente en el peso alcanza-
do en los frutos frescos, variando entre 93,70g y 220,90g; el porcentaje de humedad alcanzé un
90,4978% por deshidratacién convencional, acidez en pulpa 2,9025% &cido citrico, propiedades
fisicoquimicas en cascara y pulpa de la siguiente manera pH (3,9456, - 2,8558), solidos solubles
(15,14556°Brix - 9,19277°Brix) encontrando asi que los frutos tienen un comportamiento que es-
tadisticamente no es significativo en su variabilidad fisicoquimica (Pr<0,05). Finalmente, las dife-
rencias mas significativas en las propiedades fisicas se atribuyen a las fincas 2 en Palestina y 5 en
Pitalito con un peso PFF=139,0797g (Pr=0,5738), en consecuencia, a las caracteristicas geofisicas
y del clima del Huila.

Palabras claves: Lulo; cascara de lulo; Propiedades Fisicoquimicas; Rango Estudentizado Tukey.
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Evaluacion comparativa de riego sistematizados de una solucion nutritiva
Vs agua, en forraje verde hidroponico de maiz (Zea mays).

Yudy Vanessa Pérez-Galindo,” Daniel Toquica-Agudelo,” y Sugey M. Martinez-Gomez*
ab Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia 18001 Facultad de Ingenieria, Ingenieria de Sistemas
cUniversidad de la Amazonia, Florencia, Colombia 18001 Facultad Ciencias Basicas, Quimica
Email: yudy.perez@udla.edu.co, j.toquica@udla.edu.co, di.pastrana@udla.edu.co, y su.martinez@udla.edu.co

Resumen

El éxito de un cultivo hidropdnico radica en la captacidn de los nutrientes contenidos en la solucidn
nutritiva por parte de las plantas, en este trabajo, se evalla la tasa de crecimiento de dos lotes
de forraje verde hidroponico de maiz, cada uno con 4 parcelas experimentales, un lote alimentado
con agua potable de la ciudad de Florencia Caqueta, y el otro con un sistema de riego que consiste
en la aplicacion de agua los primeros 4 dias, seguidos de 7 dias de solucién nutritivas y finalmente
dos dias mas con agua, para el dia 15 obtener un forraje verde hidropoénico con una altura de 25
cm, como alimento para animales de granja. La solucion nutritiva empleada, fue preparada en el
laboratorio de investigaciones de la Universidad de la Amazonia con base a los requerimientos del
maiz segun reportes en literatura cientifica. Esta solucion entrega los nutrientes via foliar, por lo
cual se suministra al cultivo mediante un sistema automatizado de aspersién, en dosis de 5 mL
cada hora en tiempo de verano. Este sistema es el resultado de las mejoras de un trabajo previo,
el cual consiste en el uso de un Arduino UNO R3, el cual contiene el cddigo disenado por los auto-
res de este resumen, que cumple la funcidon de coordinar el sistema y activar al Relay que trans-
mite el impulso para activar el funcionamiento de la bomba, que a su vez activa los aspersores
permitiendo la entrada de agua o de solucidén nutritiva a las plantas, segun sea el requerimiento y
la instruccidon codificada. Como resultado se esperar evaluar la tasa de crecimiento, el contenido
de biomasa de las hojas, y de la raiz, en fresco y seco, ademas del rendimiento en peso por area,
empleando el andlisis de Anova de un factor.
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Evaluacion computacional de la remocion de iones de metales
contaminantes por derivados de terpiridinas mono-sustituidas

Miguel Ricardo Villarreal Parra?, Elkin A Tilvez?, Francis S Sanchez:.
aUniversidad de la Amazonia, Programa de Quimica, Florencia-Caqueta, Colombia, 180002
Email: m.villarreal@udla.edu.co,

Resumen

La evaluacion teodrica de la capacidad de adsorcién tanto fase gas como en fase acuosa fue llevada
a cabo con 17 derivados de terpiridinas mono sustituidas frente a 6 metales contaminantes (Co3*,
Fe?*, Ni**, Pb%*, Zn?*, Hg?*). Las simulaciones fueron realizadas aplicando la teoria del funcional de
la densidad (DFT) a un nivel de teoria B3LYP/6-311G** para atomos de C, N, H, O, S, Cl, Br, F, Co,
Fe, Ni, Zn junto con un pseudo potencial LANL2DZ para los atomos Pb, Hg, I

A partir de la ruta mecanistica para la activacion de la terpiridina, se encontré dos intermediarios
y dos estados de transicion. El primer intermediario, presenta una configuracién Trans respecto a
la orientacién de los atomos de nitrégeno laterales y el atomo de nitrégeno central, tras un giro en
cada uno de los anillos laterales de aproximadamente 150° los dtomos de nitrogeno se ubican en
posicion Cis, correspondiente al segundo intermediario, una especie con una alta densidad electro-
nica en los atomos de nitrégenos susceptibles a la interaccién con un acido de Lewis. Se encontrd
que la fase lenta de la activacidén corresponde al segundo estado de transicion con un AG de 15,6
kcal/mol en fase gas y de 12,5 kcal/mol en fase acuosa. La funcionalizacién de las terpiridinas
mostré sélo una variacion entre -1,7 y 2 kcal/mol. Nuestros resultados mostraron que el complejo
del metal cobalto presentd la mayor energia de adsorcidn, lo cual puede ser debido a su alto nivel
de oxidacién.

Palabras clave: DFT; adsorcion; Terpiridina; Complejos
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Evaluacion de componentes bioactivos de mucilago de café y extractos
de pitahaya (Hylocereus megalanthus) con potencialidad funcional en
industria alimentaria

Katherine Ojeda’, Jaime Jiménez?, Dennis Ordéiez?; Jensen Guilombé?, Diana Barrera®,
Dayhana Benavides®
1Ingeniera Quimica, Gestora Linea Biotecnologia y Nanotecnologia Tecnoparque Nodo Pitalito, Grupo de Investiga-
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SENA, Dinamizadora Tecnoparque Nodo Pitalito.

Email: ‘ckojeda@misena.edu.co, 2oswaldojimenez@misena.edu.co, 3dcbenavides@sena.edu.co

Resumen

Colombia es el tercer productor de café en el mundo y el principal productor de café arabica lavado
ha contribuido al desarrollo de las regiones cafeteras y del pais en general. Palestina un municipio
al sur del Huila, ha identificado una problematica econdmica social con los productores de café y
pitahaya (Hylocereus megalanthus); que refiere altos residuos agricolas generados a raiz de las
afectaciones fitoldgicas y sanitarias que bajan el costo de la pitahaya que no alcanza un tamano
apropiado para comercializacién, llevandose a perderla sin tener alternativas de transformacion;
de igual manera el café, producto principal en la economia del municipio; dentro de procesos de
beneficio, genera altas cantidades de mucilago, que al no ser tratados tienen afectaciones am-
bientales directamente a fuentes hidricas y suelos; desconociendo su alto potencial nutricional.
En razén de lo expuesto, se establecid un proyecto que busca el aprovechamiento de estos dos
residuos agricolas para generar una bebida funcional con la Unidad Productiva SER (SENA Empren-
de Rural) del Centro de Gestidén y Desarrollo Sostenible Surcolombiano (CGDSS), de Apgropales,
en apoyo de Tecnoparque nodo Pitalito, basados en la Resolucién 3929 del 2013 expedida por el
Ministerio de Salud y Proteccidon Social, desarrollando un producto que reincorpora el Mucilago de
café y extracto de Pitahaya en un refresco de fruta por contener mas de 8% de la pulpa, permi-
tiendo evaluar sus caracteristicas de acuerdo a los Requisitos fisicoquimicos para refrescos de fruta
gue establece unos topes minimos de pH=4, °Brix=13 y Acidez=0,2. Las formulaciones obtenidas
F1, F2 y F3 cumplieron con los parametros de pH menor a 4 y acidez calculada por volumetria ex-
presada como porcentaje de acido citrico, a excepcion de F3 que no alcanzdé el minimo requerido
de 0,2%. En cuanto a los sdlidos suspendidos totales se obtuvo un maximo alcanzado de 1,7 °
Brix; resultado esperado por cuanto es una bebida sin adicién de azucar; pero que para efectos
del presente estudio no se considera un factor eliminatorio; asi como también determinar meta-
bolitos secundarios y cuantificar mediante espectrofotometria UV- VIS contenido de vitamina C,
reportando una concentracién mayoritaria en el mucilago 0,32949686 mg/g, frente a la pitahaya
que contiene 0,13043454 mg/g; resultados que permiten confirmar su aporte de potencialidad
funcional en industria alimentaria.

Palabras claves: componentes bioactivos, extractos de mucilago, metabolitos secundarios.
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Evaluacion de un extracto de copoazi (COPE) para mejorar la reaccion
foto Fenton solar a pH natural y degradar farmacos presentes en aguas
residuales municipales.

Heidy L Santanilla Calderon?*, Lis Manrique Losada?
aUniversidad de la Amazonia, Florencia- Caqueta, Colombia 57
Email: 2h.santanilla@udla.edu.co, ®lismanrique@gmail.com.

Resumen

Los procesos de oxidacion avanzada estan siendo utilizados para la degradacién y mineralizacion
de contaminantes emergente; uno de estos procesos es el de la reaccion foto Fenton, la cual no se
ve favorecido a pH natural, ya que se observa precipitacién de complejos de hierro, lo que dificul-
ta la disponibilidad de hierro en la solucidn. Por lo tanto, en algunos estudios se estan utilizando
compuestos de tipo polifenolicos y acidos organicos como el EDDS, acido citrico, acido oxalico,
acido maleico entre otros, que logran mantener el hierro en solucién, estos compuestos forman
complejos solubles a pH natural.

Este tipo de compuestos se logran encontrar en algunos frutos provenientes de la regién amazoni-
ca del Caqueta; como el copoazl (COPE) con un contenido de compuestos polifenolicos de 481.42
mg GAE/L).

El objetivo de esta investigacidn fue evaluar un extracto de copoazu (COPE) para determinar qué
proporcién molar es adecuada y mantiene el hierro en solucién para lograr una buena degradacion
de los farmacos, mediante foto Fenton solar a pH natural.

Los farmacos utilizados fueron acetaminofén (AMF), diclofenaco (DFC), carbamazepina (CBZ) y
sulfametoxazol (SMX) con una concentracion de 0.0066mM, en agua destilada a pH 6, con Fe3*
5mg.L'y 68 mg.L! con diferentes proporciones molares de COPE 0.07, 0.1, 0.13 y 0.22; también
se utilizado agua residual municipal simulada (TOC 20 y 30 mg.L!), las reacciones se llevo acabo
en un simulador de luz solar cps + (Altas).

El aumento en la proporcién molar de COPE (0.07, 0.1, 0.13 y 0.22) produce alta solubilidad de
los iones de hierro, lo que beneficia el proceso de degradacién de los farmacos ya que se producen
mas radicales hidroxilos y otras especies oxidantes. Con agua residual la disponibilidad de hierro
en la solucién se observa durante toda la reaccién y el consumo H,O, es alto, esto se debe a la
cantidad de MO, la concentracién del TOC no logra disminuir ya que existe alta cantidad de MO de
COPE y agua residual y esta MO captura especies oxidantes.

El alto contenido de acidos organicos de COPE aumenta la complejacion del Fe3*, esto mejora la
solubilidad del hierro en la reaccidén foto Fenton a pH natural y existe una mayor degradacién de
farmacos en aguas residuales con alto contenido de TOC.

