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Prélogo

A 20 afios de creacidn, hoy en dia la comunidad del Centro Universitario
de los Lagos (CULagos) sigue comprometida con su vocacién cientifica
y el impacto que ésta tiene en la regiéon Altos Norte de Jalisco. En estos
veinte afios, nuestro desarrollo ha presentado diversos retos, siendo uno
de ellos el mantenernos a la vanguardia de los modelos educativos y la
formacién multidisciplinar, con el fin de ser la mejor opcién educativa para
la poblacién de nuestra zona de influencia.

Sin lugar a dudas, nuestra marca distintiva es el fomento la investigacién
temprana, asi como la formacién de vocaciones cientificas; tenemos la
certeza de que, el dotar a nuestras y nuestros alumnos de herramientas
suficientes en el campo de la investigacién durante su periodo formativo,
les proveerd capacidades disruptivas que permitirdn integrar nuevos
conocimientos y dar soluciones a los mds diversos problemas.

Este libro es el resultado de una nueva estrategia para posicionar a
la investigacién temprana como un elemento integrador de técnicas y
conocimientos, ademds de ser un ejercicio de transparencia académica
y fuente para difundir el conocimiento generado en nuestro centro
universitario por nuestras y nuestros alumnos bajo la asesoria de una
vibrante comunidad de investigadoras e investigadores.

No debemos dejar de lado uno de los grandes retos que enfrentamos en la
actualidad las Instituciones de Educacién Superior (IES): la formacién integral
y pertinente de los nuevos profesionistas que se integren en la comunidad
productiva y que al mismo tiempo sean ciudadanos comprometidos con la
cultura de paz; es decir que, ademas de fomentar habilidades propias de su
carrera, deberdn desarrollar nuevas destrezas que incidan en la capacidad de
innovacién y la integraciéon de conocimiento para la solucién de problemas
en sus comunidades.

Cada uno de los 25 capitulos de este libro surgen como productos
finales de la Convocatoria del IX Verano Cientifico, la cual esta dirigida
a estudiantes e investigadores del CULagos y de otras IES, interesados en
realizar estancias de investigacién, ya sea en modalidad virtual o presencial,
bajo tres acciones fundamentales:
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1. Impulsar la investigacién cientifica y humanistica, el desarrollo
tecnoldgico, el arte, la cultura, el deporte y la educacién fisica, en
los 4mbitos internacional, nacional, regional, estatal, municipal
y comunitario.

2. Contribuir a la preservacién, enriquecimiento y difusién de los
bienes y valores de las diversas culturas.

3. Acercaralasylosestudiantes alas distintas fases de la experiencia
de investigacién, que van desde la experimentacidn, el analisis
de datos, la documentacidn, el anélisis critico hasta la discusién
académica en torno a un reto en particular.

En esta obra, se han incluido textos tnicos de distintas areas del
conocimiento, englobando temas como: ergonomia, principios fisico-
quimicos de materiales usados en la fabricacién de celdas fotovoltaicas,
gamificacién, andlisis de suelos, experimentos de fisica, reingenieria de
materiales contaminantes, inteligencia artificial, accesibilidad e inclusién,
tutoriales para autoensefianza, analisis de procesos sociales y fabricacién
y aprovechamiento de nuevos materiales. En esencia, esta es sélo una
muestra del cardcter multidisciplinario del trabajo de investigacién que
se realiza en nuestro centro universitario, y da cuenta de un compromiso
latente con la generacién de conocimiento como linea conductora de
nuestros esfuerzos.

Esperamos que obras como la presente sigan incentivando la prictica
de lainvestigacién en nuestra comunidad, uno de los ejes fundamentales
que vertebran la razén de la existencia del CULagos, y que estas paginas
sean un espacio confiable de encuentro con la ciencia, la innovacién y
el conocimiento.

Dra. Gloria Angélica Herndndez Obledo
Rectora del Centro Universitario de los Lagos



Capitulos

Analisis in silico de las propiedades intramoleculares e
intermoleculares de interfaces donador-aceptor en celdas
solares organicas: El caso de los sistemas BO-5F y BO-5ClI

JATZIRI GUADALUPE NORIEGA RODRIGUEZ
jatziri.noriegag665@alumnos.udg.mx

ALESSANDRO ROMO GUTIERREZ
alessandro.romo@academicos.udg.mx

RESUMEN

Este trabajo incluye un andlisis de algunas propiedades electrénicas
de los sistemas aceptores de electrones BO-5F y BO-5Cl, que se derivan de
sus homélogos BO-4F y BO-4Cl. La variacién en el niumero de halégenos
desde 4 hasta 5 surge de la bisqueda de una comparacién con respecto a los
sistemas originales y ademas del estudio preliminar de las caracteristicas
electrénicas de los sistemas propuestos para prever su comportamiento
a nivel experimental. Los resultados encontrados revelan tendencias
interesantes que siguen todos los descriptores analizados en esta investi-
gacion: que el aceptor clorado es mejor que su similar fluorado. Muestra de
ello son los mayores indices de aceptacién de carga, las menores energias
de reorganizacién para electrones, la energia de unién del excitén mas
favorable y los picos de absorcién hacia longitudes de onda mas grandes
para dicha molécula.

PALABRAS CLAVE

Celdas solares orgénicas (organic solar cells), DFT (Density Functional
Theory), Fotovoltaica organica (organic photovoltaics), Aceptor de electrones
(electron acceptor), Heterounién en volumen (bulk heterojunction)

INTRODUCCION
Las celdas solares son conocidas por ser capaces de captar y convertir la

radiacién solar en energia eléctrica, y su uso cotidiano es en los hogares o
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negocios. Son fabricadas normalmente con materiales semiconductores de
silicio. Estos materiales al contacto con los fotones de la radiacién solar,
desplazan los electrones creando asi la corriente directa (Estrada et al.,
2022). Las celdas solares organicas —OSC, por sus siglas en inglés— son
una clase de dispositivos fotovoltaicos que utilizan materiales organicos,
como polimeros o moléculas orgéanicas, en lugar de semiconductores
inorganicos para convertir la energia de la luz solar en electricidad (Yao y
Hou, 2022). Estas celdas solares son conocidas por ser ligeras, flexibles
y econdémicamente asequibles, lo que las hace ideales para aplicaciones
en las que los paneles solares rigidos no son practicos (Liang et al., 2022).

Las celdas solares organicas estdn hechas principalmente de dos
materiales organicos, un donador de electrones y un aceptor de electrones,
con estructuras entrelazadas permitiéndonos la transferencia de cargas a
través de las redes formadas por dichos materiales. Uno de los problemas
encontrados con el uso de las celdas solares organicas es la rapida degra-
dacién de las moléculas orgdnicas por la exposicién de la radiacién solar,
ya que las moléculas organicas usadas tienen una fuerte absorcién en la
regién UV del espectro electromagnético (Liu, 2022). Las moléculas de
la familia Y6 han demostrado un gran desempefio fotovoltaico. Aunque las
celdas solares organicas todavia tienen desafios que superar en términos
de eficiencia y durabilidad en comparacién con las celdas solares de silicio,
ofrecen ventajas Unicas en términos de flexibilidad y versatilidad. Se
espera que sigan desempefiando un papel importante en la expansién de
la energia solar en aplicaciones especificas y en la creacién de soluciones
innovadoras para la generacién de energia sostenible (Wei et al., 2022).

La investigacién presentada tiene como objetivo establecer una
comparativa de ciertos pardmetros electrénicos relacionados con el
desempefio fotovoltaico de las celdas solares orgénicas, como lo son los
niveles energéticos de transporte u orbitales moleculares de frontera,
los indices de aceptacién de carga y las caracteristicas de absorcién de los
materiales en diversos ambientes. Asimismo, se propone un nuevo par
de moléculas que ain no han sido sintetizadas tomando como base la
estructura de los aceptores BO-4F y BO-4Cl, lo que permite el estudio
preliminar de sus propiedades para conocer su viabilidad en un posible
terreno experimental.

EL CASO DE LOS SISTEMAS BO-5F Y BO-5CL

MATERIALES Y METODOS
Se realizaron célculos cudnticos y simulaciones asistidas por computadora
mediante software especializado parala quimica computacional. Para estas
se utilizé el programa Gaussian16 (Frisch et al., 2016) y previamente su
interfaz grafica GaussView6 (Dennington et al., 2016) para construir los
modelos de las estructuras moleculares BO-5F y BO-5Cl. Se obtuvieron
algunos pardmetros de estructura electrénica como el momento dipolar,
la energia de los orbitales moleculares de frontera y sus isosuperficies, los
descriptores de donacién (potencial de ionizacién, poder electrodonador)
y de aceptacién de carga (afinidad electrénica, poder electroaceptor), las
energias de reorganizacion y la energia de unién del excitén. Ademads, se
obtuvo el espectro de absorcién en la regién ultravioleta-visible en fase
gaseosa, cloroformoy clorobenceno y se interpretaron los picos principales
de absorcién. Los célculos computacionales se enmarcaron en la Teoria del
Funcional de la Densidad (Hohenberg, P. y Kohn, W., 1965), empleando el
funcional de intercambio y correlacién B3LYP y el conjunto de funciones
base 6-311G(d,p).

La estimacién de los indices globales de donacién y aceptacién se
condujo mediante las ecuaciones (1) y (2) (Gazquez et al., 2007), siendo
X =QBI+A)/4y x*=(3A+D)/4.

(1)

—32
o =X ’
I-A
(2)
+32
ot =&
I-A

Ademas, en las ecuaciones (1) y (2), [ es la primera energia de ionizacién
vertical y A es la afinidad electrénica vertical de la molécula, cada una
calculada mediante
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(3)
I=E(N—1)—EN),

(4)
A=EWN)—EN +1).

En las expresiones (3) y (4), E(N) es la energia del sistema optimizado
en estado neutro, E(N-1) representa la energia del catién de la misma
estructura y E(N+1) alude a la energia del anién.

La energia de reorganizacion, a su vez, se calculé con ayuda del método
de los 4 puntos de Nelsen (Nelsen,1993)

(5)
A-=[Ey —E_]+ [E9 — Ey],

(6)
Ay = [E§ — E4] + [ED — Eol.

Aqui, el subindice se refiere a la geometria con la que se optimizé la
molécula —anidnica, catiénica o neutra—y el superindice alude a la carga
con la que se obtuvo la energia.

Los principales picos de absorcién se obtuvieron con ayuda de calculos
TD-DEFET (Teoria del Funcional de la Densidad Dependiente del Tiempo)
(Runge y Gross, 1984) echando mano de la misma metodologia utilizada
para los cédlculos en estado fundamental (B3LYP/6-311G(d,p)). Para ello se
tomaron en cuenta 10 estados excitados. La energia de unién del excitén
se obtuvo mediante software Multiwfn (Lu y Chen, 2012) empleando los
archivos de salida de los calculos con estados excitados.

EL CASO DE LOS SISTEMAS BO-5F Y BO-5CL

RESULTADOS

La Figura 1 muestra las estructuras optimizadas de los aceptores BO-5F
y BO-CL. Cabe destacar que dichas estructuras se validaron con ayuda
de un calculo de frecuencias, descartando la presencia de frecuencias
vibracionales imaginarias bajo el modelo arménico.

Figura 1. Estructuras de minima energia de los aceptores de electrones BO-5F y
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Nota. Vista frontal (izquierda) y lateral (derecha).

La Figura 2 muestra la distribucién de los orbitales HOMO y LUMO de
cada una de las moléculas analizadas. Como vemos, las graficas de las
isosuperficies representativas de los valores HOMO tienen una tendencia
a estar en el centro en ambas moléculas, mientras los valores LUMO
su tendencia es estar en las colas de ambas moléculas. Esta observacién
da cuenta de los posibles sitios de ataque nucleofilico y electrofilico en
los aceptores, respectivamente. La informacién visual de la Figura 2 se
complementa con la Tabla 1, que contiene la informacién relativa a la
energia delos orbitales moleculares de frontera y a la diferencia energética
entre ambos. Como se puede observar, los valores HOMO y LUMO en la
molécula BO-5C] son mds negativos en comparacién con su contraparte
BO-5F, mientras el valor del gap en la molécula BO-5Cl es mas pequefio.
Estos dos aspectos podrian beneficiar ala molécula BO-5Cl en una hipotética
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interfaz de una celda solar organica porque posiciones mas bajas del orbital
LUMO del sistema aceptor incrementar el voltaje en circuito abierto de la
fotocelda (Guo et al., 2022).

Figura 2. Isosuperficies de los orbitales HOMO y LUMO de BO-5F y BO-5CI.
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Tabla 1. Energia de los orbitales moleculares de frontera (eV) de los sistemas

EL CASO DE LOS SISTEMAS BO-5F Y BO-5CL

Tabla 2. Propiedades de donacion y aceptacion de carga (eV) de las moléculas

B0O-5Cly BO-5F.
Molécula / A X’ x* W w?
BO-5CI 9.50 2.90 1.85 4.55 9.35 3.14
BO-5CF 9.46 2.86 7811 4.51 9.24 3.08

La Tabla 3 muestra los datos espectroscépicos calculados para el pico de
mayor absorcién de luz en las moléculas BO-5F y BO-5Cl. La informacién
presentada sugiere que el espectro de absorcién tendria un desplazamiento
delas bandas de absorcién de la molécula BO-5Cl hacia longitudes de onda
mayores que en BO-5E. Esto podria ser benéfico para la molécula BO-5Cl
debido a que la regién del cercano infrarrojo es la que presenta mayor
irradiancia espectral dentro de todo el espectro solar, es decir, presenta la
mayor cantidad de fotones, lo que incrementa la generacién de corriente
en la celda solar (Reiss, 2023). De igual manera, en la Tabla 3 se observa
que al cambiar el solvente trae consigo un desplazamiento hacia el rojo
del principal pico de absorcién, lo que hace esperar que el desempefio
fotovoltaico sea mejor en cloroformo que en fase gaseosay todavia mas en
clorobenceno con respecto a los otros dos medios. La fuerza del oscilador
(), que indica la probabilidad de la transicién dominante (en este caso, de
HOMO a LUMO) es superior para el aceptor BO-5Cl en todos los solventes
y también se incrementa al cambiar el medio.

BO-5Fy BO-5CI.
Molécula HOMO Lumo gap HOMO-LUMO
BO-5F -5.58 -3.86 17
BO-5Cl -5.59 -3.89 170

En la Tabla 2 se aprecia un compendio de las propiedades de aceptacion
y donacién de las moléculas BO-5F y BO-5ClL. La molécula BO-5Cl tiene
una mayor afinidad electrénica (A) y un mejor poder electroaceptor (w*),
con un valor de 2.90 eV (4) y 3.14 eV (w*) en comparacién con la molécula
BO-5FE, que tiene valores de 2.86 eV (A) y 3.8 (w*). Esto es un indicador de
que el sistema BO-5Cl es un mejor aceptor de electrones que BO-5F y que
muestra una mayor afinidad por los portadores de carga negativa que su
similar fluorado.
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Tabla 3. Datos espectroscapicos de los sistemas BO-5Cl y BO-5F en fase gaseosa,
cloroformoy clorobenceno.

e I N I
Gas BO-5CI 670.18 1,850 0.424 ”0'(‘1'86&2’)""0
Gas BO-5F 668.24 1,855 0.411 Howgdﬁz)'\"o

Cloroformo BO-5C| 673.32 1.841 0432 HO'(‘fgd E,/E)J)MO

Solvente Molécula Lg:gg’;gn‘j)e E, (eV) f Z‘:g;;;lg;

Cloroformo BO-5F 671.69 1,846 0416 HOM&%MO

Continda sg. pg.

21




CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

HOMO-LUMO
Clorobenceno B0O-5CI 675.07 1.837 0.429 (100 %)

HOMO-LUMO
Clorobenceno BO-5F 674.13 1.839 0.419 (100 %)

La energia de reorganizacién para huecos y electrones, asi como la energia
de unién del excitdn, se presentan en la Tabla 4. Como se puede notar,
BO-5Cl tiene una menor magnitud de la energia de reorganizacién para
electrones (A) que la de su similar BO-5F, por lo que se esperaria un mejor
transporte de electrones en BO-5Cl. Esto, a su vez, indica que la movilidad
de portadores de carga negativa seria mejor para el sistema clorado. En
cuanto a la energia de unién del excitén, que se refiere a la fuerza con las
que se une el hueco y el electrén antes de su disociacién, resalta el hecho
de que este pardmetro también tiene menor magnitud en BO-5Cl que
en BO-5F, lo que significa una mayor facilidad para la separacién de los
portadores una vez formada la excitaciéon, lo que repercute en menores
tas de recombinacién.

Tabla 4. Energias de reorganizacion para huecos y electrones y energia de union del
exciton (eV) en ambos sistemas aceptores.

Molécula A A, Aot E,
BO-5F 0.165 0.192 0.357 2.39
BO-5CI 0.162 0.195 0.357 2.31

CONCLUSIONES

Los resultados nos indican que la molécula BO-5Cl es la mejor candidata
para ser usada como materia prima de celdas solares organicas, esto debido
a que en general sus descriptores fueron superiores. Se pudo observar
que el valor del gap es muy similar en ambas moléculas, sin embargo, es
ligeramente menor en BO-5Cl, lo que podria ayudar en la absorcién de luz
en longitudes de onda mayores. La informacién de los principales picos de
absorcién confirma la captacién de luz hacia el rojo de la molécula BO-5Cl
cuando se compara con BO-5E. Los indices de aceptaciéon de carga dan
cuenta de una mayor afinidad por los electrones y por su transporte en
el sistema BO-5Cl, aspecto que se respalda con la menor magnitud de su
energia de reorganizacién y de unién del excitén.
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RESUMEN

En el presente trabajo se plantea un estudio computacional de algunas
caracteristicas electrénicas de dos sistemas aceptores de electrones
empleados en celdas solares organicas de alta eficiencia. Se obtuvieron
parametros tales como la energia de los orbitales moleculares de frontera,
su alineacién como niveles de transporte de carga y su grafica como isosu-
perficies de densidad electrénica. Asimismo, se caracterizaron los sistemas
aceptores en cuestion echando mano de los indices de donacién y aceptacion
de carga, las energias de reorganizacién y la energia de unién del excitén.
Los resultados revelan, de manera general, que la versién clorada
(BO-7C1) de la molécula tiene mejores descriptores tedricos de transporte
y aceptacion de carga, ademds de caracteristicas superiores de absorcion
de carga que pudieran favorecer a una capa fotoactiva fabricada con dicho
material en comparacién con la variante fluorada (BO-7E).

PALABRAS CLAVE

Aceptor de electrones (electron acceptor), DET (Density Functional
Theory), Y6, Estructura electrénica (electronic structure), Fotovoltaica
organica (organic photovoltaics)

INTRODUCCION
Las celdas solares, también conocidas como celdas fotovoltaicas, son

dispositivos que convierten la energia de la luz solar en electricidad (Fukuda
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et al., 2020). Las celdas solares han recorrido un largo camino desde sus
primeros desarrollos en la década de 1950 hasta las modernas tecnologias
de hoy en dia. La historia de las celdas solares comenzé con el descubri-
miento del efecto fotovoltaico por Alexandre-Edmond Becquerel en 1839;
sin embargo, las primeras celdas solares practicas se desarrollaron en la
década de 1950 utilizando silicio cristalino (Allen et al., 2019). En la década
de 1970, se introdujeron las celdas solares amorfas, que estaban hechas de
silicio no cristalino. Las celdas solares de silicio amorfo, aunque eran mas
baratas de producir que las células de silicio cristalino, tenian una eficiencia
energética mas baja y se usaban en aplicaciones mas limitadas, como
relojes y calculadoras solares (Liu et al., 2022).

Alolargo delas décadas de 1980y 1990, se desarrollaron celdas solares
de pelicula delgada utilizando materiales como telururo de cadmio (CdTe)
y seleniuro de cobre-indio-galio (CIGS), las cuales permitieron una mayor
flexibilidad y eficiencia en la fabricacién, lo que las hizo mas asequibles y
versatiles para su uso en aplicaciones comerciales y residenciales (Dréon
et al., 2020).

A finales de la década de 1980 y principios de la de 1990, se iniciaron
investigaciones sobre celdas solares organicas (OSCs) como una alter-
nativa prometedora. Estas celdas solares utilizan materiales organicos
basados en polimeros o moléculas organicas, en lugar de semiconductores
inorgdnicos. Esta novedosa clase de fotoceldas ofrece multiples ventajas,
como ser livianas, flexibles y econdmicas de fabricar a gran escala, aunque
su eficiencia energética suele ser mas baja en comparacién con otras
tecnologias de células solares (Hu et al., 2020). Aunado a ello, a lo largo de
las tltimas décadas ha habido avances significativos en la investigacién
de OSCs, como el desarrollo de materiales organicos mas eficientes, por lo
que la eficiencia energética de las OSCs ha mejorado considerablemente.
Aunque todavia no son tan eficientes como las células solares de silicio,
las OSCs son cada vez mds utilizadas en aplicaciones especificas, como
dispositivos electrénicos portétiles y cargadores solares flexibles (Tong
et al., 2016).

La celda solar organica consiste fundamentalmente en dos materiales
organicos en un donador y en un aceptador de electrones permitiendo
la transferencia de carga a través de las redes formadas por las fases de
materiales de donador y aceptor (Servaites, 2011). Los aceptores organicos
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se caracterizan por tener una alta afinidad electrénica, gran capacidad
para el transporte de electrones y buena absorcién de luz en la regién
visible del espectro (Daiy Zhan, 2018).

Ligado a esto, se reporta en un articulo (Liu et al., 2022) la familia de
moléculas aceptoras BO-4X (X = F, Cl), que tienen eficiencias mayores al
18 % en celdas solares organicas. Dichas moléculas tienen la capacidad
de absorber en regiones amplias del espectro electromagnético y exhiben
altas movilidades de los portadores de carga negativa. En este trabajo se
pretende analizar el efecto que tiene el usar 7 moléculas de halégeno en
lugar de 4, como la molécula original presentada por Liu, Y. y col. (2002),
asi como establecer una comparacién entre las ventajas de usar flior o
cloro en dichos sistemas.

MATERIALES Y METODOS
Se realizaron célculos y simulaciones computacionales utilizando un
software especializado en quimica computacional, especificamente el
programa Gaussiani6 (Frisch et al., 2016). Para construir los modelos de
las estructuras moleculares BO-7F y BO-7Cl se emple¢ la interfaz grafica
GaussView6 (Dennington et al., 2016). Los cdlculos fueron realizados para
obtener diversos pardmetros relacionados con la estructura electrénica de
las moléculas, incluyendo el momento dipolar, la energia de los orbitales
moleculares de frontera y sus isosuperficies, asi como los descriptores de
donacién —como el potencial de ionizacién y el poder electrodonador—
y de aceptacién de carga —como la afinidad electrénica y el poder
electroaceptor—. Adicionalmente, se calcularon las energias de reorgani-
zacién y la energia de unién del excitén. También se analizé el espectro de
absorcién en la region ultravioleta visible de las moléculas en fase gaseosa,
cloroformo y clorobenceno —concretamente, las transiciones asociadas
a los principales picos de absorcién en cada caso—. Los célculos fueron
realizados en el marco de la Teoria del Funcional de la Densidad (Hohenberg
y Kohn, 1965), al nivel B3LYP/6-311G(d,p).

Para obtener los descriptores de donacién y aceptacién de carga se
emplearon las férmulas basadas en el modelo de Gazquez (Gazquez et
al., 2007)
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(1)

(2)
+ (x+)2
T oI-A’

en donde X, , I es la primera energia de ionizacién calculada por la via
vertical y A es la afinidad electrénica vertical de la molécula:

(3)
I=EN—1)—E(N)

(4)
A=E(N)—ENN + 1)

Aqui, E(N) es la energia del sistema optimizado en estado neutro, E(N-1)
representa la energia del catién de la misma estructura y E(N+1) alude a
la energia del anién.

La energia de reorganizacién, por su parte, se calculé mediante las
formulas (Nelsen, 1993)

(5)
_=[E; —E_1+ [E’ —E)]
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En las ecuaciones anteriores, el subindice representa la geometria con la
que se optimizé la molécula —anidn, catién o neutra— y el superindice
se refiere a la carga con la que se obtuvo la energia.

Los principales picos de absorcién se simularon con ayuda de calculos
en el marco de la Teoria del Funcional de la Densidad Dependiente del
Tiempo (Runge y Gross, 1984) empleando la misma metodologia que en
el caso del estado basal (B3LYP/6-311G(d,p)) y considerando 10 estados
excitados. La energia de unién del excitén se obtuvo también de los calculos
de estados excitados empleando el software Multiwfn (Lu y Chen, 2012).

RESULTADOS

En la Figura 1 se muestran las estructuras de minima energia, es decir, las
geometrias moleculares optimizadas al nivel del teoria B3LYP/6-311G(d,p)
para los sistemas BO-7F y BO-7Cl. En ambos casos, las estructuras presen-
tadas se validaron con un célculo de frecuencias. El mapeo de las superficies
de los orbitales moleculares de frontera se puede observar en la Figura 2.
Este mapeo indica que, mientras el orbital LUMO se concentra en la parte
central ambas moléculas aceptoras, el orbital HOMO se concentra mas en
las orillas de las dos moléculas aceptoras. Esto podria dar una pista de los
posibles sitios de ataque electrofilico y nucleofilico en dichos sistemas.

Figura 1. Estructuras de minima energia de los aceptores de electrones
BO-7Fy BO-7CI.

9
’ BO-7F

BO-7CI

Nota. Vista frontal (izquierda) y lateral (derecha).
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Figura 2. Isosuperficies de los orbitales HOMO y LUMO de BO-7F y BO-7CI.

BO-7F

Nota. Isovalor = 0.02.

La Tabla 1 muestra la energia de los orbitales moleculares de frontera
para las dos moléculas bajo estudio. Las posiciones de estos dos orbitales
en las moléculas son las siguientes: HOMO (-5.62 €V) y LUMO de BO-7C1
(-3.94 V) estdn mds abajo que HOMO (-5.60 eV) y LUMO (-3.89 eV) de
BO-7F. Igualmente, el valor gap de BO-7Cl (1.68 eV) es mas pequefio que
en BO-7F, sefal de una posible absorcién de luz a longitudes de onda mas
grandes y, en consecuencia, de que la fotogeneracién de corriente se
veria mds favorecida por el espectro solar. La alineacién de los orbitales
moleculares de frontera es clave para entender el maximo fotovoltaje —
voltaje en circuito abierto— que podria alcanzar la celda solar, pues este
viene dado por la ecuacién (Scharber y Sariciftci, 2013)

(7)
Voc @ [HOMO(D) — LUMO(A)|

De tal suerte que el voltaje en circuito abierto es proporcional ala diferencia
entre la energia del orbital HOMO del donador y la del orbital LUMO del
aceptor. En ese caso, al ser las energias de los orbitales negativas, un valor
mds negativo beneficia al voltaje en circuito abierto. Esto sucederia con el
sistema BO-7Cl en relacién a BO-7F si se trabajara con el mismo donador.
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Tabla 1. Energia de los orbitales moleculares de frontera (eV) de las moléculas

estudiadas.
Molécula HOMO LUMO gap HOMO-LUMO
BO-7F -5.60 -3.89 1.7
BO-7CI -5.62 -3.94 1.68

La Tabla 2 muestra los indices globales de reactividad que se calcularon
para ambas moléculas estudiadas. Los parametros de aceptacién de carga,
en lo que tenemos un interés especial debido a la naturaleza misma de las
moléculas analizadas (4, xy* y w*) son mas grandes para la molécula BO-7Cl,
lo que significa que son mejores que su similar BO-7F. Esta observacién
indica que el sistema con atomos de cloro seria un mejor aceptor de
electrones y que tiene una mayor afinidad por el transporte de electrones
por su superficie.

Tabla 2. indices de donacidn-aceptacion de carga (eV) para los aceptores

B0O-7Cly BO-7F
Molécula / A X x w w*
BO-7CI 9.47 2.93 1.87 4.57 9.38 3.17
BO-7F 9.43 2.88 7.83 4.53 9.27 3.1

Los datos de los principales picos de absorcién aparecen en la Tabla 3, en
donde se muestra la longitud de onda més grande a la que absorbe el
aceptor de electrones y su equivalente en energia para dicha radiacién,
llamado energia de absorcién, (E ), asi como la fuerza del oscilador o
probabilidad de ocurrencia de dicha transicién electrénica asociada y los
orbitales involucrados. Destaca el desplazamiento hacia el rojo que poseen
las longitudes de onda de maxima absorcién del compuesto BO-7Cl en
comparacién con la de su similar BO-7E por ejemplo, en cloroformo, 677.86
nm y 676.75 nm, respectivamente. Esto se interpreta como un aspecto
favorable para el sistema clorado, pues absorciones a mayores longitudes
de onda pueden llegar a incrementar la generacién de corriente eléctrica
durante el efecto fotovoltaico (Ali y Zhao, 2022). En relacién al solvente,
observamos una tendencia a aumentar la longitud de onda de maxima
absorcion, es decir, que los ambientes de cloroformo y clorobenceno son
mas favorables para la fotogeneracién que en la fase gaseosa. Ademas, es
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importante destacar que la fuerza del oscilador aumenta para el aceptor
BO-7Cl en todos los medios, lo que sugiere que la probabilidad de la
transiciéon de HOMO a LUMO es mayor en el sistema clorado.

Finalmente, las energias de reorganizacién para huecos y electrones,
asi como la energia de unién del excitén, se muestran en la Tabla 4,
en donde resalta el hecho de que las energias de reorganizacién para
electrones (A) y la energia de unién del excitén (Eb) son mas pequefias
para el compuesto clorado que para el fluorado, lo que nos hace pensar que
la molécula BO-7Cl es el mejor transportador de electrones entre ambos
sistemas, y ademas, el que menos probabilidad de recombinacién tendria
en una interfaz hipotética para una celda solar organica si se combina con
algin donador.

Tabla 3. Datos espectroscopicos de los sistemas BO-5Cl y B0-5F en fase gaseosa,
cloroformo y clorobenceno.

Solvente Molécula | Longitud de onda (nm) | E, (eV) f Transicion (orbitales)
Gas BO-7Cl 674.34 1.839 0.432 HOMO-LUMO (100 %)

Gas BO-7F 672.41 1.844 0.414 HOMO-LUMO (100 %)
Cloroformo BO-7CI 677.86 1.829 0.436 HOMO-LUMO (100 %)
Cloroformo BO-7F 676.75 1.832 0.418 HOMO-LUMO (100 %)
Clorobenceno BO-7CI 678.03 1.829 0.436 HOMO-LUMO (100 %)
Clorobenceno BO-7F 677.67 1.830 0.419 HOMO-LUMO (100 %)

Tabla 4. Energias de reorganizacion para huecos y electrones y energia de union del
exciton (eV) en ambos sistemas aceptores.

Molécula A A, At E,
BO-7F 0.163 0.190 0.353 2.35
BO-7CI 0.160 0.194 0.354 2.28
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CONCLUSIONES

La distribucién de los orbitales HOMO y LUMO nos dice cudles son las
regiones aceptoras y donadoras de electrones en las moléculas que estamos
estudiando, por lo que se podria esperar que la parte de las orillas seria
la que acepta carga y la del centro la que la dona. También se concluye de
manera general que la molécula BO-7Cl seria mejor aceptora de electrones,
tendria un mejor transporte de carga y absorberia mas eficientemente la luz
que su similar BO-7F debido a sus sobresalientes propiedades electrénicas
y espectroscépicas. Ademas, la energia de unién del excitén también es
menor para BO-7Cl, lo que concuerda con los resultados generales del
estudio y sugiere que dicho aceptor seria una alternativa promisoria para
futuros estudios en el terreno experimental.
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RESUMEN

En presente trabajo se desarrollé una aplicacién en el lenguaje de alto nivel
python 3 para la visualizacién tridimensional de estructuras moleculares.
Esta aplicacién es capaz de leer archivos de moléculas en el formato estandar
xyz, y también, convertir a éste formato los archivos de salida de resultados
de Gaussian 16; siendo éste ultimo, uno de los paquetes comerciales que
mas se utilizan en el drea de investigacién de modelado molecular. Para
el desarrollo de la aplicacién, se emple6 un enfoque de programacion
orientada a objetos, se crearon clases con sus respectivos métodos para el
tratamiento de los dtomos, el conjunto de éstos, moléculas; asi como los
procesos de cédlculo de distancias entre dtomos e identificacién de enlaces
en la molécula. De este modo, las clases que se crearon permiten la adicién
de nuevos métodos para ampliar los usos de esta version preliminar de la
aplicacién. En préximas instancias se buscaria agregar métodos de calculo
de pardmetros geométricos como la planaridad molecular o la modificacién de
la estructura.

PALABRAS CLAVE

Programacién orientada a objetos (OOP), Desarrollo de software (software
development), Software de multiplataforma (cross-platform software),
Post-procesamiento de informacién (data post-processing), Modelado
molecular (molecular modeling).
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INTRODUCCION

La investigacién cientifica en el drea del Modelado Molecular, implica
el estudio de diversas propiedades que se asocian a la forma en que los
adtomos se arreglan para dar lugar a compuestos y materiales. En esta
area de investigacion, la computacién esta estrechamente relacionada. Los
métodos que derivan de las diferentes ramas de la fisica, se implementan
en paquetes de software. Estos, emplean algoritmos basados en métodos
numeéricos para el clculo de las diferentes propiedades asociadas a una
estructura molecular. Por lo general, tras la ejecucién de estos paquetes
enfocados al cdlculo numérico, las salidas son archivos de texto, que van
desde el orden de los MB hasta los GB, en consecuencia, es imprescindible
el uso de herramientas de post-procesamiento.

Actualmente, existe una gran variedad de software enfocado al post
procesamiento en el 4rea del modelado molecular, sin embargo, muchas de
estas herramientas suponen el pago de licencias por tiempo determinado
y posiblemente no cubran alguna necesidad especifica. Si bien, muchas
de estas herramientas son software de cédigo abierto, lo mas probable
es que los usuarios sin conocimientos de programacién avanzados puedan
realizar alguna modificacién, o incluso hacer alguna modificacién resulta
mds complicado que desarrollar un programa en algin lenguaje de alto nivel.

Aunque las necesidades de procesado y seleccién de informacién, dentro
del drea del modelado molecular, pueden ser enormemente variadas, algo
que continia siendo esencial, es el acceso a software para la visualizacién
de las estructuras tridimensionales de moléculas y materiales. De este
modo, el objetivo del proyecto es desarrollar una solucién de software que
permita visualizar estructuras moleculares en 3D de manera accesible y
flexible, que dé solucién a las necesidades especificas de los proyectos
que actualmente se realizan en el Laboratorio de Modelado Molecular
y Materiales del Centro Universitario de los Lagos, y que, sin duda, son
necesidades en comtn de toda esta drea de investigacion.

En el presente proyecto se cre6 un programa que puede utilizarse en
un entorno de desarrollo integrado (IDE) o desde el intérprete de 6rdenes
Bash. El software debe ser capaz de manejar archivos de coordenadas
de moléculas en el formato .xyz; tipicamente usado por otros paquetes de
software, o convertir automaticamente archivos de salida de Gaussian 16 a
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.xyz.Ademads, debe ser capaz de identificar y representar enlaces covalentes
entre 4tomos.

MATERIALES Y METODOS

Debido a su versatilidad y las numerosas bibliotecas cientificas, el lenguaje
de programacion elegido para este proyecto fue Python 3. A continuacién,
se describen las principales bibliotecas utilizadas:

+  NumPy. Se utiliza para la manipulacién eficiente de datos numéricos.
En este proyecto, se emplea para crear y gestionar matrices que
contienen las coordenadas de los dtomos de la molécula. La
eficiencia de NumPy es crucial para el calculo de distancias y otros
analisis (NUMPY, 2023).

«  Matplotlib. Se utiliza para crear visualizaciones en 3D de las
moléculas. Permite representar los dtomos y los enlaces, en una
representacién tridimensional dindmica. Esto facilitala comprension
de la estructura de la molécula (Hunter et al., 2023).

«  Scikit-Learn (sklearn). Aunque Scikit-Learn es cominmente utilizado
para aprendizaje automadtico, en este proyecto se emplea para
calculos relacionados con distancias y analisis de datos. Esto
incluye la identificacién de enlaces covalentes y la bisqueda de
patrones en los datos de las moléculas (du Boisberranger et al., 2023)

« Os. La biblioteca os se utiliza para tareas relacionadas con el
sistema operativo, como la manipulacién de archivos. En particular,
se utiliza para determinar la extension de los archivos de entrada
y para gestionar la conversién de archivos .log a .xyz (Python
Software Foundation, 2023).

El primer paso en el procesamiento de las moléculas es la lectura del
archivo de entrada. Si el archivo tiene una extensién .log —archivo de salida
de Gaussian—, se realiza una conversion al formato estdndar .xyz; para
asegurarse de que todas las entradas se manejen de la misma manera.
Esta conversidn es esencial para garantizar la uniformidad en el analisis.

El cilculo de distancias entre &tomos es fundamental para identificar
los enlaces covalentes en una molécula. Para ello se utiliz6é algebra
vectorial, se determiné la distancia entre cada par de 4tomos en la matriz
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de coordenadas. Estas distancias, se utilizan para analizar la estructuradela
molécula y determinar si dos dtomos estan unidos por un enlace covalente.
Para ésto, se identificaron los enlaces comparando las distancias calcu-
ladas, con una base de datos de distancias tipicas de enlaces covalentes
simples. Sila distancia entre dos 4tomos, se encuentra dentro de un rango
especifico y los 4tomos son de los tipos adecuados, se considera que existe
un enlace covalente entre ellos. Esta identificacién es un paso crucial en
el analisis de la estructura de la molécula.

Finalmente, para la visualizacién tridimensional de la molécula,
utilizando la biblioteca Matplotlib, se representan los enlaces covalentes
detectados en color verde, lo que facilita la visualizacién de la estructura,
a los atomos se les asignaron colores especificos segiin su tipo, lo que
permite también una identificacién rapida.

RESULTADOS

En este c6digo, se ha aplicado la Programacién Orientada a Objetos (POO)
para crear una estructura de software que facilita la representacién y el
analisis de estructuras moleculares en 3D. La POO es un enfoque que se
basa en la creacion de “objetos” que contienen tanto datos —atributos—,
como un comportamiento —métodos— relacionado. Esto es particular-
mente ttil en aplicaciones cientificas y de analisis de datos, ya que permite
modelar entidades del mundo real de manera coherente y modular.

CLASE ATOM

La primera clase que se creé se nombré ‘Atom’, el cddigo de ésta se muestra
en la Tabla 1. Esta clase se encarga de representar individualmente cada
adtomo en una molécula. Un objeto ‘Atom’ almacena informacién crucial,
como el tipo de dtomo —por ejemplo, “H” para hidrégeno, “C” para
carbono— y sus coordenadas tridimensionales (x, y, z). Esto es esencial
para analizar la distancia entre dtomos y asignar los colores para la
visualizacién en 3D. La programacién orientada a objetos nos permite
encapsular estos datos y comportamientos en un solo objeto, lo que
simplifica la manipulacién de los dtomos.
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Tabla 1. Codigo de python 3 de la clase ‘Atom’, esta consiste de las coordenadas del
atomo asi como su color representativo.

Clase ‘Atom’

class Atom:

def __init__(self, element, x, y, z):
self.x=x

selfy=y

selfz=z

self.element = element

def distance_atom(self, Atom):

distance = sgrt(pow((self.x - Atom.x), 2) +
pow((self.y - Atom.y), 2) +

pow((self.z - Atom.z), 2))

return distance

def set_color(self):
value_color = COLOR_ATOMS
if self.element in value_color:

return value_color[self.element

CLASE MOLECULE

La segunda clase que se desarrollé fue ‘Molecule’ (ver Tabla 2). Esta
clase representa una molécula en su conjunto. Cuando se instancia esta clase
con un archivo '.xyz', se procesa el archivo para extraer las coordenadas
de los atomos y se crean instancias de la clase ‘Atom’ para cada uno de
ellos. Aqui es donde POO brilla: podemos agrupar todos los dtomos y
operaciones relacionadas con la molécula en una estructura cohesiva.
Esto facilita enormemente la manipulacién de las moléculas y el analisis
de sus propiedades.

Tabla 2. Codigo de python 3 de la clase ‘Molecule’, esta consiste en calcular y graficar
los 4&tomos asi como sus enlaces.

Clase ‘Molecule’

class Molecule:

def __init__(self, file):
self.xyz = open_file(file)
self.atoms =[]
self.set_arrays()

Continta sg. pg.
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def set_arrays(self):
self.xyz.pop(0)
self.xyz.pop(0)

foriin range(len(self.xyz)):

coordinate = self.xyz[i].split()
self.atoms.append(Atom(coordinate[0],
float(coordinate[1]),
float(coordinate[2]),
float(coordinate[3])))

def calculate_links(self):
atoms_links = set()

def set_atoms(head, tail, a1, a2):

if ((head > distance > tail) and

(self.atoms]i].element == a1 and self.atoms[j].element == a2)):
link = “{-{}" format(i, j)

if (link not in atoms_links) and (link[::-1] not in atoms_links):
atoms_links.add(link)

foriin range(len(self.xyz)):
forjin range(len(self.xyz)):
distance = self.atomsli].distance_atom(self.atoms]j])

set_atoms(1.54, 1.2, “C", “C")

set_atoms(1.12, 1.06, “C"”, “H")
set_atoms(2, 1, “C", “N")
set_atoms(1.8, 1.7, “C", “
set_atoms(1.8, 1.7, “C”
set_atoms(1.6, 1.2, “C”

C 1)

C

C
set_atoms(1.5, 1.2, “N”,

C

C

set_atoms(1.5, 1.2, “C”
set_atoms(1.9, 1.7, “C”

return atoms_links

def graph(self):

fig = pltfigure(figsize=(8, 8))
ax = Axes3D(fig)
ax.set_facecolor('#000000’)

atoms_links = self.calculate_links()

Continta sg. pg.
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foriin range(len(self.atoms)):
for jin range(len(self.atoms)):

link = “{-{} format(i, j)

x = [self.atoms][i].x, self.atoms][j].x]
y = [self.atoms]i].y, self.atoms]j].y]
z = [self.atoms]i].z, self.atoms[j].z]

if link in atoms_links:
ax.plot3D(x, y, z, color="g")

# Atoms graphic

for kin range(len(self.atoms)):

ax.scatter(self.atoms[k].x, self.atoms[k].y, self.atoms[k].z, color=self.atoms[k].set_color(), s=50)
plt.axis("off")

plt.show()

La principal ventaja de la programacién orientada a objetos en este
contexto, es que cada dtomo (un objeto "Atom”) es capaz de realizar calculos
especificos relacionados con su distancia con otros dtomos y su color,
para ellos se leen un conjunto de datos precargados como un diccionario
de python (ver Tabla 3). Por ejemplo, podemos calcular la distancia entre
dos dtomos mediante métodos dentro de la clase ‘Atom’. Esto permite
un andlisis detallado de las propiedades de la molécula en funcién de la
interaccién entre sus dtomos. Ademds de poder reutilizar los métodos
que utilizan las clases para manipular los archivos y los diccionarios que
contienen los datos de los d4tomos.

Tabla 3. Diccionario con informacion sobre los 4tomos respecto a su niamero atémicoy
su color representativo junto con el método para abrir los archivos log y xyz.

COLOR_ATOMS ={"H": “#FFFFFF", “C": “#909090", “N": “#3050F8", “0": “#FFODOD", “F": “#90E050",
“CI": “#1FFO1F”, “Br": "#A62929", “1": “#940094", “S": “#FFFF30"}

elements = {

1:'H’, 2: "He', 3: 'Li’, 4: ‘Be’, 5: 'B’,
6:C’,7:'N’, 8:'0",9: 'F/, 10: ‘Ne’,

11:'Na’, 12: ‘Mg’, 13: “Al', 14: Si’, 15: 'P’,
16:°S’,17:'CI', 18: "Ar’, 19: ’K’, 20: ‘Ca’,
21:'Sc’, 22:'Ti’, 23: V', 24: 'Cr’, 25: 'Mn’,
26: ‘Fe’, 27: Co’, 28: 'Ni’, 29: ‘Cu’, 30: ‘Zn’,
31:'Ga’, 32: ‘Ge’, 33: ‘As’, 34: ‘Se’, 35: ‘Br’,
36: ‘Kr’, 37: ‘Rb’, 38: ‘Sr’, 39: 'Y, 40: ‘Zr',
41:'Nb’, 42: ‘Mo’, 43: “Tc’, 44: ‘Ru’, 45: 'Rh’,

Continuar s.pg.
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46: 'Pd', 47: 'Ag', 48: 'Cd', 49: 'In’, 50: 'Sn’,
51:'Sh’, 52: 'Te', 53: 'I', 54: 'Xe', 55: 'Cs’,

56: 'Ba’, 57: 'La’, 58: 'Ce’, 59: 'Pr', 60: 'Nd',
61:'Pm’, 62: 'Sm’, 63: 'Eu’, 64: 'Gd', 65: 'Th’,

66: 'Dy’, 67: 'Ho', 68: 'Er’, 69: 'Tm’, 70: 'Yb',
71:'Lu’, 72: 'Hf', 73: 'Ta', 74: 'W', 75: 'Re’,
76:'0s', 77: 'Ir', 78: 'Pt', 79: 'Au’, 80: 'Hg',
81:'TI', 82: 'Pb’, 83: 'Bi", 84: 'Po’, 85: 'At’,

86: 'Rn’, 87: 'Fr', 88: 'Ra’, 89: 'Ac’, 90: 'Th’,
91:'Pa’, 92: 'U’, 93: 'Np’, 94: 'Pu’, 95: 'Am’,

96: 'Cm’, 97: 'Bk’, 98: 'Cf', 99: 'Es', 100: 'Fm’,

101: 'Md’, 102: 'No', 103: 'Lr', 104: 'Rf', 105: 'Db’,
106: 'Sg’, 107: 'Bh’, 108: 'Hs', 109: 'Mt', 110: 'Ds’,
111:'Rg’, 112: 'Cn’, 113: 'Uut’, 114: 'FI', 115: 'Uup’,
116: 'Lv', 117: 'Uus’, 118: "Uuo'}

def open_file(file):
f = openlfile, 'r')
data = f.readlines()
f.close()

return data

Ademads, las instancias de la clase "Molecule® pueden realizar anélisis a
nivel de molécula, como la identificacién de enlaces covalentes. Esto es
posible gracias a la modularidad y encapsulacién que ofrece la POO. Cada
entidad (dtomos y moléculas) se modela de manera independiente, lo que
simplifica el analisis y la manipulacién.

Otra ventaja clave de la programacién orientada a objetos es que
hace que el cédigo sea mas modular y reutilizable. Podemos trabajar con
multiples moléculas simplemente creando instancias adicionales de la
clase "Molecule'. Esto es especialmente util para futuras expansiones y
automatizacién en el andlisis de estructuras moleculares.

En la siguiente Figura 1 se muestra el resultado de la implementacién
del software, los enlaces de 1a molécula se representan en color azul, a los
distintos tipos de atomos se les asignan colores muy parecidos a los colores
que tradicionalmente se asignan a cada d4tomo en otras alternativas como
jmol o GaussView.
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Figura 1. Captura de la representacion tridimensional de una molécula de acuerdo a la
ejecucion del software desarrollado.

En resumen, la Programacién Orientada a Objetos en este c6digo beneficia
la organizacién, la encapsulacién y la modularidad. Cada 4tomo y molécula
se representan como objetos independientes con sus propios atributos y
métodos, lo que simplifica el andlisis y la visualizacién de estructuras
moleculares. Ademds, permite una ficil expansiéon y reutilizacién del
software en proyectos futuros.

CONCLUSIONES

El proyecto de investigacién descrito se centra en la utilizacién de
frameworks y bibliotecas de programacién, como NumPy, Matplotlib
y Scikit-Learn, para optimizar y automatizar el andlisis de estructuras
moleculares en un Laboratorio de Modelado Molecular, al mismo tiempo
que explora la implementacién de técnicas de POO. Este proyecto destaca
la eficacia de los frameworks utilizados, asi como su potencial para
futuro desarrollo, por ejemplo, la creacién de una interfaz grafica amigable
para el usuario, la integracién de inteligencia artificial para la deteccién
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automatica de enlaces y la optimizacién del rendimiento del software,
permitiendo el andlisis de moléculas mds grandes y complejas sin sacrificar
velocidad. La interdisciplinariedad y escalabilidad del proyecto son rasgos
destacados, ya que combina conocimientos de diversas 4reas cientificas
y ofrece margen para un desarrollo continuo. En resumen, este proyecto
sienta las bases para el desarrollo de una herramienta accesible y facil de
usar para investigadores en el drea de modelado molecular con un amplio
potencial de desarrollo y mejora en el futuro.
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RESUMEN

El trabajo experimental juega un papel determinante en la formacién
de los alumnos de las carreras de ciencias e ingenieria. Las sesiones de
laboratorio les dan perspectiva sobre: las posibles aplicaciones de la teoria
(por ejemplo, la factibilidad de un proyecto tecnoldgico), la explicaciéon
de fenémenos naturales y la veracidad de la informacién circulante en
los medios de comunicacién, en lo que se refiere a temas cientificos.
Con frecuencia ocurre que en los programas educativos de las carreras
de ciencias e ingenieria faltan cursos de laboratorio de fisica, por ello, los
profesores que imparten las materias de fisica buscan alternativas para
que los alumnos experimenten con fenémenos reales. Para contribuir ala
disminucién de esta problemadtica, se propuso llevar a cabo una estancia
de investigacién en la que se fabricaran varios dispositivos, con material de
facil acceso, para la demostracién y estudio de fendmenos de tres 4reas de la
fisica, “electromagnetismo”, “6ptica” y “ondas y oscilaciones”. También se
planeé utilizar equipo formal de laboratorio para hacer demostraciones
relativas a los temas a tratar y con ello complementar el trabajo.

PALABRAS CLAVE

Dispositivos para ensefianza de las ciencias (buitl devices for science),
Experimentos de ciencia basica (basic science experiments), Experimentos
de fisica sencillos (simple physics experiments), Leyes de la reflexién y
refraccién de la luz (Laws of reflection and refraction of light), Medicién
de la constante de gravedad (measurement ofgravity constant).
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INTRODUCCION

Muchas veces los profesores de nivel universitario dan por hecho que
todos los alumnos hicieron, en algiin momento de su vida escolar, algunos
dispositivos basicos para el estudio de las ciencias naturales, sin embargo,
esto no siempre ocurre. La ensefianza en nuestro pais es tan heterogénea
que incluso los dispositivos mas sencillos no fueron fabricados por los
alumnos en ninguna de sus etapas educativas. Basandose en esta realidad
y conscientes de la aportacién que da el trabajo experimental a los alumnos
de ciencias e ingenieria, se planed que el trabajo para la estancia de
investigacion consistiera en fabricar cinco dispositivos con material de ficil
acceso, para la demostracién y estudio de seis fenémenos abordados en
los cursos de fisica de las ingenierias del CULagos. Aqui cabe aclarar que
“material de facil acceso” significa materiales de bajo costo que puede
conseguirse en supermercados o ferreterias. También se decidié utilizar
equipo formal de laboratorio para complementar el trabajo.

Se eligieron tres areas de la fisica: electromagnetismo, 6ptica y
oscilaciones y ondas. Para electromagnetismo se construyeron tres
dispositivos: la brjula, una montura para reproducir el experimento de
Oersted y un electroiman. Ademads, se hizo una demostracién de la Ley
de Induccién de Faraday usando un juego de bobinas, que es parte del
equipo formal de laboratorio de fisica. En la parte de dptica se trabajaron
los temas reflexién y refraccién de la luz, para lo cual se construyé un
dispositivo y se utiliz6 un laser de baja potencia. También se explicé cémo
funcionan el microscopio y el telescopio, usando para ello instrumentos
formales de laboratorio (un microscopio éptico compuesto y un telescopio
newtoniano). Y en cuanto a las ondas y oscilaciones se construyé un
péndulo simple y con él se midié la aceleracién de la gravedad.

A primera vista puede parecer que los temas elegidos son totalmente
independientes, sin embargo, es todo lo contrario. El electromagnetismo
estudia las ondas electromagnéticas y la luz —que es estudiada por
la 6ptica— son ondas electromagnéticas. Las oscilaciones son parte de la
naturaleza de cualquier tipo de onda, por ello los temas abordados en
el trabajo estan intimamente relacionados entre si y con este criterio se
eligieron el nimero de experimentos y el orden de los mismos.

Los dispositivos construidos, en su mayoria, sirvieron para realizar
experimentos cualitativos, sin embargo también hubo experimentos
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cuantitativos como el de las leyes de reflexién y refraccién y el péndulo
simple. Estos dispositivos construidos no son de larga duracién porque
el material utilizado en su fabricacién es fragil, pero todo el trabajo de la
estancia qued6 documentado y el archivo estd para quien quiera reproducir
el trabajo en algin curso o taller.

MATERIALES Y METODOS

Los materiales utilizados estan enlistados en las tablas siguientes, asi
como la descripcién de la fabricacién de los dispositivos; sus fotografias
se encuentran a continuacién de la Tabla 6. En cada tabla se agregé una
columna de comentarios que incluye consejos o posibles contratiempos que
se presentan a la hora de probar los dispositivos.

Parala parte de electromagnetismo se construyeron tres dispositivos:
la brajula, una montura para reproducir el experimento de Oersted y el
electroiman. La brgjula es un dispositivo que ya era usado por los chinos
en el siglo IT de nuestra era; este es un instrumento (Figura 1) que funciona
gracias al campo magnético de la Tierra; fue utilizado en el afio de 1820
por Hans Christian Oersted quien, acercando una brgjula a un cable que
conducia corriente eléctrica, descubrié que las corrientes eléctricas generan
campos magnéticos, lo cual demostré la relacién entre la electricidad y
el magnetismo. Por otra parte, también se utiliz6 un juego de bobinas
del laboratorio de fisica para una demostracién de la Ley de induccién
de Faraday, la cual explica cémo los campos magnéticos pueden generar
corrientes eléctricas.

Tabla 1. La brajula.

Material

Fabricacion

Comentarios

o Placa de unicel de 7 mm de
espesory de 10X 10 cm.

o Una aguja de costura.

o Un imén de neodimio0

. Un depésito o plato hondo
pequefio.

o Agua para llenar el depdsito.

. Cuter o navaja.

Recortar un disco de unicel
de 2 cm de didmetro.

Frotar la aguja contra el
imén, aproximadamente diez
veces.

Atravesar el disco de unicel
con la aguja a lo largo del
didmetro y centrada en
cuanto al espesor.
Colocar el disco de unicel en
el depésito con agua.

Si la aguja qued6 bien imantada y
esta centrada en el disco de unicel,
cuando se coloque en el depdsito
con agua debe orientarse en la
direccion Norte-Sur geogréfico, de
la Tierra.

La aguja podria sefialar una orien-
tacion distinta a la Norte-Sur si se
encuentra cerca de alg(in aparato
que tenga alglin campo magnético,
como son las bocinas.
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Tabla 2. Montura para reproducir el experimento de Oersted.