Palabras clave: Foto Fenton; copoazu, polifenoles, acidos organicos.
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Evaluacion tedrica del mecanismo de reaccion Diels-Alder para la sintesis
de dibenzofuranos sustituidos.

Cesar Augusto Serrato Hurtado, Elkin A Tilvez
Universidad de la Amazonia, Programa de Quimica, Florencia-Caqueta, Colombia 180002
Email: ce.serrato@udla.edu.co, e.tilvez@udla.edu.co

Resumen

En el presente trabajo se realizd la exploracion computacional del mecanismo de reaccidon para
la sintesis de dibenzofuranos sustituidos a partir de la reaccion modelo entre Euparin (1-(6-hi-
droxi-2-isopropenil-1-benzofuran-5-il)-1-etanona) y acetilendicarboxilato de dimetilo (DMAD) ac-
tivado con trimetilfosfina por medio de la reaccién de Diels-Alder, ya que esta reaccion se reporté
con porcentajes de rendimiento de hasta el 98% en tolueno, aunque no se demostré informacion
acerca de la cinética de la reaccién.

Las simulaciones de las geometrias estructurales tanto de reactivos, productos e intermediarios
de reaccidén se calcularon utilizando el nivel de teoria B3LYP/6-31+G(d); al realizar la simulacion
del intermediario descrito experimentalmente (fase gas, evaluando el efecto solvente con agua y
tolueno) se encontrd que la estructura reportada no corresponde a un minimo local, por lo que se
propuso explicar este mecanismo de reaccién con base en la reaccion Morita-Baylis-Hillman, ade-
mas, se propuso la formacion de un anillo de 5 miembros entre el fosforo de la trimetilfosfina y un
oxigeno de un grupo carboxilo cercano (conocido como 1,2-oxafosfoles) para estabilizar esta espe-
cie. Al simular el intermediario de reaccidon propuesto, se encontrd que corresponde a un minimo
local, por lo cual, se evalud el mecanismo de reaccién a partir de este intermediario proponiendo
3 rutas que pueden brindar informacion la cinética de la reaccién.

Palabras clave: Dibenzofuranos sustituidos; DFT; Euparin, Morita-Baylis-Hillman.
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Evaluacion tedrica de metabolitos aislados de la especie
Casearia Sylvestris SW para comprender su reactividad como farmacos
potenciales para el tratamiento del cancer

Elkin A Tilvez?, Michael Zambrano-Angulo?, Sol M. Mejia®
2 Universidad de la Amazonia, Programa de Quimica, Florencia-Caqueta, Colombia 180002
b Pontificia Universidad Javeriana, Departamento de Quimica, Facultad de Ciencias, Bogota, Colombia, 110231
Email: ? e.tilvez@udla.edu.co, ® sol.mejia@javeriana.edu.co

Resumen

Aunque hasta la fecha existe una gran variedad de tratamientos para el cancer, muchos de ellos no
totalmente efectivos debido a los efectos secundarios que se producen durante periodos de tiempo
prolongado conllevando a elevados costos. Por tal motivo, la obtencidn de nuevos compuestos qui-
micos anticancerigenos obtenidos de extractos naturales se ha convertido en una alternativa es-
tratégica a los tratamientos curativos y paliativos para el cancer. Esto ha potenciado el aislamiento,
la purificacion y la caracterizacion de sustancias potencialmente bioactivas de ciertas especies de
plantas, entre las que encontramos la Casearia Sylvestris SW; de la cual se han aislado los meta-
bolitos Casearvestrin A, B y C. A pesar de que la Casearvestrin presenta un promisorio potencial
anticancerigeno, aun no se ha reportado informacidon sobre su reactividad quimica, lo que seria
crucial para aportar en subsecuentes estudios de disefio de fadrmacos asistido por computador.

Por lo tanto, esta investigacidn revela los sitios susceptibles para ataques nucleofilicos y elec-
trofilicos (los dobles enlaces de la molécula) y revela los tipos y fortalezas de enlaces e inte-
racciones intramoleculares empleando métodos de estructura electronica, especificamente DFT
(B3LYP/6-311+G(d,p)). Esto se logré a través del andlisis de indices de reactividad local y global
basados en el analisis de la Funcién de Fukui y del analisis topolégico de la densidad electrdnica
de acuerdo a la Teoria de Atomos en Moléculas. Ademas de encontrd que la Casearvestrin A es el
mas reactivo de la serie ya que es el metabolito con menor dureza, menor band gap y con ma-
yores sitios susceptibles a los diferentes ataques en una reaccién quimica. Sim embargo, no se
encontrd una correlacion directa entre la longitud de la cadena R y la abundancia de interacciones
intermoleculares, de modo que en Casearvestrin A se forman 10 interacciones débiles pero en Ca-
searvestrin By C, 8 y 11 interacciones, respectivamente.

Palabras clave: Cancer; Casearvestrin A, B y C; DFT; Funcién de Fukui
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Foto-Electro-Fenton solar para la degradacion de farmacos presentes en
aguas residuales municipales.

Carolina Quimbaya Nafiez?, Ricardo Antonio Torres Palma®, Lis Manrique®
aUniversidad de la Amazonia, Florencia, Colombia y 180001.
bUniversidad de Antioquia, Medellin, Colombia y 050010.

Email: #l.manrique@udlIa.edu.co, * c.quimbaya@udla.edu.co,

Resumen

Los procesos electroquimicos de oxidacién avanzada (EAOP) constituyen una subclase de tecnolo-
gias alternativas de tratamiento de aguas. Dada la eficacia comprobada de los EAOP para la oxida-
cion de contaminantes, su aplicacidon se ha dirigido al tratamiento de aguas residuales municipales
(ARM), como textiles, productos farmacéuticos, entre otros. Dentro de los EAOP se encuentran los
electroquimicos indirectos caracterizados por generar radicales *OH por otros medios diferentes
a la oxidacién anddica. El proceso foto electro Fenton solar (SFEF) resulta del acople de la oxi-
dacién electroguimica y la ya demostrada eficiencia del proceso foto Fenton para la degradacion
de contaminantes emergentes (CEs). La aplicacidon de FEF a la degradacion de CEs presentes en
ARM fue evaluada en este trabajo, haciendo énfasis en la influencia del electrolito soporte y del
tipo de anodo, en la degradacion y mineralizacién de cuatro farmacos adicionados a las ARM. Los
experimentos de oxidacion anddica (OA) y foto-electro-Fenton solar (FEFS), se llevaron a cabo
a pH natural utilizando 0.0066 mM de cada farmaco (sulfametoxazol - SMZ, diclofenaco - DCEF,
carbamacepina -CBZ y acetaminofén - ACT) en agua destilada y agua residual real, con 5 mg L!
Fe (III). Se usaron Na,SO, o NaCl 0.05 M como electrolitos soporte y anodos de BDD o DSA (Ti
/ IrO, dopado con RuO,) en cualquier caso con catodo de difusién de aire con fieltro de carbono
(GDE) para la generacion in situ de H,0,. El sistema funcionaba en modo de corriente constante
(3,25 mA / cm?). Para los experimentos FEFS se utilizo radiacion solar cuya intensidad se midio
con radiometro.

La OA de los 4 farmacos afadidos se vio afectada por el tipo de anodo y el electrolito soporte. El
electrodo DSA en presencia de NaCl demostré una mayor capacidad de eliminacion total de far-
macos que el electrodo BDD, alcanzando hasta el 70,3% de remocidon. En presencia de anodo de
DSA y NaSO,, la degradacién farmacéutica total no supera el 14%, un valor inferior al porcentaje
alcanzado con el electrodo BDD con los dos electrolitos. El uso de NaCl y con el anodo DSA es fac-
tible que durante el proceso se formen especies oxidantes de cloro (HOCI-/OCI-) cuyo alto poder
oxidante permite la eliminacién de los farmacos. En el FEF, se observa que el sistema DSA-Na,SO,
presenta una mayor eliminacién que el BDD-Na,SO,, contrario a lo observado en el AO. Este com-
portamiento demuestra la contribucion del FEFS en el sistema DSA-Na,SO,.

La aplicacion de FEFS para el tratamiento de farmacos afiadidos en aguas residuales crudas de-
mostrd una alta eficiencia en la degradacion de estos contaminantes. El NaCl como un electrolito
de soporte junto con el anodo DSA, genera altos porcentajes de eliminacidon de los medicamentos.
Este comportamiento esta asociado con las especies oxidantes del cloro. El &nhodo BDD no promue-
ve la formacién de estas especies, pero facilita la formacion de radical hidroxilo En general, el ACT
exhibe alta reactividad hacia especies oxidantes de cloro y hacia radicales OH. El orden ascendente
de reactividad hacia las especies de cloro fue CBZ <SMX <DCF. En contraste, SMX y DCF mostra-
ron una reactividad importante hacia los radicales OH.

Palabras clave: anodo DSA, anodo BDD; degradacion de farmacos; electrolito soporte, foto Fen-
ton solar, oxidacion anddica.
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LC-MS and MALDI-MS untargeted metabolomics of tomato
(Solanum lycopersicum) infected by Phytophthora infestans

Paula Galeano Garcia**<*, Fabio Neves dos Santos® Marcos Nogueira Eberlin®, Chiara Carazzone-.
aBjoprospeccion de Productos Naturales Amazdnicos; Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia
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cLaboratory of Advanced Analytical Techniques in Natural Products. Universidad de los Andes, Bogota, Colombia

Email: ep.galeano@udla.edu.co,

Resumen

Tomato is one of the most important vegetables worldwide, with more than 160 million tons pro-
duced in 2013 (Ballester et al. 2016). Tomato crops suffer attacks of various pathogens that cause
great production loss. Late blight, caused by Phytophthora infestans, is one of the most devasta-
ting pathogens to tomato because of its difficult control (Fry 2008; Laurindo et al. 2018; Vargas
et al. 2009). Our aim was discriminate infection times and identifies major metabolites biomarker
candidates in the Late blight of tomato plants. We applied metabolomics based on LC-MS and me-
tabolic profiling by MALDI-MS associated with multivariate data analysis to analyze tomato plants
of Santa Cruz Kada cultivar infected by P. infestans at 4, 12, 24, 36, 48, 60, 72 and 96 h. The
discriminant features of LC-MS analysis were annotated according to the exact mass (m/z) of the
precursor ions and their corresponding fragments.

Even though no necrosis was observed at tomato plants, there is an infection with biochemical al-
terations, but without apparent symptoms. MALDIMS profiles of metabolites and multivariate data
analysis can detect late blight in infected tomato plants.

Multivariate analysis of PLS-DA was then applied and revealed significant differences between
control and infected plants, as well as significant differences due to infection times and also some
potentials biomarkers of infection. The discriminant metabolites were putatively identified by da-
tabases. Some of the annotated metabolites include triterpene and steroidal saponins, glycoalka-
loids, phytoalexins, organic acids, macrolides, alkaloids, and gibberellins. Some of the annotated
metabolites have been studied in detail concerning their potential role in defense of plants against
phytopathogenic fungi (Bouarab et al. 2002; Osbourn 1996).

MALDI(%£)-MS seems to offer a rapid and effective method to detect late blight in asymptomatic
tomato plants and therefore could function as a suitable guide for correct the management and
application of sanitary defense approaches. Metabolite profiles revealed by LC-MS discriminate
infection times in asymptomatically infected tomato plants and identify metabolites that are alte-
red in late blight. The differentiation of infection time in two clusters reveals that there are patho-
gen-host interactions with metabolic alteration in the infection process.

Palabras clave: Solanum lycopersicum; Phytophthora infestans; Late blight, LC-MS, metabolo-
mics, MALDIMS.
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Liberacion Controlada de Herbicidas MCPA y Paraquat Utilizando Silicatos
Laminares de Alta Carga Funcionalizados

Lisette Ruiz - Bravo®*, Sebastian Ramos Jimenez®, Carolina Pazos Zarama®
2 Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia.
b Universidad Pedagdgica y Tecnoldgica de Colombia, Tunja, Colombia.
*Email: lis.ruiz@udla.edu.co

Resumen

Los productos fitosanitarios o agroquimicos son compuestos clave en la agricultura moderna para
mejorar el rendimiento de los cultivos y aumentar los niveles de produccion del suelo; sin embar-
go, la cantidad aplicada de herbicidas en el suelo no solo se limita a la cantidad recomendada para
generar su efecto biocida, sino también, a la adicidon de cantidades en exceso para compensar las
pérdidas que se producen cuando estas sustancias son arrastradas por las lluvias o por el agua de
riego, que inevitablemente causaran contaminacion en el suelo y aguas subterraneas generando
un problema que se esta incrementando gradualmente y en especial si los herbicidas son muy so-
lubles y méviles. En este contexto y con el fin de minimizar los efectos contaminantes ocasionados
por el aumento en la cantidad de agroinsumos y mejorar la efectividad durante la aplicacién, se
han desarrollado tecnologias que reducen la movilidad del ingrediente activo de los herbicidas en
el suelo liberandolo de forma gradual desde una matriz o soporte que mantienen la concentracién
efectiva local del ingrediente activo en sistemas de liberacién controlada. El principal objetivo de
este tipo de formulaciones estd centrado en proteger el suministro del biocida, permitir la libera-
cion automatica del componente activo controlando su velocidad y mantener la concentracion del
biocida dentro de los limites éptimos sobre un periodo de tiempo especifico. En este trabajo se ha
modificado una mica sintética de alta carga (Na-2-Mica) a través de la intercalacion y pilarizacion
con cationes de Keggin de Al y posterior funcionalizacién con grupos tiol y silanol, caracterizandolos
por IR y DRX; posteriormente se pusieron en contacto con soluciones acuosas de MCPA y Paraquat
medidas en un rango de concentraciones de soluto entre 0,075 - 1,000 mM para determinar su
capacidad de adsorcidn realizando un seguimiento de su concentracién por cromatografia liquida
de alta eficiencia, el estudio de adsorcion reveld que la mica Al-pilareada y la mica funcionalizada
con grupos tiol presentaron mayor afinidad para la adsorcién del herbicida MCPA, mientras que
la mica funcionalizada con grupos silanoles presenté mayor afinidad de adsorcion por el herbicida
Paraquat. El estudio de lixiviacion en columnas de suelo demostré que las formulaciones obteni-
das a través de la formacién de los complejos material — herbicida permitieron la reduccién de la
lixiviacion de los herbicidas MCPA y Paraquat sobre el perfil del suelo; es asi como los complejos
mica pilareada - MCPA y mica funcionalizada con grupos tiol - MCPA permitieron la reduccién de
la lixiviacidon en un 54,6 y 19,0 % respectivamente en comparacién con una formulacion comercial
de MCPA y el complejo mica funcionalizada con silanoles — Paraquat permitid la reduccién de un
21,8 % en comparacién con la formulacion comercial de Paraquat.

Palabras clave: Na-2-Mica; MCPA; Paraquat; lixiviacion; columnas de suelo.
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Atributo sensorial del café y su relacion con las caracteristicas quimicas
del suelo
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Resumen

La calidad de taza de café (Coffea arabica L.) es el resultado de los atributos sensoriales que
dependen de factores como genotipo, variedad, tipo de suelo, condiciones agroecoldgicas,
practicas agrondmicas, de cosecha y poscosecha, torrefaccion, caracteristicas propias del cultivo,
y procesamiento, asi como de las caracteristicas del suelo. El objetivo de este estudio fue analizar
las relaciones entre las caracteristicas quimicas del suelo, condiciones de manejo del cultivo,
altura sobre el nivel del mar y nivel de sombra con los atributos sensoriales relacionados con la
calidad de taza (Q) en café (Coffea arabica L.). Por lo anterior, fueron seleccionaron 55 lotes con
diferentes rangos altitudinales, condiciones de manejo agrondmico y beneficio en los municipios
de Suaza y Timana para evaluar la relacién entre caracteristicas quimicas del suelo y manejo con
los atributos sensoriales en taza. El método estadistico utilizado fue Analisis de Correspondencias
Mdultiples (ACM) y un analisis de PLS para determinar la relacién entre los atributos sensoriales y
las variables agrondmicas de manejo y parametros de suelo. Se encontro diferencias significativas
(P<0,001) para pH, Ca, Mg, Na, SB, Al, P, Zn, asi mismo, se encontro diferencias significativas
(P<0,01) para K, Mn, M.O y B entre los tipos de suelos. Las tazas encontradas fueron de cuerpo
medio, algunas acidas e intermedias con atributos sensoriales representativos. Q3 se relaciond con
atributos sensoriales como cuerpo, dulzor, balance, sabor, acidez y estos con variables de manejo
del cultivo como densidad de siembra (Ds), edad, altura y elementos quimicos con S. Q2 fue una
taza afectada por el manejo en el proceso de la fermentacion y por caracteristicas quimicas como
el pH, SB, Ca, Mg ademas variables de manejo como sombra la cual depende de la altura en la cual
se encuentra el cultivo. Q1 que presento baja calificacién en los atributos sensoriales se relacion6
con caracteristicas del suelo como Al y Fe.

Palabras clave: Manejo agrondmico; beneficio; estadistica multivariada; rangos altitudinales
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Comportamiento electroquimico de colorantes antraquinonicos en
solucion de solventes no-acuosos

Jaime Fernando Martinez Suarez®*
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Resumen

Los colorantes se han empleado desde la antigliedad para cambiar o proporcionar color a alimentos,
medicamentos, cosméticos y ropa. Los colorantes derivados de 9,10- antraquinona desempefian
un papel importante debido a su abundancia relativa y sus posibilidades de modificacién. Se anali-
zan las condiciones en las cuales el colorante alizarina (ALZ) en solucién de N,N-dimetilformamida
(DMF) y acetonitrilo (ACN) puede ser transformado electroquimicamente. El comportamiento elec-
troquimico de esta molécula con grupos quindnicos y fendlicos se determind por voltamperometria
ciclica. Se observaron numerosos procesos de electrorreduccion/oxidacion sin y con agregado
de acido o base. El niumero, la intensidad de corriente y el potencial de pico de los procesos de
transferencia de carga se racionalizan sobre la base de los equilibrios de disociacidon de los grupos
HO-fendlicos que ocurren en fase homogénea. El medio modifica significativamente la posicién de
los equilibrios homogéneos acido-base. Los equilibrios de disociacién de los grupos HO-fendlicos
en DMF se confirman mediante espectros UV-Vis. Se lleva a cabo la electrolisis a potencial contro-
lado (EPC) de ALZ en diferentes soluciones electroliticas PTBA o NaClO4/DMF y NaClO4/ACN. El
avance de las reacciones se mide por voltamperometria ciclica (VC), espectroscopia de absorcion
UV-Vis y resonancia paramagnética electrdnica (EPR). Se realizan calculos quimico-cuanticos en
base a la teoria del funcional densidad (DFT) para comparar con algunos resultados experimen-
tales (UV-Vis) y como ayuda para la determinacion de la estructura molecular de productos de
reaccion. Las EPC se realizo al potencial del primer proceso catédico conducen a la acumulacién
del radical anidn derivado del colorante, el cual fue detectado e identificado por EPR y VC. Estas
especies radicalarias resultan inestables durante el desarrollo de las electrdlisis. El agregado de
un exceso de CH3I a la solucion al final conduce a la formacion de los correspondientes derivados
O-metilado, con rendimientos bajos en ambos casos. Las EPC de AZ en solucion de ACN genera
la sal de sodio del colorante depositado sobre la superficie del catodo de Pt. Se propone un
mecanismo de reaccion para condiciones estudiadas.

Palabras clave: Electroquimica; colorante y solventes organicos
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Remocion de farmacos presentes en aguas residuales municipales
mediante tratamiento biologico: efecto del medio de reaccion y de la
estructura quimica

Lis Manrique-Losada?*, Brayan Muinoz, Carolina Quimbaya,
Ricardo Antonio Torres-Palma®
2Materiales Ambiente y Desarrollo (MADE). Universidad de la Amazonia, Florencia- Caqueta,
Colombia 57
bRemediacion ambiental y biocatalisis. Universidad de Antioquia, Medellin-Antioquia, Colombia 57
Email: @*l.manrigue@udla.edu.co, °‘ricardo.torres@udea.edu.co.

Resumen

Los tratamientos bioldgicos han demostrado alta eficiencia para la remocién de materia organica
biodegradable y una limitada capacidad para eliminar farmacos. En este trabajo se evalud el trat-
amiento bioldgico en dos vias: aerobia y anaerobia, de un agua residual municipal de baja inten-
sidad como es la de Florencia-Caqueta (Colombia) con el fin de evidenciar su alcance en la elimi-
nacion de cuatro farmacos representativos de esta matriz de agua (acetaminofén, sulfametoxazol,
carbamazepina y diclofenaco) y en la mineralizacién, ademas de explicar la influencia de la estruc-
tura quimica de estos compuestos y del medio bioldgico sobre la respuesta de eliminacién. Los
experimentos se llevaron a cabo en vasos de reaccién de 1 L, donde se puso en contacto el agua
residual dopada con los farmacos en mezcla equimolar (0.0066 mM) con un lodo cultivado para
este fin. Para el tratamiento aerobio, el sistema se aired permanentemente y se mantuvo fuerte
agitaciéon. Para el tratamiento anaerobio, el sistema se sell6 y se permitié Unicamente la salida
del biogas, se mantuvo agitacion lenta para garantizar contacto entre el agua residual y el lodo.
El lodo anaerobio fue tomado de un pozo séptico y se aclimatizé antes de proceder con la experi-
mentacion. El tratamiento bioldgico elimind parcialmente los farmacos carbamazepina, diclofenaco
y sulfametoxazol, lo que se atribuyd a la estructura quimica de los farmacos, la cual generaria
interferencia estérica o efectos negativos en los sitios activos de las enzimas encargadas del me-
tabolismo microbiano. El acetaminofén se degradé completamente sin importar el medio bioldgico
en el que se encuentre. Los otros tres farmacos ven favorecida su eliminacion via aerobia lo que
se atribuye a una posible bio eliminacidon gracias a la presencia de grupos donores de electrones
especificamente en sulfametoxazol y diclofenaco (eliminacién de 65% y 90% respectivamente)
mientras que las fracciones de grupos electro atrayentes que favorecen reducciones en el medio
anaerobio, son limitadas. La carbamazepina demostrd que su principal mecanismo de eliminacién
es la adsorcion en el lodo y su moderada hidrofobicidad asi como su presencia en forma neutra en
el medio de reaccién lo que permitiria interacciones n-n con el lodo. Se favorecié el tratamiento
aerobio para la mineralizacion de materia organica lo que se atribuyé al consumo de ésta debido a
etapas de oxidacion y biosintesis, mientras el proceso anaerobio consume materia organica en la
digestidn. Estos resultados demostraron la parcial capacidad de eliminacién de farmacos y ademas
la capacidad que tiene el lodo de almacenar farmacos hidréfobos, lo que obliga a evaluar otros
procesos que garanticen la completa eliminacién de farmacos del sistema de reaccion.