Material

Fabricacién

Comentarios
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Tabla 4. Ley de induccién de Faraday.

o Carton o papel caple.

o Silican frio.

. Un alambre de cobre de
longitud 20 cm, calibre 10.

o Dos caimanes.

. Cuatro pilas tipo D.

o Una brujula.

Recortar un rectangulo de
papel caple de 15 cm X7 cm
para la base de la montura.

Recortar dos rectangulos
de papel caple de 3 cm de
ancho por 12 de largo (estos
serdn los soportes para el
alambre en lamontura). Doblar
los rectangulos por la mitad
y hacer un pequefio corte
triangular en el centro del
doblez (sobre estos cortes
descansara el alambre de
cobre horizontalmente sin
moverse, como lo muestra la
Figura 2).

Doblar un centimetro de cada
extremo de los rectangulos,
en sentidos opuestos (estos
dobleces serviran para pegar
los soportes a la base).

Fijar los soportes rectangula-
res a la base con silicon frio.
Colocar el alambre sobre el
corte central de los soportes
y conectar sus extremos,
mediante los caimanes, a
las cuatro pilas dispuestas
en serie.

El alambre debe orientarse en la
direccion Norte-Sur geografico
de la Tierra, al igual que la aguja de
la brajula; esta debera descansar
debajo del alambre, a una distancia
aproximada de un centimetro, para
lo cual puede colocarse sobre un
trozo de madera o unicel (esto no
se presenta en la figura).

Al conectar los extremos del
alambre a las pilas, la corriente
eléctrica que pasa por el alambre
crea un campo magnético alrededor
del mismo, ese campo cambia la
direccion de la aguja de la brijula.

Material Procedimiento Comentarios

. Juego de bobinas. 1. Se conecta uno de los LEDs, mediante | Las bobinas utilizadas tienen
o Dos imanes de neodimio los caimanes a los extremos de la | las siguientes caracteristicas

en forma de barra de bobina de mayor nimero de vueltas. Dia
s - . . ! iametro de
distintas intensidades. 2. Al mover uno de los imanes a través | No. de vueltas alambre (mm)
o Dos LEDs rojos. de la bobina el LED se encendera
e Dos caimanes. mientras dure el movimiento. 200 0.9
3. El procedimiento se repite con cada 400 0.65
bobina para comparar la intensidad 800 0.45
de la luz del LED en cada caso. 1600 0.33
3200 0.22

Tabla 3. El electroiman.

En la parte de Optica se fabricé un dispositivo con el cual se comprobaron
las leyes de reflexién y refraccién de la luz (Sears, 2014) de forma
cuantitativa. El dispositivo consisti6é de un pequefio soporte en forma de
mesa horizontal, sobre el cual se colocaron un semi-circulo y un bloque
cuadrado de vidrio, uno a la vez, para observar y medir los dngulos de
incidencia, dngulos de reflexién y dngulos de refracciéon de la luz de un
haz de ldser que incidia sobre una de sus caras (ver Figura 5). Por otro
lado, la demostracién del funcionamiento del microscopio y el telescopio
se hizo utilizando dos instrumentos formales de laboratorio. Se explicé a
los alumnos cémo forman las imagenes los telescopios y los microscopios
y se hizo una sesién de observacién para cada instrumento.

Tabla 5. Leyes de reflexion y refraccion de la luz.

Material Fabricacion Comentarios

Material

Fabricacién

Comentarios

. Laser de He-Ne de 12 mW.

La tabla de MDF se fija, mediante el | El experimento se realiza

o Diez metros de alambre de
cobre

3 esmaltado, calibre 18.

o Un tornillo galvanizado de 2.5
pulgadas de largo.

o Una pila tipo D.

. Cinta aislante.

—_

Se empieza a enrollar el
alambre de cobre sobre el
tornillo galvanizado, dejando
10 cm de alambre libre antes
de empezar el devanado.
El alambre puede quedar
enrollado en 3 0 4 capas y al
final también deben dejarse
10 cm sin devanar (Figura 3).
Se elimina el esmalte de los
extremos del alambre y se
conectan a la pila.

Los extremos del alambre se fijan
con cinta aislante para que el
devanado de alambre se mantenga.
Al cerrar el circuito, el embobinado
de alambre se comporta como
un imén que podra atraer objetos
pequefios demetales ferromagné-
ticos como clips, clavos o grapas.
Al desconectar la pila desaparece
el campo magnético que cre6 la
corriente eléctrica.

. Semi-circulo y  bloque
cuadrado de vidrio, ambos
de % pulgada de espesor.

. Tabla cuadrada de MDF de
24 cm X 34 cm y 5 mm de

. Hoja de papel blanco.
. Transportador.
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tornillo, al vastago y este se coloca
en el soporte para tener una pequefia
mesa horizontal.

Sobre la hoja blanca se dibujan
dos juegos de lineas perpendi-

se miden, con el transportador, los
angulos de incidencia, reflexion y
refraccion de la luz de laser que se
hace incidir sobre las orillas rectas.

en un ambiente oscuro. Se
hacen mediciones de los
angulos de incidencia, re-
flexion y refraccion del haz
de laser y se comprueban

espesor. culares entre si, una horizontal | las leyes de reflexion y
. Vastago de metal. (para alinear las orillas rectas del | refraccion de la luz.
. Tornillo. semi-circulo y el bloque cuadrado
. Soporte para el vastago de de vidrio) y la otra linea representa

metal. la linea normal (N) desde la cual
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Para el tema “Ondas y oscilaciones” se armé un péndulo simple, utilizando
un objeto (pesa) atado al extremo de una cuerda inextensible (ver Figura 6).
A su vez, la cuerda se colgé, por su otro extremo, a un soporte universal.
Se variaron los pardmetros del péndulo (longitud de la cuerda y masa del
objeto) para investigar si el periodo de oscilacién del péndulo (T) dependia
de alguno de estos parametros. Se midié el periodo de oscilacién del
péndulo con una longitud del hilo, para las tres pesas. Se varié la longitud
del hilo y nuevamente se midié el periodo del péndulo, para las tres
pesas, para observar los efectos que esto tenia.La expresion para calcular
el periodo involucra el valor de la aceleracion de la gravedad (g), del lugar
donde se lleva a cabo el experimento, y la longitud de la cuerda (L), esto
es (Serway, 2008). La masa del cuerpo no aparece en la férmula porque T
no depende de ella.

Tabla 6. Péndulo simple.

Material

Fabricacion

Comentarios

o Un soporte universal.

o Tres pesas de 50 gr, 100 gr y
200 gr.

o Un metro de hilo de algoddn
inextensible, que soporte el
peso de las pesas sin rom-
perse.

Se fijo una de las pesas a un
extremo del hilo y el otro extremo
se at6 a una varilla horizontal fija
al soporte universal, de tal forma
que la pesa pudiera oscilar libre-
mente cuando se le sacara de su
posicion de equilibrio (direccion
vertical del hilo), con desviaciones
de dngulos menores.

Con los experimentos pudo com-
probarse que, efectivamente, el
periodo no depende de la masa del
objeto. Por otra parte, el célculo de
la aceleracion de la gravedad se
obtuvo despejando este parametro
delaecuacion para el de diez grados.

Figura 1. La brdjula.
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Figura 2. Montura para el experimento de
Oersted.
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Figura 3. El electroiméan.

Nota. A la izquierda el material; a la derecha el montaje.

Figura 4. Material y montaje para el experimento de Ley de inducciéon de Faraday.

Nota. A la izquierda el material; a la derecha el montaje.

Figura 5. Experimento de Leyes de reflexion y refraccion.
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Figura 6. Péndulo simple.

RESULTADOS

Durante la estancia de investigacién se construyeron todos los dispositivos
planeados desde el inicio de la misma. Los alumnos participantes pudieron
comprobar que los fendmenos reales concuerdan con la descripcién que
hacen de ellos los libros de texto.

La fabricacién dela brujula sirvié de predAmbulo parala construccién de
la montura para el experimento de Oersted y el electroiman es resultado
del campo magnético alrededor del alambre con corriente eléctrica, que
Oersted descubrié.

En lo relativo a la parte de dptica, la medicién de los dngulos de
incidencia, refraccién y reflexion del haz de laser utilizado, permitié
comprobar las leyes de la reflexién y refraccion de la luz, que son la base
para entender la formacién de imagenes en todo tipo de instrumentos
6pticos, en particular el microscopio y el telescoipo.

Finalmente, la medicién del periodo de oscilacién de los tres objetos
utilizados en el péndulo simple, hizo posible el cilculo de la constante de
la gravedad, lo que demostr6 a los estudiantes que esta medicién no es un
proceso complejo y que el péndulo tiene aplicaciones practicas.

El trabajo realizado durante la estancia de investigacion, puede servir
para complementar las actividades que se hacen durante los cursos de
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fisica, correspondientes alos temas tratados, enlo relativo a la demostracién
de los fenémenos fisicos en la vida real.

CONCLUSIONES

Cada uno de los temas abordados durante la estancia de investigacién
juega un papel importante en la formacién de un ingeniero. Con los
dispositivos fabricados se estudiaron varios fenémenos fisicos marcados
en los programas educativos de las materias de fisica. Se experiment6 con
ellos variando algunos parametros para observar las implicaciones que
esto conlleva. En todos los casos se reprodujeron los fenémenos deseados
y se comprobé que las leyes de la fisica se verifican en el fendmeno real.

El trabajo realizado con los dispositivos complementa los conocimientos
que adquieren los estudiantes que los utilizan, ya que con frecuencia surgen
nuevas ideas al estar usandolos. El equipo formal de laboratorio general-
mente se adquiere con instructivos de uso que predisponen al usuario
para que realice los experimentos de la forma indicada. Los dispositivos de
materiales de facil acceso estimulan al usuario para que efectie variantes en
los montajes ola forma de tomar las mediciones durante el experimento. Por
otra parte, armar estos dispositivos son el resultado del ingenio de quienes
los fabrican, por lo cual los fabricantes adquieren otra perspectiva sobre la
experimentacion.

La fabricacién de estos dispositivos queda documentada para que la
experiencia pueda reproducirse por profesores o alumnos interesados en
ello. También es una base para continuar con la construccién de otros
aparatos que apoyen la ensefianza de la fisica en el CULagos.
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RESUMEN

En el presente trabajo, se evalué a través de métodos in silico, la afinidad
de acoplamiento entre la tirosinasa de manzana latente MdPPO1 y los
ligandos glutatién, acido ascérbico, dcido citrico y L-cisteina; compuestos
considerados inhibidores de este tipo de enzimas. Se implement6 un
modelo sistemdtico, que combina métodos de estructura electrénica para
tener mayor certeza de la geometria molecular delos posibles inhibidores,
y métodos de molecular docking para realizar los acoplamientos ligando-
proteina. De acuerdo a los resultados obtenidos, se podria establecer como el
posible mejor inhibidor el glutatién, y en orden descendente le seguirdn
el acido citrico, acido ascérbico y la L-cisteina. Las interacciones entre
estos compuestos y la MdPPO1 estdn sobre un pocket de gran capacidad
para establecer puentes de hidrégeno, siendo esta la interaccién de mayor
presencia de todos los complejos obtenidos. Sin embargo, en el caso del
glutation, las de interacciones carga—carga que se establecen entre el ligando
y los residuos ASP 178, ASP 186 y GLU 185, asi como la ausencia de inte-
racciones no favorables, explica el mejor acoplamiento de éste compuesto
en relacién al resto.

PALABRAS CLAVE

Pardeamiento enzimitico (enzymatic browning), Polifenol oxidasa
(polyphenoloxidase), Docking molecular (molecular docking), Sitios de

55



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

inhibicién (binding sites), Cémputo de alto rendimiento (high
performance computing).

INTRODUCCION

Si consideramos cualquier proceso bioldgico a escala de dtomos y
moléculas, éstos tienen como principio esencial la interaccién entre
macromoléculas y moléculas pequetias o 4tomos. Ejemplos de ello son el
transporte de oxigeno, la activacién de receptores en la membrana celular,
unién antigeno-anticuerpo o los receptores de neurotransmisores. En cada
uno de estos mecanismos, interactian moléculas relativamente pequenas,
o atomos, con un receptor, lo que a su vez, desencadena otros procesos
que dan lugar a la regulacién biolégica o metabolismo de nutrientes. Un
ejemplo de la importancia de la interaccién entre macromoléculas y
moléculas pequenas, que incluso es de importancia industrial, es la
inhibicién de las enzimas polifenol oxidasa.

Las polifenol oxidasas (PPOs) son enzimas ubicuas que contienen
Cu y catalizan el pardeamiento enzimatico en frutas y vegetales. Este
fendémeno es consecuencia del estrés tanto mecdnico como fisico que se
produce durante el crecimiento, almacenamiento y procesamiento post-
cosecha de los alimentos (Tinello et al., 2018). Los sustratos polifenélicos
son catalizados y oxidados por esta enzima en quinonas, que son
después polimerizadas por aminodacidos, proteinas, u otras quinonas en
pigmentos marrones mediante reacciones no enzimdticas. Estas reacciones
conducen a la pérdida de calidad, y provocan cambios indeseables en
las propiedades organolépticas de frutos y vegetales; ademas suele ir
asociado al desprendimiento de olores, y provoca cierto detrimento del
valor nutricional de los mismos.

Desde hace varios afios, encontrar métodos para inhibir o retrasar
la aparicién del pardeamiento enzimatico ha sido uno de los principales
objetivos dentro de la industria alimentaria. Existen diversos agentes
quimicos antipardeantes que fungen como inhibidores de PPO, los cuales
se suelen dividir en cuatro grupos segin su mecanismo de accién: agentes
reductores —inhiben indirectamente la PPO reduciendo las o-quinonas
a difenoles incoloros—, acidulantes —son inactivadores de enzimas
no especificos, reducen el pH por debajo del valor 6ptimo para PPO—,
quelantes —inactivan la PPO atrapando el ion cobre en el sitio activo
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de la enzima— y acomplejantes —su nucleo hidrofébico puede formar
complejos con varias moléculas, incluidos sustratos fendlicos, evitando
asi su oxidacién a quinonas y la consiguiente formacién de pigmentos
marrones— (Lante et al., 2010).

Estudios recientes se han centrado en comprender la funcién y
estructura de la polifenol oxidasa. Diversos compuestos como el acido
citrico, el 4cido ascérbico, la L-cisteina o el glutatién, tienen efectos
inhibitorios significativos sobre la actividad de la PPO. Aunque hay
varios estudios sobre la actividad inhibidora de la enzima, no hay mayores
informes sobre los sitios de unién y los mecanismos de inhibicién de ésta
(Qian-Yun et al., 2021). Una mejor comprensién de los inhibidores y sus
interacciones con la PPO puede generar valiosos conocimientos sobre
qué compuestos serian los mas adecuados como inhibidores y por qué.

MATERIALES Y METODOS

La estructura de la polifenol oxidasa (MdPPOz1) se obtuvo del Protein Data
Bank (PDB) (RCSB PDB; s.f), los criterios principales de la seleccién, fueron
la resolucién de la técnica con la que se determiné la estructura, que los
valores atipicos de cadenas laterales, &ngulos de Ramachandran y RSRZ no
fueran excesivos o se encontraran en rangos inadecuados. De este modo,
se seleccioné la estructura identificada con el cédigo PDB: 6ELS; ésta,
fue obtenida por cristalografia de rayos X y cuenta con una excelente
resolucién de 1.35 A (Kampatsikas et al., 2019); ademas, el resto de indices
cristalograficos estan en valores adecuados. Como preparacién para usar la
estructura seleccionada en los acoplamientos, se removieron los ligandos
que contenia y las moléculas de agua.

Referente a las estructuras de los ligandos, éstas se obtuvieron de la
base de datos Pubchem (National Center for Biotechnology Information, s.f).
Para aquellos compuestos en que la estructura solo estaba disponible
en representacion 2D, se procedié a generar la estructura 3D con el
paquete de software openbabel. Posteriormente, su geometria molecular
fue llevada hasta un minimo local en la superficie de energia potencial
empleando métodos de estructura electrénica, en el marco de la teoria
del funcional de la densidad, con el potencial intercambio y correlacién
B3LYP y el conjunto base 6-311G(d,p), tal como estdn implementados en
el paquete Gaussian 16 (Frisch et al., 2016).
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Las simulaciones de docking molecular se realizaron en el software
Autodock Vina (Eberhardt et al., 2021) (Trott & Olson, 2010), dentro de los
parametros a considerar para este paso, la exhaustividad se incrementé
del valor por defecto de 8 a 24 y se estableci6 como limite de energia entre
configuraciones 3.0 kcal/mol, para cerciorarse propiamente del sitio de
interaccion, las simulaciones se repitieron 10 veces. El sitio de bsqueda,
se defini6 mediante una caja que encerraba toda la estructura proteica,
déndole asi alligando, la libertad de buscar entre toda la estructura el sitio
6ptimo de interaccién.

El post procesamiento de la informacién se realizé en el paquete
Discovery Studio. Todos las simulaciones y el post procesamiento fueron
realizados en equipos de computo del Laboratorio de Modelado Molecular
y Materiales del Centro Universitario de los Lagos y en la supercompu-
tadora Leo Atrox del Centro de Anadlisis de Datos y Supercémputo de la
Universidad de Guadalajara (CADS).

RESULTADOS

Previo a discutir los resultados obtenidos en el presente trabajo, conside-
ramos necesario precisar algunas consideraciones tedricas para que resulte
mas sencilla la interpretacién de los mismos.

Es importante mencionar que las energias de afinidad de unién
—o score, como comunmente se le llama en la literatura relacionada— que
se estiman a través de AutoDock Vina, incluyen términos que dan cuenta
de los impedimentos estéricos, interacciones hidrofébicas y puentes de
hidrégeno. Ademas, para estimar estas energias de afinidad de unién, o
score —por simplicidad, en lo sucesivo se usara sé6lo score—, Autodock Vina
toma en cuenta el nimero de enlaces rotables, lo que contribuye a que este
pardmetro no dependa por completo del tamario de los ligandos y permite
realizar un analisis comparativo entre éstos. La interpretacién de los score
reportados en la Tabla 1 es: cuanto menor sea el valor del score, representa
una mayor afinidad en la interaccién del ligando con la proteina, ya que,
el valor de score, es proporcional a la energia libre de Gibbs asociada a la
formacion del complejo.

Por otro lado, en la ultima columna de la Tabla 1, se muestran los
promedios de la desviacién cuadratica media (RMSD). Para entender mejor
este parametro, consideremos lo siguiente: en cada simulacién que se
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realiza, se pueden obtener hasta 10 configuraciones del complejo, y para
cada una se obtiene se calcula el RMSD. Este estadistico mide qué tan
diferentes, geométricamente hablando, son las conformaciones respecto
a la de mejor score; cuanto mas pequetio sea el RMSD para la enésima
confirmacién, mds se parece la orientacién molecular de éste con la
de mejor score. Como consecuencia de ésto, podemos asumir que valores
bajos, en el promedio de los RMSD de cada conformacién, implican una
tendencia sobre el sitio en que el ligando interactda con la proteina.

Asi pues, en la Tabla 1, se muestran los score en kcal/mol y los valores
promedio de RMSD para los complejos de la MdPPO1 con el glutatién,
acido citrico, acido ascérbico y L-cisteina, también.

Tabla 1. Compilacion de los resultados de docking con diversos compuestos.

Complejo Score (kcal/mol) Promedio RMSD
MdPPO1 - &cido ascérbico 6.3 1.4970
MdPPO1 - cisteina —4.1 22.6380
MdPPO1 - &cido citrico 6.4 4.9405
MdPPO1 - glutation -6.5 5.1672

Delosvalores de la Tabla 1, se puede apreciar que el compuesto que presenta
el mejor acoplamiento con la MdPPO1 es el glutatién, con -6.5 kcal/mol,
y en orden descendente de la afinidad, le siguen el 4cido citrico, el 4cido
ascorbico y la L-cisteina. Para comprender mejor el por qué de los scores
obtenidos, en las Figuras 1 a 4 se muestran los diagramas de interaccién
de cada ligando.
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Figura 1. Diagrama de interacciones del 4cido ascérbico con la MdPPO1.

LYS TYR
A:190 A:181
THR
Ar193 THR
Ar184
493
ASP
H 4.55 A:178
// s 427
. GLU
IS s A:185
"H 3.08 ASP
-——— == T8
5.57 HIS
' TRP A:l71
: A:244
LEU
A:176
Interactions
[] van der Waals [] carbon Hydrogen Bond
- Conventional Hydrogen Bond - Unfaverable Donor-Donor

Nota. Muestran en tonalidades de verde las interacciones favorables y en rojo la Gnica interaccion no favorable, ori-
ginada por la cercania de dos especies donadoras de puentes de hidrégeno.

En el caso de 4cido ascérbico (Figura 1), se puede apreciar que las
interacciones que dan lugar ala formacién de un complejo con la MdPPOx,
son principalmente puentes de hidrégeno e interacciones de tipo van der
Waals; éstas, se consideran interacciones favorables, ya que constituyen
energias de amarre en la interaccién intermolecular. En la formacion de este
complejo se puede identificar también, un puente que forma el hidrégeno
de un carbono con un oxigeno en el acido ascérbico. Esta interaccién se
da entre el ASP 178 y un grupo alcohol del ligando. Si bien, este tipo de
interaccién es mas débil que la de un puente de hidrégeno de mas polaridad,
como los que se establecen entre moléculas de agua, ésta atin supone una
interaccion estabilizadora del complejo. Por el otro lado, dentro de las
interacciones desfavorables, la tinica que se puede apreciar en la Figura 1,
es la repulsién donador-donador, este tipo de interaccién es debida a la
cercania de dos especies capaces de actuar como donadores de puente de
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hidrégeno; esto tiene como origen, por el lado del ligando, el hidrégeno
de un grupo alcohol; y por el lado de la proteina, los hidrégenos del grupo

amino presentes en la ASN 187.

Figura 2. Diagrama de interacciones de la L-cisteina con la MdPPO1.
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Nota. Muestran en tonalidades de verde y naranja las interacciones favorables, y en rojo la (nica interaccion no favo-
rable, originada por la cercania de dos especies aceptoras de puentes de hidrégeno.

Para la L-cisteina (Figura 2), se observa que en el complejo formado con
la MdPPOz, resalta la presencia de interacciones de tipo van der Waals
y puentes de hidrégeno. También se observa interaccién de la proteina
con los residuos ASP 178 y ASP 186, que pueden tratarse de interacciones
carga—carga entre el grupo amino del inhibidor y el grupo carboxilo del
acido aspartico. La unién no favorable aceptor-aceptor de este complejo, se
presenta entre el grupo alcohol delligando y el residuo ASP 178. Usualmente,
la energia de estabilizacién debida a las interacciones carga—carga, es varias
veces mayor que la de las interacciones por puentes de hidrégeno; sin
embargo, el score es menos favorable en comparacién a otros inhibidores.
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Podrian deberse a que una de estas interacciones carga-carga tiene una
distancia relativamente grande, a diferencia de la cercania que muestra la
interaccién no favorable de aceptor-aceptor.

Figura 3. Diagrama de interacciones del acido citrico con la MdPPO1

ASN
A:187
~
TRP ~.280
A4 .
~ ~
‘-5,'46 c-w-t3 AR
‘. 0 Ar193
THR K / 63
A184 S _— e
~..5.53 . ,
.. o \\ R
- — +
TYR 425-H il o
A:I81 R ' Q//
A:186 3.7 1500 SER
THR | 3.60 <l
ATS
GLU o LYS
A:185 SVt AT190
Interactions
[[] van der Waals [] carbon Hydragen Bond
- Conventional Hydrogen Bond - Unfavorable Donor-Donor

Nota. Muestran en tonalidades de verde las interacciones favorables, y en rojo la (nica interaccion no favorable, ori-
ginada por la cercania de dos especies donadoras de puentes de hidrégeno.

Con respecto al complejo formado con el 4cido citrico (Figura 3), destacala
presencia de puentes de hidrégeno e interacciones de tipo van der Waals.
También, se puede observar una interaccién de puente de hidrégeno que
tiene lugar, entre un hidrégeno poco polar unido a un carbono, éste se da
entre el residuo GLU 185y un grupo alcohol del ligando; ésta, supone una
interacciéon estabilizadora del complejo, aunque algo mas débil que un
puente de hidrégeno convencional. Se presenta una repulsién donador-
donador entre el hidrégeno de un grupo alcohol del ligando y los hidrégenos
del grupo amino del residuo VAL 188.
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Figura 4. Diagrama de interacciones del glutation con la MdPPO1
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Nota. Muestran en tonalidades de verde y naranja las interacciones favorables.

Finalmente, para el complejo formado porlaMdPPO1y el glutatién (Figura 4),
se pueden distinguir interacciones de tipo van der Waals y puentes de
hidrégeno, en sumayoria. También estan presentes interacciones atractivas,
como los puentes salinos que se forman entre el grupo amino del ligando
y los grupos carboxilos de los residuos de aminoécidos conjuntos, que son
ASP 178, ASP 186 y GLU 185. En comparacién con los demas inhibidores, este
ligando fue el tnico en el que no se observan interacciones no favorables en
el diagrama generado, y que presenta puentes salinos; lo cual se relaciona
directamente con el score obtenido, puesto que este complejo fue el que
report6 una mayor energia de afinidad.
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Figura 5. Estructuras 3D de los complejos formados por MdPPO1

Nota. a) acido ascorbico b) cisteina c) acido citrico d) glutation, se muestra la misma orientacion de la estructura pro-
teica, se puede apreciar claramente que todos los ligandos tienden al mismo sitio de unién.

Basidndonos en los diagramas de interaccién y en la estructura 3D de los
complejos realizados (Figura 5), se observa que los cuatro inhibidores
se unen a un mismo sitio activo de la MdPPO1, ubicado en un pocket
con capacidad de aceptar y donar puentes de hidrégeno; y los ligandos
se encontraban rodeados por residuos de aminoécidos, entre los que se
incluyen THR 175, LEU 176, ASP 178, THR 184, ASP 186, VAL 188 y TRP 244.

CONCLUSIONES

Tras la realizacién del presente trabajo, nuestros resultados sugieren
que el glutatién funge como el mejor inhibidor de la MdPPO1 y podemos
considerar que este resultado es consecuencia de las numerosas interacciones
favorables entre éste ligando y el pocket identificado. Otro aspecto
importante es el tipo de dichas interacciones. Estas, no sélo se limitan a
puentes de hidrégeno o van der Waals, sino que establece interacciones que
pueden ser mas fuertes como puentes salinos y atraccién carga—carga, las
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cuales, decaen mds lento con la distancia (1/r), y por lo tanto, constituyen
mayores energias de amarre que las van der Waals (1/r 12). Adicionalmente,
vale la pena destacar la ausencia de interacciones no favorables que
desestabilicen la interaccién del complejo.

Aunado a lo anterior, podemos concluir que al menos desde el enfoque
de este trabajo, el glutatién podria ser un excelente inhibidor dela MdPPO1,
no solo por el score obtenido, sino también por el tipo de interacciones carga—
carga que establece con la proteina. En la literatura se ha reportado que un
valor de pH bajo no es el éptimo para la reaccién enzimatica y la alteracién
de éste puede desempetiar un papel en la inhibicién de la enzima, ademais,
se menciona que las interacciones carga—carga y de puentes salinos pueden
modificar el pH del medio, debido al cambio que induce en las cadenas
laterales de la proteina, y por ende, cambia su forma (Lante et al., 2016).

El trabajo de investigacién in silico puede aportar a lograr un profundo
entendimiento de sistemas bioldgicos, con ello es posible optimizar
procesos y/o lograr mejoras en la produccién alimentaria. Si bien en los
resultados del presente trabajo se obtiene que el glutatién pudiese ser
el inhibidor més eficaz de esta PPO, es preciso realizar un estudio mas
profundo, realizando acoplamientos flexibles y aislando el sitio activo para
entender de forma més completa el mecanismo de accién.
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RESUMEN

En la actualidad es indispensable el desarrollo de nuevas innovaciones
tecnoldgicas y sustentables, por ello en los dltimos afios ha surgido un
interés hacia las celdas solares organicas, uno de los retos por enfrentar es
la eficiencia de éstas. Gracias al modelado molecular es posible obtener
resultados tedricos sobre las caracteristicas de una molécula, con lo anterior
es viable predecir las caracteristicas de esta, la cual, a su vez podria ser
usada eficientemente en una celda solar. Debido alo anterior, en el presente
trabajo se computan distintos pardmetros relacionados con el proceso
fotovoltaico en una celda solar organica. En este trabajo nos centramos
en el impacto de las modificaciones realizadas en la molécula altamente
eficiente Y6 para analizar los pardmetros implicados en el proceso
fotovoltaico y la eficiencia de una celda solar orgéanica.

PALABRAS CLAVE

Estructura electréonica (Electronic structure); Celdas solares organicas
(Organic solar cells); Teoria del funcional de la densidad (Density functional
theory); Modelado molecular (Molecular modeling); Moléculas pequetias
(Small molecules).

INTRODUCCION

Los aceptores no fullerenos —NFA, del Inglés Non-fullerene acceptors—
son moléculas utilizadas en las celdas solares orgdnicas —OSC, del Inglés
Organic Solar Cells— y actualmente siguen impulsando la investigacién con

67



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

el objetivo de encontrar el material mas conveniente para incrementar la
eficiencia y estabilidad de las celdas solares. Dentro de este grupo de NFA,
la molécula Y6 (BTP-4F) representada en la Figura 1, comenzé a resaltar
por su eficiencia al utilizarse en OSC, (Cui et al., 2019) debido a ello los
investigadores han buscado realizar diferentes modificaciones moleculares
que puedan contribuir de manera significativa a la eficiencia de conversiéon
de energia (ECE) de las OSC. Posteriormente la molécula Y7 (BTP-4Cl),
visible en la Figura 2, que esla forma clorada de la molécula anterior, (Yuan
et al., 2019) comenzé a interesar por los favorables resultados obtenidos.

Por otrolado, recientemente se han realizado modificaciones cambiando
el grupo central por Quinoxalina (Qiu et al., 2023) y se han encontrado
resultados prometedores. Nosotros realizamos tres modificaciones que
nos parecieron pertinentes y nos sirvieron de pardmetro para realizar
comparaciones con las demds moléculas aceptoras estudiadas.

Cualquier modificacién en las moléculas va a afectar las propiedades
que tendrd y es importante obtener resultados con las diferentes moléculas
modeladas para detectar a aquellas que tengan las mejores propiedades
electrdénicas necesarias para incrementar la eficiencia de las OSC.

Figura 1. Estructura de la molécula Y6.
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Figura 2. Estructura de la molécula Y7.
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MATERIALES Y METODOS

Utilizando el paquete computacional Gaussian 16 (Frisch et al., 2016) bajo
el esquema de la Teoria del Funcional de la Densidad, con el funcional
de intercambio y correlacién HSEH1PBE y un conjunto base 6-31G, se
realiz6 el modelado de la molécula Y6, siendo ésta la primera molécula y
conteniendo en los grupos terminales dtomos de Fldor; para la segunda
molécula se intercambian los &tomos de Fluor por Cloro y la nombramos
como Y7. Posteriormente se realizaron modificaciones en las cadenas
adyacentes de carbono abiertas saturadas para conocer las implicaciones
de simplificar una molécula. Obtuvimos cuatro estructuras diferentes
tal como se muestra en la Figura 3, la primera con todas las cadenas; la
segunda sin las cadenas inferiores, la tercera sin las cadenas superiores y
la dltima sin todas las cadenas; cada una con sus respectivos dtomos de
Flior y Cloro en los grupos terminales.
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Figura 3. Moléculas modeladas Y6y Y7 con sus respectivas variaciones. Adicional a lo anterior, realizamos modificaciones al grupo central de la
molécula Y6 representadas en la Figura 4; primero se efectué un cambio del
atomo de azufre por nitrégeno unido a un radical metilo; posterior a eso,

4 “, . e cambiamos el grupo central por Quinoxalina unido a dos radicales metilos;
'J”u 2, J’. 2,
% = 5 2, or ultimo, los radicales metilos de la segunda molécula se cambiaron por
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Figura 4. Modificaciones realizadas en el grupo central aceptor de la molécula Y6.
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RESULTADOS

Impacto de la simplificacién de las cadenas laterales de carbono abiertas
saturadas en la molécula Y6. Con fines de simplificar y hacer referencia
a las diferentes moléculas construidas, se nombran con la respectiva
modificacién hecha. A continuacién, se presentan los resultados obtenidos.

POTENCIAL DE IONIZACION Y AFINIDAD ELECTRONICA

Dos de las principales caracteristicas que una molécula debe de resaltar
cuando se usa en una capa fotoactiva de una celda solar organica dela clase
de hetero-unién en volumen son: el Potencial de ionizacién y Afinidad
electrénica. Dado que los sistemas analizados en el presente trabajo son
usados como aceptores de electrones en la capa fotoactiva, nos centra-
remos en la cifra de la afinidad electrénica, esta cantidad nos permite
conocer la capacidad de aceptar electrones, entre mayor sea este valor
en comparacién con otra molécula, mejor serd su capacidad de recibir
electrones comparada con la segunda. La mencién clave en este contexto
es laimportancia de contar con un aceptador de electrones eficaz en la capa
fotoactiva de la fotocelda. La presencia de un aceptador eficiente en esta
capa es fundamental, ya que permite la disociacién del excitén generado
en el material donador.

Los valores de las energias obtenidas en los calculos computacionales
demostraron minima diferencia (Tabla 1.1). Obtuvimos el valor mas
favorable de la afinidad electrénica (A) con la molécula Y7 Sin cadenas.
Otra observacién importante es la mejora de la capacidad aceptora por
medio de la cloracién de la molécula.

Tabla 1.1 Potencial de ionizacion (1) y afinidad electrdnica (A) obtenidas en
electronvoltios (eV).

Molécula 1(eV) AleV)

Y6 Con cadenas (Flior) 6.642 3.094
Y7 Con cadenas (Cloro) 6.644 3.142
Y6 Sin cadenas abajo (Fltor) 6.708 3.112
Y7 Sin cadenas abajo (Cloro) 6.709 3.161
Y6 Sin cadenas arriba (Fltor) 6.684 3.104

ContinGa sg. pg.
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Y7 Sin cadenas arriba (Cloro) 6.686 3.152
Y6 Sin cadenas (Fltor) 6.753 3.122
Y7 Sin cadenas (Cloro) 6.753 3171

ORBITALES MOLECULARES DE FRONTERA: HOMO, LUMO Y GAPHL
De acuerdo a la férmula de Scharber (Romo-Gutiérrez et al., 2022),

1 £
voc = (1) (st - Exshial) - 03v

La posicién de los orbitales frontera HOMO y LUMO de los materiales
donador y aceptor es crucial para el aumento en el voltaje a circuito abierto
(V_), mismo que se encuentra relacionado directamente con la eficiencia
de la fotocelda. Como bien se puede demostrar de la férmula, entre mas
alta sea la posicién del LUMO del aceptor mayor serd el V_ . Lo cual puede
favorecer a la eficiencia.

DelaTabla 1.2 es posible observar que la posicién del LUMO disminuye
con la cloracidn, lo cual esta de acuerdo con el reporte experimental (Cui
et al., 2019). Por otra parte, la simplificacién de las cadenas en el cilculo
baja la posicién de este orbital, ésto puede ser un efecto remarcable para
futuras investigaciones en estructura electrdnica relacionadas con este
tipo de sistemas moleculares y sus propiedades fotovoltaicas.

Tabla 1.2 HOMO, LUMO y GapHL calculados en electronvoltios (eV).

Molécula LUMO HOMO AE GapHL (LUMO-HOMO)
Y6 Con cadenas (Fltor) -4.017 -5.674 1.657
Y7 Con cadenas (Cloro) -4.047 -5.691 1.644
Y6 Sin cadenas abajo (Fltor) -4.049 -5.716 1.667
Y7 Sin cadenas abajo (Cloro) -4.079 -5.733 1.654
Y6 Sin cadenas arriba (Fldor) -4.048 -5.700 1.651
Y7 Sin cadenas arriba (Cloro) -4.078 -5.717 1.638
Y6 Sin cadenas (Fltor) -4.083 -5.743 1.660
Y7 Sin cadenas (Cloro) -4.112 -5.760 1.648
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MOMENTO DIPOLAR

El momento dipolar nos dice c6mo se distribuye la carga eléctrica a través
de una molécula, también nos brinda una nocién sobre la interaccién de
la molécula en particular con otras moléculas y sus iguales.

Conforme simplificamos la molécula eliminando las cadenas adyacentes
el momento dipolar se reduce de manera paulatina, tal como se aprecia
en la Tabla 1.3. Este resultado resalta la importancia de tomar o no en
cuenta las cadenas laterales en célculos de estructura electrénica. Sobre
todo cuando se quiere estudiar efectos morfoldgicos en la capa fotoactiva.

Tabla 1.3 Momento dipolar (Debye) de las diferentes moléculas.

Molécula Con cadenas Sin cadenas abajo | Sin cadenas arriba Sin cadenas
Y6 (Fltor) 1.688 1.368 0.835 0.562
Y7 (Cloro) 1.697 1.406 0.798 0.515

ENERGIAS DE REORGANIZACION

La energia de reorganizaciéon puede verse como la barrera energética que
se tiene que vencer para lograr el transporte de hoyos (A ) o electrones
(A). Entonces, a menor valor de A, mejor capacidad de transportar hoyos o
electrones. Para nuestro estudio nos interesaria el transporte de electrones,
es decir, A.

La molécula Y7 con cadenas presenta un sistema mds eficiente para
el transporte de electrones, como se muestra en la Tabla 1.4. Ademais, es
notable que la simplificacién de las cadenas no tiene un impacto significativo
en el cdlculo de su capacidad para transportar carga.

Tabla 1.4 Resultados de lambdas en electronvoltios (eV).

Molécula A, (eV) A (eV)

Y6 Con cadenas (Flior) 0.154 0.123
Y7 Con cadenas (Cloro) 0.152 0.118
Y6 Sin cadenas abajo (Fltor) 0.147 0.125
Y7 Sin cadenas abajo (Cloro) 0.146 0.120
Y6 Sin cadenas arriba (Flior) 0.155 0.130

MODELADO DE MOLECULAS UTILIZADAS EN CELDAS SOLARES ORGANICAS

Y7 Sin cadenas arriba (Cloro) 0.153 0.126

Y6 Sin cadenas (Fluor) 0.148 0.130

Y7 Sin cadenas (Cloro) 0.146 0.125
ESPECTROS DE ABSORCION

Los espectros de absorcién proporcionan informacién acerca de la longitud
de onda de la radiacién electromagnética absorbida por un material
especifico, como se ilustra en la Figura 5, donde se puede apreciar la
longitud de onda de las moléculas modeladas. Es evidente que a medida
que se reducen las cadenas de carbono adyacentes, se observa un aumento
en la intensidad del oscilador, lo que sugiere una tendencia clara.

E1Y7 muestra una tendencia de absorcién corrida al rojo en comparacién
con Y6, lo que significa que son mayores longitudes de onda y por ende,
mejor absorcién hacia el infrarrojo. Obtuvimos una mayor fuerza del
oscilador para la molécula Y7 sin cadenas (Tabla 1.5).

Tabla 1.5 Espectros de absorcion (Longitud de onda, fuerza del oscilador y niveles
energéticos).

ContinGa sg. pg.
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Molécula Longitud de onda (nm) Fuerza del oscilador
Y6 Con cadenas 685.12 1.969
Y7 Con cadenas 692 2.007
Y6 Sin cadenas abajo 679.06 2.094
Y7 Sin cadenas abajo 685.96 2.132
Y6 Sin cadenas arriba 683.24 2.002
Y7 Sin cadenas arriba 690.12 2.042
Y6 Sin cadenas 676.98 2.142
Y7 Sin cadenas 683.79 2.182
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Figura 5. Espectros de absorcion de las diferentes moléculas Y6y Y7.
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RESULTADO DE MODIFICACIONES EN EL GRUPO ACEPTOR CENTRAL DE

LA MOLECULA Y6

En esta seccién, con el objetivo de identificar a las diferentes moléculas,
nombramos a la molécula con la modificacién del &tomo de azufre por
nitrégeno y un grupo metilo como Y6 N; a la molécula siguiente como Qx
que contiene Quinoxalina con dos grupos radicales metilos en el grupo
aceptor central y por tltimo la molécula Qx-H, similar ala anterior contiene
dos grupos Tiofeno que reemplazan a los radicales metilos.

POTENCIAL DE IONIZACION Y AFINIDAD ELECTRONICA

Los valores de las energias obtenidas en los calculos computacionales
demostraron minima diferencia, es decir, el cambio de los grupos centrales de
la molécula tiene poco impacto en la capacidad donadora o aceptora de las
moléculas estudiadas. Por otro lado, obtuvimos el valor mas provechoso,
por muy poco, de la afinidad electrénica (A) con la molécula Y7 con cadenas
(Tabla 2.1).
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Tabla 2.1 Potencial de ionizacion (I) y Afinidad electrdnica (A) obtenidas en
electronvoltios (eV).

Molécula [(eV) AfeV)

Y6 Con cadenas 6.642 3.094
Y7 Con cadenas 6.644 3.142
Y6 N 6.507 2.999

Qx 6.507 2.980

Qx-H 6.471 3.000

ORBITALES MOLECULARES DE FRONTERA: HOMO, LUMO Y GAPHL

Obtuvimos a la molécula Y6 N como la molécula con menor Gap, por lo
que al hacer referencia a los orbitales moleculares de frontera podemos
colocarla como la molécula con mejor valor, sin embargo, los resultados
tampoco presentaron variaciones significativas (Tabla 2.2). Las moléculas
quinoxiladas suben un poco el LUMO, lo cual es bueno para obtener un
aumentoenel V_.

Tabla 2.2 HOMO, LUMO y GapHL calculados medidos en electronvoltios (eV).

Molécula Lumo HOMO Lomoono)
Y6 Con cadenas -4.017 -5.674 1.657
Y7 Con cadenas -4.047 -5.691 1.644
Y6N -3.921 -5.537 1.615
Qx -3.895 -5.549 1.654
Qx-H -3.900 -5.547 1.647

El momento dipolar mas alto fue el que present6 la molécula Qx-H,
indicdndonos que esta molécula tiene mas polaridad y por ello tendra
mejores interacciones con otras moléculas (Tabla 2.3). Notablemente se
observa una gran variacién en el momento dipolar con la modificacién del
grupo central aceptor. Debido a ello, podemos esperar grandes diferencias en
cuanto a morfologia de la capa fotoactiva cuando se introducen diferentes
tipos de grupos centrales en Y6.
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Tabla 2.3 Momento dipolar (Debye) de las diferentes moléculas.

Molécula Momento dipolar
Y6 Con cadenas 1.688
Y7 Con cadenas 1.697
Y6 N 5.852
Qx 5.983
ax-H 6.709

ENERGIAS DE REORGANIZACION

Obtenemos el valor de las lambdas que nos describe el transporte de
electrones y apreciamos que la molécula Qx-H demostr6 tener un menor
valor paraA (Tabla2.4). En general, no hay grandes variaciones de capacidad
de transporte de cargas con la modificacién del grupo central aceptor.

Tabla 2.4 Lambdas calculadas de las moléculas correspondientes en electronvoltios (eV).

Molécula A, (eV) A (eV)

Y6 Con cadenas 0.154 0.123

Y7 Con cadenas 0.152 0.118

Y6 N 0.153 0.115

Qx 0.156 0.110

Qx-H 0.158 0.109
ESPECTROS DE ABSORCION

Los espectros de absorcién nos permiten conocer la longitud de onda de
la radiacién electromagnética que absorbe un determinado material. Este
espectro de las moléculas estudiadas se aprecia en la Figura 6.

El Y6 N muestra una tendencia de absorcién corrida al rojo en
comparacioén con las demas moléculas propuestas, lo que significa que son
mayores longitudes de onda y por ende mejor absorcién hacia el infrarrojo.
La mayor fuerza del oscilador la presenté la molécula Y7 Con cadenas
(Tabla 2.5). La posicién del pico principal no se ve muy afectada por los
diferentes grupos centrales aceptores.
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Tabla 2.5 Espectros de absorcion (Longitud de onda, fuerza del oscilador y niveles
energéticos).

Molécula Longitud de onda (nm) Fuerza del oscilador
Y6 Con cadenas 685.12 1.969
Y7 Con cadenas 692 2.007
Y6 N 697.09 1.949
Ox 686.08 1.927
Qx-H 689.75 1.848

Figura 6. Espectros de absorcion de las moléculas con diferentes grupos centrales
aceptores.
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CONCLUSIONES
Gracias a los aportes de la ciencia y la tecnologia se ha logrado mejorar el
funcionamiento de las celdas solares organicas de manera significativa.
Esto es crucial para colaborar con el desarrollo de dispositivos energéticos
que logren satisfacer las necesidades energéticas del mundo actual de
manera sustentable, aprovechando recursos renovables que nos permitan
satisfacer la exigencia energética sin comprometer recursos no renovables.
Concluimos que, la reduccién de cadenas de carbono abiertas saturadas
de una molécula compleja para realizar calculos no compromete de
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manera significativa los resultados de estructura electrénica relacionada
con la eficiencia energética de las celdas solares orgdnicas; ademds de
comprobar que la versién clorada es mas eficiente en comparacién con la
fluorada cuando nos referimos a las OSC. Como ya habia sido reportado
anteriormente en 2022 (Romo-Gutiérrez et al., 2022). El momento dipolar
de la molécula es el pardmetro mas afectado con la variacién, tanto de
cadenas laterales, como del grupo central aceptor. Es debido a esto ultimo
que creemos que la modificacién de estas caracteristicas moleculares
impactarian de mayor manera en la morfologia de la capa fotoactiva.

Es importante continuar realizando modificaciones a la molécula
para conocer las implicaciones y lograr proponer un material que logre
mejorar ain mas el poder de conversion de energia de la celda. El modelado
molecular nos otorga muchas herramientas para hacer calculos necesarios
para conocer caracteristicas de una determinada molécula, predecir su
comportamiento y la capacidad que tendrd para cumplir con el objetivo
que se le otorgd, colaborando asi a la investigaciéon y contribuyendo con
avances tecnoldgicos para la sociedad.
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RESUMEN

A partir de una base de datos establecida se busca la generacién de
etiquetas para analizar todas las formas posibles de llamar a un investigador
en particular, de modo que los investigadores no aparezcan multiples
veces al momento de generar nuestra red de colaboracién, aumentando
la eficiencia del algoritmo. Para lograr esto, se utiliza un proceso de infe-
rencia especifico que permite analizar cada uno de los posibles nombres
para determinar cudles son mas similares entre si. Luego, para aquellos
nombres que presenten cierto margen de incertidumbre, se le consulta
al usuario para que confirme si el nombre en cuestidn es vélido. Si es asi,
se agrega a una matriz de etiquetas. Completados estos pasos para todos
los nombres, las etiquetas se vinculan con los nombres correspondientes,
posteriormente procedemos a realizar el andlisis para construir una matriz
de adyacencia. Una vez con la matriz de adyacencia establecemos los
nodos, los ejes y los pesos y procedemos a crear el grafo dirigido, para
desplegarlo y que el individuo final pueda tener una previsualizacién de
esta red de colaboracién.

PALABRAS CLAVE

Grafo (Graph), Redes académicas (Academic research networks ), Sistema
de inferencia (Inference System), Generador de etiquetas (Tag Generator),
Redes de Investigacién (Research Networks).
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INTRODUCCION

Una red compleja se define como una estructura formada por mdultiples
elementos interconectados, representados por nodos y enlaces. En el
contexto del universo de Marvel, cada superhéroe puede considerarse un
nodo que se conecta con otros a través de colaboraciones en cémics, lo
que constituye una red compleja basada en las interacciones entre ellos.
Al profundizar en esta idea, podemos determinar quién es el superhéroe
mads conocido analizando quién tiene mds apariciones en cémics junto a
otros superhéroes. De manera similar, en el &mbito académico, buscamos
identificar a los investigadores mas interconectados y comprender la
afinidad entre ellos. Cada investigador se representa como un nodo en
nuestra investigacion, y los enlaces entre nodos representan la cantidad
de articulos cientificos que dos investigadores han publicado juntos. Esta
representacién nos permitird obtener un andlisis grafico que revele cémo
se agrupan y comportan estos investigadores en las redes académicas.

MATERIALES Y METODOS

Se nos proporcioné una base de datos referente a los articulos cientificos
que ha publicado CULagos durante un periodo de tiempo determinado,
para cada articulo se incluyen todos los autores establecidos en una
columna, el ID de estos, el titulo de la publicacién, afio, etc. Lo que buscamos
con este andlisis de red de colaboraciones es identificar nombres similares
que representen a una misma persona, mediante una generacién semiau-
tomadtica de un diccionario, que a partir de las similitudes de los nombres le
permitan a un operador, decidir si el nombre formara parte del diccionario
o no, cuando se encuentre dentro de un porcentaje establecido de similitud.
Para esto lo primero que hacemos es leer la base de datos, al emplear el
comando readcell, nos toma los datos adquiridos como celdas, porlo que no
tendran un tipo de formato de dato valido, por lo que deberemos convertir
los datos al formato requerido, en este caso a strings, para reducir el costo
computacional solo convertimos las columnas que nos son relevantes, en
este caso seria los autores y el titulo del articulo, por lo que se le indicara
al usuario que ingrese el nimero de columna en la que se encuentran
los titulos, asi como la columna correspondiente a los autores para
dichos titulos, por lo que tras ser ingresados estos valores por el usuario,
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almacenaremos los datos de estas columnas en una nueva variable la de tipo
string, donde al almacenar los valores asignados dejaran de ser de tipo cell.

Con las columnas relevantes, se procede a sustituir todos los caracteres
no deseados haciendo uso del comando strrep, tales como los acentos y
algunos signos de puntuacién. Para esto, es necesario calcular primero las
dimensiones de la nueva matriz creada utilizando el comando size, donde
el primer valor que nos brinde correspondera al nimero de columnas, el
cual emplearemos para realizar un recorrido en cada una de las filas, esto
nos permite buscar en una cadena un caracter determinado y reemplazarlo
por otro, obteniendo al final, una matriz limpia.

A partir de este proceso, procedemos a aislar los nombres en una
nueva variable para poder procesarlos de una manera sencilla. Una vez
con los nombres aislados en cada casilla, se encuentran multiples nombres
referentes a todos los colaboradores para un articulo determinado, por lo
que para poder acceder al listado de nombre, es necesario que separemos
estos para posteriormente hacer una lista; la cual usaremos para realizar
los analisis. Motivo por el cual le preguntaremos al usuario en qué fila
comienzan los nombres, esto debido a que en ocasiones podria haber bases
de datos las cuales no inicien en la primera fila. A partir de la matriz que
poseemos con los titulos y autores podremos crear una nueva matriz; en la
cual, como se mencioné anteriormente, se encuentran multiples nombres
separados por comas, por lo que para separarlos bastard con emplear el
comando strsplit, en la cual se crea una variable auxiliar que tomar4 los
valores resultantes de aplicar el comando mencionado previamente. Al
realizarse la accién, esta variable serda un vector, donde cada posicién
corresponderd al nombre de cada uno de los investigadores que colaboraron
para un determinado articulo; también se calculardn las dimensiones de
esta variable, nuevamente con el comando size para que a través de un ciclo
iterativo encargado de asignar cada una de las posiciones de este vector a
una columna para la fila correspondiente al articulo, por lo que, al final de
este proceso tendra una matriz donde cada fila representa un articulo, y
cada columna corresponde a cada uno de los autores que participaron en
la elaboracién de dicho articulo.

Teniendo los nombres separados por articulo, es necesaria la creacién
de unalistala cual contenga cada uno de los nombres, para posteriormente
separarlos y realizar el andlisis, por lo que primero creamos una variable
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para almacenar la lista, y procedemos a realizar un barrido en la matriz
obtenida en el paso anterior; analizaremos para cada fila todas sus columnas
y se buscaran aquellas que no se encuentren vacias mediante el uso del
comando ismissing. Al ser encontradas, se almacenara su informacién en
una lista, de tal forma que al final tengamos una lista de todos los nombres
que aparecen en la base de datos.

El siguiente paso es eliminar todos los nombres repetidos que se
encuentren en la lista que se acaba de crear. Primero se cuestionard si la
casilla que se encuentra analizando se encuentra vacia mediante el comando
ismissing, en caso de no contar con un valor vacio tomara el valor almacenado
y lo comparara con cada uno de los demads elementos de la lista, donde
en caso de que sean exactamente iguales, eliminard el valor con el que se
compard asignando un valor vacio a esa casilla mediante el comando missing,
dando como resultado al final una lista sin nombres repetidos.

Teniendo los nombres aislados y sin repetirse, el siguiente paso sera
separar cada uno de los nombres en sus palabras, por lo que generamos una
variable encargada de tener los nombres separados de cada elemento de la
lista creada previamente. Mediante un barrido de la lista, tomaremos cada
uno de los nombres y haciendo uso del comando strsplit lo separaremos
en sus partes almacenando una variable auxiliar. Una vez con el nombre
separado, calcularemos las dimensiones de este empleando un segundo
ciclo transferir cada uno de los fragmentos del nombre a nuestra variable
Mnombres, donde almacenara los datos siempre que este no se encuentre
vacio, por lo que al final tendremos una matriz en la cual se encuentran
los nombres de nuestra lista separados en sus partes.

El siguiente paso sera calcular el tamario de la matriz que contiene
los nombres separados en sus partes ya que buscamos ver cudl es el valor
maximo de nombres que se poseen, el cual estard almacenado en la variable
tm, en la posicién de las columnas, para que, al momento de hacer la
correlacién, anote el porcentaje de similitud que tiene cada palabra de ese
nombre con cada una de las palabras de los demdas nombres. En la matriz
estableceremos nuestra relacién, y la manejaremos de tipo numérica
almacenando tinicamente los indices, y tendra un namero de filas igual al
producto del nimero de filas que tiene la lista de los nombres separados
por el nimero de columnas de ésta misma mas dos, mientras que el nimero
de columnas serd igual a el tamarfio de la lista de los nombres sin repetir.

86

DISENO DE UN AGENTE INTELIGENTE

Del mismo modo, para realizar el anélisis emplearemos ciclos repetitivos,
por lo que deberemos emplear una variable que con la actualizacién
de los ciclos permita posicionar los datos de manera correcta. En este
caso empleamos ; donde para la primera iteracién comienza en el primer
elemento de la casilla debido a que i1 vale o, y comenzara a posicionar los
elementos en los lugares correspondientes, y al aumentar la iteracién que
en este caso es i1 realizard lo mismo, pero ahora para la fila correspondiente
al ciclo que se esté cursando.

Posteriormente desarrollamos el mecanismo de inferencia, por lo que
iniciaremos un ciclo while, en el que cada iteracién le correspondera un
nombre; parala palabra correspondiente a este ciclo la almacenard separada
en sus palabras en una variable auxiliar, donde se calculard el namero
de palabras que esta tiene, y a partir del nimero obtenido se le asignara
un porcentaje, para lo cual dividird 100 entre el nimero de palabras que
posee el nombre, por lo que a cada una de las palabras le asigna el valor
resultante, del mismo modo mediante el comando strlength contaremos el
numero de caracteres que posee cada una de las palabras, asigndndoselo
en la posicién correspondiente para cada una de las palabras.