Palabras clave: Tratamiento aerobio; tratamiento anaerobio; aguas residuales municipales;
farmacos; bioeliminacién; adsorcion.
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Determinacion de la capacidad de adsorcion de Co?* sobre una Arcilla
Natural del Caqueta modificada con Cisteina

Angie Carolina Dominguez Lopez #*; Lisette Ruiz Bravo?
aprograma de Quimica, Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia
Email: “ang.dominguez@udla.edu.co

Resumen

El recurso hidrico se esta viendo afectado por los vertimientos de aguas residuales provenientes de
hospitales, instituciones, hogares domésticos, industrias y residuos provenientes de las practicas
agricolas que no reciben un previo tratamiento, depositando metales pesados y materia organica,
en su mayoria téxicos. Los metales pesados en el agua potable ocasionan graves problemas a la
salud de las personas debido a su capacidad bioacumulativa. Una estrategia para solventar esta
dificultad consiste en el uso de materiales adsorbentes con propiedades mejoradas a través de la
funcionalizacién con aminoacidos. En este trabajo se propone mejorar la capacidad de adsorcion
de una arcilla natural del Cagueta modificando su superficie con cisteina que contiene grupos tiol
gue forman complejos con cationes de metales pesados utilizando como molécula modelo el catién
de Cobalto. El material hibrido se sintetizé mezclando 15 g de arcilla con 20 mL de cisteina 100
mM agitando por 24 horas a temperatura ambiente y ajustando el pH a 4.0. Posteriormente se
centrifugd y lavd con agua destilada dejando secar a temperatura ambiente; el material obtenido
se caracterizé por IR y DRX. Para evaluar la capacidad de adsorcion del Co?* se realizé un estudio
utilizando isotermas construidas en un rango de concentraciones de 2 - 200 ppm y a pH entre 4
y 6. La relacion material/ solucidon de Co?* fue de 10 mg/5 mL en contacto por 24 horas. El segui-
miento a la concentracion en equilibrio se determind por espectroscopia UV- visible. Las isotermas
de adsorcion obtenidas se ajustaran a los modelos de Langmuir o Freundlich y se determinaran los
parametros de adsorcién. Los materiales hibridos obtenidos a partir de arcillas funcionalizadas con
aminoacidos es una estrategia promisoria para la remocidon de metales pesados.

Palabras clave: Bentonita; cisteina; Adsorcion
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Evaluacion computacional del efecto sustituyente en la reaccion de
proteccion entre benzaldehidos sustituidos y glicerol

Luis David Bernal Solano, César A. Serrato Hurtado, Elkin A. Tilvez.
Universidad de la Amazonia, Programa de quimica, Florencia-Caqueta, Colombia, 180002
Email: lu.bermal@udl|a.edu.co

Resumen

En el presente estudio se evalud la sustitucion en el grupo fenilo del benzaldehido por grupos
activantes y desactivantes para en la proteccion del grupo carbonilo del benzaldehido, utilizando
como grupo protector glicerol. Las optimizaciones estructurales de los reactivos y productos, y los
calculos puntuales de energia se simularon a las temperaturas de 320K, 340K, 360K, 380K y 480K
al nivel de teoria B3LYP/6-31G(d,p) en el Software computacional ORCA v4.1.

De igual manera se determind que el proceso de reaccidon en ambos productos es exotérmico,
obteniendo energias de 5,961 kcal/mol para el producto de 6 miembros y 3,234 kcal/mol para el
producto de 5 miembros.

La evaluacién del efecto de la temperatura con la reaccion modelo entre el benzaldehido y el gli-
cerol mostré una disminucion significativa en la energia de activacion a 320K; adicionalmente, se
observd que grupos activantes como el grupo amino (NH,) y el grupo metoxi (OMe) que actuan
como sustituyentes del benzaldehido, disminuyen la energia libre de Gibbs favoreciendo la forma-
cion del producto de ciclacién de 6 miembros, y a su vez que la formacion del producto de ciclacién
de 5 miembro se ve favorecida por la presencia del grupo nitro (NO,).

Palabras clave: DFT; Glicerol; Benzaldehido; Proteccién; efecto del Sustituyentes.

Conflicto de intereses: Los autores manifestamos que no tenemos ningun conflicto de intereses.

42


mailto:lu.bermal@udla.edu.co

Y
|
]

& O @ SEMINARID INTERNACIONAL

VIS

T 0 N
I “Quinica y sostenbilidad” I

Derivados halogenados y nitrados de fenantro[9,10-c][1,2,5] tiadiazol
1,1-didoxido. Sintesis, caracterizacion y radicales aniones.

Julyleth P. Jiménez Macias?®*, Mauro J. Banera®®, José A. Caram?, Maria V. Mirifico*"*
a[nstituto de Investigaciones Fisicoquimicas Tedricas y Aplicadas (INIFTA, CCT La Plata-CONICET), Facultad de Cien-
cias Exactas, Departamento de Quimica, UNLP, Argentina, 1900.
b Facultad de Ingenieria, Departamento de Ingenieria Quimica, UNLP, La Plata, Argentina, 1900.

*Email: mirifi@inifta.unlp.edu.ar - julyleth@inifta.unlp.edu.ar

La introduccion de grupos electréon atrayentes fuertes en la estructura de ciertos compuestos orga-
nicos constituye un aporte significativo en la busqueda de compuestos de interés en el campo de
la electrénica organica. Con el objetivo de mejorar las propiedades como semiconductores tipo-n
de la familia de compuestos derivados de 1,2,5-tiadiazol 1,1-diéxido, se introdujeron grupos nitro
(-NO,) y halégenos (-Br y -I) en la estructura base de fenantro[9,10-c][1,2,5] tiadiazol 1,1-di6-
xido (T). Se siguidé un procedimiento convencional y otro alternativo (en ausencia de solvente y
empleando catalizadores sdlidos con posibilidad de ser reutilizados). Se sintetizaron seis nuevos
derivados: 2-iodo; 2,7-diiodo; 2,7-dibromo; 5-nitro; 7-nitro; y 5,10-dinitroT. Todos presentan
espectros UV-Vis con absorciones de muy baja intensidad situadas en la zona visible del espectro
electromagnético. Esta caracteristica los convierte en opcionales para dispositivos que requieran
circuitos transparentes. El estudio del comportamiento electroquimico por voltamperometria cicli-
ca revela que los compuestos en solventes no acuosos no resultan electroactivos frente a oxida-
cion. En cambio, en los barridos catddicos los derivados halogenados se electrorreducen a través
de dos procesos monoelectronicos de transferencia de carga separados, y los nitrados en tres
procesos. La primera transferencia monoelectrénica reversible corresponde a la reduccién de cada
tiadiazol a su correspondiente anidn radical. Las especies radicalarias se detectaron por resonancia
paramagnética electrénica, voltamperometria ciclica y espectroscopia UV-Vis. La segunda etapa
de reduccion corresponde a la transformacion del anién radical en el dianién correspondiente. Se
proponen esquemas de reaccion para los derivados mono- y dinitrados. DinitroT se electrorreduce
al menor potencial catédico de todos los derivados sintetizados y con una una diferencia ca. 300
mV respecto de T. Esta caracteristica resulta de marcado interés para sus potenciales aplicaciones
como componente para la fabricacion de dispositivos electrénicos organicos. La facilidad de elec-
trorreduccidén parece estar asociada con la estabilidad del anidn radical inicialmente formado, la
cual es favorecida no solamente por el sistema conjugado extendido-conectado sino también por
el efecto de la presencia de atomos o grupos atémicos electrén atrayentes que colaboran en es-
tabilizar la carga negativa adicionada. En los analisis por difraccion de rayos-X se evidencia que el
esqueleto carbonado con caracteristicas aromaticas que incluye los sustituyentes electronegativos
es coplanar con el anillo heterociclico. Esta conformacion estructural en los tiadiazoles facilita la
deslocalizacion de electrones a través del sistema electrénico-n conjugado. Se midio la estabilidad
del anion radical acumulado por electrolisis a potencial controlado de 2,7-dibromofenantro[9,10-c]
[1,2,5]tiadiazol 1,1-didxido en presencia de O, y H,O y en ausencia de estos agentes. El anién
radical permanece en un 60%, 70% y 75%, respectivamente, al cabo de tres meses.

Palabras clave: Tiadiazoles; electronica organica; haldgenos; nitro; electron atrayentes; radical
anion.
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Empleo de TGA para la eleccion de condiciones de reaccion en
sintesis organica
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Maria V. Mirifico*>*
Instituto de Investigaciones Fisicoquimicas Tedricas y Aplicadas (INIFTA, CCT La Plata-CONICET), Facultad de Cien-
cias Exactas, Departamento de Quimica, UNLP, Argentina.
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Resumen

En investigaciones previas el grupo de trabajo encontré que derivados 3,4-disustituidos de
1,2,5-tiadiazol 1,1-diéxido (T) son de interés en el campo de los semiconductores organicos ti-
po-n. Con el fin de modificar la estructura de un compuesto conocido para mejorar las propiedades
de interés para el campo en cuestion, se realizé la nitracion de fenantro[9,10-c]-1,2,5-tiadiazol
1,1-diéxido (TR) siguiendo dos procedimientos (Ay B). A) Via convencional (H,SO, + HNO, + Ac,0O,
a 60 °C), y B) en ausencia de solvente y empleando un agente nitrante (AN: nitrato de potasio
(NP) y nitrato de torio (IV) (NT)) y un catalizador acido fuerte (H,PMo,,VO, .nH,O soportado so-
bre nanosilice, HPAsop) sélidos, a 150 °C. Por el procedimiento A, se obtienen tres compuestos
nitrados, 5-nitrofenantro (TRN1), 7-nitrofenantro (TRNZ2), y 5,10-dinitrofenantro[9,10-c][1,2,5]
tiadiazol 1,1-diéxido (TRN3), siendo el rendimiento molar global 89 %, valor mayor que los valores
generalmente informados en la literatura (ca. 60%) para nitraciones convencionales de aroma-
ticos. El procedimiento B resulta mas selectivo. Se investiga el efecto del AN, del pretratamiento
térmico del catalizador sélido y de la relacion molar R = HPAsop/TR. Para AN = NT, R = 0,06 y el
catalizador pretratado térmicamente a 300 °C (24 h), se forma TRN3 con rendimiento molar del
86%, trazas de TRN1 y otros no identificados. Despertd la atencidn el hecho de tener que agregar
el NT en gran exceso y en porciones frescas cada 2 h para que la reaccidn de sintesis en ausencia
de solvente sea completa. En un intento de explicar lo observado y también porque la reaccién
no ocurre cuando se usa NP y si con NT, surgio el estudio por TGA del comportamiento térmico de
ambos AsNs. Los resultados obtenidos muestran que el NP no se descompone a la temperatura de
reaccién, mientras que si lo hace el NT. Se estudid la estabilidad térmica de otros posibles AsNs,
e.g. nitrato de lantano (III) (NL) y nitrato de cobre (II) (NC). El NL se descompone a temperaturas
mayores que 400°C, mientras que el NC es térmicamente labil a 112°C. Se midié que TR se des-
compone entre 200-300 °C. Se estudidé por TGA el comportamiento de: HPAsop, (AN + HPAsop) y
(AN + HPAsop + TR). Los experimentos TGA se realizaron bajo atmdsfera de N, seco y de O, seco.
Se concluye que para que ocurra la reaccidn, es necesario que el AN se descomponga lentamente
a ca. la temperatura de reacciéon. El empleo de TGA permite establecer la temperatura éptima de
reaccion, el intervalo de tiempo en que hay que incorporar nuevas porciones de AN para que la
reaccion se complete y el tiempo del pretratamiento térmico del HPAsop.