Procederemos a crear una nueva variable auxiliar, donde se fragmentara
cada una de las palabras. En este nuevo auxiliar se procedera a dejar tres
filas para cada uno de los nombres, donde la primera fila de cada iteracién
corresponderd a las letras fragmentadas de cada uno de los nombres, la
segunda corresponderd al porcentaje del nombre que le corresponde a
laletra en cuestion y la tercera serd un indicador sobre si ya se asigné este
nombre anteriormente con el individuo que se estd comparando. Para
esto, necesitamos calcular las dimensiones del auxiliar de tal forma que
logremos conocer el nimero de palabras y caracteres que tiene el nombre
para asi poder realizar el procedimiento mencionado anteriormente
para cada una de las palabras del nombre, nuevamente mediante el
comando strlength, a partir de aqui habra dos posibles casos, el primero sera
cuando el nombre solo posea una sola letra, por lo que le asignaremos toda
la ponderacién de la palabra a esa letra en particular; el segundo caso se
aplica cuando la palabra en cuestién tiene mas de una letra, por lo que lo
primero que se debe hacer es separar cada una de las letras a una posicién
en orden de la fila determinada en la variable que se acaba de crear. Una
vez que asigna la letra en la iteracidn, lo siguiente es preguntarse si es la
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primera letra del nombre, a esta letra se asignara el valor de un tercio del
valor total de la palabra en la segunda fila en la columna correspondiente
a la letra que se estd analizando, en caso contrario le asignard un valor
que resulta de la divisién del valor de la palabra entre tres, multiplicado
por dos, que representan los dos tercios que atn se tienen sin emplear de
la palabra, dividido entre el nimero de letras que tiene el nombre menos
una, de tal forma que se reparte el sesenta y seis por ciento entre todas
las letras de la palabra menos una.

Con la asignacién de valores de la palabra de comparacién para el ciclo
—donde la palabra cambia con cada iteracién— sabemos que debemos
comparar este nombre con cada uno de los nombres que se encuentran
en la lista, por lo que realizaremos un barrido de la matriz que contiene
los nombres separados por palabras, si dentro del nombre completo que
tenemos almacenado en el auxiliar —correspondiente a la iteracién en
la que se encuentra— hay contenida alguna de las palabras del nombre
que se estd comparando en la iteracién principal —siempre que no se
encuentre vacio— mediante el uso del comando contains, en caso de
encontrar similitud, procedera a analizar con cuil de las palabras tiene
las similitudes, por lo que se deberd hacer un recorrido de la variable
auxiliar que tiene la ponderacién de cada palabra, por lo que una vez que
encuentre con que palabra tiene similitud, procedera a realizar el andlisis,
donde gracias a el ciclo que se empleé en el recorrido para ver con que
palabra tiene similitud se podrd acceder directamente a los porcentajes y
evaluaciones de dicha palabra, los cuales se encuentran almacenados en
la variable previamente mencionada, por lo que empleamos el comando
extract, para extraer las letras de forma ordenada en un vector del nombre
con que se encontrd similitud y procedemos a comparar letra a letra con
el nombre de la iteracién principal. Sabemos que al abreviar un nombre
se emplean la primera o primeras letras, por lo que mediante un ciclo
recorremos comparando que lasletras del nombre a comparar concuerden
con las del nombre de la iteracién principal, en caso de que ambas letras
coincidan sumard a un contador el valor correspondiente a esa letra donde
al terminar todas las letras de la palabra a comparar, si han estado en
orden le asigna el valor del contador a la posicién correspondiente de la
matriz de similitudes, en caso de no iniciar ambas en la misma letra o no
tener el mismo orden le borrara el porcentaje de similitud acumulado para
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esa palabra almacenado en el contador, por lo que no asignard nada en la
matriz de similitudes.

Elsiguiente paso serd sumar los pesos calculados de cadaletray en una
nueva variable almacenar el resultado de esa comparacién en una posicién
especifica para posteriormente analizar cada una de las demads palabras
para ese nombre, donde al finalizar este segmento de cédigo tendremos
como resultado una matriz de “‘n*m" en la cual, tendremos la similitud
que tiene cada uno de los nombres con donde el valor que tenemos en
la primera columna corresponde al nombre que se encuentra en la lista
de nombres y el valor que se encuentra en cada multiplo de ocho de cada
columna —esto cambia dependiendo del valor maximo de nombres que
tenga una sola persona mas dos, lo cuales son para insertar el nimero de
iteracién y el porcentaje de similitud total—, serd el nombre con el que
se comparo.

Lo siguiente es formar nuestra matriz de etiquetas a partir del andlisis
realizado previamente, por lo que tenemos una matriz en la cual tenemos
una relacién de similitud de cada nombre con cada uno de los demas por lo
que ahora construiremos una matriz a partir de los nombres que tuvieron
una similitud en determinado margen, por lo que lo primero serad tomar
cada uno de los nombres de la lista y en las columnas subsecuentes poner
los que tuvieron un porcentaje de similitud que sea superior a un 9o %.

Generamos una variable para almacenar las variaciones en los nombres
pertenecientes a cada uno de los individuos, por lo que empleamos dos
estructuras ciclicas, donde la primera sera la que tome el nombre base,
mientras que la siguiente serd para recorrer todos los nombres a partir del
seleccionado en busca de aquellos que cumplan con la condicién para ser
considerados etiqueta del nombre seleccionado en el primer ciclo repetitivo,
en caso de que estén en el rango de similitud entre el 65 % y el 9o %, le
preguntara al usuario mediante el comando input, si el nombre formara
parte de las etiquetas, en caso de este resultara ser etiqueta, el usuario
debera digitar el nimero uno mediante el teclado para que permita
almacenar este nombre como una etiqueta, dando como resultado una
matriz donde la primera columna representa el nombre base, mientras
que las columnas subsecuentes representan las diferentes formas en las
que este autor podria aparecer mencionado en sus publicaciones.
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Habiendo obtenido nuestras etiquetas preestablecidas, es necesario
eliminar las etiquetas repetidas, donde aparezca como etiqueta secundaria
el nombre de una etiqueta principal diferente, debido a que, al generar las
variantes para cada etiqueta, las generamos inclusive para las etiquetas,
por lo que nos enfocaremos en la eliminacién de los nombres repetidos.

Utilizamos dos ciclos iterativos para recorrer las filas y columnas de los
nombres principales durante la comparacién. Una vez que seleccionamos
una etiqueta, empezamos a buscar en todas las columnas a partir de la
fila siguiente para encontrar aquellas en las que el nombre almacenado
en la etiqueta sea exactamente el mismo. Cuando lo encontramos, lo
eliminamos asigndndole un valor “missing”. Si encontramos una etiqueta,
esto indica que esa persona puede ser la misma; por lo tanto, revisamos
nuevamente toda la fila para analizar si los nombres que contienen esa
etiqueta ya estdn registrados, comparandolos uno por uno. Afiadimos
aquellos nombres que forman parte de la etiqueta principal que estamos
comparando y los eliminamos de la etiqueta que estamos analizando.
De esta manera, obtenemos las etiquetas de manera mdas completa,
permitiendo vincular nombres que pueden no tener mucha similitud con
el nombre principal pero ain forman parte de este.

Completado el paso anterior, nos encontraremos con la ausencia de
varias etiquetas principales en nuestra matriz. Por consiguiente, serd necesario
realizar un recorrido para eliminar todas las filas que no contengan un
nombre principal, identificado como el nombre en la primera columna de
cada fila. Este proceso implica incrementar un contador cada vez que se
elimina una fila. Posteriormente, en las filas restantes que no estan vacias,
se realizard un recorrido equivalente al numero de filas eliminadas segin el
contador, lo que resultard en una matriz de etiquetas sin huecos.

Ahora que contamos con una etiqueta principal para cada variante
de nombre de los individuos, el siguiente paso consiste en sustituir todas
las variantes de cada nombre en la base de datos principal por su etiqueta
principal. Para lograr esto, utilizaremos 3 ciclos iterativos. El primero
recorrera cada fila dela columna “autores”, mientras que los dos siguientes
realizardn un barrido en la matriz de etiquetas. Utilizando el comando
contains, verificaremos si alguna de las variantes de los nombres estd
contenida en la etiqueta principal. En caso afirmativo, sustituiremos ese
nombre por la etiqueta correspondiente
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El siguiente paso consiste en crear una matriz para establecer las
relaciones entre los individuos. Para lograr esto, asignamos el nombre
principal de cada individuo en la primera fila a partir de la segunda
columna, y en la primera columna a partir de la segunda fila. Una vez
completado este paso, procedemos a realizar un barrido para cada nombre
que figura como etiqueta principal en la matriz de etiquetas. Mediante un
segundo ciclo, verificamos utilizando el comando contains si el nombre
correspondiente a la iteracién estd presente en el articulo cientifico. Si se
encuentra, asignamos el titulo del articulo en la casilla correspondiente
de la matriz de relaciones. Si un individuo tiene relacién con mas de un
articulo, se separan los titulos por un punto y coma. Para esto, verificamos
si el individuo ya tiene articulos asociados en la casilla actual. En caso
afirmativo, almacenamos el string y lo concatenamos con un ;" utilizando
el comando strcat, para luego unirlo con el nuevo titulo encontrado. Como
resultado, obtenemos una matriz que muestra las relaciones de cada autor
con los demds autores incluidos en la base de datos.

El siguiente paso sera establecer una lista de nodos, mediante un ciclo
iterativo le asignamos a una variable en la primera columna el nimero
de la iteracién y en la segunda columna el nombre que corresponde como
etiqueta principal de la matriz de etiquetas. Lo siguiente que se realizé fue
convertir la matriz de adyacencia. De contener los titulos, pasé a contener
unicamente el nimero de articulos que tiene un autor con otro, donde
buscara las casillas que contengan valores. Anteriormente al concatenar
los nombres de los articulos que tenian los autores en comun se les asigné
un %”. Para determinar el nimero de articulos que tienen en comun, basta
con contar el nimero de veces que aparece el " en las casillas, para asi
obtener la matriz de adyacencia ponderada empleando el comando count.

Lo siguiente es tomar con qué autores estd relacionado cada autor,
por lo que, a partir de la matriz obtenida en el bloque de c6digo previo,
realizaremos un barrido en esta, donde “a” servira para guiar las filasy “b”
guiard las columnas. Delas secciones establecidas de la matriz buscaremos
las columnas que contengan informacién empleando la funcién ismissing,
la cual nos entregard un 1 al estar vacio y un cero al contener informacién
podremos saber si una columna se encuentra vacia, una vez con la casilla
con informacién localizada guardaremos su indice para saber con quién
tiene relacién, dando como resultado una matriz a la que denominamos
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“MN” donde cada fila representa una persona, y los nimeros en sus
columnas representan el indice de las personas con quien tiene relacién o
ha publicado articulos cientificos.

Elsiguiente paso es crear una tabla ponderada de relaciones a partir de
la matriz “MN” creada previamente, en la cual las primeras dos columnas
representaran a los individuos, la tercera columna el nimero de articulos
que tienen en comun y la cuarta columna el porcentaje de articulos que
tiene este autor con esta persona sobre el total de articulos que tiene
registrados en la base de datos. Dando como resultado una matriz de ejes
ponderados, entre cada uno de los individuos. En el cédigo se aprecia que
serealiza el proceso dos veces, y se almacena en diferentes variables debido
a que se cre6 uno que contenia los nombres textualmente y un segundo
en el cual se dirigia a los nombres mediante el numero de identificacién
del nodo.

El siguiente paso es establecer los ejes del grafo, por lo que tomamos la
variable creada previamente en la que tenemos las relaciones de los autores y
creamos un vector para cada una de las columnas que teniamos previamente
creadas para proceder a crear el grafo, a partir de los pardmetros creados
en el segmento de c6digo previo, mediante el comando digraph(x,y), la cual
nos crea un grafo direccionado, y finalizamos graficando el grafo.

RESULTADOS

Relaciones Investigadores
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DISENO DE UN AGENTE INTELIGENTE

Node Zapata Cuellar L
In Degree 10
Out Degree 10

CONCLUSIONES

Se disefi6 un agente especializado para procesar el lenguaje natural,
mediante el cual se logré limpiar una base de datos de caracteres no
permitidos y acentos. Del mismo modo se logrd crear una métrica para
la advertencia de perfiles similares dentro de los nombres pertenecientes
a la base de datos, asimismo, se lograron definir etiquetas para cada uno
de los autores pertenecientes a esta base de datos para posteriormente
generar una matriz de colaboracién con la que posteriormente se generd
una representacion grafica, para permitirle al usuario la visualizacién de
los datos.
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RESUMEN

Con el incremento de la poblacién y la contaminacién ambiental, la
necesidad de agua limpia serd tema de las préximas décadas. Una demanda
especifica a nivel global es la remocién efectiva de los contaminantes del
agua con la finalidad de asegurar su calidad.

Gran variedad de tratamientos tecnoldgicos para la remocién de
contaminantes de las fuentes de aguas naturales, la adsorcién es considerada
una de las mds prometedoras debido a su simplicidad y bajo costo. Por lo
que, el material sorbente que se use en el proceso de adsorcién es clave para
lograr el objetivo de la técnica. En este proyecto se pretende aprovechar un
desecho polimérico, el poliestireno expandido (EPS) o unicel como adsorbente
de farmacos de uso comun. El poliestireno expandido es un material de
aislamiento bien establecido que tiene varios usos, principalmente el de
aislante por su espuma ligera y rigida con una alta resistencia al impacto.
Ademads, posee una alta capacidad de carga con bajo peso, barrera absoluta
de aguay vapor y larga vida util. Este plastico celular liviano que consta de
pequenias particulas de forma esférica contiene aproximadamente un 98 %
de aire. Este material es conocido cominmente como unicel, cuyo uso excesivo
representa un importante impacto ambiental. Por otro lado, firmacos como
las fluoroquinolonas que son un grupo de agentes antibacterianos sintéticos
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usados tanto en la medicina humana como veterinaria para el tratamiento
de enfermedades infecciosas, cuyo uso ha derivado en un fuerte impacto
ambiental al encontrarse residuos de estos en las aguas naturales, por lo
que su remocién es muy deseable.

PALABRAS CLAVE

Poliestireno expandido (expanded polystyrene), Adsorbente (sorbent),
Enrofloxacina (enrofloxacine), Contaminacién ambiental (environmental
pollution), Agua contaminada (contaminated water)

INTRODUCCION

Se define al poliestireno como un polimero termoplastico de cadena lineal,
estructuralmente formado por 1900 a 2900 unidades de estireno, por lo
tanto es un polimero vinilico que surge de la polimerizacién del monémero
de estireno por radicales libres. Es ampliamente utilizado en distintos
aspectos para consumo humano debido a sus caracteristicas de bajo
costo, peso ligero, facilidad de fabricacién, resistencia a la humedad,
para procesos de aislamiento térmico, proteccién sanitaria, transporte y
almacenamiento de productos [2, 3]. El poliestireno expandido, conocido
comuinmente como Unicel, es un material quimicamente inerte no bio-
degradable, es decir, que no se descompone, no se desintegra y que no
desaparece en el medio ambiente, no puede contaminar quimicamente
el suelo, el agua o el aire. Sin embargo, puede ser un problema ambiental
si no se reciclan por su gran resistencia, por lo que se considera como el
material eterno. Algunas investigaciones sugieren que su ciclo de vida es
alrededor de 500 a 1000 afios.

El material es acumulativo, por lo que su eliminacién representa un
problema de grandes dimensiones, especialmente cuando se habla de su
contencién y destino final. Ademais, el reciclaje de PS es actualmente
costoso y bastante limitado, particularmente en algunos paises en desarrollo,
lo que conduce a una grave “contaminacién blanca”. En la actualidad, se
han visto billones de fragmentos de plastico flotando en el mar, pero
estos solo representan entre el 1y el 2 % de los que llegan al océano al
afio, incluyendo residuos poliméricos como el Unicel, que aportan 2,000
millones de toneladas de di6éxido de carbono, que genera gran impacto en
la atmoésfera por las emisiones de gases de efecto invernadero.

96

APROVECHAMIENTO DE LOS RESIDUOS FINOS DE POLIESTIRENO EXPANDIDO

Uno de los desafios mas importantes es la contaminacién del agua
debido a la falta de tratamiento adecuado de las aguas residuales que
afecta gravemente la calidad, la vida acudtica y la salud publica. Entre
sus contaminantes, los residuos de enrofloxacina representan un tipo
de contaminante peligroso muy extendido en los ecosistemas acudticos
que provoca efectos téxicos. La enrofloxacina es un fluoroquinolona, un
grupo de agentes antibacterianos sintéticos usados en medicina tanto
humana como veterinaria que se caracteriza por una muy buena actividad
antimicrobiana. Sin embargo, la enrofloxacina no es capaz de absorberse
después de la ingestion, por lo que una gran cantidad de este firmaco ha
ingresado a las aguas superficiales, incluso en el agua potable.

El desarrollo de sorbentes de alto rendimiento es crucial para la
viabilidad de aplicar la sorcién en la limpieza del agua. Hasta ahora se
han descrito numerosos sorbentes, como carbonos, 6xidos, nitruros y
polimeros. Este trabajo consiste en el aprovechamiento de residuos de
poliestireno expandido para adsorber firmacos como la enrofloxacina
y que se encuentren en las aguas naturales. Por lo que se utilizaron dos
tipos de poliestireno tanto el residual asi como el grado reactivo que fueron
los principales productos para la comparacién y realizacién del proyecto
ya que el proceso de preparacién es simple y no requiere instrumentos
sofisticados ni procesos de fabricacién complicados.

MATERIALES Y METODOS

Los materiales empleados en el experimento fue el poliestireno grado
reactivo (PS35,000) (Sigma Aldrich) y poliestireno de residuos finos (PSrf)
(Poliespuma, S.A. de C.V.), que fueron expuestos a sulfonacién con acido
sulfurico 98 % (Fermont). Los solventes utilizados como agua destilada,
etanol, metanol, acetona, cloroformo, dimetilmetilsulfoxido (DMSO),
dimetilformamida (DMEF), acetonitrilo fueron de grado analitico y usados
sin purificacién previa.

Los equipos utilizados fueron: Espectrofotémetro UV-Vis Jenway
modelo 7305 auna A =277 nm, y un espectrofotémetro Agilent en la regién
de 190 - 1100 nm, usando celdas de cuarzo. Paralos andlisis de espectros-
copia infrarroja se realiz6 de 4000 - 400 cm™ en un equipo Perkin Elmer
modelo RXI con un accesorio HATR. El fusiémetro fue marca Prendo. El
ajuste de pH se llevé a cabo en un equipo Conductronic PC4s.
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Los residuos finos de poliestirenos expandido (PSErf) se lavaron
previamente de la siguiente manera: en un matraz de fondo redondo se
pesaron 2 g de PSErf y se adicionaron 8o ml de etanol, se mantuvo en
agitacién constante durante 1 h y se dejé secar en estufa a 60° C por 12
h. Para las pruebas de solubilidad se colocé 1 mg de PSrf y PS 35,000 en
diferentes tubos de ensayo y se adicioné a cado uno 1 ml de los siguientes
disolventes: agua, metanol, etanol, acetona, cloroformo, DMF, DMSO y
acetonitrilo.

SULFONACION DEL POLIESTIRENO

En un matraz de fondo redondo se pesaron 1 g de PSrf y PS 35,000
(previamente purificado) y se adicionaron 20 ml de 4cido sulfurico. El
sistema se mantiene dentro de la campana de extraccién y con agitacién
constante por 3 h en bafio maria a 50° C. Se decanta para remover el
acidoy se recupera para su uso en los siguientes experimentos. El material
sulfonado se lava con agua destilada hasta neutralizar su pH y se somete
a 60 °C secado en la estufa para su siguiente experimento. Este proceso
de sulfonacién se repitié variando el tiempo de sulfonacién en 6, 9y 24 h.

PRUEBAS DE REMOCION

Buffer de fosfatos. Para la solucién alcalina, se disuelven 9.5 g de sal
fosfato sédico dibasico en 5 ml cantidad de agua destilada. Una vez disuelta
agregar agua destilada hasta completar 1000 ml. Para la solucién acida,
disolver 9.2 de sal fosfato sédico monobasico en 5 ml cantidad de agua
destilada. Una vez disuelta agregar agua hasta completar 1000 ml. Mezclar
bien e identificar. La sal se puede sustituir por fosfato potasico. El buffer
se prepara a partir de la solucién alcalina (30 ml) y 4cida (20 ml), que son
mezcladas y aforadas a 500 ml con agua destilada, el pH de 7.0 - 7.2.

El principio activo de enrofloxacina se obtuvo a partir de comprimidos
adquiridos de forma comercial y se extrae mediante un sistema Soxhlet.
Con el principio activo puro se prepara una solucién Stock 10 mg/ml (10
ml) en buffer fosfato 100 mM, pH = 7.4. Se realiza la curva patrén de
enrofloxacina preparando por triplicado en matraces aforados de 5 ml las
diluciones. La ecuacién correspondiente a la curva patrén fue.
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LA SOLUCION CONTAMINADA CON ENROFLOXACINA

Se prepara la solucién contaminada en 1 matraz de 100 ml, con 10 pl de la
solucion stock de enrofloxacina cada uno, se afora con buffer previamente
preparado. Siendo la concentracién de 10 pg/ml (C,).

PRUEBAS DE ADSORCION POR TRIPLICADO, PARA REMOCION DE ENROFLOXACINA
En un matraz de fondo redondo se pesaron 100 mg de PS sulfonado (el
adsorbente), se vierte la solucién contaminada con enrofloxacina, esta
mezcla se mantiene en agitacién constante a 180 rpm, y a una temperatura
de 25° C. Se toman alicuotas de 3 ml en periodos diferentes de tiempo:
0, 15, 30, 45, 90, 120, 240, 300 y 1230 min. Las diferentes muestras se
centrifugaron y separaron con cuidado el liquido del sélido. Se midié la
absorbancia a una A = 277 nm de cada uno de los liquidos hasta que el dato
de la absorbancia fue constante. Se graficé en Excel los datos resultantes,
repitiendo el mismo proceso con las tres muestras, para cada uno de los
grupos 3, 6 y 9 h. Al final, los sélidos de cada una de las muestras se someten
a pruebas de fusién y solubilidad, asi como en un espectro infrarrojo y se
comparan los resultados obtenidos. La capacidad de adsorcién se calculd
mediante la siguiente férmula (Bividn-Castro et al., 2023):

q. = (Co— Cr) xV/W

Donde la gt es la capacidad de adsorcién en el tiempo t, C, es la concen-
tracién inicial, C; es la concentracién final, V es el volumen y W es la masa
de adsorbente.

RESULTADOS
CARACTERISTICAS DEL POLIESTIRENO

La transformacién del doble enlace del carbono - carbono del estireno en
enlaces simples para convertirse en poliestireno se muestra en la Figura 1:
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Figura 1. Reaccion quimica para la formacion del poliestireno a partir de la polimerizacién
del estireno

;o :

Polimerizacion I I

Estireno Poliestireno

El punto de fusién del unicel es de 70 — 115° C y el de PS35,000 es de
150 - 247° C y son insolubles en agua. Es resistente a los acidos débiles
y media a los dcidos fuertes, pero tiene baja resistencia a los disolventes
organicos. Enla tabla 1 se presentan los resultados, resaltados en negritay
cursiva para marcar la diferencia de temperatura y el grado de solubilidad
que presentan los poliestirenos.

Tabla 1. Punto de Fusién y solubilidad para el poliestireno 35,000 y poliestireno
residuos finos

WA L L | ar | no | Meton | econ | cuo | cer, | omr | omso | can

ps (mg) (ob) (°C) 2 316

35,000 | 103 | 50 68 18 | NS NS NS PS MS NS NS NS

rf 10.2 | 68 17 | 49 | NS NS NS PS MS NS NS NS

*NS no soluble, PS parcialmente soluble, MS muy soluble

Bajo la campana de extraccion se colocé el material para el proceso de
sulfonacién. En el periodo de 6 h el PS35,000 se logra homogeneizar,
mientras que el PSrf queda suspendido en la superficie del acido. Para las
9 h el poliestireno de residuos finos se torna turbio y parte del producto
comienza a quemarse. En el periodo de 24 h ambos poliestirenos lograron
una consistencia turbia pero el PSrf sigue heterogéneo. Cada uno de los
materiales sulfonados requirié una serie de lavados, en promedio se
realizaron 10 lavados para el poliestireno de grado reactivo y 15 para el de
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residuos finos para poder lograr un pH neutro. Enseguida cada material se
sec6 en la estufa. Los materiales obtenidos del proceso de sulfonacién del
poliestireno son los que se pueden observar en las imagenes de la figura 2.

Figura 2. Sulfonacion a las 3, 6,9y 24 h para el poliestiereno expandido grado residuos
finos (a) y el poliestireno 35,000 (b)

(a) (b)

Después de la sulfonacién se registraron los datos de fusién y solubilidad
representados enla tabla 2,los que pueden ser comparados conlosresultados de
latabla 1. Los materiales sulfonados (PSS35,000y PSSrf) mostraron ser solubles
y parcialmente solubles en cloroformo respectivamente. La temperatura
de fusion para el PSS 35,000 fue de 55 - 74° C y para el PSSrf de 62 - 115° C.

Tabla 2. Prueba de Fusion y Solubilidad con el PS sulfonado

w Ti Tf A Me-
mg) | °c| ¢ T H,0 {OH EtOH | C,H,0 | CHCI, | DMF | DMSQ | CHN

PSS 3 1190|600 ) 70 | 10 | NS | NS NS NS
35000 ( 6 | 11.8 | 55 | 74 | 19 | NS | NS NS NS
9 | 125 | 53 | 80 | 27 | NS | NS NS NS NS NS NS
241 130 | 54 | 76 | 22 | NS | NS NS NS NS NS NS
3 | 1005 |8 | 31| NS| NS NS PS PS NS NS NS
6 | 118 | 62 [ 115 | 53 | NS | NS NS PS PS NS NS NS
9 | 132 | 65 [ 117 | 52 | NS | NS NS PS PS NS NS NS
24 | 147 | 65 | 98 | 33 | NS | NS NS PS PS NS NS NS

NS NS NS
NS NS NS

n|luwu|lwu|lw

PSSrf

*NS no soluble, PS parcialmente soluble, S soluble
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REMOCION DE LA ENROFLOXACINA

Para la remocién de enrofloxacina se usaron los sorbentes de poliestierno
sulfonado de 3, 6 y 9 h. Por otro lado, no todas las pruebas resultaron
eficientes, el de 3 h la adsorcién fue deficiente, no hubo ningin cambio.
El de 9 h tuvo una ligera diferencia al de 3 h, pero no se obtuvieron los
datos deseados, el que tuvo mejor resultado fue el de 6 h. En la tabla 3,
se registran los resultados obtenidos en la absorcién de la enrofloxacina
cuando se aplicéd como sorbente el poliestireno grado reactivo sulfonado
por 6 h (PSS35,000-6h). Se tomé la muestra por triplicado (A, B, C de la
tabla 3) en cada periodo y se centrifugo para quitar los restos del sorbente.

Tabla 3. Resultados de la prueba de remocidn de enrofloxacina usando PSS35,000 6 horas

T/('(rann;:)o — Absorbanci;acz‘)\ =277 nm) — Agig:::gizia Cf (ug/mi) at (mg/g)
0 0.759 0.747 0.741 0.749 1117 2.16
15 0.819 0.83 0.83 0.826 8.58 1.38
30 0.846 0.814 0.846 0.835 8.67 1.29
45 0.817 0.806 0.828 0.817 8.48 1.47
60 0.776 0.772 0.786 0.778 8.08 1.87
90 0.753 0.707 0.754 0.738 7.66 2.27
120 0.741 0.739 0.723 0.734 7.62 2.31
240 0.738 0.728 0.549 0.672 6.97 2.94
300 0.753 0.747 0.717 0.739 167 2.26

1230 0.817 0.796 0.796 0.803 8.34 1.62

El poliestireno de grado reactivo sulfonado por 6 h, mostré ser un sorbente
favorable para la remocién del farmaco, siendo efectivo desde el tiempo o
min. Pero no seria la primera opcién para utilizarlo. En el caso del PSSrf
se utilizaron para la remocion sélo el de 3, 6 y 9 h, los resultados obtenidos
con el sorbente sulfonado por 3 h mostré una capacidad de remocién al
tiempo o min de qt 5.03 mg/g, siendo mas eficiente que el de PSSrfde g h
conun qt 1.8 mg/g. Enla tabla 5 se muestran los resultados obtenidos para
el PSSrf de 6 h ya que fue el que resulté ser mucho mds adsorbente que
incluso el del PSS35,000, teniendo desde el tiempo o min una capacidad
de adsorcién de qt 5.25 mg/g.
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Tabla 4. Resultados de la prueba de remocion de enrofloxacina usando PSSrf 6 horas

Tl('ela]%))o Absorbancia (A =277 nm) Al;ig;f:gif;ia CF (ug/m) at (mg/g)
(A) (C) (B)

0 0.441 0.447 0.442 0.443 4.59 5.25
15 0.434 0.429 0.429 0.431 4.46 5.38
30 0.523 0.503 0.503 0.510 5.28 4.58
45 0.498 0.510 0.509 0.506 5.24 4.62
60 0.473 0.484 0.471 0.476 493 492
90 0.405 0.405 0.406 0.405 419 5.64
120 0.407 0.407 0.420 0.411 4.26 5.58
240 0.392 0.392 0.392 0.392 4.05 5.77
300 0.389 0.389 0.389 0.389 4.02 5.80
1230 0.368 0.376 0.365 0.370 3.82 6.00

Resultados de espectroscopia infrarroja del sorbente poliestireno residuos
finos 6 h en la remocién de enrofloxacina

En el espectro infrarrojo se observa el resultado de la interaccion entre
la radiacién infrarroja y la muestra a analizar. Todos los valores estidn
representados en intervalos, ya sea en nimero de onda (cm™) o de longitud
de onda (nanémetros). Mientras que en el eje de las ordenadas (o de las Y)
estan representados los valores de la intensidad de absorcién o transmisién.
Cada pico en un espectro de infrarrojo representa un especifico tipo de
vibracién. La regién del espectro estd situada entre 4,000 y 400 cm™,
que es de gran utilidad para la identificacién de la mayoria de los grupos
funcionales presentes en las moléculas organicas. Las absorciones que
aparecen en esta zona, provienen fundamentalmente de las vibraciones.
En la figura 3 se muestra el espectro de infrarrojo medio correspondiente
al farmaco, la enrofloxacina que presenta gran cantidad de vibraciones
situadas en 1,500- 500 cm™ que es a lo que se le llama huella digital y
que corresponden a los grupos funcionales esperados para la molécula de
enrofloxacina. También se incluye el espectro de infrarrojo del sorbente
PSSrf 6 h después de la remocién de enrofloxacina durante 1230 min
en el que se observaron sefales que corresponden tanto al poliestireno
sulfonado como al contaminante adsorbido.
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Figura 3. Espectroscopia de infrarrojo medio de (a) enrofloxacina y (b) PSSrf-6 h
recuperados después de la remocion de enrofloxacina al tiempo 1230 min.
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CONCLUSIONES

Se logr6 obtener un resultado efectivo en la implementacién de
un polimero como el Poliestireno de residuos finos para adsorcién de un
farmaco como la enrofloxacina, que es de uso comun en veterinaria. El
sorbente PSSrf se observé que tuvo una estructura porosa auténoma, lo
que puede facilitar los procesos de separacién y regeneracién, lo cual es
muy favorable para aplicaciones practicas. E1 PSS35,000 se obtuvo con una
estructura cristalina haciendo mas dificil la remocién de enrofloxacina. Los
resultados de infrarrojo a que se sometieron los productos finales son de
ayuda para verificar los puntos de mayor absorbancia de nuestro poliestireno
y la exposicién que atn tiene de enrofloxacina en nuestra agua restante. Sin
embargo, el poliestireno de grado reactivo es mas puro en consideracién con
el poliestireno de residuos finos, pues este ha resultado ser mejor absorbente,
resultando la capacidad de adsorcién para el PSS35,000-6 h gt 2.16 mg/g en
comparacién con el PSSrf-6 h qt 5.25 mg/g.
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RESUMEN

En este proyecto se presenta la densificacién de materiales compositos a
base de un compuesto de tipo metal-organico (MOF) con cobre el cual fue
insertado en un matriz de poliestireno proveniente de los residuos finos
de poliestireno expandido en busqueda de su aprovechamiento. Para la
preparacién del relleno, el MOE, previamente se prepara utilizando como
precursor un compuesto a base de sulfato de cobre y el ligante 2-picolinamina.
Por otro lado, la matriz de poliestireno se adecué previamente usando
como aditivo el 4cido acético, esto con la finalidad de facilitar la insercién del
MOF en la matriz. Para la densificacién del material composito se considerd
la forma de un pellet como la més conveniente.

PALABRAS CLAVE

Poliestireno (polystyrene), densificacién (densification), materiales
compositos (composites materials), arreglos metal-organicos (metal-organic
frameworks), cobre (copper).

INTRODUCCION

En las ultimas dos décadas, los arreglos metal-organicos (MOFs) han
mostrado tener potenciales aplicaciones en el almacenamiento y separacién
de gases, catilisis, purificacién de agua, biomedicina y éptica. Lo anterior
se debe a que este tipo de materiales poseen una gran area superficial,
volimenes de poros relativamente grandes, diversidad estructural y su
superficie puede controlarse quimicamente (Huang, 2023). Los MOFs son
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una clase de redes de coordinacién porosas y cristalinas compuestas por
nodos metélicos inorgdnicos que estan conectados por ligandos organicos.
Debido ala gran variedad de estructuras posibles, mediante la combinacién
de metales y ligantes, y las posibilidades de disefio resultantes, los MOFs
suelen obtenerse en forma de polvos microcristalinos, lo que limita su
manejo. Para aplicaciones realistas, los MOFs tendrian que ser moldeados
en monolitos, peliculas, membranas, etc. y ser procesados como materiales
compuestos en una matriz mediante la adicién de polimeros, aglutinantes
entre otros. La matriz de aditivos debe elegirse de acuerdo con la
aplicacién prevista. Un requisito previo general para cualquier matriz
debe ser conservar la porosidad del MOEF y el acceso a sus poros, lo que no
necesariamente estd garantizado con polimeros organicos (Spief, 2022).
El material composito se constituye por una matriz que se encuentra en
mayor proporcién y que combina sus propiedades con un material de
relleno que es normalmente un sélido cristalino o amorfo y puede ser un
compuesto quimico estequiométrico o no estequiométrico. La densificacién
es un método que se utiliza para dar forma a los materiales de tipo polvo
usando la presién mecdanica. Los polvos del material se colocan en moldes
y entonces una cierta presion se aplica para reducir los huecos entre las
particulas del material y asi formar bloques e incrementar de esta manera
la estabilidad del material y obtenerlo densificado (Yu, 2023). Se han usado
numerosas técnicas de conformado para producir MOFs en forma de granulos,
pellets y esponjas. Sin embargo, la pérdida del 4rea superficial y la porosidad
durante la densificacién (entre el 14 % y el 64 %) en comparacién con
los polvos sigue siendo un problema importante en la implementacién
de MOF en la industria (Camur, 2023). Los MOFs que contienen cobre
(Cu-MOFs) son reconocidos por su alta actividad catalitica, la facilidad de
sintesisla cual es viable por la abundancia natural de cobre. Los catalizadores
que contienen cobre promueven la activacién de materiales de partida
con alta selectividad permitiendo asi que se lleven a cabo los diferentes
pasos de la reaccién quimica (Singh, 2023). Los arreglos metal-organicos
(MOFE) y los polimeros de coordinacién porosos (PCP) han recibido gran
atencién no solo por sus diversas topologias estructurales, sino también
por sus diversas propiedades y aplicaciones utiles. La conjugacién de los
MOF con otros materiales, como silice, poliestireno, particulas magnéticas
y particulas de metales nobles, son una estrategia para producir materiales
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funcionales a base de MOF (Choi, 2016). Estas estructuras también son
materiales cristalinos porosos bidimensionales o tridimensionales con
redes infinitas sintetizadas a partir de unidades de construccién secundarias
(SBU), sales o grupos de cationes metdlicos y ligandos organicos poliden-
tados con conexiones de tipo coordinacién. Estas propiedades confieren
a los MOF un enorme potencial de aplicacién en los que es importante la
discriminacién de moléculas mediante adsorcién preferencial o tamizado
molecular, por ejemplo, la administracién de firmacos, la catélisis y la
separacién de gases (Wang, 2019).Los MOF se pueden utilizar como un
sistema de administracién de firmacos para resolver problemas tales como
la resistencia de los hongos a los farmacos y la toxicidad de un farmaco
paralas células humanas normales (Yang, 2022). Este proyecto aporta una
perspectiva mdas amplia de las formas en que un material composito a base
de cobre puede densificarse, asi como un mejor entendimiento de algunas
de las propiedades del MOF de relleno.

MATERIALES Y METODOS

MATERIALES Y REACTIVOS

Los reactivos utilizados en este proyecto fueron adquiridos de forma comercial
yson CuSO,+5H,0 (Karal, S.A. de C.V.), 2-picolilamina (Sigma-Aldrich), acido
tereftalico (Sigma-Aldrich), poliestireno expandido residuos finos (Poli-
espuma, S.A. de C.V)), trietilamina (Sigma-Aldrich). Los solventes utilizados
fueron de grado analitico.

EQUIPOS UTILIZADOS

Los espectros infrarrojos fueron realizados en un equipo Perkin Elmer
modelo RXI en la regién del medio infrarrojo en un accesorio HATR. Los
estudios de punto de fusién se hicieron en un fusiémetro Prendo.

PREPARACION DE LOS MATERIALES COMPOSITOS

Los residuos finos de poliestirenos expandido (PSErf) se lavaron previamente
de la siguiente manera: en un matraz de fondo redondo se pesaron 2 g de
PSErfy se adicionaron 8o ml de etanol; se mantuvo en agitacién constante
durante 1 h y se dejé secar en estufa a 60 °C por 12 h. Para adecuar la
matriz se pesaron 100 mg de PSErf en un matraz de fondo redondo, el
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cual se colocé en un bafio de aceite a una temperatura constante de 150°C
para su reblandecimiento, enseguida se adicionaron 10 pl de dcido acético
(aditivo 1.5 % en peso) y se mantuvo en agitacién con varilla de vidrio por 1 h.
Finalmente se deja enfriar la mezcla anterior para aislar el material compésito.
Para la preparacién de los compositos con los rellenos (compuesto 1y
MOF 30 % en peso) previamente se trituré cada uno y fueron adicionados
al mismo tiempo que el aditivo. El MOF se obtiene de la reaccién de 4acido
tereftalico y el compuesto precursor a base de cobre y 2-aminopicolinamina.
La mezcla resultante, se mantiene a reflujo con agitacién constante. El
compuesto precursor (1) se prepara con CuSO,+5H,O al cual se le adiciona
el ligando 2-picolinamina; conforme se agrega, se observa un cambio de
color en el precipitado a violeta, se filtra, se lava, se seca al aire, se pesay
se calcula su rendimiento. La metodologia estd basada en reportes previos
con algunas modificaciones (Bividn-Castro, 2023 y Bividn-Castro, 2023).

DENSIFICACION

El proceso de densificaciéon se utiliza especificamente para dar forma
a los MOF y obtener su resistencia mecanica sin perder su porosidad y
cristalinidad. Los MOF deben fabricarse en estructuras monoliticas sin
afectar sus propiedades (Huang, 2023). En este caso se utiliz6 una prensa
de pastillas manual Fisher scientific con un dado enla cual se comprimié el
material composito con el MOF (PS-MOF) como relleno, el procedimiento
también se realizé para el PSErf, el poliestireno con acido acético (matriz
de poliestireno) y el compuesto precursor 1 y en todos los casos la forma
resultante fue la de un pellet.

RESULTADOS

El poliestireno expandido grado residuos present6 una temperatura de
fusién de 68 - 116° C, en comparacién el poliestireno que tiene punto de
reblandecimiento de 93.75° C (Zhang, 2022). Se muestra en la figura 4 el
espectro de infrarrojo medio para el PSErf en el que se observan sefales
que corresponden al grupo fenilo alrededor de los 500 cm™, los grupos
metileno cerca de 600 cm™, dos alrededor de los 1400 cm™ que muestran
dos vibraciones diferentes del grupo metilo y finalmente alrededor de los
3000 cm™ se encuentran sefiales C-H 2,
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Figura 1. Espectro de IR de los residuos finos de poliestireno expandido
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Enlatabla 1, se muestran los resultados de las mediciones realizadas para los
pellets de poliestireno grado residuos cuya densidad promedio fue de 0.576
g/cm?3, pues el poliestireno en este estado resulté ser muy compresible. Se
muestra un comportamiento tal que aquellos con menos masa y volumen
son menos densos y viceversa. Una vez realizada la compresién mecédnica
delos pellets estos mostraron una gran transparencia y mas fragilidad con
respecto a los pellets que si fueron rellenados con algiin material.
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Tabla 1. Densificacion del poliestireno expandido grado residuos

DENSIFICACION DE MATERIALES COMPOSITOS

Figura 2. Espectro de IR de la matriz de poliestireno y foto de este material

100 -

Pellet Masa (g) Volumen (cm?®) Densidad Imagen
Pellet 1 0.0033 0.008873 0.372 é
Pellet 2 0.0110 0.019032 0.578

90 - W
80 -

Pellet 3 0.0335 0.044760 0.748 O ]

Nota. Las monedas son una referencia para las dimensiones de los pellet

Los residuos finos de poliestireno expandido al cual se le adicion6 como
aditivo el 4cido acético pasé de ser un poliestireno blanco y blando a un
poliestireno cristalino y de gran dureza. La temperatura de fusién de la
matriz adecuada fue de 80 °C - 110° C, diferente a la esperada para el
poliestireno que es de 131.45° C (Zhang, 2022). Se muestra un espectro
caracteristico del poliestireno (figura 2), con un grupo fenilo alrededor
de los 500 cm™, un grupo metileno cerca de 60o cm™, dos picos juntos
alrededor de los 1400 cm™ que muestran dos vibraciones diferentes del
grupo metilo y finalmente alrededor de los 3000 cm™ se encuentra una
sefial del agua (McAfee, 2000), hay una ausencia del grupo carboxilo del
acido acético posiblemente debido a la minudscula cantidad utilizada.
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Ladensidad de los pellets obtenidos para la matriz después de su densificaciéon
se muestra en la tabla 2, mostrando una densidad promedio de 0.863 g/
cm?. El pellet con menos masa y volumen resulté con menos densidad
y viceversa debido a la alta compresibilidad del poliestireno. El pellet
con menos masa y volumen resulté con menos densidad y viceversa
debido ala alta compresibilidad del poliestireno. Los pellets de la matriz de
poliestireno presentaron mayor dureza, mayor rugosidad en su superficies
con una variacién en su densidad de 0.1 g/cm 3, lo cual derivé en poca
compresibilidad y después de la presién a la que fue sometido presentd
poros internos que dificultaron la determinacién de su densidad.
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Tabla 2. Densificacion de la matriz adecuada de residuos finos de poliestireno

expandido
Pellet Masa (g) Volumen (cn?) Densidad Imagen
Pellet 1 0.0320 0.03504 0.9130
Pellet 2 0.0252 0.03097 0.8137

Los materiales compositos se constituyen de un material mayoritario que
es la matriz y los rellenos. En la figura 3 se presenta el espectro de infrarrojo
medio para el compuesto precursor 1, el cual se obtuvo en forma de polvo
microcristalino color violeta. Para las pruebas de solubilidad mostré ser muy
soluble en agua, parcialmente soluble en metanol, dimetilformamida, no
soluble en etanol, dimetilsulf6xido, acetonitrilo y acetona. Su punto de fusién
fue superior a 140° C. La interpretacién de las sefiales de infrarrojo sugiere
que alrededor de 3500 — 3000 cm-1 presencia de moléculas de agua cuya
banda se ve solapada con aquellas correspondientes a las vibraciones del
grupo amino delligante 2-picolinamina, ademads se observa una sefial intensa

Nota. Las monedas son una referencia para las dimensiones de los pellet

cercana a 1000 cm-1 que se puede atribuir al grupo sulfato (SO42-) 12.
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Figura 3. Espectro de IR del compuesto precursor 1y foto del relleno
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Los resultados de la densificacién para los materiales compositos en
los que se usé como relleno el compuesto precursor 1 se muestran en la
tabla 3. Los pellets mostraron una densidad promedio de 1.1265 g/cm?.

Tabla 3. Densificacion del material composito PS-compuesto precursor 1

Pellet Masa (g) Volumen (cn?¥) Densidad Imagen
Pellet 1 0.0423 0.03701 1.143
Pellet 2 0.0378 0.03405 1.110

Nota. Las monedas son una referencia para las dimensiones de los pellet
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En este proyecto se utilizé un MOF de cobre de relleno el cual se obtuvo a
partir del compuesto precursor 1. El MOF se obtuvo como un polvo de color
azul, parcialmente soluble en agua, DMSO y DME. Su punto de fusién es
superior a 140 °C. En la figura 4 se muestra el espectro de infrarrojo medio
con sefiales debido ala presencia de los ligantes, alrededor de los 3250 cm™ se
pueden asignar a las vibraciones del grupo amina, en la regién de 1750 — 1500
cm™ al grupo carboxilato y en 3500 cm™ se encuentra una sefial proveniente
del grupo hidroxilo de moléculas de agua (Bividn-Castro, 2023).

Figura 4. Espectro de IR del MOF y foto del relleno

100 -
90 -
80 -
70 -
60 -
50 -

40

30-

20-

10-

0 " L ) L] T ] b L] » T L L e T
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

numero de onda (cm™)

T (%)

Los resultados de la densificacién del material composito (PS-MOF) en
forma de pellets se muestran en la tabla 4. Los pellets mostraron una
densidad promedio de 0.982 g/cm3, con una uniformidad como se muestra
en la imagen.
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Tabla 4. Densificacion del composito PS- MOF

Pellet Masa (g) Volumen (cm?®) Densidad Imagen
pellet 1 0.0351 0.03550 0.989
El
pellet 2 0.0426 0.04407 0.967
e

pellet 3 0.0398 0.03998 0.995 @ »
pellet 4 0.0324 0.03305 0.980 . .

Nota. Las monedas son una referencia para las dimensiones de los pellet

Una vez realizada la compresién mecédnica de los pellets estos mostraron
una gran transparencia y mas fragilidad con respecto a los pellets que si
fueron rellenados con algin material.

CONCLUSIONES

La densificacién de los materiales compuestos de poliestireno con relleno
del arreglo metal organico de MOF fue exitosa, logrando en promedio una
densidad cercana a un gramo por centimetro cibico. Esta densificacién
facilita el manejo del MOEF, dado que al ser un polvo microcristalino, su
manipulacién se torna mas sencilla en estado densificado.

El uso de poliestireno de grado residuos finos como matriz en el material
compuesto permite aprovechar este recurso, y al ser un material relativamente
inerte, no se observa ninguna alteracién del MOF con el paso del tiempo.
En cuanto a la tendencia en el valor de la densidad una vez densificados
los materiales, se observa el siguiente comportamiento: pellet PS < pellet
PS-ad < pellet PS-MOF < pellet PS-1.

117



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

Para caracterizar estos materiales, se determinaron sus puntos de
fusién, el comportamiento de solubilidad y se realizé espectroscopia
infrarroja. Esto permitié obtener una comprensiéon detallada de sus
propiedades fisicas y quimicas.
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RESUMEN

Se realizaron calculos de quimica cuantica mediante el software Gaussian
16, aplicando el método Mo6-2X/ 6-311++G (2p, 2d) para todas las especies
quimicas estudiadas. Permitiendo determinar pardmetros de entalpia
de disociacién de enlace (BDE), potencial de ionizacién (IE), afinidad
electrénica (EA), electronegatividad (x), dureza quimica (1) y electrofilicidad
(w). Para evaluar las propiedades de los derivados de hidrazonas como
posibles antioxidantes efectivos centrandose en sus propiedades molecu-
lares, las cuales fueron comparadas con el 4cido ascérbico (vitamina C) y
la quercetina como modelos antioxidantes. Las moléculas seleccionadas
comparten grupos OH, que pueden donar dtomos de hidrégeno a especies
oxidantes altamente reactivas para asi inhibir o disminuir el ciclo oxidativo.
Los resultados muestran que los derivados de hidrazonas con grupos
fendlicos presentan una serie de caracteristicas que sugieren su capacidad
para actuar como antioxidantes efectivos.

PALABRAS CLAVE

Radicales Libres (Free Radicals), Antioxidante (Antioxidant), Hidroxilos
(Hydroxyls), Entalpia de disociacién de enlace (BDE) (Bond Dissociation
Enthalpy) y Teoria de los Funcionales de la Densidad (DFT) (Density
Functional Theory).

INTRODUCCION

Los radicales libres son d&tomos o moléculas altamente reactivas que contienen
al menos un electrén desapareado en su capa externa, lo que los hace
inherentemente inestables y propensos a buscar estabilidad mediante
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la interaccién con otras moléculas, provocando procesos de oxidacién.
Entre los tipos mas comunes de radicales libres se encuentran los radicales
hidroxilo (- OH), los radicales peroxilo (- OOH), los radicales superéxido
(- O2-) y los radicales nitrito (- NO), Cada uno de estos tipos posee
caracteristicas especificas que determinan su capacidad para interactuar
con su entorno quimico y bioldgico, lo que puede influir en su actividad
oxidativa y en sus efectos sobre las células y los tejidos del organismo.
Por otra parte, los antioxidantes son compuestos quimicos que interactian
con los radicales libres y los neutralizan, donando electrones o aceptando
especies oxidativas, lo que interrumpe la cadena de reacciones oxidativas
impidiéndoles causar dafio. El cuerpo produce algunos de los antioxidantes
que usa para neutralizar los radicales libres. No obstante, depende de
fuentes externas para obtener el resto de los antioxidantes que necesita.
(Instituto Nacional Del Cancer, sf.; Coronado et al, 2015). Las hidrazonas
son una clase importante de compuestos, poseen una serie de propie-
dades antimicrobianas, antidepresivas, analgésicas-antinflamatorias,
antivirales, anti cancerigenas entre otras. Sus aplicaciones son muy
variadas, incluyendo usos industriales y biolégicos, pero principalmente
medicinales. Por lo tanto se estudian las propiedades antioxidantes de
algunos derivados de hidrazonas con grupos fendlicos para los cuales se
ha reportado actividad antioxidante. (Tayade et al., 2022) Esta se puede
determinar mediante una variedad de ensayos con diferentes mecanismos,
que incluyen la transferencia de atomos de hidrégeno (HAT), y la trans-
ferencia de un solo electrén (ET). En el primer mecanismo, la reactividad
del antioxidante (AntOH), que consiste en romper el enlace -H, se estima
calculando la energia de disociacién de enlace (BDE) de O-H. (Garcia et al.,
2019; Hernandez et al., 2020)

AntOH + R°—AntO" + RH

En otro mecanismo, se supone que hay una donacién completa de un
electrén al radical libre. La viabilidad de este mecanismo se relaciona con
parametros conceptuales de DFT, como IE, dureza, electronegatividad, y
electrofilicidad (Garcia et al., 2019; Hernandez et al 2020).

AntOH + R*—AntOH™" + R~

122

ESTUDIO TEORICO DE MOLECULAS DE INTERES BIOLOGICO

Las moléculas estudiadas, llamados 4-[(1E)-1-hydrazinylideneethyl]
benzene-1,3-diol (Componente 1) y 4,4 ((1E,1"E)-hydrazine-1,2-diylidenebis
(ethan-1-yl-1-ylidene))bis(benzene-1,3-diol) (Componente 2), (Figura 1)
y sus propiedades electrénicas fueron comparadas con el Acido ascérbico
yla Quercetina (Figura 2) ya que fueron consideradas moléculas modelos
con actividad como antioxidante. ( Vazquez et al, 2022)

Figura 1. Derivados de hidrazonas estudiadas con posible actividad antioxidante

a b
on )HO oH @)
CHs
X N
~
OH b) N
CH;
|}|/ CHs d)HO OH
NH, C)
4-[(1E)-1-hydrazinylideneethyl] 4,4°((1E,1°E)-hydrazine-1,2-diylidenebis
benzene-1,3-diol (ethan-1-yl-1-ylidene))bis(benzene-1,3-diol)
Componente 1. (C8 H10 N2 02) Componente 2. (C 16 H16 N2 07)

Figura 2. Estructuras utilizadas como modelo de actividad antioxidante

Acido ascérbico (C6H8 06) Quercetina. (C 15 H 1007)
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El impacto que tienen en la salud los radicales libres y su neutralizacién,
quedé patente en 1992 cuando se llevé a cabo un estudio en el que se evalué
la incidencia de enfermedades coronarias en la poblacién francesa, una
poblacién con una dieta rica en grasas saturadas.’ En la actualidad, se han
acumulado evidencias que permiten afirmar que los radicales libres y el
conjunto de especies reactivas de oxigeno (ROS) que se les asocian, juegan
un papel central en nuestro equilibrio homeostético (Rivarola, E. y Salomén,
S.E 2010; Galina, 2018). Aunque la vida media del radical libre es de
microsegundos, en los organismos vivos y en concentraciones altas, tienen
la capacidad de reaccionar con todo lo que esté a su alrededor provocando
gran dafio a moléculas, membranas celulares y tejidos. Asimismo, en la
industria de alimentos la oxidacién de lipidos es una de las principales
causas del deterioro de la calidad y es un desafio tanto para los fabricantes
como para los cientificos (Avello, M. y Suwalsky, M., 2006; Fereidoon y
Ying, 2015). De esta forma, el estudio de las propiedades antioxidantes
de estas moléculas contribuye al conocimiento actual y permite predecir
su capacidad para neutralizar radicales libres, desempefiando un papel
importante en el area de la salud y la industria.

MATERIALES Y METODOS

Las geometrias iniciales se extrajeron de la base de datos de estructuras
de Cambridge con CCDC No 1009469y 1402230, y Pubchem. Se utilizé el
software Gaussian 16 para realizar todos los cdlculos y GaussView para
la construccién y andlisis de las estructuras. (Frisch et al, Gaussian16 y
Dennington et al, GaussView v.6). Todas las geometrias moleculares se
optimizaron con el funcional Mo6-2X, y el conjunto de base 6-311++G (2p,
2d). El conjunto 6-311++G (2d, 2p) y el método Mo62X son herramientas
para llevar a cabo célculos de quimica cudntica. Estos elementos son
esenciales para describir con precisién la distribucién electrénica en una
molécula, utilizando funciones gaussianas para aproximar la densidad
electrdnica en los dtomos. Los nimeros “6” y “311” indican la cantidad de
funciones utilizadas para describir los electrones de las capas internas
y de valencia, respectivamente. Los signos “++” sefialan que se incluyen
conjuntos de funciones difusas para abordar los electrones de valencia
y la polarizacién de los enlaces. La especificacion “(2d, 2p)” significa que
se agregan orbitales “d” y “p” adicionales para tratar la polarizacién de
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todos los elementos estudiados, incluido el hidrégeno. Mo6-2X es un método
derivado de la teoria de los funcionales de la densidad (DFT), y suele usarse
porque proporciona resultados mas precisos en comparacién con otros
métodos. Con este funcional se calcularon propiedades moleculares y
de energia con mayor precisién. La BDE ayuda a medir la viabilidad de
la donacién de electrones al radical libre. Por otra parte, la estabilidad y
baja reactividad del nuevo radical formado por el mecanismo antioxidante,
se relaciona con pardmetros conceptuales de la Teoria de Funcionales de
la Densidad como Energia de ionizacién (IE), dureza, electronegatividad y
electrofilicidad, midiendo asila eficiencia en términos de donacién-aceptaciéon
de electrones. Se realizaron calculos de frecuencia para caracterizar
cada una de las especies neutras y radicales como minimos sobre la
superficie de energia potencial y para evaluar las correcciones de energia
de punto cero incluidas en los valores de BDE. (Hernandez, D.A.. 2020;
Palepu et al., 2015)

La IE calculada y la afinidad electrénica (EA) fueron calculadas en
vertical. De este modo, IE= Ecation - Eneutral , y EA = Eneutral - Eanion.
El cilculo de BDE para las disociaciones de enlaces OH fue el siguiente:
BDE=Hr + HH + Hneutra.Aqui, Hr es la entalpia de los radicales generados,
HH, esla entalpia de un 4tomo de hidrégeno, y Hnettra, es la entalpia dela
molécula neutra. El cdlculo dela electrofilicidad requiere electronegatividad y
dureza. La electronegatividad fue calculada segin x=(IE+EA)/2. El cilculo
de la dureza quimica se realiz6 segin la férmula n=(IE-EA)/2 . El calculo del
indice de electrofilicidad es w=(x2/2n). IE y EA también se utilizaron para
calcular el poder electrodonador (w-) y electroaceptor (w+). Por lo que
w- =(3IE+EA)2/16 (IE - EA) y w+=(IE+3EA)2/16(IE-EA) (Herndndez et al
2020; Rivas et al 2013).

RESULTADOS

La energia de disociacién de enlace se relaciona con la capacidad de
donacién de electrones e hidrégeno en términos de la facilidad con la que
se puede romper el enlace X-H. Un valor bajo este pardmetro indica un
aumento en la posibilidad de donacién de hidrégeno, que resultaria en la
estabilizacién de los radicales libres de un ciclo oxidante. El cdlculo de BDE
para el 4cido ascérbico y la quercetina tienen valores minimos de 3.4 eV'y
3.7 €V, respectivamente. Aunque el resto de moléculas calculadas tienen
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valores mds altos, en general se encuentran por debajo de 5 eV, por lo que
pueden considerarse como posibles antioxidantes (Imagen 3).

Figura 3. Grafico de las energias de BDE obtenidas en electrdn voltio (eV)
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Moléculas

La nomenclatura de las moléculas corresponde a los diferentes atomos de hidrégeno considerados en las reacciones
HAT mencionados en la Figura 1y 2. Asi, 1-ha-componente, se refiere al hidrégeno “a” del primer compuesto
estudiado. 1-hb-componente, al hidrégeno b y asi sucesivamente.

La energia de ionizacién es una herramienta popular para medir la
capacidad antioxidante. Este indice puede indicar la posibilidad de una
donacién de electrones del antioxidante a especies altamente oxidantes.
Un IE mas bajo significa una mayor capacidad para la donacién de
electrones. Los resultados obtenidos de IE de las moléculas estudiadas
son menores a los modelos antioxidantes propuestos que tienen una
energia de 9.26 eV para el 4cido ascdrbico y 7.98 eV para la quercetina.
De acuerdo a esto, se puede considerar a las moléculas estudiadas como
buenos donadores de electrones con IE de 7.79 eV para el Componente 1
y 7.56 eV para el Componente 2.

Por otra parte la EA puede estimar el comportamiento de aceptacién
de electrones; los valores bajos representan moléculas no aceptoras de
electrones adecuadas. Los resultados de EA para el Componente 2 con
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0.73 €V y la quercetina con 0.5 €V son los valores mds altos obtenidos. En
cuanto al Componente 1 con una EA de -0.57 €V y el acido ascdrbico con
-0.49 €V, no se consideran moléculas aceptoras de electrones adecuadas
debido a los valores de EA negativos.

La dureza mide la resistencia por parte del potencial quimico para cambiar
el nimero de electrones. Esto significa que, a mayor dureza, menor es la
posibilidad de cambio en la distribucién electrénica, lo que manifestaria
una menor actividad antioxidante. Acorde a esto, el Componente 2 tiene
el valor mds bajo de dureza con 3.42 €V, seguido de la quercetina con 3.74
eV, reafirmando su actividad antioxidante. El par de moléculas restantes
presentan valores similares aunque un poco mas altos. La electronegatividad
y la electrofilicidad con valores relativamente altos pueden ser indicativas
de buenos antioxidantes. X y N presentan resultados préximos a los
valores de los modelos antioxidantes. Resultados bajos para el poder
electrodonador w- indican una mayor capacidad de donacién de carga,
mientras que valores altos de w+ una mayor capacidad para aceptar una
carga. El Componente 1 presenta la mayor capacidad para donar carga,
incluso comparado con los antioxidantes de referencia. Por otro lado, el
Componente 2 seria el que tiene mds capacidad de aceptar carga (Tabla 1).

Tabla 1. Energias de ionizacion, afinidades electrénicas, electronegatividad,
dureza, electrofilicidad, poder electrodonador y electroaceptor
estudiados en M06-2X 6-311++G (2p, 2d)

MOLECULA IE EA X n ® - 0+
Componente 1 1.79 -0.57 3.61 418 1.56 3.88 0.28
Componente 2 1.56 0.73 4.14 3.42 2.51 5.01 0.87

Acido ascérbico 9.26 -0.49 4.38 4.88 1.97 477 0.39

Quercetina 7.98 0.50 4.24 3.74 2.40 4.99 0.75

La estabilidad y baja reactividad del radical formado asociada con buenos
compartimientos antioxidantes también se puede estimar mediante
pardmetros de DET conceptuales. Los radicales formados muestran la
diferencia de un aumento de IE no mayor a 2 eV en comparacién con las
especies no radicales. Como ya se ha mencionado, esta energia indica
la posibilidad de obtener un electrén adicional de la especie radical a una
especie oxidante.
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Elvalor més alto de IE es para el radical h-a del 4cido ascérbico con 11.48 eV
y el minimo corresponde al radical h-b del Componente 1 con 7.69 eV. Para
el conjunto de moléculas radicales estudiadas un IE bajo es indicativo de
una mayor posibilidad en la donacién de electrones, es decir una menor
actividad oxidante lo que sugiere un radical con baja reactividad. EA para
las especies radicales, muestra un aumento de aproximadamente 2 eV por
lo que su predisposicién a aceptar electrones y reducir los efectos oxidantes
de los radicales libres aumenta (Figura 4).

Figura 4. Gréfico de las energias de ionizacion (cuadrados) y afinidad electrénica
(rombos) para los radicales estudiados en eV
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Radical

En cuanto a la dureza electrénica, se observa una disminucién de energia
en todas las especies estudiadas, lo que las hace susceptibles a un cambio
en su distribucidn electrénica. Se observa que el Componente 2 tiene los
valores mds bajos, mientras que el dcido ascérbico tiene los més altos
(2.37 €V y 3.57 €V, respectivamente). Asimismo, la electronegatividad
muestra una tendencia similar a IE, con aumentos en su energia no
mayores a 2 eV, manteniendo valores menores y una baja reactividad
en comparacién con los modelos antioxidantes propuestos con 6.3 eV
para la quercetina (Figura 5).
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Figura 5. Grafico de la electronegatividad (cuadrados) y la dureza (rombos) de los
radicales estudiados en eV
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Moléculas

La nomenclatura de las moléculas corresponde a los diferentes atomos de hidrégeno considerados en las reacciones
HAT mencionados en la Figura 1y 2. Asi, 1-ha-componente, se refiere al hidrégeno “a” del primer compuesto
estudiado. 1-hb-componente, al hidrégeno b y asi sucesivamente.

CONCLUSIONES

Losresultados apuntan a que los compuestos estudiados presentan indices
de reactividad que sugieren su capacidad para actuar como antioxidantes
efectivos. Pese a pertenecer a la misma familia de compuestos, presentan
un comportamiento diferente para la neutralizacién de los radicales
libres; por una parte, el componente 1 muestra una mayor predisposicién
para donar electrones que podrian interrumpir la cadena de oxidacién,
mientras que el componente 2 tendria una mejor capacidad para aceptar
electrones y reducir los efectos oxidantes de los radicales libres.

Sin embargo, es importante reconocer las limitaciones de esta
investigacion y las dreas de incertidumbre en los resultados, por lo que es
importante continuar investigando estas moléculas y profundizar en la
comprension de los mecanismos antioxidantes para explorar su potencial
aplicacién en diversos contextos clinicos y terapéuticos, e industriales.
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RESUMEN

Se llevé a cabo la sintesis de nanoparticulas de plata en forma ecolédgica o
verde, utilizando como agente reductor extracto acuoso de cascara de tuna roja
“cardona” (O. streptacantha cv. Jocoquillo). La formacién de nanoparticulas fue
comprobada mediante el cambio de coloracién en la solucién y el analisis
por espectroscopia UV-Vis con un pico a una longitud de onda de 435
nm, mostrando las caracteristicas espectrales de las AgNP. Se evalué su
actividad antibacterial frente al patégeno Escherichia coli, expuesto a la
solucién coloidal que contiene las nanoparticulas de plata sintetizadas,
con tiempos de interaccién de o y 30 minutos. Obteniendo como resultado
las propiedades antibacteriales de las nanoparticulas de plata sintetizadas
de forma ecoldgica o verde frente a células bacterianas multirresistentes,
y que a su vez muestran un potencial estabilizante y compatible con el
medio ambiente.

PALABRAS CLAVE

Nanoparticulas de plata (Silver nanoparticles), Sintesis verde (Green
synthesis), Efecto antibacterial (antibacterial effect), Extracto acuoso
(aqueous extract) Opuntia streptacantha (Opuntia streptacantha)

INTRODUCCION

Recientemente, se ha convertido en una necesidad desarrollar nuevos
materiales con caracteristicas bacteriostaticas y/o bactericidas, debido a
la resistencia que actualmente presentan varias cepas bacterianas frente
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a diversos firmacos o agentes antibacteriales. La prevalencia de estos
patdégenos multirresistentes, que en muchos de los casos son provocados
por la contaminacién cruzada de los alimentos durante el almacenamiento
y transporte de estos, son causantes de multiples enfermedades transmi-
tidas a nivel mundial y de pérdidas econdmicas. Por lo tanto, es de gran
importancia desarrollar materiales o agentes antibacterianos eficientes, y
que ademads tengan caracteristicas de ser amigables ecolégicamente y no
toxicos para que sean empleados como una alternativa potencial para la
inhibicién de estos patégenos transmitidos por alimentos.

Se ha discutido ampliamente que las nanoparticulas de plata (AgNP)
poseen el mejor efecto antimicrobiano con la ecotoxicidad mas baja en
el medio ambiente (Kakakhel et al.,, 2021), siendo presentada como una
alternativa novedosay potencial a los antibiéticos estdndar; que actualmente
se encuentra en uso dentro del campo de la nanotecnologia, la cual ofrece la
sintesis de nanomateriales biocompatibles a base de metales que se pueden
aplicar a una amplia gama de aplicaciones potenciales en las ciencias
médicas y biolégicas, incluido la medicina, la administracién de fairmacos
(Mathur et al., 2018) el recubrimiento y la conservacién de alimentos
(Sierra Fernandez et al.,, 2017), la industria alimentaria y la remediacién
ambiental (Singh et al., 2018), los cuales cuentan con la aprobacién de
una variedad de organismos acreditados, incluidos La Administracién
de Alimentos y Medicamentos (FDA, siglas en inglés) de EE.UU.

Porlo que, en la presente investigacion, se evaluara el efecto antibacterial
de nanoparticulas de plata (AgNP) sintetizadas de forma ecolégica o verde,
utilizando como agente reductor extracto acuoso de cdscara de tuna roja
“cardona” (O. streptacantha cv. Jocoquillo), ante patdgenos de caracter
multirresistente. La sintesis verde de nanoparticulas ayuda a minimizar
el uso de disolventes y reactivos peligrosos, téxicos y no biodegradables,
el extracto acuoso de cadscara de tuna funciona como sustrato para la
sintesis de nanoparticulas por sus caracteristicas de agente reductor. Estos
métodos bioldgicos tienen una serie de beneficios, ya que proporcionan un
alto rendimiento que implica un uso y generacién minimo de sustancias
téxicas, por lo tanto, son considerados como métodos eficaces, seguros
y respetuosos con el medio ambiente en la sintesis de nanoparticulas
(Ahmed et al., 2016).

134

EVALUACION DEL EFECTO ANTIBACTERIAL FRENTE ESCHERICHIA COLI

NANOPARTICULAS DE PLATA (AGNP)

Laplata a nanoescala es una particula nanométrica con una alta relacién
area superficial/volumen (Morones-Ramirez et al., 2013); debido a sus
propiedades bioldgicas, quimicas y fisicaslas nanoparticulas de plata (AgNP)
se han utilizado durante siglos debido a su actividad antimicrobiana con
evidencia subjetiva del uso de plata coloidal en la antigua Roma y Egipto
(Reidy et al., 2013), actualmente su aplicacién se encuentra enfocada en
su uso como agente bactericida o fungicida, por su alta resistencia contra
una variedad de microorganismos infecciosos y patégenos.

Las propiedades fisicas y quimicas de las nanoparticulas generadas a
través de diversos métodos biolégicos hacen que tengan diversas funciones
y aplicaciones. Entre estas aplicaciones, la actividad antibacterial ha ganado
mucha atencién porque potencialmente ofrece una solucién al problema
de la resistencia a los antibiéticos (Cho et al., 2005) y a la contaminacién
generada durante la manipulacién de algunos alimentos antes de llegar a
su consumidor final.

SINTESIS VERDE DE NANOPARTICULAS DE PLATA
La sintesis biolégica de una nanoparticula se denomina sintesis verde
(Ovais et al., 2016); estd comprobado que las plantas representan una
fuente buena de metabolitos secundarios de plantas bioactivas, como
polisacaridos, proteinas, polifenoles, flavonoides, terpenoides, alcaloides,
que actian como agentes reductores, estabilizadores y protectores en la
conversién de iones metalicos en nanoparticulas metdlicas, lo que lleva
a la produccién de nanoparticulas con caracteristicas predefinidas.
Anteriormente, las propiedades antibacteriales dela platay el nitrato de
plata estaban bien incorporadas en el campo de la ciencia médica; también
se conocia la importancia medicinal de innumerables plantas y partes de
plantas, como frutas, hojas, semillas, flores, cortezas, raices y tallos. El
proceso de sintesis de AgNP mediante sintesis verde a partir de plantas
implica la interaccién del nitrato de plata (AgNOs) con las biomoléculas que
se encuentran en los extractos de plantas, demostrado que los metabolitos en
cada especie de planta tienen diferentes componentes quimicos con acciones
protectoras y reductoras que son importantes para la reduccién de iones de
plata. En general, el mecanismo de sintesis de nanoparticulas metélicas en
plantas y/o extractos de plantas comienza por la unién de iones metalicos
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(fase de activacién) con los metabolitos reductores o agentes estabilizantes
para asi reducirse a dtomos metdlicos; el complejo resultante del ion
metalico y el metabolito interacttia con complejos similares formando una
pequena nanoparticula metdlica; a continuacién, se produce el crecimiento
(fase de crecimiento) y la coalescencia de particulas pequefias separadas en
otras de mayor tamario mediante el proceso de engrosamiento. Este proceso
continda hasta que las particulas asumen una forma y tamaro estables
(fase de terminacién); proceso el cual estd fuertemente influenciado por
la capacidad del extracto vegetal. (Makarov VV et al., 2014)

APLICACION ANTIBACTERIAL DE LAS NANOPARTICULAS DE PLATA

La resistencia microbiana es un problema de salud mundial de alto interés,
debido a su impacto y aumento junto con sus limitaciones, como alto
costo, toxicidad, baja solubilidad y efectos secundarios graves (Kakakhel
et al., 2021). Esta particularidad otorga a los materiales a base de plata,
como las AgNP, un papel relevante en la actual crisis antibidtica para la
lucha contra las bacterias multirresistentes. Las nanoparticulas de plata
han exhibido una actividad altamente antibacteriana contra multiples
bacterias Gram-positivas y Gram-negativas (Cavassin et al., 2015). Estudios
aplicados en la evaluacién de actividad microbiana en nanoparticulas de
plata sobre cepas de E. coli y Staphylococcus aureus, han establecido que
a una baja concentracién de AgNO, se obtienen efectos inhibidores de
crecimiento en ambas cepas; sugiriendo asi la aplicacién de nanoparticulas
de plata como sistemas de control antimicrobiano.

El mecanismo de la accién inhibidora de los iones de plata sobre
los microorganismos se basa en la creencia en que el ADN pierde su
capacidad de replicacién y las proteinas celulares se desactivan con el
tratamiento Ag+. Ademads, se demostré que las AgNP-se une a los grupos
funcionales de las proteinas, lo que resulta en una desnaturalizacién
de las proteinas. El punto critico para garantizar este efecto se da en
la unién a la pared celular y membrana del microorganismo, y el dafio
posterior de las biomoléculas y estructuras intracelulares junto con el
estrés oxidativo inducido, causado tanto por las AgNP como por los iones
de plata liberados (Franci et al., 2015)
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EL GENERO OPUNTIA

La planta de cactus Opuntia spp., comunmente llamada tuna, es una
planta angiospermay dicotiledénea, que pertenece a la familia cactacea,
es una planta endémica de regiones dridas y semidridas, ampliamente
distribuida en México. Su composicién quimica estd basada en: agua (92 %),
carbohidratos (4-6 %), proteinas (1 %), grasas vegetales (0.2 %), minerales
(1 %) y vitaminas, principalmente acido ascérbico; presentando un alto
contenido de polifenoles responsables de su efecto antioxidante (Silva
de Hoyos et al., 2012). La cascara, aunque no se consume como alimento,
presenta componentes basados en: 3.8 % (en base humeda) de lipidos, entre
ellos se encuentran los lipidos totales (LT), los lipidos neutros en gran
cantidad (63.3 % de los LT), seguidos por los glucolipidos (GL) (26 % de LT)
y fosfolipidos (8.75 % de LT), carotenos y tocoferoles (vitamina E) en alta
concentracion, los a-tocoferoles constituyen aproximadamente un 80.5 %,
B-tocoferoles 10.2 %, y-tocoferoles 8 % y 8-tocoferoles 1.20 %. También se
han reportado vitamina K1 (1.09g/Kg) (Ramadan & Mérsel, 2003).

Debido a sus propiedades bioldgicas atractivas y farmacoldgicas, estudios
reportan que bajo ciertas circunstancias sus principales componentes como
el 4cido ascorbico, el 4cido gélico, la glucosa, la fructosa, la sacarosa, la
celulosa, la pectina, entre otros; actian como excelentes agentes reductores
de iones metdlicos. Sin embargo, la proporciéon de estos componentes
favorece tanto a la reduccién como estabilizacién de nanoparticulas,
evitando su aglomeracién (Lee y Jun, 2019).

MATERIALES Y METODOS

Los reactivos utilizados fueron Nitrato de plata (AgNOs) (Sigma Aldrich)
al smM. Para la evaluacién microbiolégica se utilizé agua peptonada
(Merck) al 0.1 %, caldo LB Broth (Miller) (Condalab) y agar de eosina azul
de metileno (EBM) (MCD LAB). La cepa que se utilizé fue Escherichia-coli
(ATCC 11229).

REACTIVACION DE LA CEPA ESCHERICHIA-COLI

Las cepas se encontraban en conservacién por el método de congelacién
(-80° C) empleando como agente crioprotector glicerol. Para el proceso de
reactivacion, se realizé el indculo de Escherichia-coli en tubos que contenian
caldo LB Broth (Miller) y se incubaron durante un periodo de 24 horas a
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37° C. Transcurrido el tiempo de incubacién, se realizé el conteo celular,
registrando una concentracién celular entre 1-3x10° UFC/ml.

PREPARACION DE EXTRACTO ACUOSO DE CASCARA DE TUNA

Los extractos acuosos se elaboraron a una concentracién del 4 % de polvo de
cascara de tuna “cardona”. La mezcla se llevé a agitacién constante de 700
rpm por un tiempo definido de 2 horas, a temperatura ambiente. Posterior
ala agitacion se realiz6 la centrifugacién del extracto durante 20 minutos a
5000 rpm; y posteriormente el sobrenadante se filtré al vacio, y el filtrado
resultante se utilizé como agente reductor para la sintesis de AgNP.

SINTESIS DE NANOPARTICULAS DE PLATA (AGNP)

El proceso de sintesis de las nanoparticulas de plata se realiz6 mezclando
20 % (v/v) de extracto acuoso, 50 % (v/v) de AgNO3 al 5 mM y el 30%
restante de agua destilada. Posteriormente se realizé un ajuste de pH
a 7. La solucién formada (Tabla 1) se dejé reaccionar por 24 horas a
temperatura ambiente y protegida de la luz.

Tabla 1. Preparacion de solucion coloidal

pH Extracto AgNO3 (5 mM) Agua destilada
1 2ml. 5ml. 3ml.

CARACTERIZACION DE NANOPARTICULAS DE PLATA

La formacién de las AgNP se observé mediante un cambio de color en las
soluciones, ademas las soluciones coloidales se escanearon en un rango de
longitud de onda de 300 a 800 nm en el espectrofotémetro UV-Vis Cary 60
(Agilent) para la observacién de la formacién del plasmén de resonancia.

EVALUACION DE LA ACTIVIDAD ANTIBACTERIAL DE LAS NANOPARTICULAS

DE PLATA

La actividad antibacterial se realizé contra la cepa patégena E. Coli; la
cual se cultivé 24 horas antes de la evaluacién activada en caldo LB Broth
(Miller) para obtener una concentracion celular de 1-3x10° UFC/ml. Para
la evaluacién de la actividad antibacterial se realizé el siguiente ensayo,
utilizando la solucién coloidal a un pH de 7.
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A partir de la activacién de la cepa de E. coli, se procedi6 a realizar las
pruebas antibacteriales. Se afiadi6 cultivo de E. coli (1 ml, 1-3x10° UFC/ml)
a 9 ml de la solucién coloidal para probar el efecto antibacterial con
tiempos de reaccién aplicados de o y 30 minutos. Se realizaron diluciones
en serie con agua peptonada al 0.1 %, se sembré 1 ml de muestras en placas
Petri por medio de la técnica vertido en placa con Agar de eosina azul de
metileno (EMB), se realizé la homogenizacion y se dejaron solidificar y se
incubaron por 24 horas a 37 + 1 °C (Figura 1). Los resultados se expresaron
como UFC/ml.

Figura 1. Determinacion de actividad antibacterial de las nanoparticulas
de plata frente a E. coli.

(1 mL E. coli + 9 mL solucion coloidal)

Incubacion a 37 °C (0 y 30 min)

Rininiiniy

101102103 10 105

v v

RECUENTO VIABLE DE UFC/ML

Al finalizar el tiempo de incubacién se retiraron las placas de incubacion,
y se realizé el recuento de UFC/ml por medio de un contador de colonias,
para determinar con ello la concentracién de la suspensién celular
resultante en cada dilucién.
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RESULTADOS

La sintesis de nanoparticulas de plata se comprobé mediante el cambio de
coloracién de color marrén claro a café obscuro en la solucién coloidal, y se
comprobd por espectroscopia UV-Vis (Cary 60 UV-Vis Spectrophotometer,
Agilent), la espectroscopia mostr6 las caracteristicas espectrales de las
AgNP con un pico en una longitud de onda de 435 nm aproximadamente.
Demostrando que los compuestos fitoquimicos que se encuentran en el
extracto de la cdscara de tuna “cardona” participan como agentes reductores
en la sintesis y recubrimiento de nanoparticulas metalicas, asi como agentes
estabilizantes. Se ha encontrado que los extractos acuosos de ciscara de
tuna contienen 4cidos fendlicos y flavonoides como: quercetina, kaempferol;
algunas vitaminas como: ki, alfa-tocoferol, beta-tocoferol; y esteroles
como: campesterol, lanosterol y estigmasterol, compuestos responsables
del recubrimiento de las AgNP (El-Mostafa et al., 2014).

Como resultado de la evaluacién en la actividad antibacteriana en
nanoparticulas de plata biosintetizadas en extracto acuoso de cascara de tuna,
ante el patégeno Escherichia coli, expuesto a solucién coloidal (1 ml de E.
coli 1-3x10°UFC/ml, 9 ml de solucién coloidal), se obtuvieron los valores
mostrados en la Tabla 3, los cuales demostraron un efecto inhibitorio de la
suspensién evaluada. Comparando las pruebas de efecto antibacterial en
los dos tiempos de reaccién (o y 30 minutos), se observé que la suspension
presenta un efecto antibacterial con un tiempo de reaccién de 30 minutos,
siendo asi, el tiempo necesario para alcanzar un efecto antimicrobiano.
Se ha observado que el patégeno E. coli expuesto a concentraciones
altas de AgNP presentan una disminucién de aztcares reductores, que
pueden inducir ala inactivacién de la cadena de transporte de electrones
afectando la permeabilidad de las membranas bacterianas (Liao et al.,
2019). Cuando las nanoparticulas de plata entran en la célula bacteriana,
forman una regién de bajo peso molecular en el centro de las bacterias a las
que se conglomeran las bacterias, protegiendo asi el ADN de los iones de
plata. Las nanoparticulas atacan preferentemente la cadena respiratoria, la
divisién celular finalmente conduce a la muerte celular. Las nanoparticulas
liberan iones de plata en las células bacterianas, lo que potencia su actividad
bacteriostatica (Sondi y Salopek-Sondi, 2004, Morones et al., 2005).
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Figura 2. Cambio de coloracion caracteristico de la sintesis de AgNP.
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Figura 3. Efecto del plasmon de resonancia de la sintesis de nanoparticulas de plata.
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Tabla 2. Determinacion de unidades formadoras de colonias (UFC/ml).

Tiempo de reaccion

Tratamiento

0 min. 0 min. 30 min. 30 min.
180 x 10-6 220 x 10-6 72x10-6 83 x 10-6
Solucion coloidal
200.0 + 28.30 x 10-6 (a) 77.25+7.45x 10-6 (b)

Figura 4. Recuento en placa de la actividad antibacterial de las nanoparticulas
de plata frente Escherichia coli.

Tiempo de reaccién: 0 min. Tiempo de reacciéon: 30 min.

CONCLUSIONES

Las nanoparticulas de plata sintetizadas de forma ecolégica muestran
actividad antibacterial frente a células bacterianas del género gram negativo.
Para completar la caracterizacién antimicrobiana de las AgNP sintetizadas
se podria evaluar su actividad contra bacterias gram positivas, e incluso
hongos. Lo que demuestra que este método cuenta con las propiedades
antibacteriales para un efecto frente a células bacterianas multirresistentes,
y que a su vez presenta un potencial estabilizante y compatible con el
medio ambiente, es decir, produciendo de esta manera la disminucién de
dicho crecimiento microbiano, de una manera segura y no contaminante.

142

EVALUACION DEL EFECTO ANTIBACTERIAL FRENTE ESCHERICHIA COLI

REFERENCIAS

Ahmed, S., Saifullah, Ahmad, M., Swami, B. L., y Ikram S. (2016). Green Synthesis of silver
nanoparticles using Azadirachta indica aqueous leaf extract. Journal of radiation research
and applied sciencies, 9(1), 1-7.

Cavassin, E. D., de Figueiredo, L. F., Otoch, J. P., Seckler, M. M., de Oliveira, R. A., Franco, F. F.,
Marangoni, V. S., Zucolotto, V., Levin, A. S., y Costa, S. F. (2015). Comparison of methods
to detect the in vitro activity of silver nanoparticles (AgNP) against multidrug resistant
bacteria. Journal of nanobiotechnology, 13, 64.

Cho, K.h., Park, J.,, Osaka, T. y Park, S. (2005). The study of antimicrobial activity and preservative
effects of nanosilver ingredient. Electrochimica Aca, 51 (5), 956-960.

Echeverry, J., Naranjo, A., y Araque, P. (2020). Nanoparticulas de plata funcionalizadas in situ
con D-limoneno: efecto en la actividad antibacteriana. Revista ION, 33(1), 77-90.

El-Mostafa, K., El-Kharrassi, Y., Badreddine, A., Andreoletti, P., Vamecq, J., El-Kebbaj, M. S.,
Latruffe, N., Lizard, G., Nasser, B. y Cherkaoui-Malki, M. (2014). Nopal cactus (Opuntia
ficus-indica) as a source of bioactive compounds for nutrition, health and disease. Molecules
(Basel, Switzerland), 19(9), 14879-14901.

Frandi, G., Falanga, A., Galdiero, S., Palomba, L., Rai, M., Morelli, G., y Galdiero, M. (2015). Silver
nanoparticles as potential antibacterial agents. Molecules, 20(5), 8856-8874.

Kakakhel, M. A., Wu, F,, Sajjad, W., Zhang Qi. (2020) Long-term exposure to high- concentration
silver nanoparticles induced toxicity, fatality, bioaccumulation, and histological alteration
in fish (Cyprinus carpio). Environ Sci Eur, 33,14.

Lee, S. H., & Jun, B. H. (2019). Silver nanoparticles: Synthesis and application for nanomedicine.
International Journal of molecular sciences, 20(g), 865.

Liao Y.T., Salvador A., Harden L.A., Liu F., Lavenburg V.M., Li RW. y Wu V.CH. (2019) Charac-
terization of a Lytic Bacteriophage and an Antimicrobial Agent for Biocontrol of Shiga
Toxin-Producing Escherichia coli 0145 Strains. Antibiotic 8 (2):E74.

Makarov VV, Love AJ, Sinitsyna OV, Makarova SS, Yaminsky IV, Taliansky ME, Kalinina NO
(2014) “Green” nanotechnologies: synthesis of metal nanoparticles using plants. Acta
Naturae, 6(1) 35-44.

Mathur, P., Jha, S.,Ramteke, S.,y Jain, N. K. (2018). Pharmaceutical aspects of silver nanoparticles.
Artificial cells, nanomedicine, and biotechnology, 46(1), 115-126.

Mie, R., Samsudin, M. W,, Din, L. B.,, Ahmad, A., Ibrahim, N., y Adnan, S. N. (2014). Synthesis of sil-
ver nanoparticles with antibacterial activity using the lichen Parmotrema praesorediosum.
International journal of nanomedicine, 9, 121-127.

Morones, J. R., Elechiguerra, J. L., Camacho, A., Holt, K., Kouri, J. B., Ramirez, J.

143



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

T., &amp; Yacaman, M. J. (2005). The bactericidal effect of silver nanoparticles. Nanotechnology,
16(10), 2346-2353.

Morones-Ramirez, J. R., Winkler, J. A., Spina, C. S., & Collins, J. J. (2013). Silver enhances antibio-
tic activity against gram-negative bacteria. Science translational medicine, 5(190), 190ra81

Mutioz Carrillo, M,. Garciduenias-Pifia, C., Valerio Garcia, R., Carrazco-Rosales, J. L, y Mora-
les-Dominguez, J. F, (2020). Green Synthesis of Silver Nanoparticles from the Opuntia
ficus-indica Fruit and Its Activity against Treated Wastewater Microorganisms. Journal of
Nanomaterials. 1-10.

Naveed, M., Bukhari, B., Aziz, T., Zaib, S., Mansoor, M.A., Khan, A.A., Shahzad, M., Dablool, A.S.,
Alruways, M.W., Almalki, A.A., Alamri, A.S., Alhomrani, M. (2022). Green Synthesis of Silver
Nanoparticles Using the Plant Extract of Acer oblongifolium and Study of Its Antibacterial
and Antiproliferative Activity via Mathematical Approaches. Molecules 27(13) 4226. doi:
10.3390/molecules27134226

Ovais, M., Khalil, A. T., Raza, A., Khan, M. A, Ahmad, I, Islam, N. U., Saravanan, M., Ubaid, M.
F., Ali, M.,y Shinwari, Z. K. (2016). Green synthesis of silver nanoparticles via plant extracts:
beginning a new era in cancer theranostics. Nanomedicine 11(23), 3157-3177

Ramadan, M. F. y Mérsel, J. T. (2003). Oil cactus pear (Opuntia ficus-indica L.). Food Chemis-
try, 82(3), 339-345.

Reidy, B., Haase, A., Luch, A., Dawson, K. A., y Lynch, I. (2013). Mechanisms of Silver Nanoparticle
Release, Transformation and Toxicity: A Critical Review of Current Knowledge and Recom-
mendations for Future Studies and Applications. Materials 6(6), 2295-2350.

Sierra-Fernandez, A., Gémez-Villalba, L. S., Rabanal, M. E. y Fort, R. (2017). New nanomaterials
for applications in conservation and restoration of stony materials: A review. Materiales
de construccién, 67(325), e107.

Silvia-de-Hoyos, L.E., Sdnchez-Mendieta, V. Rico-Moctezuma, A., Vilchis-Nestor, A. R., Cama-
cho-Lépez, M., y Avalos-Borja, M. (2012). Silver nanoparticles biosynthesized using Opuntia
ficus aqueous extract. Superficies y vacio, 25(1), 31-35.

Singh, J., Dutta, T., Kim, K., Rawat, M., Samddar, P., y Kumar, P. (2018). ‘Green’ synthesis of
metals and their oxide nanoparticles: applications for environmental remediation. Journal
of Nanobiotechnology, 16.

Sondi I, Salopeck-Sondi B. (2004) Silver nanoparticles as antimicrobial agent: a case study on

E.coli as a model for Gram-negative bacteria. J Colloid Interface Sci, 1 177-82.

144

Disposicion del docente del CULagos hacia la inclusion
y la discapacidad

EMMANUEL ESTRADA RAMIREZ
emmanuel.eramirez@alumnos.udg.mx

MARIA DEL PILAR RAMIREZ MARTINEZ
maria.rmartinez@academicos.udg.mx

RESUMEN

Este articulo se centra en el estudio de la disposicién del docente del Centro
Universitario de los Lagos (CULagos) hacia la inclusién del alumnado con
discapacidad a través de la aplicacién de instrumentos que permitan
describir las actitudes y respuestas de los docentes a la discapacidad,
ya sea que faciliten o impidan la inclusién. Este estudio fue de tipo
cuantitativo —no experimental— transversal con alcance descriptivo
en el cual participaron 63 docentes de los cuales 54 % fueron mujeres y
46 % hombres. Para el desarrollo de dicho estudio, se adecud la escala de
actitudes haciala inclusién de las personas con discapacidad en la educacién
superior de Eva Maria Ferniandez Fatindez de la Universidad de Valladolid,
dicha escala estd conformada por cuatro factores: intencién, actitudes,
normas subjetivas y control del comportamiento percibido, se utilizé la
estadistica descriptiva para realizar el anélisis de los resultados, finalmente,
la mayoria de las dimensiones de la escala mostraron una tendencia hacia
una actitud positiva, excepto, la dimensién de control del comportamiento
percibido que mostré una postura neutra o ambivalente.

PALABRAS CLAVE

Diversidad (Diversity ), Inclusién (Inclusion), Docente (Teacher),
Discapacidad (Disability) Universidad (University).
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INTRODUCCION

El proyecto del que se desprende este articulo tiene como finalidad realizar
un estudio sobre la disposicién del docente del Centro Universitario de los
Lagos ala atencién ala diversidad del alumnado por medio de la aplicacién
de instrumentos que permitan identificar las actitudes y respuestas de los
docentes ala diversidad que facilitan o impidan lograr la inclusién. En este
caso en especifico hacia las personas con discapacidad.

Las diferencias en educacién sonlo comin ynola excepcién, ylainclusién
consiste precisamente en transformar los sistemas educativos y otros
entornos de aprendizaje pararesponder alas diferentes necesidades de los
estudiantes. La inclusién va dirigida a fomentar y crear conciencia de la
diversidad de las personas en sus distintos contextos, en donde diferentes
organismos politicos, sociales y educativos son actores fundamentales en
el proceso de la creacién de inclusién, trabajando en colaboracién para
crear acceso en la mayor parte de contextos en los que el ser humano
puede participar y desarrollarse sin importar cual sea la condicién social,
educativa, fisica, o si posee alguna discapacidad. Uno de los contextos
mas importantes para trabajar y desarrollar la inclusién se encuentran
dentro de los espacios educativos.

La Organizacién de las Naciones Unidas (ONU) define la inclusién
y asegura que “todas las personas sin distincién puedan ejercer sus
derechos y garantias, aprovechar sus habilidades y beneficiarse de las
oportunidades que se encuentran en su entorno” (ONU, 2018). Para
lograr la inclusidn, es necesario eliminar las barreras fisicas, sociales y
culturales que impiden el acceso a la educacion, los servicios de salud, la
atencioén social, la vivienda y otros servicios basicos.

Ahora bien, la inclusién tiene muchos beneficios para las personas
con discapacidad y para la sociedad en su conjunto. Por un lado, permite
a las personas con discapacidad desarrollar sus habilidades al maximo
y contribuir a la sociedad como cualquier otra persona. Por otro lado, la
inclusién ayuda a reducir la discriminacién y la exclusién social, mejorando
la calidad de vida de toda la poblacién.

Para la Organizacién de las Naciones Unidas para la Educacién, la
Ciencia y la Cultura (UNESCO) un enfoque inclusivo de la educacién
significa que “se tomen en cuenta las necesidades de cada persona y
que todos los educandos participen y lo logren juntos” cada alumno es tan
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importante como cualquier otro, sin embargo recalca que millones de
personas alrededor de todo el mundo siguen siendo excluidas de la
educacién por razones tales como el género, la orientacién sexual, el
origen étnico o social, la lengua, la religién, la nacionalidad, la situacién
econémica o de discapacidad (2023).

Es por ello que a través de los afios los organismos sociales y politicos han
trabajado en pro de establecer politicas e introducir a los distintos sistemas
sociales procesos que permiten el acceso al aprendizaje y la participacién a
la diversidad de las personas, sus condiciones y discapacidades, es por ello
que la educacién inclusiva ha sido uno de los pilares fundamentales para
trabajar en colaboracién a favor de una inclusién digna.

La escuela inclusiva acoge y adapta en su seno sin reservas a todos
los candidatos, brindando una educacién de calidad para fortalecer las
posibilidades sociales de equidad y oportunidades de desarrollo humano
equivalentes. Por tanto, debe brindar oportunidades de educacién
y desarrollo a todos los alumnos, los considerados alumnos tipicos y
aquellos que pudieran experimentar una necesidad educativa especifica
o alguna barrera para el aprendizaje y la participacién, los que tienen
recursos econémicos y capitales intelectuales y sociales, como a aquellos
que carecen de ellos.

La inclusién de las personas con discapacidad en la educacién superior
es un hecho bastante reciente y en el que se han conjugado diversos factores
internos y externos a los sistemas educativos.

Aunado a esto, desarrollar una educacién inclusiva conlleva la influencia
de contextos y agentes protagdnicos en el &mbito de la educacién, siendo
los docentes a través de su intervencién uno de los pilares que fomentan
y construyen la diversidad del alumnado universitario, para poder lograr
una educacion superior de calidad, esto requiere que, a través de la prictica
académica se desarrollan competencias para lograr objetivos especificos.

Especificamente, en México, las personas con discapacidad comenzaron
a tener una presencia mas o menos constante en la demanda del nivel
superior hasta principios de la década del 2000; a partir de varios factores
que comenzaron a dar relevancia para tomar en cuenta la inclusién en el
nivel superior, algunos de ellos principalmente educativos derivados de
la promulgacién de leyes y reformas para la proteccién de los derechos
de las personas con discapacidad, el incremento en la matricula de
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estudiantes con discapacidad en niveles previos, la apertura a nuevas
oportunidades para otros grupos en situacién de vulnerabilidad y las
propias contiendas de las personas con discapacidad y sus familias.

No obstante, no fue suficiente con el hecho de identificar la diversidad
en los universitarios, sino, el trabajo y retos intrinsecos que esto conlleva, el
primer acercamiento se desarrollé a través de medidas las cuales se abocaron
principalmente ala accesibilidad fisica, de esta manera, muchas instituciones
se dieron a la tarea de hacer rampas, disefiar cajones de estacionamiento,
regularizar banquetas, adecuar los sanitarios, montar barandas o instalar
elevadores. Sin embargo, esto no bastaria para el alcance de las necesidades
especificas y sus condiciones, por lo que se tomaron una segunda generacién
de medidas donde la implementacién de programas y unidades para la
atencion de los estudiantes con alguna necesidad especifica sean atendidos
tratando de incorporar la perspectiva de inclusién. Es asi como algunas
universidades de nuestro pais lo han implementado.

En el estudio de Pérez (2019) y por su afio de publicacién, precisa los
avances de normatividad y politicas institucionales solo por la Universidad
Nacional Auténoma de México (UNAM), Universidad Veracruzana (UV)
y la Universidad de Guadalajara (UdeG) en 2004, sefialando que estas
instituciones han considerado la inclusién de las personas con discapacidad
en sus planes de desarrollo, aunque con diferencias significativas. En
la UNAM, por ejemplo, el Plan de Desarrollo Institucional vigente lo
incluye en el eje de Derechos Humanos y Equidad de Género. Enla UV el
Plan General de Desarrollo 2025 incluye esta tematica como parte de sus
programas genéricos, sin explicar el sentido de sus politicas o acciones,
mientras que en la UdeG con el Plan de Desarrollo 2014-2030 plantea como
parte de la misién y visién institucional lograr una institucién incluyente,
equitativa y promotora de la movilidad social.

Si bien cada centro de educacién superior ha dado a conocer a través
de estas unidades o de sus paginas web el trabajo que han hecho hacia la
inclusién, diversas investigaciones han identificado las grandes diferencias
que existen entre los programas Cruz y Casillas (2017) identificaron que
algunos estan dirigidos a determinados tipos de discapacidad, otros sélo
otorgan ciertos apoyos, y otros mds se enfocan en la realizaciéon de ajustes
razonables para la accesibilidad, por su parte Jacobo (2017) destaca la
diversidad de informacién que se puede encontrar en las paginas web
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institucionales, asi como la variedad de profesionales que fungen como
responsables institucionales de los programas.

La Universidad de Guadalajara es una de las instituciones mds impor-
tantes en Educacién Superior en el Estado de Jalisco. Esta organizada con
una estructura que comprende una Administracién General, seis Centros
Universitarios Tematicos (Centro Universitario de Arte, Arquitectura y Disefio
CUAAD, Centro Universitario de Ciencias Biolégicas y Agropecuarias CUCBA,
Centro Universitario de Ciencias Econémicas y Administrativas CUCEA,
Centro Universitario de Ciencias Exactas e Ingenierias CUCEI, Centro
Universitario de Ciencias de la Salud CUCS y el Centro Universitario de
Ciencias Sociales y Humanidades CUCSH), nueve Centros Universitarios
Regionales (Centro Universitario de los Altos CUALTOS, Centro Universitario
dela Ciénega CUCIENEGA, Centro Universitario dela Costa CUCOSTA, Centro
Universitario de la Costa Sur CUCSUR, Centro Universitario de los Lagos
CULAGOS, Centro Universitario del Norte CUNORTE, Centro Universitario
del Sur CUSUR, Centro Universitario de los Valles CUVALLES y Centro
Universitario de Tonala CUTONALA), ademas del Sistema de Universidad
Virtual (SUV) y el Sistema de Ensefianza Media Superior (SEMS).

Estos 15 centros universitarios atienden la demanda de educacién
superior en Jalisco, desarrollan la investigacién cientifica y tecnolégica y
prestan servicios en base a los requerimientos sociales especificos, ademas
se suma la oferta académica que brinda el Sistema de Universidad Virtual
(SUV), La demanda de bachillerato en sus diversas modalidades se atiende
a través de todas las escuelas preparatorias.

El Centro Universitario de los Lagos es uno de los Centros Regionales
que componen la Red de la Universidad de Guadalajara, con sede en
Lagos de Moreno y San Juan de los Lagos, en la zona Altos Norte de
Jalisco. Donde genera y aplica conocimiento a través de la investigacién
cientifica, tecnoldégica y humanistica de alto nivel. A partir de ello, forma
integralmente profesionistas y cientificos en ambientes de aprendizaje
innovadores, propiciando experiencias de movilidad y multilingtiismo.

Forma ciudadanos con una perspectiva sin fronteras, al ofrecer un
ambiente académico basado en la investigacion, centrado en el estudiante y
el analisis critico, orientado por el liderazgo, el humanismo y el compromiso
social, respetando la biodiversidad y la dignidad humana. Como principios
centrados en su visién, el CULagos hace una premisa hacia una de los pilares
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primordiales en la educacién y la formacién en los docentes y estudiantes
pertenecientes a dicho centro de estudios universitarios.

El alcance social y educativo del CULagos es significativo debido a que
es un destino de formacién multidisciplinar consolidado para estudiantes
universitarios de ocho municipios de la regién Altos Norte, asi como
de otros 50 municipios del estado y 26 de los 32 estados de la Reptblica
(Hernandez, 2023) lo que significa que su alcance académico es significativo
y de gran extension para estudiantes universitarios y contar con un nimero
considerable de docentes ejerciendo profesionalmente.

Cuenta hasta 2023, con una planta académica de 91 profesores de
Tiempo Completo, 4 profesores de medio tiempo, 27 técnicos académicos,
136 de asignatura (42 de categoria “A” y 94 de categoria “B”) y 17 de horas
definitivas. De la planta académica, 79 académicos cuentan con el grado
de doctor, 111 con el grado de maestria y 85 con el grado de licenciatura.
Al considerar solo los PTC, el 98 % cuenta con estudios de posgrado y si se
considera a todos los académicos, el 69 % cuenta con posgrado, de acuerdo
a los datos sefialados en el primer informe de actividades de la rectora de
este Centro Universitario.

Asi mismo, refiere que “los esfuerzos de inclusién son importantes en
el CULagos, pues aun a tres afios de distancia del inicio de la pandemia, se
contintian observando vulnerabilidades importantes en ciertos sectores
de estudiantes del CULagos”, esto impulsa analizar los trabajos realizados
por parte del centro universitario en materia de inclusién parala deteccién
y fortalecimiento de posibles necesidades en la poblacién de estudiantes
universitarios (2023).

La Universidad de Guadalajara en su Plan de Desarrollo Institucional 2019-
2025 Visién a 2030, incluye un apartado esencial referente a una Estrategia
Institucional para la Inclusién. A partir de ello, se propone fortalecer las
estrategias institucionales de inclusién y equidad educativa a través de:

+ Mejorar y ampliar los programas estratégicos para el desarrollo
cultural de la institucién, promoviendo y socializando la equidad
de género, el respeto a la diversidad étnica y la inclusién.

+ Impulsar un cédigo de ética universitaria que incorpore los valores
del respeto al ser humano y al medio ambiente, tolerancia, equidad,
no discriminacién y no acoso escolar, entre otros.
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+  Generar una politica integral y transversal de equidad y fomento
a la no discriminacién, en todas sus manifestaciones, que equilibre
las condiciones y las oportunidades institucionales y el acceso libre a
la infraestructura fisica para todos los universitarios.

+  Generar politicas para asegurar que los estudiantes pertenecientes a
grupos vulnerables tengan éxito en su trayecto escolar (UDG, 2019).

A partir de este planteamiento la UDG con el objetivo de brindar a todos
los estudiantes condiciones equitativas de aprendizaje, independientemente
de sus antecedentes sociales, culturales y de sus diferentes habilidades y
capacidades, aprobd la Politica Institucional de Inclusién, del que surge el
Programa Institucional de Inclusién que apoya a distintos grupos vulne-
rables, entre los cuales, se encuentra la poblacién con discapacidad. Esta
politica estd gestionada por una de las coordinaciones incorporadas
mas importantes e influyentes dentro de la Universidad, la cual es
la Coordinacién General de Extensién y Difusiéon Cultural, dependencia
encargada de coordinar, asesorar y apoyar las politicas institucionales en
materia de extensién, accién social, inclusién, atencién a las comunidades
indigenas, servicio social y perspectiva de género; asi como de difusién
cultural y promocién artistica. La creacién de esta politica, bajo su
objetividad, atendi6 en virtud de diversos antecedentes difundidos por
diversos organismos tanto nacionales como internacionales, que promueven
e impulsan el trabajo social hacia una educacién y una sociedad mas
inclusiva (2019).

En funcién de analizar diversos antecedentes, la UdeG ha desarrollado
multiples programas e iniciativas para fortalecer la inclusién para toda
la Red Universitaria con base a diversos resolutivos a través de una
visién mds objetiva a partir de la creacién de dicha politica, conforme
a la “accesibilidad, accién afirmativa, ajustes razonables, derechos a la
identidad de género, desigualdad social, discriminacién, discriminacién
por motivos de discapacidad, educacién inclusiva, estigma, género, inclusién
eigualdad de oportunidades”, asi como desplegar estrategias, lo que permitié
tener una estructura definida, para dar respuesta a las necesidades de la
poblacién estudiantil (2019).

El Instituto Nacional de Estadistica y Geografia (INEGI) en su altimo
censo, presenta que el porcentaje total de personas con discapacidad en
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nuestro pais corresponde al 5.69 % (7° 169, 178). De estas, 5° 577, 793 siendo
el porcentaje mas alto con el 78 % tienen inicamente discapacidad, seguido
del 10 % tiene algin problema o condicién mental, el 8 % ademas de algin
problema o condicién mental tienen discapacidad y con el porcentaje mas
bajo con el 4 % reportan tener algin problema o condicién mental y una
limitacién (2020).

Jalisco, por su parte, a través del Instituto de Informacién Estadisticay
Geografia de Jalisco (IIEG) reporta que en el estado hay 1° 264, 817 personas
con discapacidad, las cuales representan el 15.2 % de la poblacién total del
estado. Esto permite tener un panorama mas amplio ante dicha situacién,
sin embargo, es pertinente el delimitar la poblacién por rangos de edad,
los nifios y nifias (0 a 14 afios) representan un total de 13 % (899 mil) y las
personas jovenes (15 a 29 afios) representan el 12 % (869 mil). A través de
los afios, los trabajos e investigaciones en pro de formar espacios, fisicos,
socialesy de participaciéon hanido ala alza, ayudando a precisar técnicasy
estrategias que han reforzado los sistemas sociales, politicos y educativos
en la eliminacién de barreras para el aprendizaje y la participacién (BAP)
que afectan directamente a dicha poblacién (2021).

La poblacién joven y adulta cuenta con un porcentaje considerable
que presenta alguna condicién mental o discapacidad en México, por
lo que es pertinente el analizar desde el contexto educativo; cudnta
participacién académica existe y como los sistemas educativos, que en
este caso se considera el nivel superior trabajan tanto profesional como
personalmente hacia las personas con discapacidad.

En México la poblacién sin discapacidad que no tiene ningun grado
escolar corresponde al 5 % de la poblacién total, mientras que para la
poblacién con discapacidad este porcentaje se multiplica casi por cuatro
representando al 19.7 % del total de personas con discapacidad , Gémez y
colaboradores en su investigacion sobre el Nivel de Estudios de la Poblacién
con discapacidad sefialan que para el caso especifico de la educacién uni-
versitaria profesional, s6lo accede el 4.9 % de la poblacién con discapacidad,
mientras que dicho porcentaje sube al 12.6 % en el caso de las personas
sin discapacidad (2022). Por lo que, es de sefialarse la baja participaciéon
de las personas con discapacidad en el caso de los grados de maestria y
doctorado. En efecto se ha identificado que la poblacién con discapacidad
que alcanza grados de educacién superior en México presenta una diferencia
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considerable respecto a las personas sin discapacidad, siendo tan solo el
9.8 % de la poblacién total.

Tomando en cuenta el tamario de las poblaciones por tipo de discapacidad
en México, es posible destacar que los porcentajes mas altos de participacién
en el total de egresados de carreras profesionales es el de las personas
con discapacidad motriz, 45 %, seguidas de las limitaciones visuales 30 %.
Esta proporcién se mantiene en el caso de las maestrias 51 % y 33 % y del
doctorado 63 % y 35 % respectivamente (2022).

La UdeG brinda servicios académicos a 4 mil estudiantes con discapacidad
visual, auditiva, motriz y psicosocial en el Sistema de Educacién Media
Superior (SEMS) y de nivel superior, y avanza con la sensibilizacién de la
comunidad académica para eliminar las barreras fisicas y de actitud que
enfrentan los universitarios con discapacidad.

MATERIALES Y METODOS

La seleccién de los participantes se realiz6 a través de un muestreo no
probabilistico incidental siendo una muestra por conveniencia, dando la
posibilidad de participar de manera voluntaria y solicitando el apoyo de
la secretaria académica y los jefes de departamentos para la distribucién
del instrumento en formato de formulario de Google, apoyando al cum-
plimiento del tnico criterio de inclusién que fue ser docente universitario
exclusivamente del Centro Universitario de los Lagos, ya que es el espacio
al cual va dirigido el objetivo o finalidad del estudio.

Antes de iniciar el instrumento se proporciond la informacién referente
a la finalidad del estudio, asi como su objetivo, ademads de sefialar que la
participacién era libre y voluntaria, y que la informacién que se proporcionara
seria confidencial obteniendo asi el consentimiento informado. Si alguien
no estuviera de acuerdo, al llegar a este punto podria decidir no contestar
el instrumento. Se hizo uso de la estadistica descriptiva, especificamente
las medidas de tendencia central para realizar la interpretacién de los
resultados obtenidos.

Este estudio fue de tipo cuantitativo, no experimental, transversal
con alcance descriptivo en el cual participaron 63 docentes universitarios
del Centro Universitario de los Lagos, de las dos divisiones y los 4
departamentos, organizados de la siguiente manera: 54 % mujeres y 46 %
hombres, de los cuales el 65.1 % pertenecen a la Divisién de Estudios de
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la Cultura Regional y el 34.9 % restante a la Divisién de Estudios de la
biodiversidad e Innovacién Tecnolégica.

En relacién ala participacién por Departamentos la representatividad
se mostré de la siguiente manera: un 41.3 % de los docentes participantes
pertenecen al Departamento de Humanidades, Artes y Culturas Extranjeras,
28.6 % al Departamento de Ciencias Exactas y Tecnologia, 25.4 % al
Departamento de Ciencias Sociales y del Desarrollo Econémico y un 4.8 %
al Departamento de Ciencias de la Tierra y de la Vida.

Del total de participantes, 32 cuentan con escolaridad a nivel maestria
representando el porcentaje mayor (50.8 %), 19 con estudios de doctorado
(30.2 %), 10 con licenciatura (15.9 %) y 2 con estudios de postdoctorado (3.2 %).