Palabras clave: TGA; agente nitrante; heteropoliacido; 1,2,5-tiadiazol 1,1-diéxido
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Comparacion de tres compuestos como coagulantes para la obtencion de
caucho a partir de latex del arbol Hevea brasilienisis.

Natalia Aroz Ortiz ? ¥, José Ricardo Gutiérrez Rojas ?, Sugey Maryuri Martinez Gomez 2, Jhon Ironzi
Maldonado Rodrigueza*,
aUniversidad de la Amazonia, Florencia-Caqueta, Colombia, CP. 80001
bAsociacion de Reforestadores y cultivadores de caucho del Caqueta (ASOHECA), Colombia, CP.80001

Email: ¢ j.maldonado@udla.edu.co, ® n.aroz@udla.edu.co

Resumen

Durante la obtencidn del caucho natural a partir del arbol Hebea Brasiliensi, el proceso de
coagulacién del latex con acido formico es un paso fundamental. En el Caquetd; un departamento
de tradicién cauchera, la consecucion de este reactivo se ha dificultado en los ultimos afios,
trayendo consigo la necesidad de buscar otras alternativas. Como contribucién a dicho propdsito,
en este trabajo se evalud la eficiencia de acido acético y nitrato de calcio como coagulantes y
se comparo frente al habitualmente usado, acido féormico. Dicho estudio se realizd mediante la
variacién de las concentraciones de dos coagulantes incluyendo al acido férmico, empleando 15
tratamientos por coagulante y comparando la repercusién que tenian en propiedades como lo son
la plasticidad original (Po), pH, contenido de caucho seco (DRC) y contenido de sdlidos totales
(TSC). Luego de un analisis estadistico ANOVA, los resultados mostraron que ambos compuestos
son una alternativa viable en el proceso de coagulacion de latex para la obtencidn de caucho,
siendo el acido acético el compuesto que mostré el mejor perfil con respecto a los parametros
evaluados. El acido acético permitié obtener los mayores porcentajes de DRC a concentraciones
de 0,50 %; mientras que el nitrato de calcio a concentraciones de 0,67 %. Ambos compuestos
mostraron los mas altos indices de plasticidad con respecto al acido féormico cuyos valores estan
por encima de 30 que es lo establecido por la norma técnica colombiana (NTC) para caucho
natural. Las mayores eficiencias se obtuvieron a pH 3, 4 y 6-7 para acido formico, acido acético
y el nitrato de calcio respectivamente. Finalmente, un analisis por espectroscopia IR permitid
obtener un espectro cuyas bandas fueron caracteristicas del caucho natural.

Palabras clave: Caucho; %DRC; Coagulacion; plasticidad.
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Glutelinas de chachafruto (Erythrina edulis) como fuente proteica
alternativa

Katherine Ojeda®, Dayhana Benavides®, Cristian Felipe Martinez<, Yurley Calderénc
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Resumen

La tendencia hacia consumo de proteinas de origen vegetal, cada dia cobra mas importancia; las
organizaciones de salud, recomiendan aunar esfuerzos para investigar e identificar fuentes protei-
cas alternativas. El Chachafruto (Erythrina edulis) una leguminosa multipropdsito con gran poten-
cial en diversos usos, contiene en la semilla un 23% de proteina y un aminograma comparable al
del huevo y superior al del frijol y la arveja; segun estudios, el valor bioldgico de la proteina del
chachafruto es 70.9, superior al de la lenteja (44,6), el frijol (58), la arveja (63,7) y el haba (54,8),
ademas de proporcionar porcentajes entre 13,29 + 0,36 de Glutelinas, 8,83 + 0,45 de Globulinas,
11,52 £ 0,22 Albuminas 0,01 = 0,003 Prolaminas; propiedades significativas para trabajar en el
presente estudio, el cual recolectd el chachafruto cultivado en Tierra Activa, finca agroecolégica
del municipio de San Agustin Huila. Los frutos se transformaron en la Planta de Agroindustria del
Centro de Gestion y Desarrollo Sostenible Surcolombiano. Los resultados demuestran que bajo
condiciones Optimas de transformacién es posible obtener proteinas con significativo valor nu-
tricional a partir del chachafruto, de cuatro formulaciones, caracterizadas fisicoquimicamente, la
Formulacion F3 coccion del fruto sin cascara arrojo resultados favorables en el mayor contenido de
proteina 20,01 %p/p a T=80°C durante un tiempo de t=35 minutos bajo la metodologia Kjeldahl,
y la menor actividad acuosa con Aw=0,172; caracteristica con incidencia directa en la validacion
de productos de panificacién.

Palabras claves: Chachafruto, proteina vegetal, propiedades fisicoquimicas, panificacion.
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Efecto del trolox y acido ascorbico sobre el comportamiento
electroquimico de ABTS
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Resumen

Los antioxidantes son sustancias artificiales o naturales que pueden prevenir o retrasar algu-
nos tipos de dafio celular, y se encuentran en muchos alimentos, incluidos las frutas y verdu-
ras. También estan disponibles como suplementos dietéticos. El Trolox (Acido-6-hidroxi-2,5,7,8-
tetrametilcroman-2-carboxilico) un andlogo de la vitamina E y el acido ascorbico o vitamina C
(5-((s)-1,2-dihidroxietil)-3,4-dihidroxifuran-2(5H)-ona) son empleados como compuestos de re-
ferencia en la evaluacion de la actividad antioxidante. En este trabajo se presentan los resul-
tados preliminares del comportamiento electroquimico del ABTS (2,2'-azino-bis(3-etilbenztiazo-
lin-6-sulfonato) de amonio) frente a agregados crecientes de trolox o acido ascérbico en solucién
de amortiguadora (50 mM de fosfato) de pH 7,2 por voltamperometria ciclica (VC). Los ensayos
electroquimicos se realizaron en una celda de un compartimiento y como electrodos se usaron: de
trabajo C-vitreo, auxiliar una barra de platino (Pt), y referencia Ag|AgCI|KCI (3 M). El VC de ABTS
a concentraciones de 0,1 y 3 mM, y velocidades de barrido entre 20-500 mV/s presentaron dos
picos anddicos (E ,) con potenuales de 550 y 995 mV (vs Ag/AgCl) para ambas concentraciones y
velocidades de barrldo correspondientes a la oxidacion de ABTS a su radical cation (ABTS*) y sub-
secuentemente a su dication (ABTS?*). A bajas concentraciones (1 mM), el barrido inverso mostré
un pico catodico (EPC) a 453 mV para la reduccion de la especie ABTS *y no se observd ningun pico
de electrorreduccion para la especie ABTS?*. A partir de este dato, se encontré que el potencial
formal redox, calculado a partir de los valores medios E.YE, para la cupla redox era 501 mV para
ABTS/ABTS*. A una mayor concentracién (3 mM) los resultados fueron similares para el segundo
proceso de electrorreducaon (ABTS?*). Sin embargo, la intensidad de corriente de pico para la re-
duccidon ABTS * era dos veces mayor que su plco de oxidacion (I /IP = 2). Estos resultados pueden
ser racionalizados por la comproporcionacién (inversa de la reaCC|on de desproporcion) entre las
especies ABTS y ABTS?* para dar 2 ABTS *. El VC de ABTS sobre primer pico de oxidacion indican
gue el radical catién es relativamente estable y la transferencia de electrones es completamente
reversible, como lo demuestra la relacidon de corriente de pico de oxidacion y reduccién (I./L,.=

1) y diferencia de potencial de pico (E -E.~70 mV) para cada pareja redox a veIoadades de
barrido moderadas. La adicién de trolox o acido ascérbico en la celda electroquimica que contiene
ABTS provocd cambios en las caracteristicas de los voltamperogramas. Para concentraciones de
trolox superiores a 0,01 mM muestran un incremento sucesivo de la corriente de pico de oxidacion
de la primera senal voltamétrica, seguido por una disminucién en la corriente de pico de reduccion
en el barrido inverso. Resultados similares fueron observados para el acido ascorbico.

Palabras clave: Antioxidantes; voltamperometria ciclica y radicales
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Efecto del nivel de radiacion solar sobre el sistema de defensa
antioxidante enzimatico de Theobroma cacao

Leicy Restrepo Cuellars, Yasmin Lopez Torres? Anderson Murcia Polania?; Anderson Scarpeta Anacona?;
Cristian Buendia Nopan?, Yessi Diaz Becerra?; Magally Paladines Beltran®*
aUniversidad de la Amazonia, programa de quimica, Florencia Caqueta, Colombia. Email: g.paladines@udla.edu.co

Resumen

El cacao (Theobroma cacao L), es considerado un cultivo de gran importancia a nivel mundial por
los diferentes usos en la elaboracion de chocolate, cosméticos y derivados; alcanza una produc-
cion de 4251 miles de toneladas de grano en 9.9 millones de hectareas al afo, siendo el principal
ingreso de alrededor de 6 millones de agricultores (ICCO 2017). El cacao como especie originaria
de los bosques tropicales americanos, se desarrolla de manera ancestral bajo la sombra, con poca
tolerancia a exposiciones solares, presentando saturacion a densidades de rango de flujo fotdnico
entre 400 y 750umol m2s=2. Intensidades de luz mayores a las que pueden absorber los cloroplas-
tos, produce cierre estomatico y en consecuencia menores tasas de asimilacion de CO2, lo que
conduce a la sobreexcitacion de los centros de reaccién del fotosistema II, generando un aumento
en la formacién de especies reactivas del oxigeno (ROS por sus siglas en inglés). En condiciones
normales, la produccion y la remocion de las ROS es estrictamente controlada por especies an-
tioxidantes; cuando existe un desbalance y la formacidon de las ROS es mayor a la capacidad del
sistema antioxidante, ocurre el estrés oxidativo.

Por lo anterior, el propdsito de este estudio fue evaluar el efecto de diferentes niveles de radiacién
solar frente al sistema de defensa antioxidante enzimatico de Theobroma cacao, en el departa-
mento del Caquetd. Para ello, se tomd como referencia tres arreglos agroforestales previamente
caracterizados vy tipificados en el centro de investigaciones Cesar Augusto Estrada Gonzalez (Ma-
cagual) denominados: sombra intensa (SI), sombra media (SM) y pleno sol (PS); como sistema
de defensa se evalué el contenido de prolina, la actividad antioxidante enzimatica catalasa (CAT) y
ascorbato peroxidasa (APX), con un analisis simultaneo de proteina. Ademas de eso, se comparé
entre época de baja precipitacion y de alta precipitacion, encontrando que existen diferencias sig-
nificativas (p< 0,05) entre épocas y entre arreglos. Se puede concluir que el arreglo que presenta
las mejores respuestas bioquimicas frente a un posible estrés por fotoinhibicion es el arreglo SM,
por su bajo contenido de prolina y mayor actividad enzimatica CAT y APX.