El Gnico criterio de inclusién fue ser docente universitario, especifica-
mente del Centro Universitario de los Lagos, en busqueda de facilitar y
cumplir con el objetivo y finalidad de la investigacién.

Elinstrumento utilizado fue la Escala de Actitudes haciala inclusién de
las personas con discapacidad en la Educacién Superior, el cual consta de 41
items organizados en 4 dimensiones: Actitudes, Normas Subjetivas, Control
del Comportamiento Percibido e Intencién creado y validado por Eva Maria
Fernandez Faundez de la Universidad de Valladolid. Dicho instrumento
tiene como sustento tedrico la Teoria de la Conducta Planificada y tiene
un formato de respuesta de tipo likert de seis puntos para cada dimensién
marcado de acuerdo a las caracteristicas particulares de cada una de ellas.

1. Intencién: 1. Totalmente en desacuerdo (TDS); 2. Bastante en
desacuerdo (BD); 3. Algo en desacuerdo (AD); 4. Algo de acuerdo
(AA); 5. Bastante de acuerdo (BA); y 6. Totalmente de acuerdo (TA).

2. Actitudes: 1. Totalmente improbable (TI); 2. Bastante improbable
(BI); 3. Algo improbable (Al); 4. Algo probable (AP); 5. Bastante
probable (BP); 6. Totalmente probable (TP).

3. Normas Subjetivas: 1. Nada (N); 2. Casinada (CN); 3. Poco (P); 4. Algo
(A); 5. Bastante (B); 6. Mucho (M).

4. Control del Comportamiento Percibido: 1. Totalmente en desacuerdo
(TDS); 2. Bastante en desacuerdo (BD); 3. Algo en desacuerdo (AD);
4. Algo de acuerdo (AA); 5. Bastante de acuerdo (BA); 6. Totalmente
de acuerdo (TA).
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Ademas de los indicadores que componen la escala, se solicité informacién
que se considera de utilidad para la investigacién para poder facilitar el
andlisis de la misma. Los todos solicitados incluyen: edad, sexo/género
(1. Hombre, 2. Mujer, y 3. Otro), escolaridad (1. Licenciatura, 2. Maestria,
3. Doctorado Y 4. Postdoctorado). Se incluyeron también las siguientes
preguntas: ; Tienes algiin tipo de contacto con personas con discapacidad?
(1. Si, 2. No); en caso de tener contacto con personas con discapacidad
sefialar la razén (1. Familiar; 2. Compariero/a de estudios; 3. Laboral;
4. Asistencial; 5. Ocio/amistad; 6. Otras razones), la frecuencia (1. Casi
permanente, 2. Habitual, 3. Frecuente, 4. Esporadica) y el tipo de discapacidad
de las personas con las que tiene contacto (1. Fisica, 2. Auditiva, 3. Visual,
4. Intelectual, 5. Multiple).

RESULTADOS

Ademais de los indicadores que componen cada dimensién se solicit6
informacién adicional que se considera de utilidad para la investigacién,
los datos solicitados se refieren a si se tiene contacto con personas con
discapacidad, en la que un 69.8 % mencionan si tenerlo y un 30.2 %
no tenerlo, la razén por la cual tienen o han tenido ese contacto en su
mayoria no se especificé, 42.9 % (27 docentes), por lo que se sefialé la
opci6én de otras razones, continuando con un 27 % (17) que tienen o
han tenido el contacto con una persona con discapacidad por razones
familiares, el 15.9 % (10) por razones laborales, el 12.7 % (8) por razones de
ocio o amistad y un 1.6 % (1) por razones asistenciales. La frecuencia
del contacto casi permanente se presenta en solo el 7.9 % de los casos, de
manera habitual el 15.9 %, de manera frecuente, el 14.3 %, esporadica el
42.9 %, y nunca un 19 %.

A su vez, el tipo de discapacidad de las personas con las que tiene
contacto es en su mayoria fisica o motriz con un 31.7 %, multiple un 15.9 %,
intelectual 12.7 %, visual solo el 6.3 % y auditiva el 3.2 %.

Los resultados se analizaron por medio de estadistica descriptiva en
concordancia con el alcance elegido para este estudio, el analisis se realizé
tanto por dimensiones como por la totalidad de la escala, por lo tanto, los
resultados se mostraran en ese orden. Para facilitar el andlisis se realizé
una escala de clasificacién y determinacién de la actitud hacia los extremos
negativa o positiva.
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La primera dimensién del instrumento es la intencién la cual hace
referencia a la motivacién a una accién o comportamiento, por lo tanto,
hacia esta se dirigen las otras tres dimensiones siguientes: las actitudes,
normas subjetivas y control del comportamiento percibido.

En todas las dimensiones el puntaje minimo es 1, ya que este se
definié como punto de partida de acuerdo al instrumento que se responde
en un escala del 1 al 6. En particular la primera dimensién que es la
intencién estd compuesta por 12 indicadores, por lo tanto el puntaje
maximo es 72, y de acuerdo a las respuestas obtenidas se tiene una media
de 61.61, la mediana es 64 y la desviacién estdndar de 11.46. De acuerdo
a estos valores, a través de la media se puede sefialar que los docentes
del CULagos manifiestan una intencién positiva hacia la inclusién de
estudiantes o personas con discapacidad en su universidad. Ademais la
desviacién estdndar indica que los datos no se encuentran dispersos, por
lo cual la mayoria muestra la misma actitud positiva.

La dimensién de actitudes evalta la valoracién favorable o desfavorable
hacia el comportamiento y se compone de 11 indicadores, por lo tanto la
puntuacién maxima para esta dimensién es 66, y se tuvieron los siguientes
datos: una media de 56.42 y una desviacién estandar de 9.59, a través del
valor de la media se puede decir que los docentes del CULagos tienen una
actitud positiva haciala inclusion de estudiantes y personas con discapacidad
y la desviacién estdndar muestra que los datos no se encuentran dispersos,
lo cual significa que la mayoria tiene una actitud positiva.

La tercera dimensién son las normas subjetivas referidas a las creencias
de las normas sociales tanto propias como de la demdas personas y que
pueden facilitar o no el llevar a cabo una conducta, en el caso de este
estudio es la inclusién. El puntaje maximo en esta dimensién es de 54.
Los datos obtenidos en esta dimensién fueron la media con un valor de
43.15 y la desviacién estandar de 4.3. Por lo que a través de la media se
observa que las normas subjetivas son percibidas de forma positiva y al
presentarse una desviacién estdndar minima se manifiesta que la mayoria
de los docentes tienen normas subjetivas positivas.

El control de comportamiento percibido es la cuarta y dltima dimensién
de la escala utilizada, esta al igual que la anterior tiene un puntaje maximo
de 54 al estar compuesta por sélo 9 indicadores. Los resultados obtenidos
fueron una media de 35.87, con una desviacién estindar de 5.84. Lo que a
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diferencia de los resultados de las demas dimensiones se interpreta como
una postura neutra o ambivalente. Interpretdndose como el no saber si la
inclusién y las acciones que pudieran llevar a cabo serian faciles o dificiles.

En cuanto a las puntuaciones totales de la escala el puntaje mayor
esperado es de 246, del que de acuerdo al anélisis de los resultados se
presenta una media de 197.07 y una desviacién estindar de 23.7, inter-
pretando nuevamente y de manera general como positiva sin mostrar
dispersién de los datos.

CONCLUSIONES

Tanto las actitudes (disposicién o voluntad hacia el comportamiento),
las normas subjetivas (creencias tanto propias como de los demas sobre las
normas sociales) el control de comportamiento percibido (creencia sobre
la facilidad o dificultad para llevar a cabo una accién o comportamiento
especifico) y la intencién, a la que abonan las anteriores para motivar
el deseo de realizar una accién se han determinado como positivas en
los docentes del CULagos, dejando de manifiesto ese interés para poder
proporcionar y facilitar la inclusién de los estudiantes y personas con
discapacidad en la universidad, especificamente en el Centro Universitario
donde laboran.

Es importante sefialar también que en ninguna dimensién ni en
la escala total se llegé al ultimo y nivel mas alto donde se sefiala una
postura completamente positiva, lo que se puede interpretar como que
no todo esta terminado ni concluido, todavia se puede mejorar, y por lo
tanto se rescata que la intencién de hacerlo es alta, aunque el control del
comportamiento percibido ain es ambivalente, es decir, falta certeza
sobre si lo que se hace o se considera saber hacer como docente es lo
correcto o no para favorecer la inclusién.

Este estudio se limité al andlisis descriptivo atendiendo a diversos
factores tales como el tiempo de realizacién, al ser limitado al verano de
investigacién del CULagos, sin embargo, el andlisis puede ampliarse y
definir otros tipos y alcances haciendo uso de los datos recabados en el
instrumento utilizado.
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RESUMEN

Lavandula dentata es una planta originaria del mediterraneo, lefiosa, con
hojas aromaticas y flores de tonalidad violeta. Su caracter ornamental la
hace popular en jardines que requieren de podas constantes produciendo
flores como residuo, por lo que en este proyecto se buscé el aprovechamiento
de éstas para la obtencién de sus aceites esenciales.

La extraccién de aceites esenciales tradicionalmente se realiza mediante
destilacién por arrastre de vapor, por lo que se propuso realizar la
comparacion, en cantidad y composicién de los aceites obtenidos, con
tres técnicas propuestas de acuerdo a la disposicién de equipos y materiales
con que se cuenta en los laboratorios del CULagos: Hidrodestilacién con
infusién, Hidrodestilacién con solucién de NaCl, Hidrodestilacién
asistida con ultrasonido. Se utilizé la espectroscopia infrarroja (IR) para
detectar la presencia de los componentes en los aceites obtenidos con los
esperados de acuerdo a la informacién bibliografica y en comparacién
con el aceite esencial de L. angustifolia, la especie mds utilizada en la
extraccién comercial. Los espectros IR de los hidrolatos obtenidos con
las diferentes técnicas empleadas muestran diferencias importantes.
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Sobresale en el espectro del hidrolato obtenido con tratamiento de
infusién con NaCl la presencia de una mayor cantidad de seriales
de absorbancia con nimeros de onda correspondientes a los principales
compuestos de L. dentata, algunos presentes también en el espectro de
L. angustifolia. Las variaciones en las técnicas propuestas indujeron al
enriquecimiento de nuevos conocimientos y mejoras en las operaciones
unitarias aplicadas en el laboratorio; ademds tuvimos la oportunidad
de hacer uso de herramientas de analisis instrumental, una de las areas
mas importantes en ingenieria bioquimica.

PALABRAS CLAVE
Destilacién (Distillation), Aceite Esencial (Essential Oil), Volatil (Volatile),
Espectroscopia infrarroja (Infrared spectroscopy), Hidrolato (Hydrolate).

INTRODUCCION

Los aceites esenciales son una mezcla de terpenos, sustancias aromaticas
y volatiles; son responsables del olor y sabor de algunas plantas. Son
aceites no saponificables con diferentes grupos funcionales como alcoholes,
aldehidos, cetonas, ésteres y éteres que se encuentran almacenados en
los tricomas presentes en la epidermis de la planta en cantidades muy
pequenias, tanto en el tallo como en las inflorescencias. En estas tltimas,
los tricomas son glandulares, pluricelulares y tienen un caracter secretor,
mientras que en el tallo cumplen especificamente con una funcién
reguladora de la temperatura interna de los tejidos.

Los aceites esenciales son altamente valorados por sus diversas
propiedades terapéuticas tales como relajantes y sedantes, antimicrobianos,
antiinflamatorios, hipotensores, entre otros. De forma general, el contenido
de aceites esenciales en las plantas es bastante bajo, menor al 2 %, por lo
que se requiere de una gran cantidad de plantas para obtener el aceite puro,
generando un elevado costo en su comercializacién. El aceite esencial de
lavanda es uno de los mas valorados a nivel comercial, siendo la especie
Lavandula angustifolia la mas empleada para su extraccién por presentar
un mayor contenido de éste en su flor, en promedio entre 0.2 y 0.7 %. El
aceite esencial de L. angustifolia se caracteriza por su alto contenido de
linalool y acetato de linalilo, compuestos que le otorgan un aroma suave
y floral. Ademads, contiene otros componentes como el cis B-ocimeno,
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terpinen-4-ol, cariofileno, acetato de lavandulilo, derivados terpénicos,
alcoholes terpénicos libres, alcanfor, borneol, eucaliptol, entre otros.

En este proyecto se trabajé con L. dentata una de las sesenta especies

del género Lavandula, todas con propiedades y composiciéon quimica
diferentes. L. dentata es una planta perenne, aromética, de crecimiento
erguido y con una gran ramificacién con flores lilas en las puntas. La base
del tallo lignificado y las hojas opuestas con “dientes” contorneados son
las principales caracteristicas visuales de identificacién. El aceite esencial
de L. dentata tiene una composicién quimica ligeramente diferente al de
L. angustifolia, con una mayor concentracién de cineol y alcanfor que le
confiere un aroma mas fresco y herbaceo. Las propiedades medicinales
y terapéuticas de esta planta estdn relacionadas, justamente, con la
presencia de estos monoterpenos oxigenados, 1,8-cineol y alcanfor, que le
otorgan una accién antiespasmoédica, antifungica y bactericida. Ademas,
por la presencia de linalool y acetato de linalilo (moléculas sedantes y
con propiedades positivas en el estado de 4nimo) ha tenido una alza en
su uso. Por su caracter ornamental, L. dentata es popular en jardines que
requieren podas constantes, produciendo como residuo partes de la planta
(incluyendo inflorescencias) que contienen aceites esenciales. El objetivo
del presente proyecto fue el aprovechamiento del residuo de la poda L.
dentata de jardines residenciales de la ciudad de Lagos de Moreno para
la extraccién de sus aceites esenciales, utilizando equipos y materiales
con los que se cuenta en los laboratorios del CULagos. La pregunta de
investigacién que se busco responder es ;Cual de los métodos propuestos
obtendra mejores resultados?
Debido al muy bajo rendimiento del aceite esencial de L. dentata y con
el objetivo de detectar la presencia de los componentes principales
en el hidrolato extraido, se empleé la espectrometria infrarroja (IR) como
andlisis cualitativo, esto debido a que esta técnica es util para caracterizar
ciertos componentes de los aceites esenciales al detectar las vibraciones
entre dtomos de grupos funcionales caracteristicos, de manera que cada
espectro es especifico para un compuesto en particular.

MATERIALES Y METODOS
El trabajo de investigacién sellevé a cabo en el Centro Universitario de los

Lagos, donde se adaptaron los sistemas investigados a las condiciones de
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los laboratorios de Bioquimica y Alimentos. Se utilizaron solamente flores
frescas podadasla noche anterior a cada extraccién, obtenidas de un jardin
de una zona residencial, destacando que ademas de las inflorescencias se
utiliz6 la mitad de su tallo.

Se buscé utilizar principalmente aquellas flores que presentaban una
coloracién intensa con la intencién de recolectar la mayor cantidad de
aceites, puesto que la pérdida de coloracién indica la volatilizacién, pérdida
o alteracién de algunos componentes del mismo.

DESTILACION POR ARRASTRE DE VAPOR

Esta técnica es comunmente la més utilizada para la extraccién de aceites
esenciales y se fundamenta en el hecho de que los aceites esenciales, al
entrar en contacto con el vapor de agua, se volatilizan por accién de la
alta temperatura y salen de los tricomas glandulares. Al mismo tiempo
son arrastrados por el vapor hasta el refrigerante, donde se condensan.
Esta técnica se realiz6 utilizando una olla de presién de 6 L con 1000 ml
de agua destilada, sobre la cual se colocé una rejilla y sobre ésta se dispuso
100 g de lavanda. La olla se sellé y se conect6 la vilvula de escape a una
manguera, que a su vez estaba conectada a un refrigerante con sistema
de enfriamiento. La extraccién se llevé a cabo en la estufa a intensidad
media, durante 1 hora.

HIDRODESTILACION CON INFUSION

Durante la infusién los aceites esenciales salen de los tricomas glandulares,
debido a la ruptura celular y por accién del calor. Dado que existe un
aporte continuo de calor, el vapor generado facilita el arrastre de los aceites
para después ser condensados en el refrigerante. Para esta técnica, se
introdujeron en agua hirviendo 100 g de flores frescas de L. dentata
con agua destilada durante 30 minutos. Posteriormente, se realiz6 una
hidrodestilacién utilizando una olla de presién de 6 L, teniendo como total
1.2 L de agua destilada, la olla fue sellada y conectada a un refrigerante. El
fuego se mantuvo a intensidad media durante 1 hora.

HIDRODESTILACION CON SOLUCION DE NACL
Eluso de una solucién sobresaturada de cloruro de sodio para la extraccién

de aceites esenciales tiene dos efectos: la plasmdlisis de las células de
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los tricomas glandulares, que libera los aceites en el medio acuoso; y la
reduccién de la constante dieléctrica del agua, lo cual a su vez disminuye
su capacidad para solubilizar los aceites esenciales, facilitando su arrastre
por accién del vapor durante la destilacidn. Esta técnica se realiz6 de forma
similar a la de hidrodestilacién con infusién, sustituyendo el agua por 1.2
L de solucién sobresaturada de cloruro de sodio.

HIDRODESTILACION ASISTIDA POR ULTRASONIDO

El pretratamiento ultrasénico causa cavitacién en el liquido, a la vez que las
ondas penetran el material vegetal; lo que favorece la ruptura celular ayudando
a extraer el aceite rapida y eficazmente, la hidrodestilacién aplicada al
material sonicado volatiliza los aceites esenciales hacia un refrigerante
donde son condensados. Para aplicar esta técnica, se colocaron 33.33 g de
flor de lavanda fresca y 50 ml de agua en un matraz de 250 ml tapado. El
matraz se colocé en un bafio ultrasénico (marca, modelo, pais del equipo)
a una potencia de 200W/L durante 10 min. Esto se realizé por triplicado
para tener 100 g de flores con pretratamiento ultrasénico. El extracto total
y las flores, fueron llevados a una olla de presién, se agregaron 1.2 L de agua
destilada, y se hidrodestil6 por calentamiento durante 1 h.

ESPECTROSCOPIA INFRARROJA

Los hidrolatos obtenidos de cada técnica fueron analizados mediante
espectroscopia infrarroja a través del espectrometro IR Frontier de la
marca PerkinElmer en el medio infrarrojo (MIR) para caracterizar el aceite
y compararlo con los datos bibliograficos de los compuestos presentes en
aceites esenciales de lavanda y con el aceite comercial de L. angustifolia.

RESULTADOS

Las caracteristicas observadas en los hidrolatos obtenidos por las diferentes
técnicas de extraccién propuestas presentan distintas caracteristicas. Lo
primero que se observé fue quela cantidad de hidrolato obtenido era diferente
en cada caso; en la destilacién por arrastre de vapor se obtuvieron 300 ml,
350 mlen el caso dela hidrodestilacién con infusién, enla hidrodestilacién
con solucién sobresaturada de NaCl y en la asistida por ultrasonido el
volumen obtenido fue de 340 ml. En todoslos casos, el tiempo de destilacién
fue de 1 hora. Las técnicas de hidrodestilacién generan un mayor volumen
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de destilado, mientras que el arrastre de vapor fue un poco menor debido
a que se usé una menor cantidad de agua. Otra diferencia importante fue
en las caracteristicas organolépticas y fisicas de los hidrolatos obtenidos;
en la Tabla 1 se muestran algunas caracteristicas de los destilados.

Tabla 1. Caracteristicas organolépticas de los hidrolatos de L. dentata

Método Aroma Visual
I . Turbio-lechoso con una
Destilacién por arrastre de Fragancia intensa, Herbacea y ;
cantidad moderada de gotas
vapor Mentolada.

aceitosas en su superficie

Turbio-lechoso con una
cantidad muy baja de gotas
aceitosas en su superficie

Fragancia suave, de baja intensi-

Hidrodestilacion con infusién )
dad, con notas herbaceas.

Turbio-lechoso con una gran

Hidrodestilacion con solucion Fragancia intensa, floral, herba- . .
cantidad de gotas aceitosas en
sobresaturada de NaCl ceay mentolada. L
la superficie
. I _ . Un poco turbio-lechoso sin
Hidrodestilacion asistida con Aroma moderado, con fragancia P . }
ultrasonido herbacea gotas aceitosas perceptibles

en su superficie

Dado que la cantidad de aceite volatil extraido en los hidrolatos fue muy
pequeria, y que no se logré separar por métodos fisicos (centrifugacién,
decantacién) ni quimicos (extraccién con disolventes), se optd por
analizar cada uno de los hidrolatos mediante espectrometria infrarroja
para su comparacién cualitativa. Los espectros IR se compararon con
los correspondientes a cada componente principal del aceite esencial
de lavanda (linalool, acetato de linalilo, 1, 8-cineol, alcanfor) que son
caracteristicos y presentan bandas de absorcién tipicas en nimeros de
onda determinados de acuerdo a los grupos funcionales que poseen,
como se muestra en la Tabla 2. Por lo que la presencia de dichos picos
en el espectro de los hidrolatos obtenidos sugiere la presencia de los
componentes volatiles.
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Tabla 2. Grupos funcionales presentes en los compuestos més abundantes
del aceite esencial de L. dentata

Componente Grupos funcionales
Linalool OH(secundario), CH3 Metil, C=C, =C-H, C-H
Alcanfor Cetona, CH3, Biciclo (2.2.1) Heptano
Acetato de linalilo Acetato (enlaces C=0y C-0-C) C=C
1,8-cineol CH3, Eter puenteado, hexano
§-Terpineol OH(terciario), CH3 Metil, C=C aromético, C=C
Fenchona Cetona, CH3, Biciclo (2.2.1) heptano,

Figura 1. Estructuras moleculares de los compuestos mas abundantes presentes en el
aceite esencial de L. dentata

HsC  OH CHs
| o
CH,
HsC” CH,
Linalool OH H3C CH3
O-Terpineol 1.8 Cineol
Oy_
0
N\ V/
Acetato de Fenchona
Linalilo Alcanfor O
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Figura 2. Espectro infrarrojo del hidrolato de L. dentata obtenido de la destilacion por
arrastre de vapor
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En la figura 2 se muestra el espectro del hidrolato obtenido de la destilacién
por arrastre de vapor; se identificaron las bandas de absorcién tipicas de los
componentes principales de L. dentata, tal es el caso de los grupos metilos -CHs
(1452 cm™) y alcanos (2923 y 2858 cm™) presentes en todos los compuestos.
También se observan los picos correspondientes a la tensién de los enlaces
O-H (3390 cm™) del agua del hidrolato, que opaca los picos de los grupos
alcohol; sin embargo, silogra observarse la flexién del mismo enlace (1376
cm™), caracteristico en el linalool y terpineol. Son notorios también, el pico
correspondiente al enlace C=0 (1262 cm™) del alcanfor y acetato de linalilo,
el correspondiente al enlace C-O del grupo éter (1166 cm™) presente en el 1,
8-cineol; ylos de enlaces de alquenos trisustituidos (806 cm™) y disustituidos
simétricos (886 cm™), los primeros correspondientes al linalol y acetato de
linalilo; mientras que los segundos relacionados con compuestos como el
limoneno, presente en menor proporcién en L. dentata. En la figura 3, se
muestra el espectro del hidrolato obtenido mediante hidrodestilacién con
infusién. Se aprecian picos tales como las pertenecientes a alcanos en (2962,
20926 y 2857 cm™), C-H de grupo metilo (1457 cm™), C=C de alquenos (1663
cm™), vibraciones de flexién de O-H de alcohol (1380 cm™) caracteristicos del
linalool y O-terpineol; C-O de éter (1166 cm™) caracteristico del 1, 8-cineol
y O-C-C (1018 cm™) pertenecientes al éster, atribuible al acetato de linalilo.
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Figura 3. Espectro infrarrojo del hidrolato de L. dentata obtenido mediante
hidrodestilacién con infusion
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Figura 4. Espectro infrarrojo del hidrolato de L. dentata obtenido por hidrodestilacién
con solucion saturada de NaCl
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La figura 4 muestra el espectro correspondiente al hidrolato obtenido
por hidrodestilacién con solucién saturada de NaCl; se identificé un pico
caracteristico delos alquenos trisustituidos (855 cm™), enlaces caracteristicos de
los terpenos, especialmente del acetato de linalilo y el linalool. Se observa
también un pico caracteristico de un enlace C=0 (1710 cm™) perteneciente
a cetonas, que se puede atribuir al alcanfor y a la fenchona; se identifica
también un pico correspondiente a un enlace C-O (1255 cm™) presente en
alcoholes terciarios, presentes en el linalool y terpineol. Los picos relacionados
a la tensién del O-H de los alcoholes son opacados por los enlaces O-H
(3390 cm™) del agua, pero por fortuna la flexién de estos enlaces en
alcoholes si se puede apreciar (1372 cm™), por lo tanto son identificables. El
pico caracteristico de los grupos éter C-O (1152 cm™) puede ser atribuido al
1,8-cineol ya que este presenta este grupo funcional en una forma puenteada.
Ademas, se observa la presencia de diversos picos caracteristicos de enlaces
C-H con distintas hibridaciones del carbono, como alcanos o alquenos,
estando presentes en todos los compuestos abundantes. C=C, en el caso
del alqueno aromatico (1445 cm™); estos se pueden atribuir al d-terpineol.
En la figura 5 se presenta el espectro del hidrolato obtenido mediante
hidrodestilacién asistida por ultrasonido; se aprecian las sefiales de los
enlaces C-H de alcanos (2955, 2844 cm™), una que corresponde al grupo
metilo (1452 cm™), un pico caracteristico del enlace C-O y es perteneciente
a un éter (1117 cm™ y otro del enlace O-H (1407 cm™) perteneciente a
un alcohol, atribuible al linalool y terpineol. Debido a esta informacién
se propone la presencia de 1,8-cineol. Por dltimo, se presenta un pico
caracteristico de un enlace O-C-C (1015 cm™) perteneciente a un éster,
seguramente corresponde al acetato de linalilo.
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Figura 5. Espectro infrarrojo del hidrolato de L. dentata obtenido por hidrodestilacion
asistida por ultrasonido
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Comparando los espectros IR, de los hidrolatos obtenidos mediante las
cuatro técnicas realizadas (Figura 6), se observa que la técnica de arrastre
devapor (espectro azul), la més utilizada en la industria, permite la extraccién
de una importante cantidad de compuestos en el aceite esencial de L. dentata
lo que se deduce por la cantidad y variedad de picos caracteristicos de los
compuestos volatiles; esto en comparacién con los hidrolatos obtenidos
con la hidrodestilacién con infusién y la asistida con ultrasonido. En el
espectro del hidrolato obtenido con hidrodestilacién con infusién (espectro
rojo) se aprecia una mayor cantidad de picos pero de menor tamafio en
comparacién con el obtenido con el pretratamiento de ultrasonido
(espectro marrén) donde no aparecen los picos caracteristicos de cetonas;
lo cual sugiere la extraccién de pocos compuestos pero en mayor cantidad.
La técnica de hidrodestilacién con solucién de NaCl favorecié la extraccién
de una mayor variedad compuestos en el hidrolato y en mayor cantidad.
De hecho se pudo extraer una gota casi libre de agua, lo cual no fue posible
a partir de los hidrolatos obtenidos por las otras técnicas; esto se muestra en
la Figura 6 (espectro verde), donde las sefiales caracteristicas del agua (3700-
3000 cm™) son mucho mas pequenias en comparacién con los demés espectros;
asimismo, en el espectro de este hidrolato fue en el que se identificé mayor
numero de sefales correspondientes a los componentes de los aceites
esenciales de L. dentata, y en mayor tamarfio, respecto al obtenido con
pretratamiento ultrasénico y sobrepasa el de los demas hidrolatos, e
incluso el del aceite de referencia. No obstante, es importante recordar
que la espectroscopia IR utilizada en la presente investigacién no tuvo
fines cuantitativos, sé6lo cualitativos y comparativos.
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Figura 7. Comparacion de los espectros IR de los hidrolatos de L. dentata obtenidos
mediante las cuatro técnicas realizadas con el espectro del aceite esencial comercial de
L. angustifolia (negro). a) Arrastre de vapor; b) Hidrodestilacion con infusion; c) Hidrodes-

tilacién con solucion saturada de NaCl; d) Hidrodestilacion asistida por ultrasonido
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Como se menciond anteriormente, los aceites esenciales de las flores de las
60 especies de Lavandula comparten algunos componentes, pero no son
iguales en su composicién. Esto se observé en la comparacién del espectro
IR del aceite comercial de L. angustifolia, con el de los hidrolatos obtenidos
en la presente investigacion. En la figura 7 se comparan los espectros; cabe
aclarar que para fines comparativos se omite en estos espectros el pico
generado por el agua (500-3000 cm™) para poder ampliar las sefiales de
interés. En estas comparaciones se encontré que, de acuerdo con la técnica
de extraccién aplicada, se comparte mayor o menor nimero de sefiales con el
hidrolato de L. dentata. Por ejemplo, existe un mayor ntimero de coincidencias
con el hidrolato obtenido por arrastre de vapor (1376, 1262, 1452, 1720
y 1118 cm™; y 1050 y 1166 cm™ y la banda de absorcién en 806 cm™ y
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menor con el hidrolato extraido mediante hidrodestilacién asistida con
ultrasonido (2955, 2844, 1452, 1407, 1117 cm™). Por otro lado, de forma
general, el tamafio de las seflales es comparativamente menor en los
hidrolatos, lo que sugiere una menor concentracién de los compuestos
correspondientes debido a la presencia del agua en los hidrolatos en
comparacion con el aceite comercial puro. Una excepcién fue el pico del
éster (1015 cm™) que presenta un tamafio mucho mayor en el hidrolato
obtenido con pretratamiento ultrasénico y que sobrepasa la sefial en la
misma posicién en el aceite de referencia y en los demas hidrolatos.

CONCLUSIONES

Estalinea de investigacion se enfoca en la bisqueda de maneras mas rentables
y eficientes de extraer aceites esenciales de diferentes plantas con efectos
benéficos para el humano y con aplicaciones diversas, especificamente de
L. dentata. Los resultados evidencian diferencias en la composicién
delosaceitesesencialesde L. angustifoliay L. dentata. Sin embargo, el aceite
esencial de L. dentata también contiene componentes de interés terapéutico
y su uso podria ser promovido. Debido a la baja concentracién de aceite
esencial en las flores de L. dentata no fue posible su purificacién ni
la determinacién del rendimiento, lo que nos condujo a optar por un
enfoque cualitativo para constatar la presencia de los componentes
principales en los hidrolatos obtenidos. Las variaciones en las técnicas
propuestas indujeron al enriquecimiento de nuevos conocimientos y
mejoras en las operaciones unitarias aplicadas en el laboratorio; ademas
tuvimos la oportunidad de hacer uso de herramientas de anélisis
instrumental, una de las dreas mas importantes en ingenieria bioquimica.
Segun los resultados de espectroscopia IR, se concluye que la técnica que
mostré mayor eficiencia en la extraccién de aceite esencial fue la hidro-
destilacién con NaCl, mostrando numerosas bandas correspondientes a
los componentes de L. dentata, algunos de los cuales coinciden con los
de L.angustifolia.

El hidrolato al ser un extracto acuoso, contiene una proporcién muy
pequena de aceite esencial puro, y puede comercializarse como una
opcion diluida de aceite esencial para su uso en difusores aromaéticos;
asimismo, es posible su uso en productos cosméticos para aprovechar
sus distintas propiedades.
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Respecto ala experiencia obtenida durante el desarrollo de este proyecto
en estancia de verano, nos permitié hacer uso de nuevas herramientas
de trabajo y proponer opciones diferentes para la extraccién de aceites
esenciales empleando conocimientos de operaciones basicas de laboratorio
y también se observé cémo agregando variantes a un método cambian
notoriamente los resultados. Se propone continuar con esta investigacion
realizando cambios en las variables de temperatura y concentracién de sal;
asi como en la relacién volumen de agua:cantidad de flores con la finalidad
de extraer cantidades separables y cuantificables de aceites esenciales.
Otro aspecto que queda por analizar es el efecto de la cavitacién en las
flores y en las moléculas, especialmente sobre los grupos alcohol y éster ya
que su presencia no fue detectada en la técnica donde se aplicé ultrasonido.
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RESUMEN

El Programa Nacional de Solidaridad (Pronasol) consistié en una propuesta
de cofinanciamiento entre el gobierno, empresas y pobladores del pais
para desarrollar grandes proyectos durante el gobierno de Carlos Salinas
de Gortari (1988-1994).

Para la difusién de los resultados de este programa, el gobierno hizo
uso de herramientas de comunicacién masiva —que comenzaban a ser
cotidianos, como la televisién y la radio— para que el proyecto llegara
atodas partes del pais. El programa tenia una gran amplitud, pues trataba
basicamente todas las dreas de necesidad social: economia local, educacién,
medio ambiente, seguridad, inclusién social, apoyo econémico, movilidad,
entre otros.

El éxito y alcance de este programa se debe, en gran medida, a la
manipulacién sentimental y nacionalista que difundian los medios de
comunicacién para obtener “confianza”y “cooperacién” ciudadana, a pesar
de que el gobierno no necesariamente era reciproco.

PALABRAS CLAVE
Comunicacién (communication), PRONASOL, Emotivo (emotional),

Politica (politics), Desarrollo social (social development).
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INTRODUCCION

El Programa Nacional de Solidaridad (PRONASOL) fue creado durante la
presidencia de Carlos Salinas de Gortari (1988-1994) como una especie de
estrategia de gobernabilidad debido al historial fraudulento de las elecciones
que llevaron a dicho partido al poder. En un principio este programa fue
delegado ala Secretaria de Programacién y Presupuesto, pero poco después
se transfirié a la recién creada Secretaria de Desarrollo Social (SEDESOL),
en 1992 (Martinez y Benavides, 2018).

El Pronasol estaba dirigido a toda la poblacién urbana, pero
especialmente a aquellos que vivian en pobreza extrema. Este programa
se defini6é como “el instrumento creado por el Gobierno de la Republica
para emprender una lucha frontal contra la pobreza extrema mediante
la suma de esfuerzos coordinados en los tres niveles de Gobierno y los
concertados con los grupos sociales” (Consejo Consultivo del Programa
Nacional de Solidaridad, 1994, 8).

Los medios tecnoldgicos, especialmente la television, jugaron un papel
crucial en la dindmica de poder y dominacién en México, pues a través de
ellos se transmitié todo un ideario —claramente, el de la clase dominante—,
dado que el estilo autoritarista caracterizaba el régimen salinista.

El denominador comun de todos los anuncios y propaganda del Pronasol
era que estaban llenos de sentimentalismo y nacionalismo, elementos
que influian en el actuar de los pobladores. Esta exposicién emotiva y de
cooperacion orillé a las personas a aportar recursos materiales, fisicos
(trabajo) o ambos para solventar sus necesidades; a pesar de que ese no
era precisamente su deber.

Curiosamente, a la par de que se empleaban estos métodos de difusion
masiva, el neoliberalismo —impuesto— entraba de lleno al pais; por lo
que se convierte en un factor de gran importancia en las técnicas y alcance
dela politica, pues segiin Salinas, México tenia el tamafio suficiente como
para regular el mercado y promover su desarrollo.

Salinas utilizd, como nunca antes algin gobierno lo habra hecho, los
medios de comunicacién masiva como herramienta de promocién de su
proyecto econémico y social y, hasta cierto punto, suimagen personal, con
el objetivo de asegurar su posicion politica y la de su partido en el futuro.

Este proyecto hace un anélisis de la historia mexicana contemporanea
y el uso que se les dio a los medios de comunicacién masiva para difundir
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los mensajes y acciones que llevaba a cabo el gobierno. Para dicho anélisis,
se partird de una base tedrica; por un lado se encuentra John B. Thompson
con su teoria de la comunicacién medidtica y su contextualizacién social,
y por el otro Guillermo Orozco Gémez con las dindmicas de audiencia y
emisor-receptor. Considerando los aportes e ideas de estos autores, se
contrastara con algunos anuncios y propaganda de este programa con el
fin de ejemplificar la compleja influencia de los medios de comunicacién
en la vida social y politica del pais.

MATERIALES Y METODOS

Durante la estancia de investigacién se realiz6 el andlisis de la camparia
medidtica que el entonces presidente de México, Carlos Salinas de Gortari
(1948) 1anz6 para la divulgacién de la propuesta y los resultados del Programa
Nacional de Solidaridad (PRONASOL); dicha campania fue transmitida en
los medios de comunicacién masiva que preponderaron durante la época,
es decir, television y radio; se realizaron una serie de comerciales con actores
y una cancién con un videoclip donde participaron artistas mexicanos
que tenian gran popularidad. Esta camparfia consisti6 en la transmisiéon
y divulgacién de los comerciales que informaban a la ciudadania sobre
los resultados que el programa PRONASOL estaba dando y cémo podia
participar de manera activa todo aquel que lo deseara o le fuera necesario.
Dichos comerciales, al igual que la popular cancién “Solidaridad” estaban
repletos de simbolismos que exaltaban al trabajo colaborativo, el naciona-
lismo, el patriotismo, la lucha del campesino, en fin, “la solidaridad” entre
todo el pueblo mexicano, el gobierno y las empresas privadas.

Para el andlisis que realizamos de la mencionada camparia, nos hemos
basado en dos teorias sobre los medios de comunicacién que nos hablan
sobre: los contextos sociales, las audiencias, la comunicacién social o la
mediatizacién. La primera es un texto de John B. Thompson, Los media y
la modernidad: una teoria de los medios de comunicacion, en este texto el autor
analiza algunas caracteristicas de la comunicacién mediatica, de la misma
manera, analiza las formas simbélicas que se expresan en los media y la
contextualizacién social. La segunda base tedrica es del autor Guillermo
Orozco Gomez, Televidencias: comunicacion, educacién y ciudadania, en dicho
libro se describe y explica el significado de “ser audiencia”, sus formas ylas
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transformaciones que tienen las audiencias e impacto en la recepcién del
mensaje a través de las pantallas de acuerdo al contexto social.

En el primer texto, el autor habla sobre la produccién y reproduccién de
“las formas simbdlicas”, es decir, las emociones como productos de consumo,
que se pueden comprar o vender. En ese sentido, la comunicacién mediatica
comienza a tomar un papel fundamental en la vida de las personas, pero
dicho papel tendra un impacto distinto dependiendo de las condiciones
estructurales tanto del emisor como del receptor.

Thompson retoma algunas ideas del sociélogo francés Pierre Bourdieu
para hablar de los “campos de interaccién” y cémo dentro de esos campos
se establecen ciertas figuras de poder que jerarquizan la relacién entre las
personas que forman parte de ese campo. En el caso de los media, el poder
con el que cuentan puede ser muy amplio, sobre todo tomando en cuenta
que era el Estado a quien le pertenecia toda forma de poder en la produccién
y reproduccién de la campafia mediatica del PRONASOL. Siguiendo la
explicacién del autor, el gobierno de Salinas contaba con la cantidad
suficiente de recursos econdmicos para invertir en la compra de materiales
e instrumentos necesarios para la realizacién de la campafia, desde la
contrataciéon de todos los actores y cantantes involucrados, asi como lo
que se requiere para la divulgacién de los comerciales, esto es “poder
econémico”. Al tener al Estado como protagonista del proceso de la campara
del programa PRONASOL, tuvo todo el acceso libre a la televisién, la radio,
para enviar el mensaje que quiso el entonces presidente Salinas de Gortari,
ejerciendo su “poder politico”. Por otro lado estd el “poder coercitivo”, en el
caso del Estado es claro por el uso del “poder militar” mediante la fuerza
fisica para someter a las personas; Y finalmente, “poder simbdlico”, que
por supuesto se refleja en la reproduccién, transmisién y recepcién de
formas simbdlicas, queda mas que claro el uso del poder simbélico para
la manipulacién social, a través de los media.

Uno de los comerciales que analizamos, y de los mas populares de la
campana, fue sobre la construccién de una carretera:

Jacinto: jDon Beto! {Don Beto! jDon Beto! jDon Beto!

Don Beto: ;Qué pasé?
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Jacinto: Ya no vamos a usar burros pa’ cargar la mercancia, ya podemos sacar los

enfermos, jYa tenemos carreteral

Don Beto: ;Y ora’ qué mosca te pic6?

Jacinto: La carretera que hemos esperado tantos afios
Don Beto: No me cotorreés Jacinto

Jacinto: jLe estoy hablando en serio!, sse acuerda del comité de Solidaridad que

hicimos?
Don Beto: Si

Jacinto: Pues ya esté todo listo y mafiana es el gran dia, todo el trabajo que hicimos

para construirla mafana lo veremos como una realidad
Don Beto: jMafiana se inaugura nuestra carreteral
Jacinto: Ora, pero spor qué esta llorando don Beto?

Don Beto: si no estoy llorando Jacinto, lo que pasa es que me entré una basurita en los

ojos y parece que estoy llorando pero pues no es cierto, pero tu si estas llorando Jacinto.

Jacinto: No Don Beto, lo que pasa es que a mi también me entraron basuritas en los

0jos...
Voz de narrador: Solidaridad, unidos para progresar.

El mensaje es contundente: el comité de solidaridad funciona y la prueba
de ello es que se va a inaugurar la primer carretera de “un pueblito”, la
escena muestra una cldsica “tiendita de la esquina” atendida por un adulto
mayor, un joven muy entusiasmado por la noticia, un fondo mdusical
esperanzador, las personas cruzando las calles de tierra, los perros y burros
en la calle. Al final se ve a los personajes llorando.
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Se puede decir que es un buen retrato de la cotidianidad de muchos
pueblos mexicanos. Thompson explica c6mo a partir del uso de los medios de
comunicacién se desarrollan ciertas competencias, habilidades y formas
de conocimiento, almacenamiento, reproduccién, grados de separacién
espacio-temporal (materiales pregrabados y separados del tiempo y
el espacio en el que se producen). El autor retoma el concepto “comunicacién
de masas”, pero profundizando en las condiciones estructurales de las
distintas sociedades, utilizando el término masas para referirse ala dispo-
nibilidad de consumo de un producto. En la época, los principales medios
de comunicacién eran la televisién y la radio, y tras la privatizacién de los
propios medios de comunicacién, los canales abiertos de televisién y radio
durante el sexenio de Salinas fueron reducidos, ademas que gracias a los
convenios entre las empresas mediaticas y el Estado, la trasmisién de estos
mensajes podia llegar casi a cualquier rincén del pais.

Thompson continda explicando que los receptores de los mensajes no
son receptores pasivos, pero aclara que, en efecto, el flujo de comunicacién
puede ser abrumador debido a que lleva una sola direccién; de ahi la
importancia que los receptores dan a las formas simbdlicas que envuelven
el mensaje. Regresando al ejemplo del comercial de Don Beto, las formas
simbdlicas no sélo es el llanto, es toda esa fotografia de la vida cotidiana,
lo que envuelve el mensaje de la carretera y el comité, las emociones que
puede producir escuchar o ver algo que nos es tan familiar, la frecuencia
con que lo consumimos dependerd de todos estos elementos, ya que el
productor no explica lo que quiso decir con cada simbolo que aparece en
el comercial, sino que los receptores hacen sus propias interpretaciones,
pero no sélo para si mismos, lo comparten con el resto de las personas
que pueden —o no— haber visto el mismo comercial. Es por eso que
Thompson no considera de ninguna manera a las audiencias receptoras de
los medios de comunicacién masivos como audiencias pasivas, mds bien
todo lo contrario.

Guillermo Orozco Gomez, en su texto sobre las “televidencias”, plantea
distintas teorias sobre la recepcién de los mensajes para las audiencias
mediados por pantallas. Partiendo del hecho de que la relaciéon entre los
medios y las audiencias comienza con el emisor y ya hemos explicado la
concentracién de poder en los distintos &mbitos que llegaron a tener los
media durante el sexexenio de Salinas (1988-1994).
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Es precisamente a partir del siglo XX, que los grandes medios comienzan
arevolucionar la comunicacién paralas audiencias “pasivas”, la comunicacién
unilateral se va perfeccionando desde las emisiones hasta la llegada del
producto a las casas, no solo en cuestiones de calidad sino también en
el “empaquetamiento cada vez mas funcional para el emisor del mensaje
mismo” (Orozco, 2012, 71).

El enfoque ideolégico de la campafia era politico, pero si recordamos el
ejemplo de “jDon Beto!” y pensamos en cada componente que envuelve
el mensaje, es decir, esa fotografia de la cotidianidad, nos enfocamos
entonces principalmente en las sensaciones, las emociones; podemos
percibir entonces la comunicacién mediética como un flujo de experiencias
pero no de entendimientos o significados. Esos son los efectos de la
mediatizacién, los medios de comunicacién han alcanzado tal poder
que se logran consolidar como instituciones independientes, capaces
de producir, influir y difundir, productos para aumentar el consumo
en las sociedades, bien lo decia Orozco: “las pantallas son un campo
privilegiado para la publicidad” (2012, 84).

El proyecto de la difusién y divulgacién de la campafia PRONASOL,
fue tan importante que se puede decir que marcé un antes y un después,
por lo menos en México, sobre el uso de los medios de comunicacién para
efectos politicos y del Estado.

RESULTADOS

Teniendo en cuenta que este fue el primer y general acercamiento a la
problematica, consideramos que los avances que obtuvimos han sido
bastante provechosos. Logramos comprender teorias sobre la comunica-
cién de masas y coémo estas herramientas son utilizadas como medio de
dominacién social y politico.

Realizamos la busqueda y recopilacién de distintas fuentes para ir
formando el marco teérico de la investigacién naciente, ademds de la
transcripcién de los comerciales utilizados por el Gobierno de México, para
utilizarlos como parte de la recoleccién de fuentes primarias.

Analizamos un total de diez comerciales mas la cancién que fue
creada como himno del programa. Estos comerciales los encontramos en
la plataforma de video YouTube, en los canales carlosmezamar y ric rdz alva.
La duracién promedio de estos comerciales es de un minuto o un minuto y
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medio, pero a pesar de ser tan breves, es claro el mensaje que quieren dar. Para
examinar mejor su estructura, simbolos y mensaje; utilizamos un formato
de tabla en el cual, del lado izquierdo transcribimos los didlogos y del lado
derecho las observaciones. Aqui el ejemplo del comercial de Don Beto:

Dialogos Anotaciones
Jacinto: jDon Beto! jDon Beto! jDon Beto! jDon o Mdsica sutil, pero igual esté presente.
Beto! . Desde el inicio muestra el entusiasmo,
Don Beto: ;Qué pas6? primero del joven y después de Don Beto.
Jacinto: Ya no vamos a usar burros pa’ cargar la o Inicia hablando de las facilidades que se les
mercancia, ya podemos sacar los enfermos, jYa han concedido para después decir que es
tenemos carreteral gracias a la carretera.
Don Beto: Y ora’ qué mosca te pic6? o Muestra un momento conmovedor, incluso
Jacinto: La carretera que hemos esperado tantos lagrimas de emocion ante el beneficio tan
afios grande y tan esperado.
Don Beto: No me cotorres Jacinto . El contexto del sefior de “la tiendita de la
Jacinto: jLe estoy hablando en serio!, jse acuerda esquina” un adulto mayor, que lleva afios
del comité de Solidaridad que hicimos? esperando que eso suceda.
Don Beto: Si . No dan tantos detalles sobre como funciona el
Jacinto: Pues ya esté todo listo y mafiana es el gran programa, pero menciona al “comité de
dia, todo el trabajo que hicimos para construirla Solidaridad” y el esfuerzo que hicieron de
mafiana lo veremos como una realidad manera colaborativa.
Don Beto: jMafiana se inaugura nuestra carretera! | Dato curioso del comercial es que se habla de
Jacinto: Ora, pero jpor qué esta llorando don Beto? la carretera nueva, de sacar a los enfermos
Don Beto: si no estoy llorando Jacinto, lo que pasa y que ya no van ha ser necesarios los burros,
es que me entré una basurita en los ojos y parece pero lo Gnico se logra apreciar en el comer-
que estoy llorando pero pues no es cierto, pero tu cial ademas de las personas, son burros,
si estas llorando Jacinto. ningdn carro.
Jacinto: No Don Beto, lo que pasa es que a mi
también me entraron basuritas en los ojos...
Voz de narrador: Solidaridad, unidos para
progresar.

Nos dimos cuenta que la manera més eficaz para movilizar masas ha sido
mediante el &mbito emotivo, es por ello que los anuncios y promocionales
del PRONASOL estaban llenos de mensajes como “unidos para progresar”,
“trabajando juntos para el futuro” o “los mexicanos emprendemos hacia el
progreso”. A través de la explosion de sensaciones, emociones y afectividades,
la publicidad del programa Solidaridad marcé a generaciones de espectadores
y generd un crisol de posibilidades de interpretacién entre las comunidades
mexicanas que podria ser una via a explorar en un proyecto posterior.
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Concebimos que el Programa Nacional de Solidaridad més que lograr
su cometido de “acabar con la pobreza” o “generar una unidad social para
lograr un desarrollo comunitario”, era una estrategia gubernamental
elaborada por Salinas de Gortariy su gabinete para mantener su posicién
politica por un largo tiempo. La emisién de mensajes a través de medios
de comunicacién senté un precedente en las formas en que los gobiernos
federales posteriores comunicaron sus supuestos resultados a la poblacién
en el pais.

Respecto a la ola neoliberal en México, superficialmente entendimos
que al ser impuesta en el pais y en las politicas publicas, realmente no fue
de mucha ayuda; sino que mas bien su propésito era la de fungir como una
idea —falsa— de desarrollo social, mientras las figuras de poder obtenian
beneficios a costa de la vulnerabilidad del pueblo mexicano.

CONCLUSIONES

Tanto el andlisis que se realizé, como la recopilacién de fuentes, estin
pensadas en el principio de una investigacién que requiere mayor indagacién
de documentos y fuentes hemerograficas. Sin embargo, podemos destacar
algunos puntos importantes como: comprender gracias a estas dos
teorias sobre la comunicacién social y los medios que todo lo transmitido
por los medios audiovisuales tiene un significado, que la manipulacién
social a través de los media requiere de muchos mas elementos que el
mensaje puro, que el contexto social de México durante el gobierno de
Carlos Salinas —junto con las politicas de privatizacién empleadas por este
mismo— facilitaron la polarizacién del pais con una campafa mediatica
que dominaba todos los canales de televisién y radio, la concentracién de
poder politico, econdmico, coercitivo y simbélico del Gobierno del Estado
facilité el desplazamiento de la campafia mediatica del PRONASOL.

A pesar de ser una investigacién practicamente virgen, esperamos
primeramente poder seguir adentrandonos en el tema para poder exponerlo
con mas profundidad y precisién y no tanto de manera monografica,
como lo fue en esta ocasién. Ademads, esperamos que lo aqui abordado
sirva como referencia o punto de partida para mas personas interesadas
en politicas o comunicacién masiva, ya sea el caso de estudiantes de
humanidades o no.
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RESUMEN

El presente trabajo consistié primero en conocer la situacién actual en
México sobre la discapacidad auditiva, la cual del 16.5 % de la poblacién
mexicana que tiene algin tipo de discapacidad, el 24.4 % tienen algun tipo
de discapacidad auditiva y otro 10.7 % tienen algun tipo de discapacidad para
hablar o comunicarse de tal forma que en total un 35.1 % de la poblacién que
tiene alguna discapacidad tiene la necesidad de utilizar la lengua de serias.
Estas cifras se consideran inferiores a las reales debido a que suele ser un
estigma el tener este tipo de discapacidades (Censo, 2020).

A partir de estos numeros y conociendo el impacto que han tenido las
redes sociales, se eligi6 Tiktok, ya que permite crear videos cortos con el
fin de llevar a cabo la inclusién de la Lengua de Sefias Mexicano (LSM) a
la sociedad, aplicando la gamificacién para hacer los videos interactivos.

PALABRAS CLAVE

Gamificacién (gamification), Lengua de sefias (sign language), Inclusién
(inclusion), Redes sociales (social media), Tiktok.
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INTRODUCCION

La comunidad sorda en México utilizala Lengua de Sefias Mexicana (LSM),
la cual es una lengua visual-gestual que se basa en los movimientos de
las manos, las expresiones faciales y el lenguaje corporal para transmitir
significados. La LSM tiene su propia gramdtica y estructura lingtistica. No
es simplemente una representacién visual del espafiol u otro idioma oral,
sino que tiene sus propias reglas gramaticales, sintaxis y morfologia. El
espacio yla direccién son elementos fundamentales enla LSM. Los diferentes
lugares en el espacio se utilizan para representar distintos conceptos, y la
direccién de los movimientos de las manos y los gestos puede cambiar el
significado de una sefial. Las expresiones faciales y corporales pueden
modificar o complementar el significado de las sefias. La expresion facial y
la postura corporal pueden indicar emociones, enfatizar puntos importantes
o cambiar el tono de la conversacién. Al igual que los idiomas hablados,
la LSM puede variar en su léxico y algunas caracteristicas gramaticales
segun la regién geografica. Se pueden encontrar variaciones regionales
en las sefas y en la forma en que se utiliza el espacio y la direccién. La
LSM es una lengua viva y dindmica que ha evolucionado con el tiempo y
sigue adaptandose a las necesidades y contextos de la comunidad sorda
que reflejan la diversidad de la comunidad sorda de México. A medida
que cambian las necesidades y la tecnologia, también puede incorporar
nuevos términos y adaptarse a nuevas formas de comunicacién. Se podra
destacar las siguientes caracteristicas lingiisticas segin la Subsecretaria de
Educacién Bésica yla Coordinacién Estatal de Educacién Especial (SE/ISEP)

+ Constituye el patrimonio histérico de una comunidad sorda.

+ Esla primera lengua para las personas sordas de una comunidad.

+ Esunalengua que no usala voz.

+ No es universal, cada comunidad sorda tiene su lengua de sefias.

+ Esuna necesidad para comunicarse con las personas sordas.

« LaLSpuede expresar cualquier concepto y los fenémenos del mundo
que lo rodea.

+ Esunalengua flexible y se actualiza generacionalmente, con habilidad
de indicar multiples personas, nimeros, tiempo, afirmaciones,
negaciones, preguntas, al igual que la lengua oral o escrita.
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+ Aligual que la lengua oral, la LSM respeta los modismos que cada
individuo usa e imprime su personalidad, asi como cada comunidad
su regionalismo en el uso de la lengua (pp.28-29).

Se han realizado esfuerzos para promover el reconocimiento y la accesibilidad
dela LSM en México. En 2003, el gobierno mexicano reconocié oficialmente
la LSM como idioma nacional para la comunidad sorda, enfatizando su
importancia y los derechos de las personas sordas a usar su lengua de
seflas nativa. En general, la Lengua de Sefias Mexicana es una lenguaricay
expresiva que sirve como medio de comunicacién y expresion cultural para
la comunidad sorda en México. Desempefia un papel vital en el fomento
de lainclusién ylaigualdad de oportunidades para que las personas sordas
participen plenamente en la sociedad (Escobedo, 2017).

Tratando de dar una alternativa que permita a la sociedad acercarse
ala LSM, se hizo uso de una propuesta con enfoque de gamificacién o
ludificacién, que a partir del juego se pueda ir avanzando en el aprendizaje
de alguna técnica o materia, en este caso dela LSM, con el fin de normalizar
el uso y comenzar un proceso de inclusion.

MATERIALES Y METODOS

El método de investigaciéon que se ocupé fue mixto, tanto cuantitativo como
cualitativo. Su propdsito es describir variables y analizar su incidencia e
interrelacién en un momento dado. Comenzamos con una investigacién
de los antecedentes y la situacién actual del uso de la gamificacién en la
ensefianza del LSM, y a partir de ahi se realizé un analisis del impacto de
las redes sociales en la sociedad para elegir una de ellas y crear el contenido
acorde a la red social seleccionada.

Lainclusién de lalengua de sefias mexicana es esencial para garantizar
la participacién plena y equitativa de las personas sordas en la sociedad.
Segun el sitio web del gobierno mexicano: “En México, aproximadamente
2.3 millones de personas padecen discapacidad auditiva, de las cuales mas
del 50 por ciento son mayores de 60 afios; poco mas de 34 por ciento tienen
entre 30 y 59 afios y cerca de 2 por ciento son nifias y nifios” (Secretaria
de Salud, 2021).

Algunos aspectos importantes sobre la inclusién del LSM son los
siguientes:

189



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

ACCESO A LA INFORMACION

Es fundamental que las personas sordas tengan acceso a la informacién
en igualdad de condiciones. Esto implica proporcionar servicios de
interpretacién en diferentes dmbitos, como la educacién, los servicios
médicos, los medios de comunicacién y los eventos publicos. Ademas, es
importante fomentar la produccién de materiales en LSM, como libros,
videos y recursos educativos, para que las personas sordas puedan acceder
a la informacién en su propio idioma.

EDUCACION INCLUSIVA

La inclusién del LSM en el sistema educativo es clave para garantizar que
los estudiantes sordos tengan acceso a una educacién de calidad. Esto
implica contar con maestros capacitados, intérpretes y recursos educativos
adaptados a las necesidades. Ademads, promover la ensefianza del LSM a
estudiantes oyentes puede fomentar la comunicacién y la comprensiéon
entre personas sordas y oyentes.

EMPLEQO Y OPORTUNIDADES LABORALES

Esimportante promover la inclusién laboral de las personas sordas, brindando
igualdad de oportunidadesy eliminando barreras de comunicacién en el lugar
de trabajo. Proporcionar servicios de interpretacién en entrevistas de
trabajo y reuniones laborales, asi como fomentar la sensibilizacién y la
capacitacién en LSM para los empleadores, puede facilitar la inclusién y
el éxito profesional de las personas sordas.

SENSIBILIZACION Y RESPETO
Fomentar la sensibilizacién y el respeto hacia el LSM y la comunidad
sorda es fundamental para una inclusién efectiva. Esto implica promover
la valoracién del LSM como una lengua legitima y respetar las normas y la
cultura de la comunidad sorda.

El desinterés por el LSM puede ser el resultado de la falta de conciencia
y comprension sobre las necesidades y los derechos de las personas sordas,
por eso es importante educar a la sociedad sobre suimportancia y promover
su uso en diferentes &mbitos, como la educacién, los servicios publicos y la
comunicacién cotidiana. Asimismo, la falta de interés también puede ser un
reflejo de los estereotipos y prejuicios hacia las personas sordas.
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Promover la valoracién y el respeto haciala LSM implica crear conciencia
sobre los beneficios de su uso, la inclusién, la igualdad de oportunidades y
la participacidén plena de las personas sordas en la sociedad. Ademas, se
deben proporcionar recursos y apoyo adecuados para que las personas
sordas puedan aprender y utilizar el LSM de manera efectiva.

Por otro lado, la gamificacién es una técnica de aprendizaje que
traslada la mecdnica de los juegos al &mbito educativo-profesional con el
fin de conseguir mejores resultados, ya sea para absorber mejor algunos
conocimientos, mejorar alguna habilidad, o bien recompensar acciones
concretas, entre otros muchos objetivos (Gaitdn, 2013).

Laidea principal de la gamificacién es aplicar elementos y principios
de disefio de juegos en contextos no relacionados con los juegos para
aumentar la participacién, la motivacién y el compromiso de las personas
en diversas actividades. En esencia, se trata de utilizar la psicologia y la
dindmica de los juegos para mejorar la experiencia y los resultados en
areas como la educacidn, el trabajo, la salud, el marketing y otros campos.

La inclusién de la Lengua de Sefias Mexicano ha sido un proceso
gradual y evolutivo que ha avanzado a lo largo del tiempo en México.
Estos son algunos antecedentes histdricos de la inclusién del LSM en la
sociedad mexicana.

DECADAS ANTERIORES

Antes de la popularizacién de la tecnologia y la mayor conciencia sobre la
accesibilidad, las personas sordas en México enfrentan barreras significativas
en la comunicacién y la educacién. La falta de reconocimiento del LSM
como una lengua legitima limita sus oportunidades.

RECONOCIMIENTO DEL LSM

En 2011, se promulgd la Ley General para la Inclusién de las Personas con
Discapacidad en México, que reconocia el derecho de las personas con disca-
pacidad a utilizar lalengua de sefias mexicana y otras formas de comunicacién.
Esto marcé un paso importante hacia su aceptacién y valoracién.

EDUCACION INCLUSIVA
En la dltima década, ha habido un enfoque creciente en la educacién inclusiva

paralas personas sordas. Se han implementado programas educativos que
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integran la LSM en las aulas, permitiendo una ensefianza mas efectiva
y una experiencia educativa en igualdad de condiciones. En el 2020 el
Gobierno de Nuevo Ledn a través del Instituto Estatal de la Juventud, ha
puesto a disposicién del publico en general una serie de videos en Youtube,
con tutoriales que permiten a cualquier persona aprender lo bésico de
la LSM. Por otra parte, la Universidad de Guadalajara inicié en 2021 un
programa de capacitacién para el uso de la LSM en el &mbito educativo,
en el que participan docentes de nivel bachillerato y educacién superior
(UDG, 2021; INJUVE Nuevo Leén, 2020).

MEDIOS DE COMUNICACION

A medida que las tecnologias de comunicacién avanzaban, se hizo mas
evidente la necesidad de incluirla LSM en los medios. Algunos programas de
televisién comenzaron a incluir intérpretes de la LSM para transmitir las
noticias y otros contenidos, aumentando la accesibilidad para la comunidad
sorda. El noticiero de Lolita Ayala comenz6 a contar con interpretacién en
Lengua de Sefias Mexicana (LSM) desde el terremoto de 1985 (Ayala, 2024).
Este fue un paso importante para garantizar el acceso a la informacién para
personas sordas o con discapacidad auditiva.

Internet y Redes Sociales: La llegada de Internet y las redes sociales
brindé nuevas oportunidades parala inclusién del LSM. Las personas sordas
comenzaron a utilizar plataformas en linea para compartir contenido
en lengua de sefias, promover la sensibilizacién y conectarse con otros
miembros de la comunidad sorda.

FORMACION DE INTERPRETES

La formacién de intérpretes de LSM se volvié esencial para facilitar la comu-
nicacién entre personas sordas y oyentes en diversos contextos, como eventos
publicos, reuniones, conferencias y servicios de salud. La profesionalizacién
de los intérpretes ha contribuido a una comunicacién mds efectiva y fluida.

INCLUSION EN LA LEY

En 2018, se reformd la Constitucién de la Ciudad de México para incluir el
derecho alalengua de sefias y la accesibilidad de las personas sordas. Esto
marcé un hito en el reconocimiento institucional del LSM y su importancia
para la inclusién social.
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DESARROLLO DE RECURSOS EDUCATIVOS

Se han desarrollado recursos educativos en linea y aplicaciones méviles que
enseflan la LSM y promueven su uso entre personas sordas y oyentes. Esto
contribuye a la difusién y normalizacién de lalengua. Como ejemplo se han
creado canales de youtube como es LSM Ensefiando, MENTE INCLUYENTE,
guias, diccionarios, entre otros.

La inclusién del LSM en el dmbito de la gamificacién y la tecnologia
ha sido un desarrollo importante en la promocién de la accesibilidad y la
participacién equitativa de personas sordas o con discapacidad auditiva.

En la rama de lo educativo hemos visto la creacién de plataformas
de educacién en linea, aplicaciones de aprendizaje y juegos educativos
han comenzado a incluir contenido en Lengua de Sefias Mexicano para
permitir que las personas sordas puedan acceder al mismo contenido que
las personas oyentes. Esto no solo brinda igualdad de oportunidades, sino
que también fomenta la inclusién en entornos educativos.

Las funciones principales de las redes sociales son el facilitar la
comunicacién y el intercambio de informacién y favorecer la creacién
de comunidades. Es por ello que su uso creci6 de manera exponencial
(Blasco, 2021).

Las redes sociales se pueden clasificar como horizontales, verticales,
verticales-mixtas, profesionales y de ocio. Considerando que se desea
implementar la gamificacién en un tema particular como es el LSM,
se eligi6 la red social Tiktok por ser dirigida a cualquier publico y que se
centra en videos cortos.

RESULTADOS

A partir de la investigacién realizada se creé un pequetio video, dividido
en dos partes, que se publicé en la red social TikTok. Consiste en un juego
conocido como el ahorcado, en donde el espectador con el deletreo aprende
a saludar letra por letra o con su forma integral.

Los videos se encuentran publicados por la cuenta @chequiinoz, a
partir del 25 de julio de 2023. Los enlaces a las dos partes del tiktok estdn
disponibles en las referencias del presente documento, en la Figura 1a.
se muestra el inicio del video corto, y en la Figura 1b. se muestra una
impresién de como se realiza el juego.
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Figura 1. Tiktok jJugando con leguaje de sefias mexicano!#LSM #paratii #new
#lenguajecorporal

: AT
Aprendiendo Frrisee
Lenguade eririne
Senas T
Mexicano [ = i #’ ?
?
a) Primera parte b) Segunda parte

En el Tiktok publicado se les pide realizar una retroalimentacién, para
evaluar el trabajo realizado como un comentario, en la Tabla1 se muestran
algunos de los comentarios recibidos.

Tabla 1. Comentarios de retroalimentacion del tiktok

No. Comentario

1 Una granidea para trabajary aprender el lenguaje de sefas! Gracias

2 Es muy importante la inclusion la lengua de sefias en la vida diaria

Una forma stper creativa y divertida de aprender el lenguaje de sefias! Mas personas como
t(!y el mundo cada dia sera mejor

4 Muy aesthetic de tu parte

Como se muestra en los comentarios, es una propuesta que le gusta al
publico, y que es necesario realizar mayor difusién y elaborar mas tiktok,
ademads de crear una cuenta no personal para llegar a mas personas.

La creacién de recursos educativos abiertos que implementan el uso de
la gamificacién o algunas otras técnicas innovadoras para el aprendizaje, se
puede destacar el impacto que han tenido en diversos sentidos como lo son:

o Accesibilidad y alcance amplio. Estas plataformas digitales permiten un
acceso facil y amplio ala informacién. Cualquier persona con conexién
ainternet puede acceder alos recursos educativos en LSM en cualquier
momento y lugar, lo que amplia considerablemente su alcance.
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+  Diversidad de formatos. Los recursos educativos en Youtube, Tiktok y
guias ilustradas ofrecen una variedad de formatos, lo que se adapta
a diferentes estilos de aprendizaje y necesidades de los usuarios.

« Atraccién de audiencias mds jovenes. Plataformas como Tiktok
son especialmente populares entre los jévenes, lo que brinda
la oportunidad de llegar a una audiencia mas amplia y diversa,
incluidos aquellos que podrian no estar expuestos de otra manera
ala LSM.

« Interactividad y participacion. Estas plataformas permiten la inte-
raccién directa entre los creadores de contenido y los espectadores a
través de comentarios, mensajes directos y desafios, lo que fomenta
la participacién activa y el aprendizaje colaborativo.

+  Desmitificacion y sensibilizacién. La presencia de recursos educativos
sobre la LSM en plataformas populares contribuye a desmitificar
la lengua de sefias y promover una mayor sensibilizaciéon sobre las
necesidades y experiencias de las personas sordas o con discapacidad
auditiva en la sociedad.

CONCLUSIONES

La importancia de la lengua de sefias mexicana (LSM) funge como una
herramienta vital para la comunicacién y la inclusién de las personas
sordas en la sociedad mexicana. La promocién y difusién de la LSM son
fundamentales para garantizar el acceso equitativo a la informacién, los
servicios y las oportunidades para las personas sordas y con dificultades
auditivas.

El reconocimiento y promocién de la LSM también implica el fomento
de la capacitacién de intérpretes, el acceso a servicios de interpretacién en
espacios publicos y la sensibilizacién de la sociedad hacia las necesidades
y derechos de la comunidad sorda.

El proyecto mencionado destaca la relevancia de utilizar enfoques
creativos y gamificados para ensefar la LSM, lo cual puede generar un
mayor interés y participacién por parte de la poblacién en general. Los
comentarios positivos recibidos demuestran el impacto que puede tener
este tipo de iniciativas en la sensibilizacién y promocién de la LSM.
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RESUMEN
La microbiota intestinal desempefia un papel importante asociada con
efectos benéficos a la salud del hospedero. La tecnologia de secuenciacion,
de nueva generacién, ha permitido el analisis de la microbiota con
precisién. El objetivo de la presente investigacién fue aplicar herramientas
bioinformdticas para la enseflanza del anélisis de la microbiota 16s
mediante paqueterias de Rstudio como DADA2 y phyloseq. Primeramente,
se empled la paqueteria Swirl para la ensefianza auténoma del lenguaje
R y su funcionamiento. Los datos crudos de microbiota publicados por
Lépez-Hernandez et al. (2023), disponibles en el NCBI como BioProject
PRJINA945450, fueron empleados como ejemplo practico en la ensefianza.
Se obtuvo el procesamiento de datos mediante pipelines basicos para el
filtrado, corte y alineamiento de las secuencias con el fin de asignar las
taxonomias y variantes de secuencia del amplicén. Los datos de salida fueron
en tablas con formato .csv. El usuario logré la construccién de diversos
graficos de abundancia de la poblacién bacteriana de cada muestra, asi como
inferir sobrela diversidad alfa y beta con sus respectivos analisis estadisticos.
El aprendizaje de estas herramientas bioinformaticas proporciona una
fortaleza para el analisis de metadatos genémicos, conocimientos esenciales
para la experimentacién y la asociacién de los posibles efectos benéficos.
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PALABRAS CLAVE

Bioinformatica (bioinformatics), Microbiota 16s (16S microbiome),
programa Rstudio (Rstudio), secuenciacién de ADN (DNA sequencing),
ecologia microbiana (microbial ecology).

INTRODUCCION

En la actualidad, diversas investigaciones mencionan la importancia de
la microbiota intestinal con efectos asociados a la salud (Kawabata et al.,
2019). La microbiota son multiples bacterias provenientes del intestino,
por lo que existe una estrecha y muy compleja relacién simbiética en el
eje microbiota-hospedador. Asimismo, esta participa activamente en la
degradacién o fermentacién de alimentos altos en fibra, principalmente
insoluble, que no puede ser absorbida ni metabolizada por el huésped
(Mithul Aravind et al., 2021). La microbiota puede nutrirse y proveer multiples
productos de fermentacién —metabolitos o maculelas sefializadoras—
que pueden ser absorbidos por los enterocitos del huésped, sirviendo de
comunicacién en la generacién de energia, proteccién inmunolégica, entre
otras actividades (Daniel et al., 2021).

Cada individuo posee una comunidad microbiana particular que
depende de su genotipo y de la exposicién temprana a los microorganismos
de su entorno, pero también de la dieta, los cambios de estilo de vida o la
terapia frente a las infecciones (Alvarez et al., 2018). Firmicutes es un filo
que ha sido ampliamente asociado con efectos benéficos ala salud, mientras
que Bacteriodetes ha sido asociado con individuos que presentan alguna
enfermedad metabdlica (Kawabata et al., 2019). Por lo tanto, mantener una
eubiosis con una mayor proporcién Firmicutes/Bacteriodetes es un indica-
tivo de una buena salud intestinal y hasta sistémica (Fontana et al., 2013).

Ademas, se ha observado que estos microorganismos proveen efectos
benéficos en la regulaciéon de diversas enfermedades metabdlicas como
lo es la obesidad y la resistencia a insulina (Daniel et al., 2021; Mithul
Aravind et al., 2021). Diversos estudios han sido evaluados para tratar de
mantener o modular la microbiota intestinal, muchos de ellos emplean la
suplementacién de alimentos ricos en fibra y compuestos bioactivos (Wang
et al., 2022). Dentro de estos compuestos bioactivos se encuentran los
polifenoles, los cuales modulan la microbiota y contribuyen a una mejora
en la salud. Los polifenoles son metabolitos secundarios de las plantas que
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presentan propiedades antioxidantes. Se encuentran en frutas, verduras,
té verde, cereales, entre otros.

Laingesta de polifenoles dietéticos totales por dia es de 1g siendo mayor
a la de otros antioxidantes como la vitamina C y E o carotenoides. Los
polifenoles se clasifican en 4cidos hidroxi-cindmicos e hidroxibenzoicos,
flavonoides, taninos y estilbenos (Mithul Aravind et al., 2021; Wang
et al., 2022). Sin embargo, muchos de estos polifenoles se encuentran
ligados a la fibra y son poco absorbidos en el intestino, por lo que llegan
a colon donde fungen como precursores de la fermentacién microbiana.
Los polifenoles pueden inhibir el crecimiento de bacterias patégenas y
favorecer el crecimiento de bacterias benéficas. Por ejemplo, los flavonoides
del vino tinto y uva ayudan a la inhibicién de cepas clostridium, mientras
que el acido eldgico y antocianinas contribuyen en la inhibicién de
ruminococcus. Al contrario, los taninos de granada, el gigerol del jengibre
y otros polifenoles de sorgo promueven el crecimiento de las bifidobacterias
(Kawabata et al., 2019).

De tal manera, caracterizar la microbiota resulta de suma importancia
para identificar las poblaciones de microorganismos presentes en alguna
enfermedad particular. Lo cual permite realizar investigaciones con
enfoques terapéuticos y con fines a evaluar sus posibles efectos que
beneficien la salud del huésped.

Para el estudio de la microbiota, tradicionalmente se ha realizado la
identificacién de bacterias por métodos convencionales como aislamiento
por medio de cultivo en placa o en caldo. Para ello se han empleado diferentes
agares o férmulas, algunas de ellas muy especializadas y selectivas. No
obstante, dicha préctica en ocasiones resulta compleja, puesto que se carece
de agares o medios de cultivo que permitan aislar e identificar la vasta
diversidad microbiana por estos métodos tradicionales. Inclusive atn se
desconocen la taxonomia de multiples bacterias (Hu et al., 2021).

Sin embargo, el descubrimiento de la secuenciacién del ADN ha permitido
la implementacién de la bioinformatica en el andlisis e identificacién de
genomas de microbiota, y hoy en dia, la secuenciacién de nueva generacién
(NGS) permitela obtencién de metadatos de genomas completos de manera
precisa, relativamente rapida y eficaz (Hu et al., 2021).

Dentro de las NGS se encuentra la plataforma Illumina Miseq. Dicha
secuenciacion se basa en el enfoque de “secuenciacién por sintesis (SBS)”, que
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implica la incorporacién de nucleétidos dependientes dela ADN polimerasa,
enzima que duplica y amplifica ese material genético, en la cadena extendida
de ADN. En este método, se toma una muestra de ADN y se fragmenta en
segmentos mas cortos que son anclados a una superficie sélida. Luego, se
inicia un ciclo de sintesis donde se incorporan nucleétidos marcados con
fluordforos, y después de cada ciclo, se capturan imagenes para determinar
la secuencia de cada fragmento. La secuenciacién continua ciclo tras
ciclo, generando una gran cantidad de datos crudos que se traducen
en informacién sobre la diversidad de la microbiota y las poblaciones
bacterianas presentes en la muestra. Esta tecnologia ha revolucionado el
analisis de microbiota al proporcionar datos de alta calidad y profundidad
en términos de pares de bases, con tamarios de datos crudos que pueden
oscilar entre varios gigabytes a terabytes, dependiendo del ntimero de
secuenciaciones y la profundidad deseada para el estudio.

El andlisis de microbiota por el gen rRNA, mediante Illumina, ofrece
una profundidad de secuenciacién, generando secuencias de hasta 300
pares de bases en longitud. Por lo que ha surgido una fuerte necesidad
de conocer y aplicar herramientas bioinformaticas para poder satisfacer
la vasta cantidad de informacién arrojada por las NGS para analizar
datos de GB, y de tal manera identificar y clasificar taxonémicamente
las comunidades bacterianas presentes en alguna muestra para después
poder hacer inferencias.

Diversas plataformas de lenguaje de programacién, como R o Python,
han sido cada vez mas empleadas para fines bioinformadticos, algunos de
ellos son sumamente sofisticados y se requiere conocimiento avanzado del
usuario sobre el software, cddigo y aplicacién. De tal manera, se han buscado
estrategias para la ensefianza de estas herramientas para el analisis de
microbiota, una de ellas puede ser el empleo de plataformas interactivas
auténomas. En este sentido, existe una paqueteria de cédigo abierto
denominada Swirl (https://swirlstats.com/) parala ensefianza auténoma
del lenguaje de programacién R (https://cran.r-project.org/) empleando
el programa Rstudio (https://posit.co/download/rstudio-desktop/).

La programacién en R es una habilidad comin en los trabajos de ciencia de
datos y analisis estadistico, procesamiento y visualizacién de estos (Vargas et
al., 2021). Por su parte, RStudio es el principal entorno de desarrollo integrado
(IDE), un software libre disponible para multiples sistemas operativos. Un IDE
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es un programa compuesto por 4 herramientas: editor de texto que no requiere
de un formato especifico, un compilador el cual es el encargado de traducir la
6rdenes de Ry leerlas en un lenguaje de maquina y a posteriori ejecutarlas y
arrojar un resultado.

La interfaz grafica se divide en 2 dreas principales, el 4drea de entrada
y la de salida. El area de entrada, la consola es donde muestra todos los
comandos escritos, los errores y advertencia. Ademas, el script es el editor de
texto de R que nos permite escribir y ejecutar las 6rdenes que se les plantean.

Por otro lado, el drea de salida se encarga de mostrar resultados,
visualizar grificos, presentar ayudas y manuales. Consta de la consola
y el entorno de trabajo, donde se muestra los datos con los que se estd
trabajando, entre ellos, los objetos generados. La ventana de varios
también es un area de salida, donde se nos muestra los datos con los
que se estd trabajando, entre ellos, los objetos generados. La ventana de
varios también es un area de salida, donde se nos muestra las pestarias
de graficos y ayuda (Vargas et al., 2021). Por su parte, Swirl permite al
usuario aprender de R su estadistica y visualizacién de datos de forma
interactiva y directamente de la consola de Rstudio.

Por lo tanto, el objetivo de la presente investigaciéon fue la ensefianza
dela programacién en R mediante la paqueteria Swirl. Subsecuentemente,
emplear dichas herramientas bioinformaticas para el andlisis de la
microbiota 16s a través de Rstudio con un ejemplo practico en el manejo de
datos crudos tomados de lo publicado por Lépez-Hernandez et al. (2023). De
tal manera, el usuario puede adquirir conocimiento basado en problemas
de dichos analisis y el entendimiento integral de las herramientas
bioinforméticas, asi como sus fines practicos, y por tanto, tener un
andlisis critico del articulo publicado y del estado del arte actual con
enfoque en el andlisis de la microbiota.

MATERIALES Y METODOS

Para conocer laimportancia del andlisis de microbiota 16s, suidentificacién y
clasificacién taxonémica se utilizé el lenguaje de programacién Ry RStudio.
Primeramente, se empled la paqueteria Swirl, la cual permite ensefiar de
manera auténoma las bases del lenguaje R y su funcionamiento por medio
de 14 lecciones. Una vez adquirido este conocimiento, fueron evaluadas
bases de datos crudos de secuenciacién de genoma microbiota 16S del
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articulo publicado por Lépez-Hernandez et al.. (2023) en la base de datos
del NCBI como BioProject PRINAg45450.

Se utilizé la paqueteria de DADA2, algoritmo que permite procesar
los datos obtenidos de la secuenciacién en formato fastq para su analisis.
Se realiz6 el procesamiento de datos, que incluye filtrado y corte, estadistica
del modelo de error, remocién de errores y quimeras, asi como alineamiento
y pareado de las lecturas.

Asimismo, por medio de la paqueteria Phyloseq (McMurdie &
Holmes, 2013) y otras de BioConductor (https://www.bioconductor.org/) se
visualizaron y analizaron estadisticamente las comunidades bacterianas
identificadas de la muestra .

RESULTADOS

De la paqueteria Swirl se logré familiarizarse con el lenguaje R y uso
de Rstudio. En la Figura 1 se muestra un ejemplo de la interfaz del programa
Rstudio donde se ejecutaron las lecciones de aprendizaje auténomo con
la paqueteria Swirl. Mediante estas lecciones se logré el aprendizaje de la
programacion basada en objetos en R, por ejemplo, la leccién 1 traté sobre
c6mo solicitar ayuda a Rstudio. Enlaleccién 2 y 3 se aprendi6 a distinguir los
tipos de datos y operaciones basicas. En laleccién 4, 1a lectura y escritura de
datos fue cursada. Para la leccién 5y 6 se obtuvo el conocimiento basico
sobre qué son y cdmo programar algunas de las funciones en R. En las
lecciones 7 a 10 se traté cdmo graficar y emplear los scripts para visualizar
algunas bases de datos, se adquirié la nocién sobre el empleo de colores,
tipos y parametros de los grificos. En la leccién 11 y 12 se abordé el tema
de graficas en 3D. Por dltimo, en la leccién 13 se realizé la practica de
generacion de graficos de calidad mediante la introduccién a gglot2, una
paqueteria que facilita la ejecucion de graficos de bases de datos y laleccion
14 consistié en la simulacién de todos estos conocimientos.

Una vez que se concluyeron las lecciones introductorias de R, se cont6
con herramientas bases para ahora adentrarse al analisis dela microbiota.
Para ello, se descargaron los datos crudos del trabajo publicado por
Lépez-Hernédndez et al. (2023). En este articulo los autores describen los
efectos de la aplicacién diferente voltaje (0.4 y 0.9 v) y sin la aplicacién de
voltaje (control) sobre la fermentacién microbiana del liquido ruminal en
una celda tnica de electrofermentacién. Uno de los objetivos de dichos
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autores es sobre la influencia o los efectos del voltaje en la modulacién
de las comunidades bacterianas.

Figura 1. Interfaz del programa Rstudio dividida en ventanas, donde las dos de la
derecha representan la edicion y el entorno de trabajo, mientras las dos de la
izquierda corresponde a la visualizacion de datos. Edicién de la leccion
1(a)y 14 (b) de la paqueteria Swirl

7508, se0d
|

Los resultados del control de calidad de los datos crudos garantizaron
la fiabilidad de las secuencias obtenidas. Estos controles incluyen la
eliminacién de secuencias de baja calidad, la correccién de errores y
la denoising, lo que resulta en datos limpios y precisos. Las secuencias
son un orden de las cuatro bases nitrogenadas del ADN, adenina (A),
citocina(C), guanina (G) y timina (T). Estos procesos de control de calidad
son esenciales para obtener resultados robustos y confiables en los estudios
de microbiota 16S (Figura 2).
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Figura 2. Flujo de procesamiento de datos de microbiota 16S mediante las paqueterias
del modelo de DADA2y phyloseq en Rstudio
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Con las paqueterias DADA2 se obtuvo el filtrado, corte y alineacién de las
secuencias de genomas 16S, asimismo, se construyé un modelo de error
probabilistico parala asignacién taxondmica de las secuencias tratadas por
el preprocesamiento (Figura 3). Dicho modelo proporciona informacién
sobre la calidad de las bases en los “reads” y se utiliza para corregir
errores de secuenciacién; en los gréficos, se leen las distribuciones de
calidad de las bases nitrogenadas para evaluar su confiabilidad y decidir
los cortes de calidad adecuados (Figura 3a). En este caso se utilizaron
como pardmetro de calidad de +33 Phred, estos son puntajes que evaltan
la confiabilidad de cada base en una secuencia de ADN, representados
en una escala logaritmica, donde valores mas altos indican una mayor
calidad y precisién en la secuencia.

Un total de las 965044 “reads” crudos entraron al anélisis de datos y
al final del procesamiento de estos se emparejaron las secuencias forward
y reverse, obteniéndose 604300 reads finales, lo que representa un 62.6 %
(Figura 3b). Enla secuenciacién de [llumina, “reads” se refiere alas secuencias
de ADN que se generan a partir de la muestra analizada. Cada “read” es
una secuencia corta de ADN que representa un fragmento de la muestra
original. Estas deben ser pareadas y alineadas para asi obtener la secuencia
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total de todo el genoma de la bacteria identificada y con ello poder asignar
su taxonomia con ayuda de las bases de datos. En el presente analisis se
empled la base de datos de Silva _nrgg en su versiéon v_138.1 para asignar
la taxonomia de los reads procesados de DADA2, construyendo asila tabla
de taxonomia (Figura 4a).

Figura 3. Control de calidad y filtrado de las secuencias de los datos crudos. Graficos
del modelo de error generado por el algoritmo de DADA2 (a) y tabla de reads por
muestra y grupo (b)

a) b)

Merged  Merged
Fwd&Rev  Fwd&Rev (%)

LX) 135228 85442 63.2

0.av 136003 86039 63.3

LX) 106858 66357 62.1

0.9v 116420 78457 674

09V 102641 66081 644

0.9v 122676 71647 566
Control 106140 66521 6456
Control 133078 81556 566
Average 120630.50 75537.50 62,6
[Totals: 96504400 604300.00 626
: summary
~— o 965044 Pairs (965.0k)

i 604300 Merged (604.3k,62.62%)
90636 Alignments with 2ero -9.39%
351290 Too many diffs (5) -36.0%
37 FwdtailsQ <=2trimmed 0.00%

[ 322 Revtails Q <=2trimmed -0.03%

15 Fwd too short (<64) aftertrail trim 0.00%

25 Revtoo short (<54) aftertrail trim 0.00%

samples  Input Raw reads

Table SM1 3

Previo a ello, se construyd la tabla de las variantes de secuencia del amplicon
(ASV, Figura gb). Cada uno de estos ASV identificados corresponden a una
bacteria, esto es fundamental para la creacién de la tabla de asignacién
taxondmica con el uso de DADA>. Con las paqueterias de Phyloseq se gener6
la visualizacién de los datos, asi como sus analisis estadisticos de la
diversidad microbiana y ecologia presente en la muestra.

205



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

Figura 4. Tablas de asignacion taxonémica y variantes de secuencia del amplicon
obtenidas con el modelo de algoritmo de DADA2
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Los datos corresponden a un experimento de electrofermentacién, empleando
diferentes voltajes como tratamientos y evaluando su efecto en la disbiosis
(Lopez-Hernéndez et al., 2023). De tal manera, se puede observar en la
Figura 5la abundancia relativa de las comunidades microbianas presentes
en las muestras analizadas, en la cual hay una clara predominancia del filo
Bacteroidetes y Firmicutes (Figura 5a). Asimismo, se realizaron diferentes
andlisis de ecologia microbiana para identificar la diversidad alfa, en el
trabajo publicado por Lépez-Hernéndez et al. (2023) reportaron una nula
existencia de diferencias entre las poblaciones bacterianas medida por la
diversidad de Shannon. Lo cual en el presente ejercicio practico pudimos
corroborarlo (Figura sb).
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Figura 5. Abundancia relativa a nivel filo (a) y diversidad alfa medida por Shannon (b)
de las poblaciones bacterianas (top 10) de muestras de liquido ruminal a través de la
aplicacion de voltaje en una celda de electrofermentacion
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La diversidad alfa, evaluada mediante la medida de Shannon, es un indicador
de la riqueza y uniformidad de especies en una comunidad. Esta métrica
considera tanto la cantidad de diferentes especies presentes como su
abundancia relativa en un ecosistema. Cuanto mayor es el indice de Shannon,
mayor es la diversidad, ya que refleja una comunidad en la que hay varias
especies y ninguna domina completamente. Es una herramienta valiosa
para comparar la diversidad biolégica en diferentes habitats y entender
la complejidad de las interacciones en una comunidad. En otras palabras,
representa la riqueza de la poblacién bacteriana contenida en una muestra.

También se analizaron la diversidad beta, que indica si hay un cambio
de la microbiota presente en una muestra por efecto de algin tratamiento
(datos no mostrados). En este mismo trabajo los autores mencionan nula
diversidad beta y concluyeron que los efectos de la aplicacién del voltaje
no alteran la robustez de la microbiota encontrada en el liquido ruminal,
solo observaron cambios importantes en los productos de fermentacién.
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CONCLUSIONES

Eluso de herramientas bioinformaticas a través de R permite el procesamiento
de las bases de datos de las NGS, lo que facilita el analisis de la comunidad
bacteriana contenida en una muestra. El aprendizaje de esta herramienta
proporciona una mayor eficiencia en el andlisis de este tipo de datos. Sin
embargo, es necesario profundizar en el uso complejo de la bioinformatica,
aunque el uso de Swirl se muestra como una herramienta eficaz para su
aprendizaje temprano.

Descifrar el c6digo genético con la secuenciacién de nucledtidos de datos
sumamente pesados con la bioinformética con enfoque sobre la microbiota
permite inferir en comunidades predominantes y ayuda para identificarlasy
caracterizarlas. Esto permite realizar estudios sobre tratamientos a base de
alimentos ricos en compuestos bioactivos que puedan modular la microbiota
y asi evaluar los posibles efectos benéficos en el control de enfermedades
metabdlicas. Por lo tanto, las herramientas bioinforméticas pueden ser
empleadas en varias 4reas de las ciencias quimicas y de la vida como lo
pueden ser la proteémica, transcriptémica y metabolémica.
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RESUMEN

México enfrenta un problema significativo de obesidad y sobrepeso, que
afecta a mds del 75 % de los adultos y al 36.6 % de la poblacién infantil. El
yogurt es un alimento ampliamente valorado por los consumidores por
ser un producto de facil acceso y consumo, es apreciado por su contenido
nutrimental como proteinas, vitaminas y minerales, asi como por ser
una fuente de probidticos. Entre los probiéticos que se han afiadido al
yogurt se encuentra BPL-1, que se destaca por tener efectos positivos en
indicadores de obesidad y sobrepeso; como reduccién de la grasa visceral,
y recubrimiento intestinal. Aunado a ello, la adicién de prebiéticos como
la fibra puede incrementar los enormes beneficios de este producto.
Durante el proceso de bebidas como lo son el tequila, vino y jugo, se generan
desechos contaminantes; como vinaza, orujo y residuos de jamaica. Sin
embargo, estos residuos tienen un rico contenido de compuestos como la
fibra (considerada un prebiético). Por lo anterior, la presente investigacién
buscé aprovechar los residuos de vinaza, orujo y Jamaica, asi como la
inulina, como fuente de fibra con efecto prebiético en yogurt adicional al
uso del probiético con BPL-1. Los residuos de orujo e inulina presentaron
un crecimiento adecuado de BPL-1, por el contrario, los residuos de
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jamaica al 5y 10 % afectaron de manera significativa los valores de pH
reduciéndolo en 25 % y 37 %, lo que inhibié el crecimiento del probiético
y las bacterias acido lacticas.

PALABRAS CLAVE

Residuos agroindustriales (agro-industrial waste), Yogurt (yogurt),
Prebidticos (prebiotics), Bifidobacterium lactis (Bifidobacterium lactis),
Probiéticos (probiotics).

INTRODUCCION

Lasnuevas tendencias de mercado buscan tener alternativas mas saludables
para que los consumidores obtengan dietas mas simples y benéficas a su
salud, especificamente buscan combatir enfermedades de gran incidencia
como lo es la obesidad. Al mismo tiempo, los productores del sector
alimentario buscan ofrecer opciones innovadoras y sostenibles, aprove-
chando hasta los posibles “residuos” de parte del proceso que les puedan
ser funcionales de una u otra manera.

Segun la Food and Agriculture Organization (FAO) y Organizacién
Mundial de la Salud (OMS) los probiéticos son microorganismos vivos que,
cuando se administran en cantidades adecuadas, confieren un beneficio
a la salud del hospedero. Por ejemplo, el probiético Bifidobacterium lactis
(BPL-1), ha demostrado ser una estrategia sencilla e innovadora para
combatir marcadores de obesidad y sobrepeso, asi como, estudios realizados
por Borgeraas et al., (2017.) comprobaron que BPL-1 tiene efecto directo
sobre la reduccién de lipidos totales (40.5% + 2.4) y triglicéridos (27.6% =+
0.5). Ademas, se sabe que la fibra es considerada como prebiético (Collado-
Amores, 2004) por lo que favorece el desarrollo de BPL-1, debido a su
relacién prebidtico-probidtico; entendemos por probidtico segin la Food
and Agriculture Organization (FAO) y Organizacién Mundial de la Salud
(OMS) al microorganismo vivo que, cuando se administra en cantidades
adecuadas, confieren un beneficio a la salud. Por otro lado, un prebiético
a aquellas sustancias de la dieta que nutren a grupos seleccionados de
microorganismos (entre ellos a los bifidobacterium) que habitan en el
intestino favoreciendo el crecimiento de bacterias beneficiosas sobre las
nocivas, como bien lo menciona World Gastroenterology Organisation
(WGO), por ello ayuda a generar saciedad que consecuentemente los
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resultados se veran reflejados sobre su estado fisico, es decir, provoca
una disminucién de peso y por ende una forma de combatir la obesidad.

Los residuos agroindustriales de las industrias tequileras, jugos y vinos
producen residuos de vinaza, jamaica y orujo los cuales son beneficiosos
por su alto contenido fibra, asi como la inulina. La vinaza tequilera, es un
residuo que presenta una composicién quimica alta en contenido de materia
orgénica, asi como en potasio y calcio, también como cantidades moderadas
denitrégenoy fésforo. En cuanto al orujo, es una mezcla de residuos sélidos de
uva resultante del proceso del vino; como su piel, semilla y pulpa y en cuanto
a contenido quimico, puede contener cantidades altas de potasio y calcioy
cantidades moderadas de fésforo, sodio, cloro, magnesio, azufre y potasio.
Lajamaica, especificamente sus célices son ricas en antocianinas, que son
compuestos antioxidantes responsables de generarles el color rojo o rosado
caracteristico. También tiene un alto contenido de vitamina C y acido
ascérbico, y asi mismo, destacan su alto nivel de minerales como hierro,
fésforo y calcio. Ademas, todos estos residuos de vinaza, orujo, jamaica
e inulina son productos ricos en fibra (12.79, 60.0,33.9 y 89 % respectiva-
mente), los que los hace buenos prebidticos para el crecimiento de BPL-1
(Sayago-Ayerdi et al., 2007; Deng et al., 2011 y Martinez-Castillo, 2023).

Sin embargo, es importante evaluar la formulacién del producto para
asegurar la compatibilidad entre los prebidticos propuestos y el BPL1, y
con ello el crecimiento de este dltimo. Por lo anterior, producir un yogurt
probiédtico con la adiccién de BPL1 y un residuo agroindustrial, como la
vinaza, orujo, jamaica e inulina, seria una prometedora opcién al estar
creando un producto que sea funcional y saludable para el consumo
humano, enfocado a ayudar a combatir enfermedades como los son la
obesidad y sobrepeso, ademas de seguir siendo un producto viable y de
facil acceso para el mercado y consumidores respectivamente.

Por todo lo anterior mencionado, el objetivo de este estudio es evaluar
la viabilidad de un yogurt adicionado con residuos agroindustriales
(prebidticos) como sustrato para el crecimiento de Bifidobacterium lactis
(BPL-1) como probiéticos.

MATERIALES Y METODOS
El procedimiento de elaboracién de yogurt con BPL-1 adicionado con

residuos se describe en la figura 1.
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Figura 1. Diagrama explicativo del disefio experimental para la elaboracion de yogurt
con BPL-1 adicionado con residuos agroindustriales

. Fermentacion . _‘ Tratamiento de H Envasado .‘_ MCdifnén de . Preparacion, conteo .
residuos acides titulable y v tincién de cultivo
A h A pH \
ELABORACION DEL YOGURT

Se utiliz6 leche entera de vaca comercial, la cual se calent6 a 43 ° C, para
posteriormente realizar la fermentacién. Durante la inoculacién, se utiliz6
el fermento lactico DANISCO (Streptococcus thermophilus y Lactobacillus
delbrueckii subespecie bulgaricus), donde por cada litro de leche usaron 0.29
g de éste. Luego de ello, se mantuvo la temperaturaa 43 + 2° C,lacual esla
idénea para lograr el proceso de fermentacién, fue monitoreada a la hora
3y 6, en donde se midié el pH y acidez de la muestra.

El yogurt se dividi6 en, control (1L) y a los 3L restantes se le agregé
gomg (1x10° UFC) de BPL1. Se mezclé vigorosamente con una cuchara esto
para evitar la presencia de grumos en la mezcla, al mismo tiempo se va
enfriando, hasta llegar a mantener una temperatura de 15° C.

Tratamiento de residuos

Los residuos de jamaica y orujo fueron molidos con ayuda de un Moulinex,
y se tamizaron (tamiz N° 50), con la finalidad de estandarizar el tamafio
de particula. Posteriormente los cuatro residuos (jamaica, orujo, inulina
y vinaza) fueron sometidos a luz ultravioleta durante 15 minutos para
reducir el riesgo microbiolégico (Millan et al. 2015).

Envasado

Se afiadié 300 ml de yogurt a botellas que contenian los residuos de vinaza
10 %(V-10 %), vinaza 5 %( V-5 %), inulina 10 %(I-10 %), inulina 5 %(I-5 %),
jamaica 10 % (J-10 %), jamaica 5 % (J-10 %), orujo 10 % (O-10 %) y orujo 5 %
(O-5 %) como control se utilizé solo yogurt con BPL-1.

Determinacién de acidez titulable, pH y viscosidad
La acidez fue determinada mediante el método colorimétrico con el uso

de fenolftaleina y el pH de manera potenciométrica (Mex-Alvarez, 2022).
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Para ello se tomaron 20 ml de la muestra en un matraz y se agregaron
3 gotas de fenolftaleina y finalmente se realiz6 la titulacién con NaOH o.1
N hasta que la muestra alcanz6 un pH de 8.3 (AOAC, 2000). La viscosidad
fue determinada con el uso de un viscosimetro (Thermo Electron VT2-Plus),
donde se utilizaron 500 ml de muestra y se usé la aguja # 1.

Preparacion del cultivo

Se colocaron 20 pl de azul de tripano (0.4 %) en un portaobjetos y 20 pl de
la muestra y se disolvieron. De esta mezcla se tomaron 20 L y se colocaron
en una camara de neubauer para contar en un contador celular (Cytosmart).
Para el cultivo de bifidobacteria se mezclaron 30.57 g de agar MRS y se
enriquecié con 0.025 g de cisteina (MRS-Cys 0.5 %). Posteriormente, se
sembré 1 ml de la muestra en condiciones de anaerobiosis. Al terminar se
incub6 en una jarra de anaerobiosis a 35° C durante 48 h. Los resultados
se expresaron como UFC por ml de muestra.

CONTEQ Y TINCION DE CULTIVO

Los cultivos se tifieron con tincién Gram, para ello se f1j6 en un portaobjetos
un frotis cultivo BPL-1 con una pequefa gota de agua destilada y calor
(hacer movimientos en zigzag por encima de la llama del mechero). Parala
tincién, primero se agrega el cristal violeta, en segundo el lugol, se prepard
una mezcla Alcohol:acetona 1:9 (decolorante) y por ultimo agregamos
safranina (Figura 2).

Figura 2. Diagrama del procedimiento para la identificacion mediante tincion Gram

|—' Bactena G+ Bacteria G+
1.-Lugol
— +CD + + =3
peeme
2.-Alcohol-
acetona
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RESULTADOS

Se elaboraron 4 L de yogurt, mediante el uso de leche entera de vaca
comercial (libre de riesgos quimicos y microbioldgicos) que contenia 3.0 %
de grasa, 13 de sélidos totales. La leche comercial se calent6 hasta llegar a
43° C en agitacién constante para evitar la formacién de nata por la separacién
de la propia grasa en la leche, posteriormente se inocul6 con fermento
lactico (Streptococcus thermophilus y Lactobacillus delbrueckii subespecie
bulgaricus), el cual ademas de producir acido férmico de 10-30 ppm, para
estimular alos Lactobacillus, puede también llegar a producir acido piravico
y CO.. (Jimenez & Sarmiento, 2015). El aumento de acidez en el yogurt
por la produccién de acido lactico ocasiona la coagulacién de la caseina.
Durante la fermentacién el pH del yogurt disminuyé de 6.5 hasta llegar a
4.66, segin la literatura, la disminucién del pH es una de las propiedades
principales el cual contribuye al olor y sabor caracteristico (Illescas 2001).
Ademads, no se logré observar diferencias entre el yogurt con probiético y
sin probidtico (control) en los valores de pH 4.66. Por su parte, la acidez
final fue 7.42 sin encontrar diferencias entre el yogurt control y yogurt con
BPL-1, elincremento de acidez durante la fermentacién es ocasionado por
actividad de las bacterias dcido-lacticas que generan el incremento de acido
lactico en las muestras, esto ocasiona cambios en la estructura de proteinas
como la caseina. Ellactobacilo es proteolitico, obtiene ciertos aminoacidos
de la caseina que activan el crecimiento de los estreptococos. Después,
la accién caseolitica de los lactobacilos mantiene el crecimiento de los
estreptococos, que progresivamente son reemplazados por los lactobacilos
(Jimenez & Sarmiento, 2015). El cambio estructural de proteinas como
caseina genera un cambio en la viscosidad del yogurt; que para la muestra
control fue de 1.12 DPa y para la muestra con el bifido de 1.26 DPa.

Al finalizar el tiempo de fermentacidn, el yogurt se enfrié en un bafio
de hielo con agitacién constante, con la finalidad de evitar la formacién de
sinéresis y grumos en las muestras. Posteriormente, fue envasado en
botellas que contenian el residuo agroindustrial esterilizado con luz
UV (para las muestras al 5 % se afladieron 15 g y para las del 10 %, se
agregaron 30 g) y después 300 g de yogurt y se mezcl6; cuando la luz UV
se encuentra con un microorganismo penetra en su ADN, destruyendo
los enlaces adenina y timina inactivando eficazmente bacterias, virus,
esporas y mohos, evitando que se multipliquen y causen infecciones
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(Millan et al. 2015). La adicién de residuos de jamaica, orujo y vinaza
tuvieron efecto sobre el color del yogurt (Figura 3), siendo mds notorio en
las muestras que contenian la proporciéon del 10 % de residuo, lo anterior,
se podria relacionar principalmente a la presencia de metabolitos secun-
darios presentes en los residuos. Por ejemplo, compuestos fitoquimicos
como las antocianinas, principalmente la delphinidina-3-O-sambubiésido
(hibiscina), delphinidina-3-O-glucosido, y cyanidina-3-O-sambubiésido en
jamaica (Hibiscus sabdariffa L.) le confieren el caracteristico color rojo
(Babalola et al., 2001; Salazar-Gonzélez et al., 2012). Por su parte, el residuo
de orujo confiere una tonalidad ligeramente violeta al yogurt, esto podria
atribuirse al contenido de sus pigmentos, principalmente antocianinas
como cianidina 3-O-acetil hexadxido, malvidina 3-O-acetil hexésido y
malvidina 3-O-coumaroil presentes en la uva y el orujo (Martinez-Meza,
2021). Ademads, el yogurt al que se afiadi6 jamaica y orujo presentaron
precipitado, ya que estos residuos son insolubles en yogurt y leche por su
alto contenido de fibra, ya que orujo puede contener hasta un 60 % de fibra
(Deng et al., 2011) y jamaica hasta un 33.9 % (Sdyago-Ayerdi et al., 2007).

Figura 3. Yogurt con probiotico Bifidobacterium lactis (BPL-1) adicionado con diferentes
subproductos de orujo (0), jamaica (J), inulina (I) y vinaza (V). De izquierda a derecha
0-10 %. 0- %, J-5 %, J-10 %, 1-10 %, 1-5 %, V-10 %, V- 5%, yogurt con BPL1, control

Ademas, la adiccién de los residuos agroindustriales afecté los valores de pH
y acidez de las muestras de yogurt. Jamaica fue el residuo agroindustrial con
mayor impacto sobre los parametros antes mencionados, ocasionando una
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acidificacién de las muestras, esto se pudo observar a través del aumento
de la acidez titulables en 124 % y 160 % y una disminucién del pH en 25 %
y 37 % para las muestras J-5 % y J-10 % respectivamente. Ademads, se pudo
observar que la adicién de orujo logré cambios en valores de pH y acidez,
aunque en menor proporcién que la jamaica, existiendo un incremento
de la acidez de 38 % y 33 % y una disminucién del pH de 10 % y 11 % para
las muestras O-5 % y O-10 % respectivamente (Tabla 1). Por su parte, los
residuos de vinaza e inulina no modifican significativamente los valores
de pH y acidez al momento de adicionarlo a yogurt.

Tabla 1. Resultados de pH y acidez de las muestras de yogurt con BPL1 adicionado
con residuos agroindustriales

Muestra pH Acidez (g/L)
Control 4.66 142
J-5% 3.46 16.65
J-10 % 2.90 19.35
0-5% 4.23 10.26
0-10 % 4an 9.90
V-5 % 4.62 8.01
V-10 % 4.48 8.68
1-5% 4.66 7.65
1-10 % 472 6.61

El crecimiento de BPL-1 en MRS-Cys se puede observar en la Figura 4, donde
se visualiz6 que conforme se incrementa las concentraciones los residuos
principalmente de orujo (Figura 4 F y E), vinaza (Figura 4 H y G) e inulina
al 5y 10 % (Figura 4 I y J) incrementa las unidades formadoras de colonias,
por los que se puede asumir una correlacién positiva entre los residuos
agroindustriales de inulina, orujo y naza y el crecimiento de BPL-1. Por su
parte, los cultivos de jamaica presentaron poco crecimiento del probiético,
esto lleva a pensar que hay una correlacién negativa de BPL-1 con dicho
residuo; lo anterior, se puede deber a que estas muestra tuvieron los pH
mas bajos lo cual afecté la viabilidad del probiético, ya que de acuerdo a el

218

APROVECHAMIENTO DE RESIDUOS AGROINDUSTRIALES COMO PREBIOTICOS

correcto manejo y cuidado de este probiético, el pH 6ptimo de desarrollo
para bifidobacterium oscila entre 5-7 y, a pH menores de 4.0 el crecimiento
de éste serd lento o incluso nulo, asi mismo las colonias tienen una forma
redondeada, asi como un didmetro variado (Collado-Amores, 2004).

Figura 4.- Cultivos en MRS-Cisteina 5 % donde: A) blanco, B)Control, C) J-5 %,
D) J-10 %, E) 0-10 %, F) 0-5 %, G)V-5 %, H) V-10 %, 1) I-5 % y J) I-10 %

La viabilidad de las colonias obtenidas a través de la siembra directa en
MRS-Cys fueron caracterizadas mediante la técnica de azul de tripano.
Los resultados son mostrados en la tabla 2 donde se observa que los
residuos de orujo (O-5 % y O-10 %), inulina (I-5 % y [-10 %) y vinaza (V-5 %
y V-10 %) tuvieron una viabilidad igual o mayor al control, esto tiene
relacion estrecha ya que fueron las muestras que presentaron mejor
crecimiento en placa (MRS-Cys). Por su parte, la muestra J-10 %
presentd el crecimiento menor en placa y aunado a ello con la menor
viabilidad. Es importante resaltar que los residuos de inulina y orujo
son los que presentan mayor contenido de fibra 89 y 60 % respectivamente
(Martinez-Meza, 2022), fueron los que tuvieron un mejor desarrollo
de BPL-1 por lo que se infiere que la fibra podria ser otro pardmetro
importante en el establecimiento de BPL-1 en yogurt.
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Tabla 2.- Viabilidad de crecimiento y cuenta de Bifidobacterium lactis (BPL-1)

Muestras Imagen Total de células Viabilidad
Control . 4.86x1016 88.8 %
J-5% . 1.22x10°7 96.96 %
J-10 % . 9.18x1016 84.75 %
0-5% . 1.04x10°7 87.1%
0-10 % . 6.93x1016 93.86 %
V-5% . 1.13x1077 92.05 %
V-10 % . 1.08x1077 93.96 %
1-5 % . 8.80x10"6 90 %
[-10 % . 1.06x1077 96.43 %
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Segun la NOM-181-SCFI-2010 el yogurt es una fermentacién lactica
especificamente producida por Streptococcus thermophilus y Lactobacillus
delbrueckii subespecie bulgaricus. Esta Norma Oficial Mexicana establece
las especificaciones microbiolégicas, fisicoquimicas (proteina 2.9 %, grasa
butirica 15, sélidos no grasos 8.25 % y acidez titulable mayor a 0.5 %) y
nutrimentales. Debido a lo anterior se analizé el contenido de bacterias
acido lacticas donde los yogures producidos con residuo de orujo (O-5 %y
0O-10 %), inulina (I-5 % y I-10 %), V-5 % y control BPL-1 (Figura 5), tuvieron
mas de 7 logaritmos de bacterias acido lacticas, ademas, de acuerdo a
la declaracién de la leche comercial los valores de fisicoquimicos estin
dentro de la NOM-181-SCFI-2010. Por su parte, el yogurt con jamaica
(J-5 %y J-10 %) no cumplié lo establecido en la Norma Mexicana, debido
a la inhibicién de bacterias 4cido lacticas en el yogurt.