Palabras clave: arreglos agroforestales; antioxidantes enzimaticos; radiaciéon solar.
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Docking molecular de la chalcona 1-(p-nitrofenil)-3-(1,3,5-trimetoxifeni-
1)-2-propenona con la enzima CYP51 de Candida krusei

Carolina Pinzén-Candil?, Danny Vergel-Devia?, Elkin A Tilvez?
aUniversidad de la Amazonia, Programa de Quimica, Florencia-Caqueta, Colombia, 180002
Email: ca.pinzon@udla.edu.co, da.vergel@udla.edu.co.

Resumen

Con el interés en el disefio de nuevos farmacos con actividad antifungica basados en chalconas
(1,3-difenil-2-propenona) sustituidas, que en los ultimos afios han demostrado amplia actividad
bioldgica y medicinal como antiinflamatorios, antipaltidicos, antibacterianos, anticancerosos y anti-
fungicos, se ha reportado el aumento de su actividad realizando diferentes sustituciones. Teniendo
en cuenta lo anterior, se realizé el docking molecular de una chalcona 1-(p-nitrofenil)-3-(3,4,5-tri-
metoxifenil)-2-propenona, dicho método permite modelar las interacciones entre una molécu-
la pequefia y una macromolécula correspondiente a una proteina. Los resultados evidencian un
eficiente acoplamiento con la enzima CYP51 (esterol 14-a-desmetilasa) como iniciativa para el
tratamiento de enfermedades flngicas invasivas y sistémicas ocasionada por hongos resistentes
e inmunocomprometidos, como es el caso de la Candidiasis que es una de las tres infecciones fun-
gicas mas invasivas, generada por C. albicans, C. krusei, C. parapsilopsis y C. glabrata.

Se ha reportado la actividad antifingica de chalconas con sustituyentes nitroheterociclicos como
inhibidores que se coordinan al ion Fe3* de CYP51. La chalcona propuesta en este trabajo se coor-
dina con el Fe3* a través del grupo nitro (NO,). Adicionalmente, se validé el método de docking
reproduciendo el cristal 5TZ1 del banco de datos de proteinas; se determinaron las distancias de
enlace, siendo similares a las reportadas experimentalmente; existiendo un factor determinante
para la evaluacion de las interacciones de la chalcona con los aminoacidos presentes en la enzima
CYP51 de Candida krusei.

Palabras clave: Docking, chalcona; actividad antifungica; farmaco; ligando-receptor; Candida
krusei.
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Desarrollo de un nuevo sensor electroquimico basado en un electrodo de
pasta de carbono decorado con Nd,O, para la deteccién simultanea de TZ y
SY

Karen Daniela Marquez Mariiio®**, Johisner Penagos Llanos?, Olimpo Garcia Beltran®, Edgar Nagles®, John
Hurtado“.
aUniversidad de la amazonia, Florencia, Colombia y Cddigo postal 180001-180002
bUniversidad de Ibagué, Ibagué, Colombia y Codigo postal 730001-730002-730003
¢Universidad de los andes, Bogota Colombia y Cddigo postal 110111-110151-110311
*Email: °k.marquez@udla.edu.co,?johisner.penagos@unibague.edu.co,’jose.garcia@unibague.edu.co Yedgar.nagles@
unibague.edu.co, <jj.hurtado@uniandes.edu.co

Resumen

Este trabajo consiste en aprovechar las propiedades conductoras de Nd,O, y desarrollar una mi-
croestructura con pasta de carbono que permita una metodologia nueva, simple, selectiva y sen-
sible para detectar TZ y SY en alimentos y materiales farmacéuticos.

Se realizé la deteccion simultanea de los colorantes de tartrazina (TZ) y Sunset Yellow (SY) usando
el electrodo de pasta de carbono decorado con el éxido del neodimio (III) (Nd, /CPE), las carac-
teristicas superficiales del Nd, /CPE fueron estudiadas por voltametria ciclica, espectroscopia de
impedancia y electrén de barrido Microscépico. Las corrientes de pico anddico para TZ y SY aumen-
taron en mas de 60%, y los potenciales maximos de anddica para TZ y SY fueron observados en
los valores potenciales menos positivos que los de la pasta de carbono sin Nd,, .

Bajo los parametros 6ptimos (pH 3,0; tiempo de acumulacién t, . 30 s; y el potencial de acumu-
lacién E,.. 0,10 V), El nuevo sensor era sensible, estable, facilmente manufacturado, y muy con-
veniente para la deteccién de TZ y de SY en muestras del alimento y farmacéutico los materiales
y proporciond resultados constantes.

Ademas, la durabilidad de la microestructura es alta y el electrodo tiene una larga vida util. Por
otro lado, también se puede aplicar en analisis de rutina y en la deteccidn de otras sustancias como
el allura red. Este nuevo informe puede ser evidencia de las multiples aplicaciones que se pueden
desarrollar en la modificacion de electrodos con Nd,O..

Palabras clave: Tartrazina; Sunset Yellow; pasta de carbono; electrodos modificados; oxido de
neodimio.
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Oxidacion bioldgica aerobia y anaerobia de farmacos presentes en aguas
residuales municipales de Florencia Caqueta

Brayan Steven Muioz-Sierra?, Carolina Quimbaya®, Ricardo A. Torres-Palmac Lis Manrique-Losada“
a.b.d Unjversidad de la amazonia, Florencia, Colombia, CP 180002
¢ Universidad de Antioquia, Medellin, Colombia, CP 050010
Email: 2 br.munoz@udla.edu.co, biti_195@hotmail.com, ¢ ricardo.torres@udea.edu.co, ¢ .manrique@udla.edu.co

Resumen

Las aguas residuales municipales (ARM) de Florencia Caqueta son vertidas sin tratamiento sobre
los cuerpos de agua afectando su calidad. Convencionalmente, para el tratamiento de ARM se
utiliza oxidacién bioldgica aerobia (lodos activados) por su eficiencia, sin embargo, no se han ade-
lantado estudios con tecnologia anaerobia que definan su alcance en términos de mineralizacién
y degradacién de farmacos. En este estudio se evaluaron los dos procesos de oxidacién bioldogica
para el tratamiento de las ARM en mencidn, con el fin de evidenciar diferencias significativas entre
ellos durante la mineralizacién y degradacién de farmacos. En laboratorio, se utilizaron reactores
batch de 500 mL tanto para el tratamiento aerobio como para el anaerobio. El tratamiento aerobio
se llevd a cabo utilizando un lodo activado cultivado en laboratorio a partir de ARM y lodo anaero-
bio juntos en aireacion constante y alimentacion intermitente por 2 meses. Para los experimentos
en tratamiento aerobio se adicionaron 200 mL de lodo aerobio y 300 mL de ARM, y se mantuvo
con agitacidn y aireacidon constante las 24 h del dia. Para los experimentos anaerobios se adicio-
naron 200 mL de lodo anaerobio (tomado de un tanque séptico de aguas residuales domésticas)
y 300 mL de agua residual y se mantuvo una mezcla lenta con agitaciéon constante, el reactor se
tapd herméticamente y se permitio la salida de los gases producidos por una manguera hasta una
solucién de neutralizacion con NaOH al 10%. Ambos tratamientos duraron 72 h y cada 24 h se hizo
seguimiento a la mineralizacién mediante COT, a la concentracién de farmacos presentes (fueron
agregados a ARM: acetaminofén (ACT), sulfametoxazol (SMX), carbamazepina (CBZ) y diclofenaco
(DCF), a nitratos y N-NH,*. Los experimentos se hicieron por duplicado. Para los dos tratamientos
bioldgicos, se encontraron diferencias significativas en el alcance de la mineralizacion y remocién
de farmacos cuando la concentracién de COT inicial (COT) se incrementa. Para COT_de 19y 128
mg. L't se obtuvieron remociones de 64% y 95% respectivamente para el tratamiento aerobio y
de 72% y 91% respectivamente para el tratamiento anaerobio. El resultado demuestra que ante
cargas altas de materia organica la eficiencia de la mineralizacion mejora. El tratamiento anaero-
bio mostrd que la degradacion de los 4 farmacos adicionados al ARM incrementé con el incremento
en la COT,. El tratamiento aerobio remueve entre el 80-100% de los farmacos indistintamente de
la COT,. El ACT presentd remocion del 100% en todos los tratamientos excepto durante el anaero-
bio con alta COT,. Durante el tratamiento anaerobio, los farmacos SMX, CBZ y DCF incrementaron
su eliminacién con el incremento en la COT, (remociones entre 30 y 34% hasta remociones entre
55% y 77%). Como se esperaba, la concentracion de NO, se incrementd drasticamente y la de
N-NH,* se redujo lentamente durante el tratamiento aerobio. Durante el anaerobio, la concentra-
cion de nitratos sufrio fluctuacidon con tendencia a incrementar levemente y se incrementé la de
N-NH,*, lo que sugiere mineralizacion con aceptores de electrones diferentes a NO, , reduccién
disimiliativa de nitratos a amonio y produccién de N-NH,* via oxidacion anaerobia.

Palabras clave: Oxidacion bioldgica; Oxidacion avanzada; Agua residual.
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Aislamiento, Caracterizacion y Evaluacion Bioldgica de las Resinas
Glicosidicas de Ipomoea purpurea

Jonathan Andrés Huertas-Beltran*, Kelly Johana Muifioz-Losada®, Jhon Fredy Castaneda-Géomez¢
a b Estudiantes de Licenciatura en Ciencias Naturales: Fisica, Quimica y Biologia, Universidad Surcolombiana, Neiva -
Huila, Colombia.
¢Docente de Licenciatura en Ciencias Naturales y Educacién Ambiental, Universidad Surcolombiana, Neiva — Huila,
Colombia.

Email: @ jonathanhuertasb@gmail.com, ® johamu304@gmail.com, © jhon.castaneda@usco.edu.co

Resumen

El género Ipomoea esta representado por una variedad de especies reconocidas por sus propieda-
des medicinales y terapéuticas. Sus metabolitos secundarios presentan alto potencial para contra-
rrestar el efecto de las bombas de eflujo desarrolladas principalmente por bacterias Gram-positivas,
Gram-negativas y células cancerigenas. A pesar de las investigaciones que se hacen actualmente
para que las quimioterapias cumplan su objetivo, la resistencia que presentan las células cance-
rigenas a agentes citotoxicos constituye un gran obstaculo para la curacién de los pacientes ya
gue se han identificado varios genes, proteinas y vias metabdlicas implicados en el fendmeno de
resistencia a multiples farmacos. En este sentido, se aislaron glicolipidos mediante la técnica de
cromatografia de alta eficiencia en fase reversa y sus estructuras fueron identificadas mediante
técnicas espectroscopicas como resonancia magnética nuclear 'H, COSY, TOCSY, HSQC y HMBC;
asi como la espectroscopia de masas. Los glicolipidos aislados de I. purpurea se identificaron como
tetrasacaridos conformados por un nucleo de azlUcares compuesto por una unidad de glucosa y
tres de ramnosa reportada como acido glicosidico E. Adicional a esto, se identificaron los éste-
res que se encuentran acilando este nucleo como el acido octanoico, decanoico, hexadecanoico
y octadecanoico. Las evaluaciones bioldgicas consistieron en el bioensayo de Artemia salina para
identificar la toxicidad de los extractos calculando el CL,, identificando que el extracto hexanico fue
el mas toxico a una concentracion de 314,9 pg/mL, asi como su evaluacién para determinar su po-
tencial como modulador de resistencia a multiples farmacos empleados en la quimioterapia contra
el cancer. El compuesto aislado no fue citotdxico para células MCF-7 (carcinoma de mama), Hela
(carcinoma de cerviz) y HCT-116 (carcinoma de colon) a concentraciones 0.004-0.016 pg/mL y
utilizando vinvlastina y colchicina como controles positivos. En el ensayo de modulacion, las células
MCF-7 S, MCF-7/Vin- y MCF-7/Vin+ fueron expuestas a diferentes concentraciones de Vinblastina
desde 0.00064- 10 ug/mL, un farmaco citotéxico empleado principalmente para la quimioterapia
contra el cdncer de mama, testicular, pulmonar, de cabeza y cuello. Se considera un agente modu-
lador aquellos compuestos que presentan factores de reversidon superiores al control positivo. En
este ensayo, el compuesto de prueba resulto ser menos potente que el control positivo, ya que los
factores de reversién para las lineas MCF-7 S, MCF-7/Vin- y MCF-7/Vin con reserpina como control
positivo fue de 143.3, 44.2 y 16.9 mientras que el compuesto P6-1 obtuvo valores inferiores a 2.

Palabras clave: Ipomoea, glicolipidos, aislamiento, caracterizacién, citotoxicidad, modulacién.
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Determinacion de un método para la extraccion y cuantificacion de DMT
por Cromatografia de gases masas (CG-MS) en pdécimas de Yagé

Wilfre Lean Torres Naranjo,? Jhon Ironzi Maldonado Rodriguez
a Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia y Cddigo postal180001

Email: j.maldonado@udla.edu.co, wil.torres@udla.edu.co

Resumen

El Ayahuasca o yagé es un brebaje o bebida sagrada de caracter psicoactivo que se ingiere en
una ceremonia ritual indigena de reflexién y limpieza. En los ultimos anos su uso se ha extendido
a poblaciones no indigenas, visitantes o turistas que buscan al chaman para hacer parte de estas
ceremonias como practicas recreativas. Este brebaje es caracterizado por su alto contenido de
alcaloides tales como B-carbolinas y el N,N-dimetiltriptamina (DMT) cuyos contenidos podrian
variar dependiendo de la zona geografica donde se consuma. En Caquetd y otras regiones de la
amazonia se han presentado accidentes por intoxicacién debido al consumo de esta bebida, en
algunos casos con resultados mortales. Algunos paises han comenzado a cuantificar el contenido
de estos alcaloides como una primera medida hacia el camino de practicas seguras. En Caqueta
aun no se conocen estudios de este tipo.

En este trabajo se muestran los resultados preliminares de la extraccion y cuantificacién de la
dimetiltriptamina por cromatografia de gases acoplada a espectrometria de masas, (CG-MS), a
partir de pécimas de yagé suministradas por la comunidad indigena “Los Inganos” del Caqueta. Se
establecieron las condiciones de extraccion de dimetiltriptamina en condiciones basicas y posterior
separacion liguido-liquido con diclorometano. Del mismo modo se establecieron las condiciones
por CG-MS empleando una columna de inyeccion manual y helio como fase mévil. Como resultado
se logré la separacién de DMT la cual aparece en un tiempo de retencion de 16.36 minutos.
Finalmente, como resultado preliminar se establecié que tanto el método de extraccién como el
de separacion por CG-MS, pueden ser un método viable para la cuantificacién de DMT en pdcimas
de yagé en Caqueta.

Palabras clave: Yagé; Psychotria Viridis; Banisteriopsis caapi.
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Perfil de acidos grasos de lipidos totales de semilla de Theobroma cacao
provenientes del departamento del Huila, usando prensado artesanal

Jennifer Cruz, **, Wilson Rodriguez®, Juan Carlos Suarez*, Enith Osorio 9, Jefferson Sancheze.
aUniversidad de la Amazonia, Florencia, Colombia, 180001
bUniversidad de la Amazonia, Florencia, Colombia, 180001
¢ Tecnoparque Agroecolégico Yambord, Pitalito, Colombia, 417030
4 Tecnoparque Agroecoldgico Yambord, Pitalito, Colombia, 417030

Email: ?j.cruz@udla.edu.co, ® w.rodriguez@udla.edu.co, j.suarez@uniamazonia.edu.co.

Resumen

Se evaluo el proceso de obtencién de lipidos totales de semillas de Theobroma cacao mediante la
extraccion con prensa artesanal de tornillo simple. Se llevd a cabo la optimizacién de la extraccidon
y la transesterificacién de grasa de cacao, conservando al menos tres variables en cada proceso.
Siendo las mejores condiciones de extraccién un tamano de particular de 0,5mm, 10g de muestra
y 300s de extraccidén. Las mejores condiciones de transesterificacién usando catalisis homogénea y
basica, fueron 5h, a 300rpm, 60°C, una proporcion alcohol:grasa (6:1) y una concentracion KOH-
MeOH 0,05M, finalmente los rendimientos estuvieron comprendidos entre 9,02 y 16%; fraccidn
gue compone hasta el 37% del contenido total de manteca en semillas de cacao. La fraccién lipidi-
ca estuvo comprendida por una mezcla de ésteres metilicos de acidos grasos con abundancia rela-
tiva segun perfil cromatografico; entre el 96 y 98%. Se identificaron 15 acidos grasos de los cuales
7 fueron acidos grasos saturados con una longitud de cadena media de 14 a 24 dtomos de carbono
y 6 acidos grasos insaturados, ademas de 2 acidos grasos inusuales: el acido 9,10-epoxi-octade-
canoico y el acido 9,10-dihidroxi-octadecanoico.

Palabras clave: prensado; cocoa; manteca, acidos grasos, Theobroma cacao.
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Evaluacion tedrica de las interacciones moleculares del glifosato
presentes en solucion acuosa

Dumer Sacanamboy Papamija?, Laura Polania Varoén?, Elkin A Tilvez?
aUniversidad de la Amazonia, Programa de Quimica, Florencia-Caqueta, Colombia 180002
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Resumen

En el presente trabajo se ha propuesto una evaluacién computacional de las interacciones mole-
culares que pueden tener lugar en una molécula de glifosato con una y dos moléculas explicitas
de agua en fase condensada, con el objeto de conocer la naturaleza de las interacciones intermo-
leculares generadas entre dos especies quimicas. Para conocer la conformacién mas favorable de
la molécula del glifosato (GLF), se llevd a cabo un analisis conformacional utilizando el campo de
fuerza universal (UFF). Posteriormente, se determinaron las posibles interacciones de las especie
quimica GLF-(H20)_, (n=1,2)) a partir de la generaciéon de mil posibles conformaciones para cada
sistema utilizando el algoritmo snippetkick. Las conformaciones obtenidas se optimizaron median-
te el uso del método semiempirico PM6-DH2 que esta parametrizado para sistemas con interac-
ciones no covalentes. Finalmente, se seleccionaron 20 conformaciones representativas GLF-H,O y
25 conformaciones GLF-(H,O), para analizar la naturaleza de las interacciones presentes mediante
un analisis QTAIM.

Los resultados evidencian que la estabilidad de los complejos es predominante en las conforma-
ciones donde se presentan interacciones de las moléculas de agua con los dtomos de oxigeno del
grupo fosfato a través de interacciones de tipo puentes de hidrogeno. Dichas interacciones de-
muestran el rol estabilizador las moléculas de agua. El estudio QTAIM, evidencia la formacion de
puntos criticos de anillo en multiples sistemas, involucrando una o dos moléculas de agua, favore-
ciendo la estabilidad del sistema.

Palabras clave: Glifosato; semiempirico; Interacciones moleculares, Simulacion

Conflicto de intereses: Los autores manifestamos que no tenemos ningun conflicto de intereses.

55



Py 4a
@ @ SEMINARIO INTERNACIONAL: (- 4

P

T 0 N
I “Quinica y sostenbilidad” I

Sintesis de una serie de bases de Schiff del tipo N,N’bis(benciliden)
etanamina, potencialmente activas frente a bacterias patégenas

Ana Maria Angulo-Jiménez?, Luis H. Acosta-Vega®, Lorena Lopez-Cuéllarc y Luz Stella Nerio“*
abed Semillero de Investigacion SIABICO, Programa de Quimica,Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia,
Cédigo postal: 180001.

Email: 2an.angulo@udla.edu.co, °“lu.acosta@udla.edu.co, alo.lopez@udla.edu.co, °.nerio@udla.edu.co
Resumen

Las enfermedades infecciosas son una de las principales causas de muerte, las altas resistencias
hacia los antibidticos convencionales generan enormes problemas de salud, constituyéndose en
un desafio para la medicina moderna; puesto que la bacterias mutan continuamente generando
una necesidad por optimizar la propagacién de nuevos agentes antimicrobiales que sean mucho
mas efectivos. La ausencia de tratamientos efectivos es la principal causa de este problema, por
lo tanto, el desarrollo de nuevos agentes antibacteriales con nuevos y mecanismos de accién
mas eficientes es definitivamente una necesidad médica urgente. Dentro de los farmacos que
estan siendo utilizados para tratar este problema, se encuentran los compuestos del tipo imina;
sin embargo, a pesar de que existe una gran variedad de compuestos iminicos que han resultado
bioactivos frente a este tipo de especies, aun no se cuenta con informacion acerca de las pro-
piedades antibacteriales de diiminas del tipo: N,N’-bis(benciliden)etanamina, las cuales pueden
obtenerse en un sdlo paso y con buenos rendimientos.

Por tanto, se desarrolld la sintesis de una serie de compuestos del tipo N,Nbis(benciliden)eti-
lendiamina, a través de la reaccion de condensacion entre etilendimina y compuestos carbonili-
cos aromaticos (benzaldehido, acetofenona, p-clorobenzaldehido, vainillina), con rendimientos
que variaron de acuerdo con el grado de reactividad del grupo carbonilo y la solubilidad de cada
diimina. Todos los compuestos fueron caracterizados a través de su punto de fusién y espectros-
copia infrarrojo, encontrandose en todos los casos la banda caracteristica de la tensién del enla-
ce C=N entre 1600 y 1700 cm. Posteriormente estos compuestos seran evaluados frente a las
bacterias: Staphylococcus aureus ATCC 33862 y Escherichia coli ATCC 25922.

Palabras clave: bases de Schiff; sintesis; bacterias patdgenas.
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Extraccion, purificacion y caracterizacion de arcilla natural del
Departamento de Caqueta y su potencial Aplicacion en la adsorcion de
Cobre.