Figura 5.- Cultivos en donde: A) control, B)control BPL-1, C) J-5 %, D) J-10 %, E) 0-5 %,
F) 0-10 %, G)V-5 %, H) V-10 %, 1) 1-5 % y J) I-10 %
.L

S
Los resultados obtenidos en tincién Gram de los cultivos en MRS-Cys
evidencian la presencia de bacilos gram positivos en todas las muestras
(Figura 6). De acuerdo a la literatura, BPL-1 es considerado un bacilo de
variada morfologia; pueden ser cortos, regulares y/o con ramificaciones.
Ademas son Gram-positivos y se tifien irregularmente con azul de metileno.
Son anaerobios estrictos, sin embargo el grado de tolerancia al oxigeno
depende de la especie y del medio de cultivo (Collado-Amores, 2004)

P

'
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Figura 6.- Micrografias de tincion Gram donde: A) J-5 %, B) J-10 %, C) 0-10 %,
D) 0-5 %, E)V-5 %, F) V-10%, G) 1-5 % y H) 1-10 %

CONCLUSIONES

La adicién de residuos agroindustriales como el orujo, vinaza e inulina a
concentraciones de hasta 10 % son una alternativa viable como prebiético
para el desarrollo del probidtico BPL-1. Las muestras de residuos agroin-
dustriales de jamaica modifican condiciones fisicoquimicas como el pH y
la acidez, por lo que no resulta viable para el crecimiento del probiético
BPL-1. Cabe resaltar que muestras del yogurt con residuos de orujo se
mostraron precipitados, por lo que surge la necesidad de trabajar en la
formulacién del yogurt o modificarlo a una presentacién de tipo batido.
Por dltimo, se sugiere en un futuro evaluar dichas muestras modificando
la formulacién del yogurt por uno de mayor viscosidad en vida de anaquel
y aceptabilidad sensorial.
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RESUMEN

Mais de 600 millones de personas en el mundo consumen lacteos por sus
diversos beneficios a la salud, destacando su contenido de probidticos que
beneficiala salud intestinal y al sistema inmunoldgico del ser humano. Por
otra parte, durante el periodo de vida util del yogurt es muy frecuente el
crecimiento de microorganismos patégenos, asi como de los que deterioran
sus propiedades fisicoquimicas y reoldégicas y lo hacen peligroso de
consumir. Por tanto, es importante la busqueda de alternativas naturales
para prolongar la vida de anaquel del yogurt, donde destacan los aceites
esenciales (AE) de manzanilla y canela, que han despertado interés por su
potencial antifingico, antimicrobiano y bioconservador. El objetivo del
presente proyecto fue evaluar el efecto de la adicién de aceites esenciales
de canela y manzanilla sobre los parametros sensoriales, fisicoquimicos
y microbiolégicos del yogurt natural. Los nutrientes obtenidos en los
yogures adicionados con AE y natural estuvieron dentro de los parametros
esperados para grasa (3.6 — 3.7 %), humedad (87 — 88 %), s6lidos totales
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(12 - 13 %) y cenizas (0.8 — 0.95 %) en todas las muestras. Ademas, la
adicién de AE de canela evit6 la formacién de sinéresis en las muestras.
Por tltimo, los analisis de coliformes, aerobios totales, mohos y levaduras
estuvieron dentro de la norma hasta los 35 dias de vida de anaquel.

PALABRAS CLAVE
Yogurt (yogurt), aceites esenciales (essencial oils), Cinnamomum verum,
Matricaria chamomilla, antimicrobiano (antimicrobial).

INTRODUCCION

Los productos lacteos son considerados de gran interés alimenticio
para el ser humano, ya que proporcionan muchos beneficios, tal es el
caso del yogurt que es una excelente fuente de proteinas, vitaminas
y minerales, ademas de ser un alimento probidtico. Por otro lado, el
porcentaje de pérdidas y desperdicios productos lacteos corresponde
al 20 % (FAOQ, 2017), el cual ha incrementado en los dltimos afios, por
ejemplo, el desperdicio de alimentos el afio 2021 fue del 25 % (Nielsen et
al., 2021). Alo largo de la vida util del yogurt es frecuente el desarrollo de
microorganismos patdgenos como Staphylococcus aureus, Salmonella spp,
Listeria monocytogenes, Escherichia coli, entre otros; los cuales modifican
sus propiedades nutricionales, fisicoquimicas y microbioldgicas y lo hace
no apto para su consumo, provocando grandes pérdidas econdémicas.
Debido a esto, la industria ha hecho uso de conservadores sintéticos para
mantener las propiedades y prolongar la vida de los alimentos; por lo
general utilizan distintos tipos de conservadores de manera simultanea
para mantener al producto estabilizado, lo que trae como consecuencia
efectos secundarios significativos para la salud del consumidor (Dwivedi
et al; 2017). Aunado a ello, las nuevas exigencias por parte de los consu-
midores por productos mas naturales han llevado a una disminucién de
conservadores sintéticos. Ante esta situacién se ha generado la busqueda
de alternativas naturales para reducir el uso de los conservadores sinté-
ticos con el fin de inhibir el crecimiento microbiano y prolongar la vida
de anaquel de los alimentos. Si bien, las bacterias acido-licticas son
conservadores naturales por la capacidad de producir en condiciones
apropiadas compuestos antimicrobianos, el dafio contintia siendo muy
alto; por lo que se ha optado por los conservadores naturales.
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Los aceites esenciales (AE) son extraidos de especias y plantas, y han
despertado interés por sus propiedades antimicrobianas, antioxidantes,
inmunomoduladoras, antifungicas, ansioliticas, entre otras (Maurya et al,
2021), lo que los vuelve idéneos como bioconservadores. Estos son mezclas
complejas de compuestos volatiles que las plantas arométicas producen
como metabolitos secundarios, por lo que se caracterizan por sus fuertes
olores (Rios, 2016). Su propiedad antimicrobiana se relaciona a la presencia
de mezclas variables de compuestos bioactivos, principalmente terpenoides.
Los terpenos, especialmente monoterpenos y sesquiterpenos, tienen una
funcién importante inhibiendo ciertos patégenos (Valdivieso-Ugarte et
al., 2019). Especificamente los monoterpenoides intervienen en procesos
fisiolégicos y bioquimicos de los microorganismos ocasionando la
interrupcién de sumultiplicacién (Pandey et al, 2017). Algunos AE también
pueden contener compuestos no terpénicos con propiedad antimicrobiana,
como el eugenol y el cinamaldehido, capaces de inhibir el crecimiento de
E. coli, Salmonella spp., S. Typhimurium, Listeria monocytogenes, Staphylococcus
aureus, entre otros; asi como el safrol que inhibe Pseudomonas aeuroginosa,
Enterococcus faecium y Proteus vulgaris (Friedman, 2017). E1 AE de canela
(Cinnamomum verum) ha demostrado tener actividad antimicrobiana,
antioxidante, antiinflamatoria, ansiolitica, entre otras (Pathak & Sharma,
2021). Ademas, se ha utilizado como conservante de alimentos para inhibir
el crecimiento de especies de hongos como Rhizopus nigricans, Aspergillus
flavus y Penicillium expansum (Xing et al., 2010) y bacterias como L.
monocytogenes y S. Typhimurium; y también debido a su poder antioxi-
dante (Mortazavi & Aliakbarlu, 2019). Por otro lado, los AE y extractos
de manzanilla (Matricaria chamomilla L.) han mostrado tener actividad
antioxidante, antibacteriana, antifingica, anticancerigena, antidiabética,
antiparasitaria, antiinflamatoria, antidepresiva, antipirética, antialérgicay
analgésica (El Mihyaoui et al., 2022). Algunos estudios muestran que el AE de
manczanilla inhibe el crecimiento de microorganismos como P. aeruginosa,
S. aureus, Candida sp., Aspergillus sp. y E. coli (Caleja et al., 2015). Lo anterior
deja claro que los AE son una excelente propuesta para combatir los dafios
ocasionados por los microorganismos en los productos lacteos. Por lo que
el objetivo de este proyecto fue evaluar el efecto de la adicién de aceites
esenciales de canela y manzanilla sobre yogurt natural y determinar el
efecto sobre sus pardmetros fisicoquimicos y vida de anaquel.
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MATERIALES Y METODOS

OBTENCION DE MATERIALES

Las muestras de leche bronca se obtuvieron de establos locales. El fermento
lactico (Streptococcus thermophilus y Lactobacillus delbruekii subespecie
bulgaricus) para la produccién del yogurt y los AE de manzanilla y canela
se obtuvieron de forma comercial.

DETERMINACIONES FISICOQUIMICAS EN LECHE Y YOGUR

Se determiné el porcentaje de grasa por método Gerber (AOAC, 2000),
el cual consiste en liberar la grasa contenida en los glébulos de caseina
mediante su desnaturalizacién con acido sulfarico para después hacer
una separacién mediante centrifugaciéon (McSweeney et al., 2020). Se
determing el porcentaje de proteina por método Kjeldahl, éste se basa
en la determinacién de nitrégeno presente en los grupos amino de los
aminoacidos mediante la digestién de la muestra en un medio 4cido vy,
posteriormente, realizar una destilacién del amonio obtenido y finalmente
su titulacién con HCl 0.1 N (Lynch & Barbano, 1999). El porcentaje de sélidos
totales (ST) y humedad (H) se determiné de manera gravimétrica con una
termobalanza (ADAM, modelo AMB110), y los valores se obtuvieron con las
ecuaciones de ST (ecuacion 1), H (ecuacién 2); y las cenizas se cuantificaron
por oxidacién en seco con una mufla (ecuacion 3).

Ecuacion 1

o __ (PC-PF)
ST = (o X 100

Ecuacion 2

(PM—-PC)

%Humedad = PM_PF)

X 100

PF = Peso del papel filtro
PC = Peso final de la muestra
PM = Peso de la muestra
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Ecuacion 3
%Cenizas = % % 100

m0 = Peso constante del crisol
m1 = Peso del crisol con la muestra
m2 = Peso final de los crisoles

El pH se determiné con un potenciémetro previamente calibrado, y
el porcentaje de acidez se determin6 mediante una titulacién alcalino
métrica utilizando NaOH 0.1 N, y como indicador fenolftaleina y también
de manera potenciométrica a pH de 8.3.

PREPARACION, PASTEURIZACION Y FERMENTACION DEL MIX

Para la elaboracién del yogurt se utiliz6 leche estandarizada (grasa 3.5 %
y solidos totales 13.5 %), y se pasteurizé a 85° C durante 30 minutos con
agitacién constante (Jiménez-Redondo et al., 2022). Posteriormente se
enfrid a 43 + 2° C, se inocul6 con fermento lactico a 0.029 g/L y se agregaron
aceites esenciales de canela 0.1y 0.05 % (C 0.1y C 0.05), manzanilla 0.1
y 0.05 % (M 0.1 y M 0.05) y una mezcla de canela: manzanilla (1:1) en
concentraciones 0.1 y 0.05 % (CM 0.1 y CM 0.05). Se incubé a 42 + 2°
C durante 7 horas y se monitorearon los valores de acidez (pH < 4.8).
Posteriormente se enfri6 en bafio de hielo (<15° C) con agitacién constante
para detener la fermentacion. Por dltimo, se envasé el yogurt y se llevé a
refrigeracién a 4° C.

DETERMINACION DE VISCOSIDAD, SINERESIS Y GRUMOS EN YOGURT

La formacién de grumos y sinéresis se determiné de manera visual; en el
caso delos grumos se tomé 1 ml de muestra, se colocé sobre una superficie
plana y se tomé evidencia fotografica. Para la determinacién de sinéresis
se observo la separacién de suero desprendido por el propio yogurt en
almacenamiento. Por dltimo, se midi6 la viscosidad del yogurt con un
viscosimetro (Thermo Electron, HAAKE Viscotester 2 plus) haciendo uso
de la aguja N. 3.
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RESULTADOS

Durante la fermentacién del yogurt, la cual duré 7 horas, el pH pasé de
6.55 en la leche a alrededor de 4.50 para todas las muestras de yogurt
(Figura 1 A). Por su parte, los valores de acidez se incrementaron de 1.26
a 8.55 g/100 ml de 4cido lactico (Figura 1 B). El aumento de acidez en el
yogurt por la produccién de acido lactico ocasiona la coagulacién de la
caseina cambiando la textura y el sabor del producto (Tojo-Sierra, 2006).
Lo anterior deja claro que la fermentacién del yogurt no se ve afectada por
concentraciones de 0.05y 0.1 % de los AE de canela y manzanilla.

Figura 1. Valores de A) pH y B) acidez titulable durante la fermentacion de yogurt
adicionado con aceites esenciales de canela y manzanilla

Curva de ph por hora Curva de acidez por hora
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e C0.1 =005 =8 AC 0.1 MC 0.05 -0l —A&_C005 —A—MCO1 MC 0.05

En cuanto al conteo de bacterias dcido-l4cticas presentes en el yogurt, debe
contener como minimo 10’ UFC/g dela suma de Streptococcus thermophilus'y
Lactobacillus delbrueckii subespecie bulgaricus viables, conforme al método
de prueba de bacterias que fermentan los productos, del numeral 8 de la
NMX-703-COFOCALEC-2004.

Por otro lado, estudios previos mencionan que la fuerte actividad
antifingica del aceite esencial de canela en un modelo de yogurt tenia una
fuerte actividad antimicrobiana, por lo que provocé una fermentacién
incompleta de la leche (Osimani et al., 2022b). Lo anterior debido a la
inhibicién del crecimiento de levaduras en concentraciones relativamente
bajas, entre 0,31y 1,25 ul/ml. De ahilaimportancia de evaluar parametros
de fermentacién como el crecimiento de los microorganismos presentes
en la acidificacién de la leche para formar yogurt.
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En consecuencia, los datos especificados enla tabla 1 indican el contenido
y viabilidad de bacterias dcido-lacticas (BAL) en las muestras que contienen
AE de canela y manzanilla. Lo cual puede deberse a que las concentraciones
utilizadas permitieron un desarrollo adecuado de BAL, aunque algunos
estudios han demostrado que el aceite esencial de canela es més eficaz
contra microorganismos como las levaduras.

Tabla 1. Conteo de células totales y viabilidad de bacterias acido lacticas (BAL).

Muestra Imagen Total de BAL Viabilidad

Control 1:30e+7 +4.17e+6 95.3+573%
cells/ml

MO.1 1.49e+7 + 7.45e+5 95.9+ 1.55 %
cells/ml

M 0.05 1.45e+7 + 1.60e+6 96.9 + 1.88 %
cells/ml

Col 1.42e+7 + 1.34e+6 97.5+2.68 %
cells/ml

Continta sg. pg.
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C0.05 1.56e+7 +9.60e+5 96.4+1.20 %
cells/ml

MC 0.1 1.19e+7 £ 3.98e+6 91.8+4.31%
cells/ml

MC 0.05 1.35e+7 + 1.97e+6 97.3+ 0.56 %
cells/ml

El yogurt obtenido durante la fermentacién fue una mezcla homogénea,
sin embargo, las muestras control y manzanilla (M 0.1 % y M 0.05 %)
mostraron formacién de grumos durante el envasado, por su parte las
muestras de canela (C 0.1 %y C 0.05 %) asi como las mezclas que contenian
canela y manzanilla (CM 0.01 % y CM 0.05 %) no tuvieron presencia de
grumos (Figura 2). Debido a que solo los yogures de las mezclas (CM 0.01 %
Y CM 0.05 %) y canela (C 0.1 % y C 0.05 %) estuvieron libres de grumos, por
lo que se puede sugerir que el AE de canela ayud6 a estabilizar la mezcla
evitando la formacién de grumos.
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Figura 2. Presencia de grumos en yogurt adicionado con aceites esenciales de
canela y manzanilla

En la figura 3 se observa que al dia siguiente del envasado (D+1), se
presentoé sinéresis en las muestras con grumos, lo cual confirma que el
AE de canela ayuda a estabilizar el yogurt. Con el paso de los dias fue
mas notoria la separacién de suero en dichas muestras (D+28), esto se
debe a que el periodo de almacenamiento afecta significativamente la
tasa de sinéresis en las muestras de yogur (p<o0.05) basado en el efecto
de contraccién resultante del bajo pH sobre las particulas de caseina y,
por lo tanto la adicién del AE de canela aumenta la resistencia del yogur
a la sinéresis (Yangilar & Yildiz, 2018).

En un estudio realizado por Suliman et al. (2019), evaluaron el potencial
del polvo de la canela (CP) como agente antioxidante y antimicrobiano
en yogurt. Utilizaron diferentes concentraciones de CP (0 %, 0.5 % y 1 %)
las cuales mostraron un efecto significativo en el pH, especialmente en
concentraciones altas, lo que indica que la concentracién de CP influye
para estabilizar el pH yogurt.

Las NOM-243-SSA1-2010 y NOM-092-SSA1-1994 establecen los
limites méximos de contenido microbiano paraleche y derivados lacteos,
incluyendo los coliformes totales (<20 UFC/g o ml), aerobios totales (<300
UFC/g o ml), mohos y levaduras ( <150 UFC/g o ml) en el yogurt. Los
resultados de los anilisis microbiolégicos realizados en este estudio
estuvieron dentro de los valores establecidos para todas las muestras
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durante los 28 dias de vida de anaquel, lo que se podria atribuir a una pas-
teurizacién correcta durante 30 min a 85° C y aunado a ello, se realizé un
andlisis HACCP para tener condiciones de inocuidad durante el envasado.
Para observar el crecimiento de microorganismos y descomposicién del
yogurt se dejé ain en almacenamiento hasta observar cambios visibles
de descomposicién y la aparicién de mohosy levaduras. Enla figura2 (Cy
D), se observa la aparicién de mohos en el D+60 en las muestras control.
Las muestras con AE de canela y manzanilla a los 60 dias continuaban
estables y sin descomposiciéon evidente, por lo que, se puede pensar que
la adicién de AE canela y manzanilla a las concentraciones de 0.1y 0.05 %
inhiben el crecimiento de microorganismos, prolongando la vida de
anaquel del yogurt.

Figura 3. Liberacion de suero (sinéresis) en las muestras de yogurt al dia A) D+1y
B) D+28; y seguimiento microbioldgico del yogurt C) D+60y D) hongos en control D+60

Los resultados de las pruebas fisicoquimicas al D+1 (Tabla 2) fueron
similares para todas las muestras; se obtuvieron valores muy parecidos en
todas las muestras, los cuales se encuentran dentro de los parametros de la
NOM-181-SCFI-2010, la cual establece las especificaciones microbioldgicas,
fisicoquimicas y nutrimentales que debe de cumplir el yogurt.
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Tabla 2. Pruebas fisicoquimicas en yogures adicionados con AE al dia 1 (D +1) y 35
(D +35) después del envasado

D+1 D +35
Grasa 35+0.1% 361+0.19%
Humedad 875+02% 87.53+0.2%
Soélidos totales 12502 % 1248 +0.2%
Solidos no grasos 83+0.1% 8.87+03%
Proteina 34+01% 34+01%
Cenizas 09+01% 0.9+0.02 %

En cuanto a la viscosidad, esta se evalué al D+1, D+7, D+14, D+21 y D+28
(Figura 4). Se detectaron los cambios mas notorios en los yogures adicio-
nados con AE de manzanilla (0.1 y 0.05), canela (C 0.1) y el control; en el
D+1 tuvieron mayor viscosidad en comparacién con las otras muestras
y al finalizar en el D+28 su viscosidad disminuyd. Esta disminucién de
viscosidad se puede relacionar con la sinéresis ya que fueron las muestras
que mostraron mayor separacién de agua.

Figura 4. Viscosidad de yogurt adicionado con aceites esenciales de canela
y manzanilla durante 28 dias
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El pH se evalué durante el periodo de 28 dias (especificamente D+1, D+7,
D+14, D+21y D+28) (Figura 5). Se puede observar que los valores de pH se
mantuvieron constantes durante los 28 dias de vida de anaquel evaluados.
Esto es consistente con trabajos previos realizados por Ghalem & Zouaoui
(2013), que observaron que aceites de Lavandula y Chamaemelum ayudaban a
mantenerlosvaloresde pH constantesadiferenciadelos queno contenian AE.

Figura 5. pH de yogurt adicionado con aceites esenciales de canela y manzanilla
durante 28 dias

Curva de pH
7
6.5
6
5.5
I s
15 @ (em— e ——
4
35
3
0 5 10 15 20 25 30
Tiempo (dias)
—e—Control —8—M 0.1 M0.05 —8—C0.1 —8—C 005 —8—CMO0.1 CM 0.05

CONCLUSIONES

Los yogures adicionados con AE de canela, manzanilla yla mezcla de ambos
en concentraciones entre 0.05y 0.1 % permiten el crecimiento adecuado
de bacterias 4cido-lacticas y demostraron tener efecto antimicrobiano
sobre los microorganismos que degradan el yogurt. Por su parte el aceite
esencial de canela tuvo efecto positivo sobre las propiedades del yogurt
como sinéresis, formacién de grumos y viscosidad, lo cual genera un valor
agregado al producto final. Por dltimo, las concentraciones utilizadas en el
estudio no afectan los parametros fisicoquimicos del yogurt; sin embargo,
seria necesario evaluar la aceptabilidad sensorial de las muestras para que
el producto pueda terminar en el mercado de consumidores.
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RESUMEN

Es sabido que las metodologias productivas dominantes articulan la
extraccion intensiva/extensiva de recursos naturales y su transformacién
en bienes de consumo. La conceptualizacién de “desarrollo” se banaliza
cuando suelos tradicionalmente agricolas migran a la actividad industrial
inoculando células industriales en sitios vulnerables ambientalmente. Tal
vez en una interpretacién del nearshoring a nivel microgeografico se ha
perdido el equilibrio entre la calidad ambiental y la racionalidad productiva.

Por su cuenta, las politicas publicas son esquemadticas y conducen a
una organizacidn territorial que aspira a lo ideal sin considerar medidas
preventivas o, en su caso, correctivas en el aprovechamiento del Sistema
Suelo en sus diferentes usos (urbanizacién, agricultura o conservacion).

En ese escenario de incertidumbre se desenvuelve Lagos de Moreno
(Jalisco), donde aparentemente se controlan los procesos demogréaficos,
urbanizantes y receptores de industrias mas con acciones publicas sectoriales
e, incluso, disociadas que soslayan el sentido intrusivo y extractivo,
compeliendo al agotamiento y contaminacién de una de las fuentes de
recursos naturales mas productiva: el suelo.

Asi, este estudio abona a una evaluacién del impacto ambiental de
este “orden industrializante” en suelos agricolas aledafios con base en la
caracterizacién nutrimental y la probable presencia de elementos toxicos
en un suelo prototipico.
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PALABRAS CLAVE

Contaminacién del suelo (soil contamination), Lagos de Moreno, Andlisis de
suelos (soil analysis), Agentes téxicos (toxic agents), Actividades industriales
(industrial activities)

INTRODUCCION

En México existe una grave crisis causada por la circulacién abundante de
diversos agentes toxicos. Estos se han acumulado y mezclado a lo largo
de décadas en el aire, el agua superficial y subterranea, asi como en los suelos
y los organismos vivos. La situacién es particularmente critica en las regiones
donde, como resultado de vertidos o emisiones de sustancias téxicas,
accidentes y explosiones, la exposicién a agentes téxicos es cotidiana.
Aunque, ala fecha, no se hayalogrado comprender plenamente el modo en
que esta situacién ha detonado o agravado el deterioro masivo de la salud
humana y biolégica que impera en las regiones contaminadas, el principio
de precaucién obliga a la comunidad cientifica nacional a considerar este
problema como un asunto prioritario de emergencia ambiental y sanitaria.
(CONAHCIT, 2023)

El término “contaminacién del suelo” se refiere a la presencia en el
suelo de un quimico o una sustancia fuera de sitio y/o presente en una
concentracién mdas alta de lo normal que tiene efectos adversos sobre
cualquier organismo al que no estd destinado (FAO y GTIS. 2015).

La transformacién en los suelos por la actividad biolégica de los
componentes organicos en diversos metabolitos, hacen que los estudios
de suelos para identificar a los contaminantes sean complejos y costosos.
Los efectos de la contaminacién del suelo también dependen de las
propiedades de éste, ya que controlan la movilidad, biodisponibilidad y
tiempo de residencia de los contaminantes (FAO y GTIS, 2015).

Las principales fuentes de contaminacién del suelo son antropogénicas,
lo que resulta en la acumulacién de contaminantes del suelo que pueden
alcanzar niveles preocupantes (Cachada, Rocha- Santos y Duarte, 2018).

Existen diferentes tipos de contaminacién de suelo, como, por ejemplo:

CONTAMINACION ENDOGENA 0 NATURAL
Se trata del tipo de contaminacién del suelo que se da de forma natural,

ocurre cuando hay fenémenos naturales que arrastran y filtran en la tierra
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elementos quimicos naturales, pero en concentraciones muy elevadas para
que ese suelo siga saludable y fértil (Irene Juste, 2021).

CONTAMINACION ANTROPICA, EXOGENA O POR EL SER HUMANO

Es el tipo de contaminacién que producimos los humanos, es decir, se
da cuando a través de las actividades humanas introducimos agentes
contaminantes en la naturaleza. Se da en el caso de la contaminacién
vehicular o producida por los coches, por fabricas e industrias, el uso de
aire acondicionado y calefaccién, la explotacién indebida de los recursos
naturales, etcétera. (Irene Juste, 2021)

CONTAMINACION POR SUSTANCIAS QUIMICAS

Forma parte de la contaminacién antrépica, pues se presenta cuando hay
productos quimicos sintéticos en el medio ambiente. Es el caso de los
pesticidas y plaguicidas, los hidrocarburos y los solventes. Estas sustancias
afectan negativamente todo el medio ambiente, por lo que contaminan el
suelo, pero también el aire y el agua y favorecen el desequilibrio ecolégico
del 4rea (Juste, 2021)

CONTAMINACION DEL SUELO POR INFILTRACION

El proceso natural de infiltracién del agua superficial en la tierra puede ser
perjudicial en algunas dreas debido al exceso de agua que afloja demasiado
el suelo. Ademds, cuando el agua estd contaminada, todala contaminacién
se deposita en el suelo, agravando el problema (Juste, 2021).

CONTAMINACION DE LA TIERRA POR RESIDUOS

La acumulacién de nuestros residuos, ya sean del hogar o de grandes
industrias, en un lugar concreto genera un nivel elevado de contaminacién
directa del suelo, pues se da el proceso de degradacién de los residuos por
la exposicién al ambiente y su lixiviacion. Es el caso de los vertederos de
basuras (Juste, 2021)

CONTAMINACION POR EDIFICACIONES ABANDONADAS

El abandono de edificios e instalaciones que eran de alguna industria o
incluso poblaciones, también produce contaminacién ambiental, sobre
todo en el suelo. Los terrenos baldios quedan inttiles para los animales
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y plantas durante un tiempo largo y en este periodo, ademads, no dejan
de contaminar a través de los elementos, entre los cuales incluso pueden
encontrarse residuos peligrosos (Juste, 2021).

CARACTERIZACION GEOREFERENCIADA DE SUELO

Lagos de Moreno, Jalisco es un territorio que evolucioné econémicamente
de las actividades agropecuarias hacia las comerciales e industriales.
Debido a este fenémeno de transicién sin planeacién, las plantas
industriales se instalaron en sitios cercanos a sus proveedores, es decir, en
los alrededores de zonas ganaderas y agricolas; por ello surge la sospecha
fundada de que debido a las potenciales emisiones, estos suelos agro-
pecuarios pueden estar siendo vulnerados por distintos componentes
quimicos, los cuales influyen en el grado de fertilidad del sistema.
Asi, se recolectaron muestras representativas de suelo con uso mixto: de
zonas aledarias a industrias insertadas en entornos agricolas y pecuarios.

La conjetura de partida fue que dichas muestras evidenciarian el tipo
de contaminacién (ex6gena) con fundamento enla certidumbre de que las
zonas estdn intervenidas por multiples actividades humanas.

Asi, por medio de este trabajo de caracterizacién experimental se pueden
identificar los suelos que se encuentran mds contaminados y tomar accién
en ellos para que en algin futuro puedan llegar a ser fértiles de acuerdo con
la norma oficial mexicana NOM-021-RECNAT-2000, la cual establece las
especificaciones de fertilidad, salinidad y clasificacién de suelos, estudios,
muestreo y andlisis. Contribuyendo esto a los lugares de donde fueron
extraidas las muestras al cumplir con las normativas.

MATERIALES Y METODOS

1. Se recolectaron las muestras con base en los protocolos de la Norma
Oficial Mexicana NOM-021 SEMARNAT-2000.

2. Las muestras recolectadas se caracterizan con los dispositivos de
medicién de un mini laboratorio kit portatil (LaMotte Smart 3 Soil,
Modelo SCL-12, véase Ilustracién) disefiado para el monitoreo de la
calidad del suelo mediante el procedimiento basado en el método
de extraccién multielemental (P, Ca, Mg, Na y K) con base en
disoluciones extractantes “universales” vdlidas para macronutrientes
y micronutrientes (Cu, Zn y Mn) y utilizable, por lo tanto, en una
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amplia diversidad de suelos; ademads por la condicién de portabilidad
de los dispositivos digitales medidores (colorimetro, medidor de Phy
TDS 5) la medicién de pardmetros bésicos se ejecuta de forma rapida,
precisa y econémica.

Figura 1. Laboratorio portatil para analisis de fertilidad de suelos

Obteniendo las muestras de suelo (en el caso de este estudio fueron 8),
entonces se hicieron los procedimientos indicados por el manual del
usuario, a saber:

- pH « Hierro

+ Requisitos de Lima « Manganeso

« Amoniaco - Nitrégeno + Nitrégeno de Nitrato
+  Sales solubles + Nitrégeno de Nitrito
+ Calcio y magnesio + Potasio

+  Cloruro « Azufre

+ Fosfato +  Zinc

« Cobre

Que se recibieron en envases referenciados con rétulos para la
identificacién de los sisitos de recoleccién tal como se muestra en
las subsecuentes Imagenes:
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Figura 2. Muestra #1 Tierra extraida del Rio de lagos detras del CPW Nestlé
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Figura 3. Muestra #2 Tierra extraida de la entrada del taller mecénico “los ciros”
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Figura 4. Muestra #3. Tierra extraida del vivero “Francisco”
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Figura 5. Muestra #4. Tierra extraida de “Vulcanizadora”
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Figura 6. Muestra #5. Tierra extraida de la refaccionaria “Lagos” Figura 8. Muestra #7. Tierra de agro tienda Comfosa

Figura 7. Muestra #6. Tierra restos de carpinteria “Cuitldhuac” Figura 9. Muestra #8. Tierra extraida de Nestlé
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El objetivo es conocer las concentraciones de los diferentes macro- Tabla 2. Resultados obtenidos en cuanto a concentracion de elementos y
nutrientes y micronutrientes en cada una de las muestras de suelo propiedades en cada una de las muestras analizadas

anahzadas’ pues se recolectaron en sitios diversos. Con los resultados Pardmetros | Muestra | Muestra | Muestra | Muestra | Muestra | Muestra | Muestra | Muestra
obtenidos y el analisis de sus valores se realizan conjeturas que servirdn / Muestras 1 2 3 4 5 6 7 8
como premisas certeras sobre el estado del suelo: si es o no fértil para

orientarlo a actividades agricolas pertinentes o tomar decisiones para PH 5.45 7.37 6.63 768 7.26 7.08 7.41 7.90

su remediacién

Requisitos
. 6.33 6.12 6.71 712 7.21 7.25 7.16 7.19
RESULTADOS de Lima
Para una mejor comprensién del procedimiento, los resultados se han
. L . Amoni 88 Ib/ 112 1b/ 21b/ 63.51b/ | 52.5Ib/ | 87.51b/ 1451b/ | 167.51b/
integrado en las siguientes tablas y se complementaron con grificas que &‘:3';':::0‘ acre acre acre acre acre acre acre acre
evidencian de manera mas tajante el nivel de concentracién de los elementos Alta Alta Baja Alta | Mediana |  Alta Alta Alta
estudiados en cada muestra. Calcioy
Magnesio 20.64 21.2592 51.6 30.96 51.6 30.96 5.16 8.26
L L Titulacion A
Tabla 1. Denominacién y descripcion de las muestras de suelo oo
alcioy
Nimero de muestra Descripcién de lugar de recoleccién Magnesio 56.19 61.92 30.96 41.28 41.25 30.96 51.6 92.88
Titulacion B
Muestra 1 Tierra del rio Lagos ( detras de CPW Nestlé, Calle 29 de agosto, Moya)
Cloruro 4 gotas 4 gotas | 26 gotas | 9gotas | 12gotas | 24 gotas | 8gotas | 15gotas
Tierra del taller mecanico “Los ciros”( frente a bulevar Orozco y
Muestra 2 Jiménez #1916) 1548 Ib/
71.361b/ | 17.281b/ | 33.056 52.224 87 Ib/ 118 Ib/ acre 205 Ib/
) . ) ) ) Fosfato acre acre Ib/acre Ib/acre acre acre Mu acre
Muestra 3 Tierra extraida del Vivero Francisco ( colinas del valle) Alta Baja Alta Alta Alta Alta altay Alta
1.95
Muestra 4 Tierra de vulcanizadora (Latc:?; ?Oesbol:!:;/:)r francisco Orozco Jiménez, Cobre 1.4 ppm gdBB[;[lJE_ 0ppm 0 ppm ppm Adecgua- 295ppm | 27ppm
Baja Nula Nula Adecua- Marginal | Marginal
da da da
Muestra b Tierra extraida de Refacciones de Lagos 17.35 1.25 10.8 175
Hierro ppm 5.6 ppm ppm 5.5 ppm ppm 9:5ppm ppm 315 ppm
Alt ' Bai Mediana Alt Mediana Bai Mediana
Muestra 6 Tierra restos de carpinteria “Cuitlahuac” (calle 5 de mayo y encino) a aia a aia
18.5
Manganeso 0ppm 5ppm 6 ppm ppm 1 ppm 2.5ppm | 28 ppm 6.5
Muestra 7 Tierra de agro tienda Comfosa Centro Lagos de Moreno Alta gama Nula Baja Mediana Medio Baja Baja Alta Mediana
alto
Muestra 8 Tierra extraida de Nestlé Nitrato 180 Ib/ 91 1b/ 92 Ib/ 831b/ 241b/ 79 Ib/ 71b/ 51b/
nitréaeno acre acre acre acre acre acre acre acre
g Alta Baja Alta Alta Mediana Alta Baja Baja
Nitrito — 01b/ 3lb/acre 01b/ 0.51b/ | 0.0661b/ | 0.0331b/ | 0.51b/ 0.51b/
Nitrégeno acre Mediana acre acre acre acre acre acre
Nula Nula Baja Baja Baja Baja Baja

Continta sg. pg.
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50 Ib/ 75 1b/ 3701b/ 460 Ib/ 250 Ib/ 151b/ 565 Ib/ 255 Ib/
. acre acre acre acre
Potasio acre acre Mu Mu acre Mu Mu acre
Baja Baja y ¥ Alta 1Y v Alta
alta alta baja alta
23.1 21.45
85.8ppm 95.7 56.1 42.9 205 ppm 36.5 ppm ppm
Azufre Alta ppm ppm ppm Alta PPM | Media | Media
Alta Alta Mediana Mediana . .
baja baja
0.05 1.25 035 | 7.2ppm
Zinc 0ppm ppm 0.2 ppm 085 ppm 0.65 ppm ppm ppm Adecua-
Nula . Baja Marginal | Marginal | Adecua- .
Baja da Baja da

Grafica 1. Se muestra la comparacién de las muestras de PH resultando como la méas
alta la muestra 8 y la mas baja la muestra 1

pH

Muestra
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Grafica 2. Se muestra la comparacion de las muestras de Cloruro resultando como
la més alta la muestra 3y la mas baja la muestra 1

Cloruro (gotas)
30 T T T

Muestra

Grafica 3. Se muestra la comparacion de las muestras de Calcio y Magnesio con
titulacion Ay B resultando como la més alta la muestra 8 y mas baja la muestra6enla
titulacion B y la méas alta la muestra 5y la mas baja en la muestra 4 en la titulacion B

Calcio y Magnesio
100 T T

=€ Titulacion A| 4
90 ——+— Titulacion B/

1 2 3 4 5 5 7 8
Muestra
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Grafica 4. Se muestra la comparacion de las muestras de Fosfato resultando como

la méas alta la muestra 7 y la mas baja la muestra 2
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Grafica 5. Se muestra la comparacion de las muestras de Cobre resultando como la

Fosfato (Ib/acre)

Muestra

mas alta la muestra 5y la mas baja la muestra 4

Cobre (ppm)

4 5 6 7 ]
Muestra
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Grafica 6. Se muestra la comparacion de las muestras de Hierro resultando como la
mas alta la muestra 1y la mas baja la muestra 3

Hierro (ppm)

Muestra

Grafica 7. Se muestra la comparacion de las muestras de Nitrato nitrégeno resultando
como la més alta la muestra 1y la mas baja la muestra 8

Nitrato - Nitrégeno (lb/acre)
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Grafica 8. Se muestra la comparacion de las muestras de Manganeso alta gama
resultando como la més alta la muestra 7 y la mas baja la muestra 1

Manganeso Alta gama (ppm)
30 T T T T T

wr T

Muestra

Grafica 9. Se muestra la comparacion de las muestras de Azufre resultando como
la méas alta la muestra 5y la mas baja la muestra 8

Azufre (ppm)

Muestra
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Grafica 10. Se muestra la comparacion de las muestras de Nitrito-nitrégeno
resultando como la més alta la muestra 2y la mas baja la muestra 3

Nitrito - Nitrogeno (Ibl/acre)

4 5 6 7 8
Muestra
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Grafica 11. Se muestra la comparacion de las muestras de Zinc resultando como
la méas alta la muestra 8 y la mas baja la muestra 1

Zinc (ppm)

Muestra
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Grafica 12. Se muestra la comparacion de las muestras de Potasio resultando como
la méas alta la muestra 7 y la mas baja la muestra 6

Potasio (Ib/acre)
600 T T T T

Muestra

CONCLUSIONES

Como conclusién de los resultados mostrados anteriormente se puede
asegurar que la mayoria de las muestras extraidas contienen los macro-
nutrientes necesarios para que este suelo tenga un buen funcionamiento
durante los siguientes afios, sin embargo se encontrd que los suelos que
mads contienen estos macroelementos (nitrégeno, fésforo, potasio, calcio
y magnesio)son la muestra de suelo 7 y 8 debido a su alta concentracién
en comparacién con las otras muestras.

Con respecto a los micronutrientes (zinc, manganeso, cloro y cobre),
encontramos que las muestras que mas los contenian eran la 6 y la 8,
concluyendo que el suelo con mejores cualidades en este aspecto seria el
relativo a la muestra 8, no obstante tienen una gran deficiencia con sus
micronutrientes comenzando por el cobre y si no se toman las medidas
necesarias, este y los suelos de las demdas muestras podrian resultar
infértiles en algun futuro.

El suelo es el sistema natural que da soporte a toda la funcionalidad
vital en nuestro planeta e, irénicamente, es el mas relegado en la toma de
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decisiones en el momento de su uso, no sélo para modificarlo en razén de la
comodidad del ser humano deforestando y urbanizando, sino descuidando
el tema de la biodiversidad afectada por estos cambios o intervenciones.

Ademis, cabe mencionar laimportancia de los nutrientes y el equilibrio
del PH para el buen desarrollo del suelo y, a su vez, de la vegetacién, ya
que principalmente el PH indica el grado de acidez o alcalinidad en el
suelo, lo que influye en el desarrollo del ecosistema, interviniendo asi
en la asimilacién de los diferentes nutrientes. Afortunadamente, este no
fue el caso en ninguna de las muestras, pero si alguna hubiera mostrado
un nivel de pH bajo se tendria que usar cal para aumentarlo, aunque
aumentar el pH del suelo puede llevar afios. Por otro lado, existen
cationes relativamente importantes que también influyen en la dindmica
saludable de un suelo, como lo son el calcio, magnesio y potasio, los
cuales se encuentran directamente involucrados en el crecimiento de las
plantas, ademas del sodio e hidrégeno que permiten la disponibilidad de
los nutrientes y humedad, permitiendo asi su buen desarrollo y crecimiento.

Se sabe que la existencia y permanencia de los micro y macronutrientes
en el suelo tienen potencial para mitigar el cambio climatico y abonan a
la reduccién de emisiones gaseosas del efecto invernadero gracias a la
descomposicién microbiana, que ayuda a la retencién/fijaciéon del carbono
en el suelo durante grandes periodos de tiempo.

Este estudio, aplicado ala ciudad de Lagos de Moreno, puede trasladarse
a otras poblaciones o comunidades en las que las actividades econémicas,
industriales y sociales hayan formado una manera compleja y en la que
los factores econémicos y naturales se enfrenten ante las decisiones del
Ordenamiento del Territorio.

Esimportante, por tltimo, resaltar que el cuidado y tratamiento de los
suelos tiene que ver con el tipo de plantas que se desean sembrar ya que
no todas necesitan de los mismos cuidados, nutrientes y minerales. Es una
cuestion de uso sustentable y conservacion del recurso.

Algunos aprendizajes obtenidos después de este trabajo serian:

+ Equilibralos niveles de nutrientes, utilizando fertilizantes, ya sean
organicos o inorganicos.

+ Mantener la materia organica del suelo: Aplicar composta y cultivos
de cobertura.
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+ Manejar la salinidad del suelo y evitar la acumulacién de sales.

+  Aplicar practicas adecuadas de labranza y riego para para romper
grandes agregados de suelo y mejorar la estructura de suelos
compactados, mas con la precaucién de controlar la lixiviacion de
nutrientes esenciales en la absorcién y escorrentia del agua.
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RESUMEN

En el presente documento se realiza un experimento para probar la eficiencia
de Redes Neuronales Convolucionales (CNN de sus siglas en inglés) en el
seguimiento y deteccién en tiempo real de objetos méviles. La metodologia
utilizada se basa en las siguientes etapas: 1) el estudio de tres CNN
especializadas en seguimiento y deteccién de objetos en tiempo real, estas
redes fueron YOLO, SSD y AlexNet; 2) la programacién de las mismas en
lenguaje Python; 3) construccién de un mecanismo mévil en el plano X-Y,
utilizando componentes Lego®; 4) montaje del drea de trabajo a utilizar;
y por ultimo 5) pruebas de las tres CNNs utilizando diferentes circuitos
de movimiento del objeto a detectar, asi como distintas tonalidades de
iluminacién y dos objetos de prueba. Las CNNs YOLO y SSD mostraron su
capacidad de seguimiento de objetos en tiempo real, donde SSD tenia un
poco mds capacidad en el seguimiento del objeto, pero YOLO no tenia falsos
positivos, en comparacién con SSD que tenian una gran cantidad. Con
respecto a AlexNet, esta sélo detectaba el objeto sin darle seguimiento, y
mostraba un alto porcentaje de falsos positivos. Al final del experimento se
llegé ala conclusion de que, para las condiciones del entorno experimental
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y los objetos utilizados, YOLO obtuvo los mejores resultados, ya que no
presento ni falsos positivos ni falsos negativos.

PALABRAS CLAVE
Red Neuronal Convolucional (Convolutional Neuronal Network),
Aprendizaje profundo (deep learning), AlexNet, YOLO, SSD.

INTRODUCCION

El seguimiento de objetos méviles por medios automaticos es una tarea
computacionalmente complicada y que requiere muchos recursos compu-
tacionales como: memoria, velocidad de procesamiento, éptica adecuada,
entre otras. Las redes neuronales, también llamadas redes neuronales
artificiales (ANN por sus siglas en inglés) o redes neuronales simuladas, estan
inspiradas en el cerebro humano, tanto en sunombre como en su estructura.
Estas imitan la forma en que las neuronas biolégicas se interconectan y
funcionan entre si (;Qué Son las Redes Neuronales Convolucionales?, s.f.).
Hoy en dia las ANN son una herramienta computacional muy potente
utilizada en el campo de la inteligencia artificial, del cémputo suave o
soft-computing, entre otros (Bonilla, 2020).

Los sistemas expertos fueron los primeros desarrollos aplicados en el
campo de la inteligencia artificial, estos son una coleccién de reglas que
formalizan y reconstruyen la inteligencia humana mediante un enfoque
de 4rbol de decisiones. Sin embargo, la interpretacién de datos externos,
aprendizajes con los mismos y lograr adaptaciones flexibles fueron tareas
complejas que no podian ejecutar (Pino et al., 2022). Esto dio inicio al estudio
y desarrollo de redes neuronales artificiales; siendo el primer intento “El
perceptrén” en 1958 (Rosenblatt, 1958). Unos afios después se abordé la
idea de la retro propagacidn, la cual sirvi6 para mejorar de los algoritmos
con redes ya existentes. A finales del siglo XX, la capacidad de cémputo en
los programas, hacia ya posible el procesar el lenguaje natural, e incluso
ya eran posibles los chat-bots que fueron bastante populares en los 2000’
Posteriormente, el aprendizaje profundo o Deep Learning (DL) empez6 a
tomar relevancia en el campo médico.

El sobreajuste u overfitting, producido en el DL, era un efecto que
limitaba el procesamiento de grandes cantidades de datos. Esto genero
insuficiencia enla capacidad de computo y entrenamientos de baja calidad.
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Hasta que logré superarse, después del afio 2010, con la aplicacién de
modelos avanzados de DL como las redes neuronales recurrentes (RNN
por sus siglas en inglés) y las redes neuronales convolucionales (CNN por
sus siglas en inglés), que tuvieron distintos tipos de aplicaciones,
por ejemplo, en el procesamiento digital de imagenes (;Qué Son las
Redes Neuronales?, s.f.).

LeNet se considera la base de todas las redes neuronales convolucionales.
Este modelo fue propuesto en 1998 para el reconocimiento optico, especial-
mente de caracteres. Su arquitectura esta constituida de capas convolucionales
2D, volviéndola una CNN de pequefio tamaiio, pero cuenta con una alta
efectividad en la precision de sus resultados. A partir de LeNet surgieron otras
arquitecturas que se basan en el mismo principio de capas convolucionales,
por lo que hasta el momento podemos encontrar CNNs con mayor rapidez,
resolucion, precision, entre otras mejoras (Quiroga, 2020; Barreto & Devia,
2022). Existen valiosos ejemplos de CNNs aplicadas a imagenes, una de
ellas es la AlexNet, que fue presentada en 2012 por Alex Krizhevsky et al,
la cual es una CNN grande y profunda, disefiada para clasificar alrededor
de 1.2 millones de imagenes, con hasta mil clases diferentes (Krizhevsky et
al., 2012; Krizhevsky et al., 2017). Otras tres CNNs muy versatiles en el area
de seguimiento de iméagenes fueron publicadas en 2015, que son: YOLO (por
sus siglas en inglés You Only Look Once) de (Redmon et al., 2016), que es
una CNN disefiada para procesar imagenes en tiempo, aproximadamente
45 fotogramas por segundo (fps); U-Net, que es basada en una arquitectura
de “red totalmente convolucional”, fue desarrollada por (Ronneberger et al.,
2015), la aplicacion original de estd CNN fue para segmentar pilas de células
en imagenes de microscopia electronica (He et al., 2015); por ultimo, ResNet,
creada por He et al, es una CNN residual que facilita el entrenamiento aun
cuando la red sea muy profunda (Rodriguez, 2023).

En el presente documento se realiza un andlisis del funcionamiento de tres
arquitecturas diferente de CNN, esto para evaluar sus capacidades de deteccion
de objetos en movimiento con diferentes tonalidades en la iluminacion.
Esto con la finalidad de buscar la mejor opcion de CNN para en un futuro
acoplarlas con pantallas de cristal liquido (LCD por sus siglas en inglés) en
experimentos de optica difractiva y dptica no lineal. Para el experimento se
utilizaran 3 CNN (AlexNet, YOLO y SSD) con imagenes pre-entrenadas, por
lo cual, como objeto se utilizan articulos comunes (pelotas de distintos colores).

261



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

A continuacion, se presenta la seccion de materiales y métodos, donde
se indica los componentes utilizados en el experimento, asi como las
metodologias y arquitecturas de CNN utilizadas. Después, se despliegan
los resultados obtenidos con cada una de las tres CNN, asi como con sus
distintos modos de operacion (variantes en iluminacion, colores de objetos
y trayectorias de movimiento). Por Ultimo, se presentan las conclusiones
obtenidas del trabajo.

MATERIALES Y METODOS

Los materiales empleados en el desarrollo experimental fueron los
siguientes: unalaptop Lenovo® 81WE, una cdmara-web Salandens Full-HD
1080P, un kit Lego® 9797 mindstorms, una ldmpara de escritorio genérica
con barra de LEDs, una plataforma de madera, papel celofan de varios
colores, asi como papel cascar6n de huevo.

ARREGLO EXPERIMENTAL
En una mesa se monté la cdmara web sobre la plataforma de madera para
alcanzar una altura de 70 cm, al lado se colocé la ldmpara de escritorio con
una altura de 65 cm, ambas conectadas a la laptop via cable USB. Se armé un
carro con el microcontrolador del kit mindstorms, para que se moviera en
un area de la mesa de 50x44 cm?. El carro fue programado para recorrer
diferentes circuitos, sobre él se colocé el papel cascaron de huevo y se fijé el
objeto a seguir (ver Figura 1). El papel celofan de colores se utilizé para cubrir
la barra LED de la lampara y con esto cambiar el color de la iluminacién.
Tres CNNs se analizaron como sistema de visién por computadora, estas
fueron: YOLOvss, SSD300 y AlexNetvo.10.0. Estas fueron programadas en
lenguaje Python.
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Figura 1. Entorno de trabajo con sistema de vision (camara web), iluminacién (lampara)
y plataforma de movimiento (carro mindstorms) para mover objeto (pelota roja).

REDES NEURONALES CONVOLUCIONALES

La arquitectura de AlexNet se compone de cinco capas convolucionales y
tres capas densas (650,000 neuronas y 65,000 millones de pardmetros),
como se observa en la Figura 2. Las salidas de las capas convolucionales
son normalizadas por lotes. El kernel tiene dimensiones de 11x11 en
la primera capa, 5x5 en la segunda, asi como de 3x3 en el resto de las
capas. La primera, cuarta y quinta capas convolucionales vienen seguidas
cada una de ellas por una capa de agrupacién (max-pooling) de 3x3, en la
que existe un desplazamiento de dos pixeles o datos para el filtro, lo que
provoca un traslape de las celdas en la misma. Las capas convolucionales
y de pooling vienen seguidas de tres capas densas. Las dos primeras capas
cuentan con 4,096 neuronas cada una. La tltima capa es de salida y est4
compuesta por 1,000 neuronas dotadas de una funcién de activaciéon
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encargadas de clasificar las imagenes. La red neuronal es simulada por dos
GPUs, cada una de ellas calcula la mitad de los mapas de caracteristicas
de la capa convolucional correspondiente. Las dos GPUs pueden
comunicarse directamente, y acceder a la memoria de la otra sin tener
que pasar por la CPU. Los mapas de caracteristicas de la tercera capa
convolucional se comunican con todos los mapas de la capa anterior. Sin
embargo, los mapas de la cuarta capa sélo se comunican con los mapas
de la capa tercera que se encuentran en su GPU (Krizhevsky et al., 2012;
Krizhevsky et al., 2017; Redmon et al., 2016; Liu et al., 2016). Para agilizar
el entrenamiento se implementé una GPU, este es el mismo hardware
que se utiliza para el desarrollo de videojuegos, lo cual es muy eficiente
con la rutina computacional de convolucién.

Figura 2. Arquitectura de CNN AlexNet utilizada (Krizhevsky et al., 2017).
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YOLO es relativamente mds simple en comparaciéon con otras CNNs.
Su arquitectura estd conformada por 24 capas convolucionales seguidas
de dos capas completamente conectadas (Figura 3). Una unica red
convolucional predice simultineamente multiples cuadros delimitadores,
asi como las probabilidades de una clase para ellos. Esta CNN se entrena
con imagenes completas, y optimiza directamente el rendimiento de la
detecciéon. Elmodelo tiene varios beneficios sobre los métodos tradicionales
de deteccién de objetos, no es un proceso complejo, es mds rapido, entre
otros. Si se utiliza una tarjeta grafica, la red puede llegar a funcionar
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a 150 fps con algunas GPUs comerciales, o por defecto hasta a 45 fps.
Para fines précticos, sirve para procesar imagenes en tiempo real con
muy poca latencia, asi como, lograr mas del doble de la precisién en
la segmentacién de objetos en tiempo real que la mayoria de las otras
CNNs. YOLO infiere globalmente sobre la imagen al hacer predicciones,
durante el entrenamiento y el tiempo de prueba, analiza la imagen
completa, codificando asi la informacién de las clases y su apariencia
para las capas. Ademas, aprende representaciones generales de los objetos.
Ya que es altamente generalizable, es menos probable que falle cuando
se aplica a nuevos dominios o entradas inesperadas (Ronneberger et
al., 2015). Actualmente existen distintas versiones de YOLO, las cuales
tienen mejoras que la vuelven mads eficiente, por ejemplo: FastYOLO,
YOLOv2, YOLOv3, entre otras. Esto lo vuelve una CNN répida y mas
precisa que cualquier otro detector en tiempo real, por lo tanto, es ideal
para aplicaciones que consisten en deteccién y seguimiento de objetos.

Figura 3. Arquitectura de CNN YOLO utilizada (Redmon et al., 2016).
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El enfoque en SSD de Nvidia® se basa en una red convolucional de
retroalimentacidn, la cual produce una coleccién de cuadros delimitadores
de tamario fijo, asi como puntuaciones para la presencia de instancias
de clase de objeto en dichos cuadros, que son seguidas de una supresiéon
para producir las detecciones finales (Figura 4). Las primeras capas de red
se basan en una arquitectura estdndar, utilizada para la clasificacién de
imagenes de alta calidad. Luego se agrega un auxiliar en la estructura de la
red, para producir detecciones con las siguientes caracteristicas clave, como
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son: mapas de caracteristicas multiescala para deteccién, predictores
convolucionales para deteccién, cuadros predeterminados y relaciones
de aspecto. La SSD discretiza el espacio de salida de cuadros delimitadores,
para ponerlos en un conjunto de cuadros predeterminados con diferentes
relaciones de aspecto y escalas, ubicados en el mapa de caracteristicas.
Al mismo tiempo, la red genera puntuaciones para la presencia de cada
categoria de objeto en cada cuadro predeterminado, y produce ajustes en
el cuadro para encontrar las coincidencias de forma con el objeto. La red
combina predicciones con multiples mapas de caracteristicas, los cuales
cuentan con diferentes resoluciones, para manejar asi objetos de diversos
tamafios de modo mds natural. SSD en comparacién con otras CNNs, es
mas simple ya que elimina el cuadro delimitador, propuestas, asi como la
posterior etapa de remuestreo de pixeles o caracteristicas, encapsulando
todos los célculos en una sola red (Liu et al., 2016). Esto hace que SSD sea
una CNN veloz, ficil de entrenar y de integrar en sistemas de visién.

Figura 4. Arquitectura de CNN SSD utilizada (Liu et al., 2016).
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DISENO DE PLATAFORMA MOVIL Y AREA DE LOS CIRCUITOS

Utilizando el kit de Lego se construy6 un mecanismo sencillo para mover
un carro mindstorms sobre la mesa en un plano X-Y (desde una vista
superior); se acoplé a la unidad central con dos motores, y a ellos una
llanta por cada motor. El microcontrolador del mindstorms se colocé a
un angulo de 45° aproximadamente, para facilitar la manipulacién de la
plataforma o base para el objeto mévil (pelotas de colores); adicionalmente,
se conectaron dos vigas en la parte superior, para soportar la base
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elaborada con papel cascarén de huevo blanco (ver Figura 5a), esto para
ocultar el carro al sistema de visién y facilitar el reconocimiento del objeto
a detectar, la pelota. Tanto la cimara web como laldmpara de iluminacién,
se colocaron en una seccién de la mesa para dejar un espacio de 50x44 cm?
para que el carro recorriera las trayectorias programadas o circuitos, como
se observa en la Figura 5b.

Figura 5. Carro Lego o mecanismo movil X-Y. a) vigas para sostener plataforma;
b) area para circuitos.