Paula Murcia®* ,If\ngela Cuéllar?, Carolina Pinzon?, Angie Dominguez?, Luis Fernando Rojas?,
Adriana Cangrejo?, Liliana Burgos, Gillary Peiia®, Lisette Ruiz Bravo?
a Facultad de Ciencias Basicas, Programa de Quimica, Universidad de la Amazonia
Email: pau.murcia@udla.edu.co

Resumen

El incremento de la poblacién mundial, ha traido consigo un aumento productivo a nivel industrial,
agricola y minero, generando simultaneamente residuos que alteran los ecosistemas y contami-
nan el ambiente. La mayoria de estos contaminantes son depositados en las fuentes hidricas sin
previo tratamiento modificando la calidad del agua (Londofio et al. 2016; Reyes et al. 2016) En
el departamento del Caquetd, esta problematica es propiciada principalmente por las actividades
agricolas y la mineria del oro de aluvion, siendo esta ultima la que genera alto impacto al producir
residuos de mercurio y cobre utilizados en el proceso. En este contexto, la comunidad cientifica ha
invertido esfuerzos en buscar alternativas para la remocién de estos metales del recurso hidrico.
En los ultimos afios, se han realizados estudios los cuales han senalado a las arcillas como mate-
riales adsorbentes efectivos en la remocidon de metales pesados (Crini & Badot, 2010; Srinivasan.
2011; Zacaroni, 2015). En este trabajo se realizd la extraccién de una fraccion de suelo arcilloso
proveniente del municipio de El Doncello - Caquetd; el suelo se secé a 80 °C por 24 h, se tamizo
utilizando una malla de 1 mm seleccionando la fraccion fina (< 1 mm); se realizé una suspension
suelo tamizado/agua en una proporcién 25g/l, se agité vigorosamente por 3 minutos y se dejo
sedimentar a ese mismo tiempo; posteriormente se separd la fraccién de arcilla suspendida que
se encontraba en los primeros 10 cm y se dejo secar a temperatura ambiente por 24 horas. La
fraccién de arcilla cruda obtenida se purificd utilizando polimetafosfato de sodio para eliminar la
fase cuarzo; seguidamente se homoionizé con NaCl. Los minerales de arcilla crudo y purificado se
caracterizaron por DRX, IR, FRX. La evaluacion de la capacidad de adsorcién de cobre (II) de la
arcilla obtenida se realizé a través del método en lotes batch, utilizando soluciones de sulfato de
cobre en un rango de concentraciones entre 1,2 — 5,0 ppm en un rango de pH entre 3 - 9 en una
relacion arcilla/solucién Cu de 10 mg/10 mL, dejando en contacto por 12 h. El seguimiento a la
concentracion residual de Cu (II) se realizé usando espectroscopia UV - vis a una longitud de onda
de 510 nm. Se espera que la arcilla adsorba eficientemente el metal debido a la elevada capacidad
de intercambio idnico que poseen estos materiales, como lo reportan investigaciones previas en
las cuales se han encontrado porcentajes de adsorcion que van del 80 hasta el 99 % (Liu & Zhou,
2010; Garofalo & Alves, 2011; Melichova & Hromada, 2013; Aljlil & Alsewailem, 2014).

Palabras clave: Adsorcion; Arcillas; Metales pesados; intercambio idnico.
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Determinacion de las propiedades Antiofidicas del extracto metandlico de
Petiveria alliacea frente al veneno de Bothrops atrox.

Sebastian Saldarriaga Mufoz?, Yudy Lorena Silva®.
a.bUniversidad de la amazonia, Florencia — Caqueta, Colombia.
Email: ¢ s.saldarriaga@udla.edu.co, ® yu.silva@udla.edu.co

Resumen

Este estudio abordo el posible potencial antiofidico que el extracto metandlico de Petiveria alliacea
(anamu) presenta de forma in-vitro frente al veneno de Botrhops atrox proveniente del pie de
monte amazoénico colombiano. Para esto se caracterizaron las propiedades ofidicas mas comunes
del veneno: Contenido proteico, actividad coagulante, actividad fosfolipasica A2, Actividad He-
molitica indirecta y finalmente actividad proteolitica, seqguido de la inhibicidn o efecto alexitérico
gue el extracto metandlico de anamu presento sobre las mismas. Obteniéndose de esta forma un
contenido proteico del 90 % en base seca, dosis minima coagulante en Fibrindgeno en 10ug y
una inhibicidon del 100% de dicha actividad a bajas concentraciones de extracto 20ug para hojas
y 40ug para raices, actividad fosfolipasica de 1328.7(unidad efectiva fosfolipasica) e inhibicién del
60.67%, 23.00+7.94 para hojas y raices. Respectivamente. Demostrando asi un gran potencial
antiofidico que se debe estudiar y relacionar con aspectos fitoquimicos del extracto.

Palabras clave: Actividad alexitérica; Actividades ofidicas; inhibicidn; Petiveria alliacea; Botrhops
atrox
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Estudio de fitorremediacion de metales pesados utilizando macréfitos
flotantes: Lemna minor

Juan David Valencia Rodriguez*, Juan Pablo Ballesteros Salguero, Francis Steven Sanchez Garzon, Jai-
me Fernando Martinez Suarez.
aUniversidad de la amazonia, Florencia, Colombia”
Email: juand.valencia@udla.edu.co, j.ballesteros@udla.edu.co, fr.sanchez@udla.edu.co, jai.martinez@udla.edu.co

Resumen

Este trabajo tiene como objetivo destacar la capacidad de la lenteja de agua (Lemna minor) como
absorbente de metales pesados, a través de un proceso de fitoextraccion y fitoacumulacién, el
propodsito del estudio es conocer la capacidad de absorcion esta planta macréfita cuando es some-
tida a soluciones de metales pesados como Cd?* y Hg?* Los experimentos realizados consistieron
en hacer pasar soluciones de los metales mencionados por una columna empacada con lenteja
de agua previamente secada, molida y tamizada. Las soluciones preparadas en agua desionizada
fueron analizadas mediante voltamperometria ciclica, las medidas fueron realizadas a las solucio-
nes antes y después del proceso de fitoextraccion. Como resultados relevantes, se observd una
acumulacion de Cadmio (Cd) y Mercurio (Hg) empleando soluciones de concentracion 5 x 10-5
M y una cantidad entre 0,7000 y 1,0000 g de lenteja de agua seca, los métodos de extraccién se
realizaron a gravedad y empleando vacio para disminuir el tiempo del proceso.

Palabras clave: Lenteja de Agua; Fitoextraccion; Fitoacumulacién; Macréfita; Voltamperometria.
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Estudio antibacteriano de los compuestos sintetizados de benzimidazol y
derivado de 1,3-dihidropirimidinona

Angela Cuellar **, David Gonzalez?, Tarin A. Lucero?
@ Universidad de la Amazonia
Email: ange.cuellar@udla.edu.co

Resumen

El presente trabajo demuestra la sintesis, caracterizacién y actividad biolégica de los compuestos
heterociclos 6- (4-clorofenil) -4-metil-2-0x0-1,2 dihidropirimidina-5-carboxilato de etilo (dhip) en
la reaccién de Biginelli y compuesto de Benzimidazol. Este ultimo se llevé acabo en la conden-
sacion de acido formico y la o-fenildiamina en reflujo sin solventes durante 1h. La preparacion
1,2-dihidropirimidinona, se sintetiz6 por reflujo con etanol catalizada con cloruro de calcio durante
2,5h. Para la caracterizacién, se tomaron puntos de fusién para ambos compuestos y Espectro-
metria IR. Se obtuvo punto de fusion para dhip de 210 -212°C recristalizado con etanol y para el
Benzimidazol 168 - 170°C recristalizado con agua. No se tomd un control de reacciéon con croma-
tografia de capa fina (CCF).

Para el ensayo de la actividad antimicrobiana, se adquirieron cepas de Staphylococcus aureus y
Escherichia coli previamente aisladas y caracterizadas. Mediante el método de kirby-bauer, se pre-
par6 3 sensidiscos de papel filtro con tres concentraciones diferentes y un blanco como control en
cada cajita de Petri de policarbonato. El medio de cultivo se realizé en agar Miller-Hinton donde
se inoculd las cepas con turbiedad equivalente de 0,5 del nefelémetro McFarland. El tiempo de
incubacién fue de 48h a 30°C. El didmetro de inhibicién fue medido con una escala de precision.
Los resultaron arrojaron que el dhip inhibié en mayor proporcidon que el Benzimidazol y en menor
concentracion con respecto a las demas.

Palabras clave: antimicrobiano; benzimidazol; reaccién de Biginelli; kirby-bauer.
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Prototipo de sistematizacion de riego para un cultivo de forraje
verde hidropdnico

Yudy Vanessa Pérez-Galindo,” Daniel Toquica-Agudelo,® Diana Katherine Pastrana-Alzatec y Sugey M.
Martinez-Gomez*
abc Unjversidad de la Amazonia, Florencia, Colombia 18001 Facultad de Ingenieria, Ingenieria de Sistemas
4 Universidad de la Amazonia, Florencia, Colombia 18001 Facultad Ciencias Bésicas, Quimica
Email: yudy.perez@udla.edu.co, j.toquica@udla.edu.co, di.pastrana@udla.edu.co, y su.martinez@udla.edu.co

Resumen

La sistematizacion del riego del cultivo hidropdnico, parte del ingenio y creatividad de un grupo
de estudiantes de segundo semestre de ingenieria de sistemas, cdmo soluciéon a un proyecto de
aula, del curso de quimica I, donde se plateé la necesidad de reducir el tiempo de trabajo en la
produccion de forraje verde de maiz, como alimento para animales de granja. El sistema de rie-
go empleado fue por aspersion, de forma que los aspersores se conectaron a la bomba mediante
mangueras de 0,5 cm de diametro por la boquilla de salida de la bomba, la cual a su vez se conecta
a la solucion nutritiva por la boquilla de entrada, y es activada por la sefal que envia el Arduino
UNO R3, que corresponde al algoritmo disefiado y cargado en él, siendo esta herramienta la que
funciona como el “cerebro” del sistema de riego elaborado.

Este envia la sefial aun Relay el cual a su vez traduce esta informacion activando la bomba y
suministrando la sustancia al forraje verde, todo este montaje funcioné al ser conectado a una
fuente de poder de 230 W. Como materia prima para el forraje verde se emplearon 90 g de dos
tipos diferentes de semillas: D-1 (cultivada en San Antonio de Atenas) y S-1 (maiz comercial para
consumo animal). Se empled una solucién nutritiva elaborada en el laboratorio con diferentes sa-
les que proporcionaron los macro y micronutrientes al forraje verde de maiz, el cual fue regado
los primeros cuatro dias con agua, los siguientes siete dias con la solucién nutritiva y los ultimos
dos dias nuevamente con agua. El riego se realizé cada 3 horas por 10 segundos de aspersiéon
suministrando 5 mL aproximadamente de liquido.

Como resultado se obtuvo un sistema de riego funcional, el cual proporciono tanto el agua como
la solucidn nutritiva segun el cédigo disefiado, teniendo como parametro clave y decisivo para su
funcionamiento la unidad de tiempo en el que se codifica el Aruduino UNO R3, el cual debe ser en
milisegundo (ms) y considerar el tiempo de retardo en el llenado de la bomba. Luego de 15 dias de
riego se obtuvo que la semilla D-1 produjo plantas con una altura de 47 cm, mientras, la semilla
S-1 tan solo llego a una altura de 21 cm, comparando estos datos con la altura esperada de 25
cm segun la literatura cientifica obtuvimos que la semilla D-1 crecié 22 cm mas de lo esperado, a
diferencia del S-1 que no alcanzo los 25 cm quedando 4 cm por debajo de lo esperado, lo que se
puede concluir es que la especie de la semilla es un pardmetro importante para la produccién del
alimento para animales de granja. Por otro lado, la adicion de la solucién nutritiva en el dia 5 ace-
lerd el crecimiento del forraje verde de la semilla D-1 de 5,5 cm a 12 cm de altura obteniéndose
un incremente de 6,5 cm, de igual forma, observamos este incremento para las semillas S-1 de
1,5 cm a 4 cm de altura obteniéndose un incremente de 2,5 cm, lo cual nos indica el efecto positi-
vo de la solucion en el crecimiento de las plantas, sin embargo, se evidencia que las semillas D-1
es la mas apropiada de las dos muestras evaluadas siendo la mas eficiente para la producciéon de
forraje verde.

Palabras clave: Sistematizacién; forraje verde; solucién nutritiva.
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