(a) (b)

PROGRAMACION DEL MINDSTORMS DE LEGO®

Se programaron 5 circuitos de movimientos diferentes, esto para evaluar
el funcionamiento de las 3 CNNs para seguir al objeto en tiempo real. Los
circuitos programados son una recta, una escuadra, un bloque cuadrado, un
zigzag o Z, asi como un circuito circular, tal y como se observa en la Tabla 1.
En la misma tabla se observan los programas en la plataforma mindstorms.
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Tabla 1. Circuitos y programas para el movimiento X-Y del carro Lego®.

No. | Circuito Recorrido Programas o secuencias de los circuitos
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RESULTADOS

En el experimento se utilizaron dos objetos a observar: objeto 1, fue una
pelota roja del mismo kit Lego®; objeto 2, fue una pelota amarilla de frontén.
El anélisis se llevd a cabo con diferentes tonalidades de iluminacién, para
esto se modificé la iluminacién forrando el panel LED de la lampara con
diferentes colores de papel celofadn (mdascara de celofan): sin papel (luz
blanca), azul, amarillo, rojo y verde. Se realizé un mapeo de los recorridos
delos dos objetos en los circuitos observados en la Tabla 1. En la Figura 6,
se muestran las detecciones de la CNN YOLO para los dos objetos,
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observando que YOLO tenia mejor deteccién hacia la pelota amarilla,
como se observa en los resultados de la Tabla 2. En la Figura 7, se exponen
las detecciones de la CNN SSD para ambos objetos, observando que, a
diferencia de YOLO, SSD le era indiferente el color del objeto, ya que
fueron los mismos resultados de deteccién para ambas pelotas, como
se observa en los resultados de la Tabla 3. Dependiendo del circuito o
movimiento, tanto YOLO como SSD mostraron mejor deteccién con luz
blanca, pero cabe hacer mencién que para SSD varios circuitos mostraron
indiferencia en el color de iluminacién, como fueron la recta, la escuadra
y el circular. Se elaboré un video con los funcionamientos de reconocimiento
tanto de YOLO como SSD en los circuitos preestablecidos, dicho video
se publicé en la plataforma YouTube (PedroStarkio, 2023). En total se
realizaron 150 pruebas diferentes, con las siguientes combinaciones: 2
objetos, 3 CNNs, 5 circuitos y 5 tonalidades de iluminacién.

Elcasodela CNN AlexNetvo.10.0, no muestra el seguimiento en tiempo
real de los objetos, pero si indica en pantalla el estatus de reconocimiento
y el tipo de objeto reconocido, asi como la probabilidad de que el objeto
pertenezca a la clase que se estd indicando. Por ejemplo, en la Figura 8a
se observa que AlexNet indica que hay una probabilidad del 19.82 % de
que el objeto que esta analizando sea un sobre, esto debido a que esta
reconociendo la base mévil y no la pelota. En la Figura 8b-c, se observan
imagenes del funcionamiento de YOLO y SSD.

En la Figura 9, se muestra la matriz de confusiéon del experimento,
la cual apoya a la interpretacién de los datos obtenidos en el trabajo y
reflejados en las Tablas 2 y 3. En dicha matriz se dice que, sila CNN detecta
al objeto y éste esta en escena, la prediccién indica un verdadero positivo,
en cambio sino se detecta al objeto la prediccién sera un falso negativo. Por
lo contrario, cuando el objeto no aparece en escena, si la CNN lo detecta
entonces la prediccién serd un falso positivo, y si no lo detecta serd un
verdadero negativo. Por lo cual, lo ideal para el analisis que se realiza en el
presente documento es que la CNN en cuestién tenga prediccién verdadero
positivo o verdadero negativo. Enla Figura 10 se observa un ejemplo de como
la CNN SSD300 esta detectando falsos positivos al mismo tiempo que un
verdadero positivo, esto es, en los 4 recuadros rojos grandes esta detectando
una carpeta u otro objeto que no existe (falsos positivos), en cambio en el
recuadro pequetio de la izquierda detecta la pelota (verdadero positivo).
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Figura 6. Mapeo utilizando YOLOv5s. Tabla 3. Resultados en la deteccion de objetos (Ob. 1y Ob. 2) de la CNN SSD

,,,,,, -

en los 5 circuitos.

—
Recorridos de los objetos en los circuitos
""" ' lluminacion Recta Escuadra Cuadrado Zigzag Circular
0b.1 0b.2 | Ob.1 0b.2 | Ob.1 0b.2 | Ob.1 0b.2 | Ob.1 0b.2

Roja 7 7 12 12 21 21 18 18 24 24

Verde 7 7 12 12 20 20 15 15 24 24

Amarilla 7 7 12 12 21 21 13 13 24 24

Objeto 1, pelota roja Objeto 2, pelota amarilla
Azul 7 7 12 12 19 19 15 14 24 24
Blanca 1 7 12 12 23 23 20 20 24 24
Tabla 2. Resultados en la deteccion de objetos (Ob. 1y Ob. 2) de la CNN YOLO
en los 5 circuitos.
Recorridos de los objetos en los circuitos Figura 8. Funcionamiento de las CNNs detectando el objeto: a) AlexNet;
b) YOLO;y c) SSD.
lluminacion Recta Escuadra Cuadrado Zigzag Circular
0b.1 0b. 2 Ob.1 0b.2 Ob.1 0b.2 0b.1 0b.2 Ob. 1 0b.2

Roja 5 6 2 6 12 12 5 15 10 13
Verde 6 6 4 7 12 14 7 7 13 10
Amarilla 6 6 2 10 13 15 10 16 12 17
Azul 6 6 " 3 19 20 1" 17 n 18
Blanca 6 6 9 1" 16 22 16 18 18 22

Figura 7. Mapeo utilizando SSD300.

(a)

Objeto 1, pelota roja Objeto 2, pelota amarilla
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Figura 9. Matriz de confusion para la deteccion del objeto.

VALORES DE PREDICCION

- -

VERDADERO POSITIVO FALSO NEGATIVO
% I
L
-
<C
H:J Esta el objeto y lo detecta Esta el objeto y no lo detecta
(2}
&J FALSO POSITIVO VERDADERO NEGATIVO
(@)
<
= I
(b) No esta el objeto y lo detecta No esta el objeto y no lo detecta

Figura 10. SSD detectando falsos positivos.

(c)
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Otro tipo de andlisis que se puede realizar es el utilizar mapas de calor
para observar la interaccién de los datos al correlacionarse. Por ejemplo,
en la Figura 11, se observa el mapa de calor de la correlacién de los datos
de la Tabla 2, observando la interaccién del objeto 1 (pelota roja) con el
objeto 2 (pelota amarilla), esto al utilizar reconocimiento YOLO. En dicha
correlacién se observa que entre mas claro es el color, entonces mas se
parece al resultado que se estd correlacionando, y entre mas obscuro
entonces menos se parece. En los cambios de color de dicha figura se
observa que conforme el resultado de la correlacién cruzada se acercaala
unidad, entonces el dato se acerca a la auto-correlacién, esto significa que
la deteccién del objeto es similar al maximo de la misma, donde se tiene
una disposicién hacia los colores claros o calientes del mapa. En cambio,
conforme el mapa de calor se acerca a cero, la deteccién del objeto en
estos escenarios es muy diferente, tendiendo el mapa hacia los colores
obscuros o més frios. Los datos de la Tabla 3 no se muestran como mapa
de calor, ya que al correlacionar los datos se tiene una predisposicién de
indeterminacién de sus resultados, esto por la similitud de los datos.

Figura 11. Mapa de calor, correlacion cruzada de los datos de la Tabla 2 con CNN YOLO.
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CONCLUSIONES

Dado el entorno utilizado para la experimentacién propuesta, esto es
circuitos, objetos a reconocer y CNNs utilizadas, se puede concluir lo
siguiente:

+  Que la CNN SSD300 tiene una mayor tasa de reconocimiento
que las otras dos redes utilizadas. Pero también tiene el mayor
numero de falsos positivos presentados en el experimento.

+ Con respecto a la velocidad de reconocimiento, se tiene que
AlexNetvo.10.0 no demanda tantos recursos computacionales
(tanto en hardware como en software), por lo cual es la red que
mas rapido detecta objetos, el problema es que muchos de ellos
son falsos positivos.

+  YOLOvss es la CNN con menor cantidad de falsos positivos en
sus detecciones; sélo detecta cuando se encuentra alguno de los
objetos propuestos.

Debido a esto, se puede concluir que YOLO es una red neuronal convolucional
mads robusta que AlexNet y SSD, esto para el seguimiento de pelotas bajo
condiciones de iluminacién variable. Ademas de que no requiere demasiados
recursos de hardware para suimplementacién, ya que en comparacién con
SSD, ésta ultima debe estar optimizada para GPU. AlexNet es una muy
buena red neuronal convolucional, pero para el seguimiento de objetos
queda muy limitada.

Como trabajo a futuro, se pretende realizar un mecanismo x-y-z y
accionado con una CNN de seguimiento de objetos, esto con la finalidad
de aplicarlo a resolver problemas de visién artificial tanto cotidianos como
del &mbito ingenieril.
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RESUMEN

Se analizaron las actividades necesarias para la construccién de un
techo de béveda para realizar una simulacién de los movimientos que
realizan los trabajadores; se identificaron variables y se realizé un
disefio de experimentos con tres factores a dos niveles para simular las
actividades, ademas se analiz6 el consumo metabdlico en una muestra a
conveniencia con 9 participantes, los cuales realizaron con movimientos
controlados la simulacién de las actividades analizadas. Se calcul6 el gasto
energético que conlleva realizar estas actividades y se realiz6 un andlisis de
riesgos musculo-esquelético, arrojando como resultado riesgos por sobre
esfuerzo en los brazos principalmente ademas de representar un gasto en
promedio de 1000 kcal.

PALABRAS CLAVE:
Béveda (vault), Musculo (muscle), Metabolismo (metabolism), Riesgos
(risks), Posturas (posture)

INTRODUCCION

Segun el Instituto Mexicano del Seguro Social (IMSS), del 2008 al 2018 en
promedio se presentaron alrededor de 527,802 riesgos de trabajo por afio,
ya sean accidentes de trabajo, de trayecto o enfermedades, por lo cual se
puede estimar que ocurren en promedio 1,446 riesgos detrabajo por dia
en todo el territorio nacional (Joel, 2020).
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En el 2016, el IMSS obtuvo como las estadisticas de que las enfermedades
con mayor nimero de incidencia son la hipoacusia, la neumoconiosis,
y afecciones respiratorias, ademads, se observa un nimero importante
de enfermedades de trabajo que se agrupan como trastornos musculo-
esqueléticos (TME) (Trabajo seguro - DGSST, 2018), por cual los TME se
pueden considerar como un problema real en la salud de los mexicanos.
Algunas causas mas comunes en el mundo laboral: el participar en
movimientos repetitivos, levantar cargas excesivas, mantener una mala
postura en el trabajo (Eidos, 2022), causas vistas en trabajos manuales
productivos.

En México, se estima que el 8.4% de a poblacién trabajadores son
albaniles, por lo cual una gran cantidad de familias reciben el sustento
de esta actividad (Garcia, 2018), asi que una gran cantidad de personas
suelen realizarlas durante gran parte de su vida, usualmente sin cuidados
o precauciones, lo cual puede provocar lesiones a futuro en brazos, espalda,
rodillas y dedos.

Los principales riesgos en el trabajo estan relacionados con la demanda fisica de la tarea a

realizar, como posturas, movimientos, repeticiones, vibraciones y carga estética y dinamica.

La posicién corporal que una persona adopta para realizar un determinado trabajo, el
tiempo que este se mantiene, la fuerza desarrollada y los movimientos pueden ser la

causa de numerosas lesiones musculo-esqueléticas. (Gémez, 2002)

En el 2020, el IMSS, obtuvo en sus cifras que la albanileria se encuentra
en el top 10 de trabajos con mds accidentes en México, esto con 6 mil 657
accidentes registrados en el 2020 (Trejo, 2022).

Como parte delos trabajos que se realizan en la albanileria, la realizacién
de béveda, es “en el terreno de la arquitectura, se llama béveda a una
estructura arqueada que permite la cobertura del espacio existente entre
dos apoyos. La bdveda, por lo tanto, sirve como cubierta o compone el
techo de la construccién” (Porto y Gardey, 2017), misma que suele aportar
rasgos estéticos a las construcciones. La realizacién de una béveda es en
pocas palabras, la realizacién de techo con un tipo de ladrillos llamados
cuiias, las cuales se acomodan de diferentes formas para agregar un
disefio especial al techo de la habitacién, siendo pegadas con mezcla de
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cemento y arena entre si, soportadas por viguetas, las cuales apoyaran el
fortalecimiento del techo. Por lo regular, la béveda se tiende a realizar en
rectangulos rodeados por viguetas donde se rellenaran de cunas.

En el desarrollo de esta actividad, los albafiiles suelen realizar esta
actividad de pie y realizando movimientos repetitivos, realizando esfuerzos
y manteniendo posturas incomodas, ademds del riesgo que puede
significar el trabajar en altura, son algunos de los riesgos que se pueden
encontrar en la realizacién de esta actividad, asi que esta profesién es
un claro ejemplo de los riesgos potenciales ergonémicos que viven los
trabajadores de la construccién.

El metabolismo en los trabajadores puede ser un factor de interés para
evaluar riesgos potenciales a la salud. “El metabolismo del cuerpo implica
todaslas reacciones quimicas delas células del cuerpo. Esto incluye una serie
de procesos de oxidacién que convierten la energia quimica contenida en
los alimentos en energia térmica y energia mecanica —trabajo muscular—
(Falcone et al., 2023), entonces el consumo metabdlico es la cantidad de
energia que necesita el trabajador para realizar sus actividades.

“El sistema musculo-esquelético es uno de los principales componentes
tisulares del cuerpo humano. Su funcién principal es convertir la energia
quimica en trabajo mecédnico. Suele estar bajo el control voluntario
del sistema nervioso central.”. (Laurent, 2010). Por lo que un anélisis
del sistema musculo esquelético servira para tratar de comprender la fatiga
y carga postural, siendo éstos factores importantes en la evaluacién de
riesgos, al realizar andlisis musculo-esqueléticos, los resultados pueden
brindar informacién sobre las zonas del cuerpo se ven més afectadas en
las posturas que los bovederos tienden a realizar, esta informacién serd
util para evaluar el nivel de riesgo que conlleva la realizacién de esta tarea.

MATERIALES Y METODOS
Parala realizacién de las evaluaciones, se visitd a tres albariiles para analizar
sus actividades, tanto de limpieza como de béveda alta y baja.Se grabé con
una camara GoPro con el fin de observar detalladamente las actividades
realizadas en las simulaciones.

Las actividades se categorizaron en tres grupos, béveda nivel alto,
béveda nivel bajo y limpieza. A la limpieza se decidi6é agregar limpieza
sin peso, ya que se puede realizar también con un palo de madera, lo cual
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reduce la carga. Una vez definidas estas actividades se dividi6 en niveles,
y puesto que labéveda se realiza mediante lineas de ladrillo, se evalué con
las tres lineas mas lejanas del bovedero, que es donde radica mas esfuerzo
y dificultad.

La evaluacién se realizé con un estudio de tiempos y movimientos
mediante diagramas bimanuales para cada una de las actividades. De
esta forma, se descartaron movimientos innecesarios y se seleccionaron
los movimientos para realizar en la simulacién. Una vez definidos los
movimientos, se realiz6 una evaluacién de tiempos estindar con ayuda
de una hoja de cédlculo y un cronémetro digital para medir los tiempos de
los albariiles —y sujetos sin experiencia— y asi observar las diferencias de
desemperio y habilidades de cada uno, ademas se agregaron suplementos
que se pueden presentar en la actividad. Con estos dos elementos, calculo
del promedio y suplementos, se establecié un tiempo estandar para la
realizacién de esta actividad constantemente durante ocho horas, y estos
tiempos fueron los que se respetaron durante las simulaciones.

Paralarealizacién de la simulacién de béveda se utiliz6 una estructura
de madera, adaptable a la altura, en donde se disefi6, de forma similar, la
estructura en las que se hace la b6veda en las casas. A esta estructura se
le dieron pequenias pestafias para que las cufias puedan sentarse, tal cual
como se realiza en las viguetas de las casas. Para el pegado entre cuiias se
utiliz6 velcro en la parte interior y en las caras de la estructura con el fin
de que se adhirieran mejor.

Figura 1. Estructura de la simulacién nivel bajo
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Figura 2. Béveda nivel alto

Para facilitar la realizacién de la simulacién se numer6 cada cufia y se le
acomodo en orden, para que cada participante en el experimento identifique
el orden con facilidad y controlar los movimientos durante la simulacién.

En cuanto la estimacién de la tasa metabdlica, analisis musculo-
esquelético ylalectura de los electrodos, se utilizaron diferentes softwares.
En el caso de la estimacién de la tasa metabdlica se utiliz6 un software
de ergoniza para el método MET (Diego-Mas, 2015.). Con este software
se logré calcular cudl es el gasto energético para cada persona, ya que
dependiendo de las caracteristicas fisicas puede significar mayor o menor
gasto. Como complemento se utilizé la férmula de tasa metabdlica basal
Harris Benedict para calcular el gasto energético del individuo en reposo.
Como extra se utilizaron las tablas de la norma NTP 323: determinacién del
metabolismo energético, en la cual mediante la separacién de movimientos
logramos calcular el gasto energético (Ministerio de trabajo y asuntos sociales
de Esparia,1995), ademds se utiliz6 la calculadora en linea de tasa metabdlica
basal MyFitnessPal. (Calculadora de BMR)

En el andlisis muisculo-esquelético, se utilizo el software de ergoniza
para realizar el método BIO- MEC (Diego-Mas, s. f.) este método tiene en
cuenta algunas variables, tales como lo son las posturas, el coeficiente de
rozamiento, la repetitividad de la postura, el peso de la carga, la edad, la
estatura, el peso, etc. Al igual se tienen que medir ciertas dimensiones
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antropométricas como la altura de la cabeza, la distancia del hombro al
codo, la distancia del codo a la mufieca, la distancia de la mufieca al dedo,
la medida del brazo estirado a la cintura, la distancia de la cintura a la
cadera, la distancia de la cadera a la rodilla, la distancia de la rodilla al
tobillo y la distancia del tobillo al suelo.

Figura 3. Dimensiones antropométricas medidas para el experimento
(Diego-Mas, s. f.-b)
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Este método mostré qué musculos y partes del cuerpo tienen mds peligro
y qué tanto se acerca al limite del musculo, evidenciando las areas en las
que se corre mayor riesgo.

RESULTADOS

Las simulaciones se realizaron en diferentes etapas y se seleccionaron
sujetos de prueba para cada experimento, asi que en total se utilizaron
nueve sujetos, pues a pesar de que son doce experimentos, algunos sujetos
participaron en mas de uno.
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Los experimentos realizados son los siguientes:

Bé6veda nivel alto con distancia lejana (BAL)
Béveda nivel alto con distancia media (BAM)
Béveda nivel alto con distancia cercana (BAC)
Bé6veda nivel bajo con distancia lejana (BBL)
Béveda nivel bajo con distancia media (BBM)
Bé6veda nivel bajo con distancia cercana (BBC)
Limpieza con distancia lejana con peso (LLP)
Limpieza con distancia media con peso (LMP)
Limpieza con distancia cercana con peso (LCP)
10. Limpieza con distancia lejana sin peso (LLS)
11. Limpieza con distancia media sin peso (LMS)
12. Limpieza con distancia cercana sin peso (LCS)

© XN OV AW N R

Los anélisis musculo-esqueléticos de cada experimento se llevaron a cabo
recreando la postura que el sujeto de prueba realiz6 durante la elaboracién
del experimento, ademds se agregaron las medidas antropomeétricas antes
mencionadas.

En la figura 4 mostramos un ejemplo de la postura evaluada para el
experimento BAL, donde el sujeto estira los brazos hacia enfrente y hacia
arriba, ademds muestra los dngulos de su cuerpo y de la carga que este
realizé. Una vez que la postura se recred, junto con las medidas, el software
representé graficamente las partes del cuerpo que tienen riesgo en la
postura, asi encontrando que musculos estadn por encima de sus limites de
carga durante la elaboracién de la actividad y, por consecuencia, encontrar
los niveles de riesgo de la actividad.
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Figura 4. Ejemplo de postura para el experimento BAL (Diego-Mas, s. f.-b) A continuacién, en la tabla 1, se muestran los resultados de los anélisis de
todos los experimentos realizados y, por otro lado, en la tabla 2, los dngulos

Postura del trabajador, duracion, frecuencia y carga soportada v .
o de las partes del cuerpo, al igual que de la carga:
Uahoraomis Se repite ciclicamente més de una vez cada S minutos
Angulos posturales Postura resultante Tabla 1. Resultados de los andlisis mlsculo-esqueléticos
=90° y -
. Porcentaje de carga méaxima realizado en el experimento
i e 8By-502 Experimento : i
e Codo Hombro Torso Cadera Rodilla Tobillo
s o x=20y-187 BAL 96 % 147 % 20 % 0% 26 % 0%
135 i BAM 37% 80 % 3% 7% 19% 36 %
o BAC 42 % 57 % 39 % 13% 61 % 0%
— s BBL 112% 154 % 224 % 239% N/A N/A
T T BBM 96 % 129 % 206 % 207% N/A N/A
oty — BBC 89 % 90 % 104 % 98% N/A N/A
—_— LLP 84 % 9%6 % 30 % 18.30% 17% 14.30 %
LMP 68 % 81.30 % 32% 14.30% 11.66 % 6.67 %
Lcp 33% 21.30 % 24 % 6.67% 16.33 % 3.33%
A continuacién, en la figura 5 se presenta un ejemplo de los resultados LLS 20 % 24 % 8% 5% 4% 4%
del analisis musculo-esquelético donde se puede observar que tanto el LMS 16 % 21% 8% 3% 3% 2%
hombro como el codo se encuentran muy cerca del limite o estan por LCS 8% 0% 2% 0% 2% 0%
encima de este. Con estos resultados, se analizara si la realizacién de
béveda representa un riesgo en la mayoria de sus posturas. Tabla 2. Angulos de las posturas por experimento
Angulos de la parte del cuerpo en la postura
Figura 5. Ejemplo d ltados de analisis mascul lético del i BAL Experimento - - Carga
igura 5. Ejemplo de resultados de analisis mlsculo-esquelético del experimento Codo Hombro | Torso | Cadera | Rodilla | Tobillo | Carga
(Diego-Mas, s. f.-b) BAL 16 135 i 19 18 0.9 80 | 25kg
. . BAM 1.1 1.25 09 18 18 09 80 25kg
Porcentaje de la carga maxima soportable alcanzado en cada articulacion
Hombro_ Codo BAC 1.6 1.55 0.95 1.85 18 09 80 25kg
160 : [rar : —— Carga Waxima Admisible \: 2 [:'_._7 ﬁ‘ ’%_OI
PR S il it et oA _ b BBL 15 09 0.6 14 175 85 85 25kg
52 - o j f\ : BBM 14 0.65 0.55 1.45 1.75 85 85 25kg
g 1o [m%] B e P L e ' § %@
ERA . S——— ; = BBC 1 02 0.7 15 165 85 85 25kg
g i e N o
8 ; g em - LLP 16 1.35 1 19 18 0.9 80 15kg
@ 80 [ : .
HE ; \ / \ / LMP 1.1 1.25 09 18 18 09 80 1.5kg
ix - TR LcP 16 1,55 095 1.85 18 09 80 | 15k
e s A - - - - - - Sk
0 . R A e LLS 16 1.35 1 1.9 18 09 80 0.2 kg
Codo Hombro Torso Cadera Rodilla Tobilo |
Q: LMS 11 1.25 09 18 18 09 80 0.2kg
A LCS 1.6 1.55 0.95 1.85 1.8 0.9 80 0.2 kg
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Como se puede observar en la tabla 1, la parte superior del cuerpo es la
que tiene la mayor cantidad de riesgos en las actividades de béveda, siendo
las actividades de limpieza las menos peligrosas para los trabajadores y
en la actividad de béveda nivel bajo, en sus tres distancias, las de mayor
porcentaje de sobrecarga, siendo el torso la parte del cuerpo con mais
peligro debido al angulo del cuerpo.

Para la limpieza se hizo un promedio de los datos de los 3 sujetos, ya
que los 3 fueron similares.Se puede aprecia que en la simulacién de la
construccién de béveda en nivel bajo (ala altura de la cintura) esla actividad
mas peligrosa, afectando a la espalda y brazo en un porcentaje alto.

Como tltima fase delos resultados obtenidos durante este experimento,
se mostraran los resultados de la estimacién de la tasa metabdlica. Para
esto se hicieron separaciones en rangos de edades, ya que el gasto energético
depende en gran medida de la edad del trabajador, por lo cual se encontrara
el gasto energético en los diferentes rangos de edad:

Figura 6. Gasto energético de 24 a 27 afios (Diego-Mas, s. f.)

Componente Valores (W/m?)

mo basal 4

Mo postura

Tasa metabdlica global 152W/m? - 2,61 met

Rango de edad de 24 a 27 afios: 152 w/m"2 = 233.016 kcal/h
Figura 7. Gasto energético de 22 a 23 afios (Diego-Mas, s. f.)

sa metabolica

Componente Valores (W/m?)

Tasa metabdlica global 152 W/m2 - 2,61 met.

Rango de edad de 22 a 23 afios: 128 w/m"2= 196.224 Kcal/h
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Figura 8. Gasto energético de 19 afios (Diego-Mas, s. f.)

Componente Valor (W/m?)

A
A
Metabolism
A

Tasa metabélica global 154,09 W/m? - 2,65 met

Rango de edad 19 afios: 154.09 w/m*2= 236.2199 Kcal/h

Como se puede observar en los resultados de las figuras 6, 7y 8, los rangos
de edad afectan directamente al gasto energético. En una edad mas corta
el gasto energético es mayor y conforme avanza la edad va aumentando
el gasto energético, y dicho gasto afecta mas por la postura y actividad, al
igual que en la tasa metabdlica basal.

Para cada syjeto se calculd su tasa metabdlica basal con las férmulas
de Harris Benedict, donde se obtuvieron los siguientes resultados:

Sujeto 1: 6.5+(13.75%75.1)+(5%170)-(6.78"19)=1820.305 Kcal
Sujeto 2: 66.5+(13.75*63.7)+(5%172)-(6.78"21)=1659.99 Kcal.
Sujeto 3: 66.5+(13.75%86)+(5%174)-(6.78%21)=1976 Kcal
Sujeto 4: 66.5+(13.75%93)+(5%178)-(6.78"20)=2099.65 Kcal
Sujeto 5: 66.5+(13.7559.7)+(5*181)-(6.78%20)=1656.775 Kcal
Sujeto 6: 66.5+(13.75*81.2)+(5%174)-(6.78*21)=1910.62 Kcal
Sujeto 7: 66.5+(13.75%57.8)+(5%171)-(6.78*20)=1580.65 Kcal
Sujeto 8: 66.5+(13.75%67.8)+(5%168)-(6.78*21)=1696.37 Kcal
Sujeto 9: 66.5+(13.75*78)+(5%179)-(6.78%22)=1884.84 Kcal

O oY ot H RN R

Este calculo es del gasto energético en reposo de las personas durante todo
el dia, en cambio el metabolismo basal del método MET es el metabolismo
basal por hora. Asi que, realizando un calculo del metabolismo basal mas
el gasto energético que se realizaria por 8 horas de jornada laboral, se
encontrd que en promedio el gasto energético diario de un albanil de 18 a
30 afios que realiza b6veda es de cerca de las 3000 kcal al dia. Tomando en
cuenta que para personas en un rango de edad de 18 a 30 afios, que estan en
constante actividad, se les recomienda consumir al dia 3000 kcal (Rodriguez,
2021) se puede concluir que el gasto estd un poco por encima del normal,
ademas en promedio la actividad agrega 1000 kcal al gasto energético.
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CONCLUSIONES

Después de la realizacién de este experimento, se pudo observar que los
brazos tienen una carga fisica fuerte durante la realizaciéon de béveda, lo
cual representa un problema de lesiones y/o enfermedades fisicas, asi que
la propuesta de realizar estas actividades con la ayuda de un exoesqueleto
es beneficiosa, ya que no solo reduciria la carga que el brazo sufre, sino
que ademads el trabajador puede realizar la actividad sin recibir el mismo
desgaste

Esto se puede evaluar con los resultados de la fatiga muscular arrojadas
por el software de Open signals, estas sefiales de los resultados se pueden
usar como un buen comparativo al esfuerzo que se hace con el exoesqueleto,
para de esta forma concluir si en realidad es una mejora considerable para
esta actividad.

En cuanto al gasto energético, este no se encontré tan elevado como
se esperaria, pero si elevéd un poco el que se obtiene en reposo total,
representando una actividad que conlleva un esfuerzo y desgaste para la
persona que la realiza.
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RESUMEN

Se presentan los resultados de la percepcién de la fatiga fisico y mental que
presentaron sujetos de prueba al realizar la simulacién de las actividades
que desarrollan los albariiles al construir techos de béveda y, si esta puede
llegar a generar un malestar fisico mayor a corto, mediano o largo plazo.
Para recabar informacién y analizarla se utilizaron los métodos NASA TLX,
Swedish Occupational Fatigue Inventory (SOFI SM), y la Escala Borg para
evaluar la percepcién dela fatiga. Los cuales mostraron indices medios-altos
de fatiga en los participantes, determinando un probable riesgo a la salud
durante la ejecucién de las actividades.

PALABRAS CLAVE
Béveda (vault), fatiga (fatigue), percepcion (perception), actividad manual
(manual activity), riesgo (risk).

INTRODUCCION

La construccién de béveda es una actividad muy utilizada parala elaboracién
de casas o edificios y quienes ejecutan la obra se basan tnicamente en los
conocimientos heredados y su propia experiencia (Angel, 2018), porlo que se
han vuelto una parte arquitecténica representativa de la regién Altos Norte
de Jalisco, asi como en diferentes localidades (ver figura 1).
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Figura 1. Construccion tradicional de techo de béveda

En la evaluacién de riesgos se identifican cinco principales factores de
riesgo asociados alos riesgos laborales; riesgos fisicos, mecanicos, quimicos,
ergondmicos y riesgos psicosociales (Pozo Andrade, 2016), siendo este
ultimo no muy estudiado en el medio de la ingenieria lo cual representa
una importante drea de oportunidad para realizar andlisis y proponer
soluciones a los problemas que se presenten en dicha area. Dentro de la
seguridad y la salud ocupacional, en las actividades propias de la construcciéon
por lo regular no se llegan a tomar medidas preventivas enfocadas hacia el
bienestar y salud mental de los trabajadores, en cuestiones como lo son
el estrés y los riesgos a largo plazo con relacién directa a la fatiga laboral.

Un aspecto relevante en la ejecucién de cualquier trabajo manual esla
fatiga fisica que se presenta por la ejecucién de actividades manuales.
Para Useche (2009),
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la fatiga laboral es un fenémeno complejo y muy comun en los ambientes de trabajo
especialmente en aquellos que requieren de una alta carga fisica y en los que son
utilizadas complicadas tecnologias que presentan al hombre maximas exigencias,
obligandolo a trabajar mas alla de sus posibilidades psicofisiolégicas y en condiciones

muchas veces nocivas. (89)

La fatiga fisica puede afectar todo el organismo y llegar a representar
sintomas de enfermedades profesional a mediano o largo plazo. Si bien
se esperaria que el nivel de esfuerzo requerido este equilibrado con las
capacidades personales, sin embargo esto no siempre es asi, ya que existen
trabajos muy demandantes de esfuerzos fisicos y no es posible lograr un
equilibrio, lo cual conlleva a la fatiga laboral.

Cuando el trabajo exige el mantenimiento constante de un determinado grado de
esfuerzo aparece la fatiga. Los sintomas de esta fatiga, que se siente durante el trabajo
o enseguida después de haberlo finalizado, son: sensacién de cansancio, somnolencia,
alteraciones en la capacidad de atencién, precisién de movimientos, y se traduce en

variaciones del rendimiento, de la actividad, de los errores, etc. (Arquer, 1997)

Es comun que los trabajadores de la construccién adopten posturas forzadas
para la realizacién de sus actividades, ahora bien el construir un techo de
béveda implica que el trabajador se adapte a las condiciones del medio donde
se encuentra laborando, lo cual es un riesgo, pues el estar en una misma
posicién durante un largo transcurso de tiempo, asi como el tener que hacer
esfuerzos en dicha postura puede ocasionar que su rendimiento baje y esto
puede provocar al trabajador diferentes dolores musculares en los miembros
de su cuerpo, asi como que tienden a sentir pequefias lesiones que con el
paso del tiempo se agravan un poco mds, lo que les ocasionara que no rindan
en su trabajo laboral por un largo periodo de tiempo.

Existen diversos métodos objetivos para la evaluacién global de las
condiciones de trabajo que incluyen, normalmente, un apartado dedicado
a la carga mental. Su objetivo es valorar aquellos factores presentes en el
puesto de trabajo que pueden influir sobre la salud de los trabajadores,
de manera que pueda determinarse sobre cudl de ellos debe actuarse para
mejorar una situacién de trabajo (Instituto Nacional de Seguridad e Higiene
en el Trabajo, [INSHT] s.f.)
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La aportacién ante la investigacion es referente a la cantidad de fatiga
que se puede llegar a tener y cémo la perciben las personas que se
desemperian dia con dia en esta labor de béveda, asi mismo en base a esta
informacién determinar si hay algiin riesgo de lesién prematura o bien se
pudiera presentar en un futuro, poniendo en riesgo al trabajador causando
problemas en las respectivas extremidades que son utilizadas para realizar
dicha actividad ocasionando de esta manera, lesiones permanentes.

MATERIALES Y METODOS

Para abordar el andlisis de la investigacién y recabar datos un poco mas
especificos en cuanto alos estudios realizados, se hace necesario emplear
los métodos NASA-TLX, SOFI (Inventario de Fatiga Ocupacional Sueco) y
escala de Borg. Se utiliz6 una muestra a conveniencia de 10 participantes
disponibles para el estudio, los cuales realizaron la simulacién de los
movimientos que realizan los trabajadores de la construccién durante
la elaboracién de techos de béveda. A cada participante se le realiz6 una
entrevista personalizada al terminar de ejecutar las actividades simuladas
de construccién de un techo de béveda; cada uno desarrollé un ciclo de
trabajo considerando 3 variables; distancia de elaboracién de béveda,
altura de la b6veda y uso de un soporte de apoyo.

METODO NASA TLX
El método Nasa TLX es un procedimiento que se enfoca en la valoracién
multidimensional de 6 factores para evaluar los riesgos en base al trabajo
elaborado referente a la carga fisica/mental para asi aislar las causas y
evaluarlas si son un factor de riesgo. (Nogareda, 2023)

Primero se percibe de donde proviene la carga de trabajo respecto
a la tarea determinada en 6 dimensiones (exigencia mental, exigencia
fisica, exigencia temporal, esfuerzo, rendimiento, nivel de frustracién)
y referente a estas dimensiones los participantes determinan el peso de
cada una en la actividad. Una vez obtenido esto se determina el nivel
de riesgo que puede tener la actividad.
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METODO SOFI-SM

El método SOFI-SM es un instrumento para la evaluacién de la fatiga relacionada con
cualquier trabajo laboral, ayudando asi mismo a comprender el origen y desarrollo de los
trastornos relacionados con el trabajo, que de igual manera ayuda a obtener resultados
mds especificos en cuanto respuestas fisioldgicas, cognitivas, motoras y emocionales,
abarcando de igual manera a cualquier rango de edad, asi como, por otro lado tomando
en cuenta aspectos personales de la persona, como lo que son sus medidas generales
y peso. (Alcalg, 2015)

Conbase alos datos obtenidos se realiza la actividad y se encuesta sobre el
nivel de fatiga que percibieron tanto fisico como mental. Una vez obtenido
toda la informacién se hace un andlisis con los promedios de los datos
obtenidos.

ESCALA DE BORG.

También conocida como la escala de Esfuerzo Percibido, mide, como su nombre lo indica,
la percepcién de esfuerzo, la intensidad y volumen de la actividad fisica, por lo que es
una buena alternativa para evaluar el nivel de exigencia en cada entrenamiento sobre

todo cuando eres un deportista de alto nivel. (Equipo Editorial Siclo, 2021).

Esto asi mismo ayuda a tomar en cuenta facilmente si la persona es
diestra o zurda lo que no hace que sea un problema pues se adapta
precisamente a la parte de la percepcién que tuvo la persona ala hora de
realizar dicha actividad.

RESULTADOS

Ante los siguientes resultados se tiene que tener en cuenta que los
participantes no contaban con las mismas capacidades fisicas-mentales
por lo tanto se muestran resultados de la percepcién promedio obtenida
de los participantes.

En dicho método SOFI-SM se toman como base los puntos de
cansancio emocional y cansancio fisico que forma parte delas afirmaciones
que se espera escuchar con respecto a la actividad. Aqui previamente se
toman los datos de la persona, dentro de ellos los principales que son de
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importancia para la actividad, asi como algunos extras, que pueden servir
de ayuda en el analisis de esta misma; en ellos encontramos lo que es su
edad, peso, y estatura, asi como la dimensién de sus extremidades de la
parte superior del cuerpo principalmente.

Para entender un poco mas del trabajo que fue realizado, en la tabla 1
se muestran los datos de un participante, de la misma manera se recabd
informacién y de cada uno de los participantes.

Tabla 1. Datos de medidas personales

DATOS A TOMAR EN CUENTA
Turno Matutino
Edad 21 afos
Peso 63 kg
Estado civil Soltero
Género Masculino
Estatura 1,72
Altura del ojo 1,59
Altura del hombro 1,41
Altura del codo 1.1
Altura de la cadera 0,92
Altura de los nudillos 0,75
Altura de los dedos 0,65
Longitud del miembro superior 0,69
Longitud del hombro-sujecion 0,45

Enla tabla 2 se muestrala informacién que proporcioné un participante, se
puede observar el andlisis sobre el estado de 4&nimo de la persona durante la
realizacién interpretada de la elaboracién de b6veda, mostrando datos del
1al 10, segtin la escala en la que este se sintiera con respecto a la pregunta.
A todos los participantes se les aplicé este cuestionario.
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Tabla 2. Tabla de enunciados que describen el estado de dnimo habitual de la
persona durante su trabajo laboral

ESCALA SOFI-SM
EXPRESIONES 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Te sientes agotado la
mayor parte del tiempo
Te sientes extrnuado
al terminar tu jornada ‘

laboral

Cuando realizas tu
trabajo sientes que .

respiras con dificultad

Sientes papitaciones
durate o después de tu
jornada laboral

Sientes que incrementa
tu temperatura corporal
mas de lo normal durante

tu horario de trabajo

Durante tus actividades

laborales percivbes tus

articulaciones rigidas o
paralizadas

Presencias entume-
cimiento de piernas o .

brazos cuando trabajas

Percibes dolor en
alguna region del cuerpo
mientas realizas tu

jornada labora

Para la tabla 3 que este método maneja, se muestran las preguntas que se
les realizaron a los participantes sobre los sentimientos que son percibidos
durante la realizacién del trabajo, tomando de igual manera escalas desde
nunca hasta siempre, obteniendo un rango amplio con respecto ala eleccién
del participante.
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Tabla 3. Lista de enunciados que describen el estado emocional habitual de

la persona durante su trabajo

. Regular-
Nunca/ | Casinunca/ g .
. Algunas mente/ | Bastantes Casi
Enunciado algunas Pocas .
veces Pocas veces siempre
veces veces
veces

Se siente emocional-
mente agotado por su ‘

trabajo

Se siente cansado al
final de la jornada de .

trabajo

Siempre

Se siente fatigado

cuando se levanta por
la mafiana y tiene que

ir a trabajar

Siente que trabajar
sus horas laborales le ‘

cansan

Siente que su trabajo le
esta desgastando
Se siente con mucha
energia en su trabajo
Se siente frustrado en
su trabajo

Siente que en su trabajo
maneja los problemas
emocionales de forma
adecuada

Los resultados globales del analisis mediante la metodologia SOFI-SM se
muestran resumidos en la figura 2, donde se aprecia que en la mayor parte
de los encuestados existe una diferencia nominal entre el estado fisico y

el emocional.

298

EVALUACION DE LA PERCEPCION DE LA CARGA DE TRABAJO

Figura 2. Resultados de percepcion de fatiga mental y fisica

SOFI-SM

Estado Fisico Estado emocional

O B N W A U N 0 O

MAX URIEL | ANGEL | JONNY CRIiﬂA BRAULIO| ANGEL | OMERO| EDSON | DANIEL

Estado Fisico 2.5 3.23 3.625 W) 4.75 5.875 7.125 i 8.5 6.375
Estado emocional| 1.875 2.375 2.625 1.875 4.75 2.125 4.375 1.625 4.375 4.25

NASA-TLX:
Trasla encuesta sobre la percepcién del esfuerzo se obtuvo que la actividad

implica en sumayor parte el esfuerzo fisico, el rendimiento y las exigencias
temporales (ver figura 3).

Figura 3. Tabla demostrativa de percepcion obtenida

CONTEO DE PERCEPCION DE
ESFUERZO
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Ademads, se analiz6 de manera individual el esfuerzo y percepciéon de la
fatiga hechos alos participantes, en las figuras 4 y 5 se muestra un ejemplo
de las respuestas dadas por un par de participantes.

Figura 4. Obtencion de datos a participante

D = RNW s~ 0

PUNTUACION PONDERADA

Putnuacion ponderada

el NS SRR Sy e T e o]
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g
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o

Peso Putnuacion ponderada
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Se percibié una correlacién respecto a la percepcion entre esfuerzo y fatiga
con base ala actividad con muy poca dispersién en cuanto a los participantes
selectos. Al realizar su andlisis se noté un promedio total de puntuacién
ponderada de 1172 puntos. Sobre el nivel de riesgo, la puntuacién de 500
puntos es “sin riesgo”; 750 puntos es “riesgo medio” y 1000 puntos es
“riesgo alto”, como se ve en la tabla 4.

Tabla 4. Anélisis de estudio NASA-TLX con respecto al riesgo observado
NASA - TLX Nivel Nivel de riesgo

El cargo posee una baja o moderada carga mental. El
trabajador posee capacidad y experiencia para el cargo,
y la organizacién provee de herramientas técnicas
adecuadas que facilitan su trabajo,

500 punto 0 menos 1

El cargo posee una carga mental moderada o alta, en la

Sobre los 500 puntos y por debajo mayoria de sus tareas. Los factores asociados a esos
de los 1000 puntos problemas son mas bien de tipo organizacional, y modifi-

cables a partir de arreglos o soluciones ergonémicas.

El cargo representa un riesgo medio para el trabajador
si es que no se realiza una modificacion al disefio del

Evaluacion global sobre 1000 puntos puesto, en un mediano plazo. El cargo tiene una gran
y cuyos factores predominantes 3 carga mental asociada, y no es facilmente modificable
posean un caracter intrinseco a través de arreglos o soluciones ergonémicas. Estos

cargos requieren mayor descanso, o de otros arreglos
organizacionales.

ESCALA DE BORG

En los resultados obtenidos a partir de la escala de Borg (figura 6), se
hizo un pequertio anilisis al término de dicha actividad a cada uno de los
participantes independientemente de los demasy se pudo observar que las
molestias mds frecuentes y vistas eran en la parte del hombro derecho, ya
que se realizaba un mayor esfuerzo y presion. El 9o% de ellos era diestros
y solo uno de ellos, formando el 10% era zurdo, obteniendo molestias en
la parte contraria a la aqui sefialada.
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Figura 6. Representacion corporal de puntos a tratar respecto a las
molestias obtenidas

1 Codo izquierdo

2 Brazo izquierdo

3 Hombro izquierdo

4 Cuello

5 Hombro derecho

6 Brazo derecho

7 Codo derecho

8 Muslo trasero izquierdo

9 Muslo trasero derecho
10 Pie izquierdo
11 Pie derecho
12 Arriba de la espalda
13 En medio de la espalda
14 Abajo de la espalda
15 Gluteos o nalgas
16 Dedos de la mano izquierda
17 Dedos de la mano derecha
18 Muiieca izquierda
19 Mufieca derecha
20 Palma de la mano izquierda
21 Palma de la mano derecha
22 Otros, por favor sombree el

area y describalo/s)

Lado Izquierdo Lado derecho

Lado izquierdo Lado derecho

CONCLUSIONES

Gracias a los estudios y herramientas utilizadas se pudo analizar que en el
método NASA TLX el indice de percepcién promedio ponderada de 1172 de
los sujetos analizados se concluyé que los puestos estudiados presentaban
riesgo moderado y requerian modificaciones para evitar fatiga mental y
desgaste prematuro. El método Borg indicé6 que las actividades generaban
molestias fisicas principalmente en el hombro derecho. El método SOFI
mostré variabilidad en la percepcién de fatiga fisica de 4.773 debido
a diferencias individuales, mientras que la fatiga psicoemocional fue
mads uniforme entre los participantes obteniendo 3.025. De igual manera
con la informacién que se obtuvo se aprecia que la actividad simulada
presenta malestar entre los sujetos de prueba, por lo que vale la pena
continuar con la investigacion y realizar los analisis con trabajadores
en condiciones reales, para obtener informacién de los miembros mas
afectados, las posturas mdas comunes y las posibles lesiones que causan
el estar en esas tipos de posiciones para asi proponer métodos o formas
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que ayudan en gran parte el poder brindarle informacién al trabajador
de cémo podria realizar dicha actividad sin que en un futuro le ocasionen
molestias musculares o molestias colaterales.
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RESUMEN

La domética ha sido utilizada para aumentar la comodidad en los hogares,
simplificando labores cotidianas como encender dispositivos. Sin embargo,
se puede mejorar aplicando Internet de las Cosas (IoT, por sus siglas
en inglés) para manipular datos en pro del sistema. En el contexto de
habitaciones de alquiler, este enfoque puede ser util para mantener
la habitacién en condiciones adecuadas cuando esté vacia y preparada
para su uso. El objetivo de este proyecto es utilizar IoT para el control
inteligente de una habitacién, integrando sensores y actuadores para
la automatizacién y gestiéon de recursos. Se utilizard Matlab para la
simulacién del controlador, Python para obtener datos de paginas web
de monitoreo del clima y C++ para la lectura y control de datos en un
microcontrolador Arduino. Utilizando Python se analizardn documentos
con formato HTML y XML, extraccién de datos HTTP y comunicacién con
el Arduino. Ademds, se tendrd comunicacién IoT con la pagina tutiempo.
net, esto para obtener datos del clima que se combinara con los sensores
del Arduino, aplicando controladores difusos con el fin de activar ventanas
y aires acondicionados. El sistema se apagara automdaticamente cuando
se estabilice. Para el control de la iluminacién se utilizard un sensor de
presenciay una fotorresistencia. Como resultados, se obtiene el desempetio
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pretendido del controlador difuso para mantener la temperatura deseada
en la habitacién, departamento o casa. El sistema permitird mantener la
habitacién en buenas condiciones sin necesidad de mantenimiento.

PALABRAS CLAVE

Controlador difuso (fuzzy controller), Habitacién inteligente (smart
room), Domoética (home automation), Internet de las cosas (IoT, Internet
of Things), Automatizacién (automation).

INTRODUCCION

Este proyecto consiste en una habitacién automatizada que integre el
control difuso, légica de programacién e IoT, lo que permite la automa-
tizacién y gestion eficiente de recursos como la iluminacién, la humedad
y el clima dentro de una habitacién. La necesidad de mantener y mejorar
las condiciones de una habitacién de forma remota fue la razén detras de
este proyecto. Esto se vuelve especialmente importante en situaciones en
las que el propietario no esta presente.

Estos enfoques han demostrado su viabilidad y efectividad en la mejora
de la comodidad y la eficiencia energética. Por ejemplo, comentan que el
control difuso ha sido utilizado exitosamente en sistemas dométicos para
regular la humedad y la temperatura en invernaderos, optimizando asi la
produccion de cultivos (Lasso, et al., 2022) .

ElIoT ha demostrado ser beneficioso parala interconexién de dispositivos,
lo que permite la recopilacién y el intercambio de datos en tiempo real. Su
uso en un sistema domético permite una respuesta automadtica y control
manual ante situaciones no cotidianas, lo que crea un ambiente confortable
y agradable para los usuarios (Vazquez y Tinoco, 2018).

La creciente demanda de soluciones que permitan mantener un entorno
habitacional ideal en situaciones de ausencia fisica, asi como la eficiencia
energéticayla comodidad del usuario, explica el estado actual del problema.
En este sentido, el trabajo propuesto tiene como objetivo proporcionar una
solucién completa, aprovechando las ventajas a corto, mediano y largo plazo.
A corto plazo, la comodidad, la eficiencia y el control en tiempo real son
los objetivos principales. A mediano plazo, se enfoca en evitar olores, luz
natural y condiciones adversas. A largo plazo, se pretende evitar problemas
como la proliferacién de hongos y otros factores no deseados en la habitacién,
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contribuyendo a la calidad de vida del usuario y al mantenimiento del
espacio habitacional. Existen diferentes plataformas que se dedican a
la renta de espacios vacacionales, por ejemplo Airbnb, Booking, entre
otras (Airbnb | Alojamientos Para Vacaciones, Cabafias, Casas En La Playa
Y Mas, s.f.; Booking.com: The Largest Selection of Hotels, Homes, and
Vacation Rentals, s.f.). Por lo cual, los usuarios arrendadores de este tipo
de plataformas tienden a tener mds de una habitacién en arrendamiento
y por lo general en diferentes ciudades, lo que dificulta su manejo y su
mantenimiento. Prado, et al, en 2008 realizaron un trabajo de domética
con un sistema de servicios web e IoT y una interfaz de nombre Ajax
para controlar servicios domésticos (Prado et al., 2008).

Por lo tanto, el enfoque principal de esta investigacién es desarrollar un
sistema inteligente que no solo se adapte a las necesidades cambiantes de la
habitacién, sino que también mejore la experiencia del usuario, garantice
la eficiencia energética y ayude a resolver los desafios habitacionales, esto
utilizando [oT en combinacién con légica difusa.

En la siguiente seccién se presentan los materiales utilizados para
realizar el prototipo o maqueta de la habitacién, asi como las metodologias
de control que se emplearon para el mantenimiento de la misma. Después,
se presenta la seccién de resultados tanto fisicos como de control difuso.
Por tltimo, se presentan las conclusiones del trabajo elaborado, asi como
su potencial trabajo a futuro.

MATERIALES Y METODOS

Este proyecto se enfoca en la combinacién de control difuso e IoT para
lograr automatizar una habitacién. Se utiliza un disefio que integra sensores
y actuadores para la regulacién de las condiciones ambientales, como la
humedad, temperatura, e iluminacién. Paralograrlo, se emplearon una serie
de componentes y herramientas tecnoldgicas.

MATERIALES
« Foam Board (Tablero de espuma): Se emplea para construir la
estructura de la habitacién, incluyendo paredes y muebles. Este
material se utiliza como base para montar y asegurar los compo-

nentes del proyecto.
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+ Servomotor: Se utiliza un servomotor para controlar la aperturay
cierre de la ventana de la sala.

+ LED: Se emplea un LED para la iluminacién de la habitacién,
permitiendo controlar el encendido y apagado.

+ Sensor PIR (Infrarrojo pasivo): Este sensor se utiliza para detectar
la presencia de personas en la habitacién y activar las luces
automaticamente.

« Fotorresistencia: Se emplea para medir la intensidad de luz en el
exterior de la habitacién. Esto permiti6 saber cudndo era necesario
encender las luces en el interior de la habitacién en funcién de la
cantidad de luz natural y la deteccién de presencia.

+  Motor de 5v: Este actuador se utiliza para simular el funcionamiento
de un ventilador o aire acondicionado.

+ Sensor DHTi1: Este sensor se utiliza para medir la temperatura y
humedad relativa en la habitacién.

« Pantalla LCD 1602A: Se incorpora una pantalla LCD para mostrar
los datos obtenidos, como la temperatura, humedad relativa y otra
informacién importante del entorno.

+  Microcontrolador Arduino Mega: El Arduino Mega se utiliza como
cerebro del sistema, coordinando la interaccién entre los diferentes
componentes y ejecutando la programacién y controladores difusos
realizados. Ademads, el Arduino Mega cuenta con suficientes pines
de entrada y salida para conectar todos los sensores y actuadores
necesarios en el sistema de control de la habitacién.

« Material de apoyo: Se utiliza como material de apoyo cables de
diferentes tipos para las conexiones, placa de conexiones (Proto-
board), resistencias, fuente de alimentacién externa de 5v, pinzas,
soldadura, silicén, tijeras, regla, etc.

SOFTWARE

Se emplea Matlab para el disefio y simulacién de los controladores difusos.
La programacién del microcontrolador Arduino se lleva a cabo utilizando el
lenguaje C++, donde se desarrollan y cargan los controladores
difusos. El lenguaje Python se utiliza para la descarga de datos
climaticos de la pagina web. Por dltimo, para realizar los diagramas
electrénicos se utiliz6 el software Tinkercad®
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MONTAJE DE HARDWARE

Para realizar la maqueta se utiliza Foam Board tratando de simular un
cuarto-habitacién, previo al montaje se disefié un plano con base a las
medidas de los sensores y actuadores utilizados para colocarlos de manera
estratégica, esto se puede observar en la Figura 1.

Adicionalmente, para las conexiones de sensores y actuadores se
realizaron diagramas representativos que se presentan en las Figuras 2
y 3. La conexién de los dispositivos se realizé con Arduino, siguiendo el
enfoque presentado en la referencia(Vazquez & Tinoco, 2018).

SIMULACIONES Y PROGRAMACION

Para desarrollar los controladores difusos, utilizamos el software Matlab®,
que nos permite estructurar los términos y variables lingtisticas de cada
entrada y salida del sistema. En la Figura 4, a la izquierda, se encuentra el
controlador del ventilador, que toma la temperatura interior y exterior
en grados centigrados como entradas y ajusta el voltaje para el encendido
del ventilador como salida. A la derecha, se encuentra el controlador de
la ventana, que toma la humedad interior y exterior en porcentaje como
entradas y regulalos grados de apertura o cierre de la ventana como salida.

Figura 1. Plano de la habitacion con ubicacion de sensores y actuadores
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Figura 2. Diagrama de conexion de sensores y actuadores, utilizando Tinkercad Figura 4. Controladores difusos en Matlab.
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Enla Figura 5 se presentan las variables y términos lingtisticos utilizados
en cada controlador, se agregaron las suficientes funciones de pertenencia
para cada entrada y salida de tal modo que se cubriera todo el rango y
lograra funcionar de manera éptima.

La implementacién del control difuso se basé en reglas heuristicas
que ajustan automdaticamente los pardmetros de la habitacién segiin datos
de sensores e IoT, estas reglas se pueden observar en las Figuras 6 y 7
(Rodriguez-Garcia et al., 2016). Esta metodologia se inspira en el trabajo
realizado en las referencias (Lasso, 2022; Rodriguez-Garcia et al., 2016),
aplicando un controlador difuso para regular humedad y temperatura.

OC

Figura 5. Variables y términos lingiiisticos.
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Figura 6. Reglas difusas de controlador difuso de ventilador
(Rodriguez-Garcia et al., 2015).

1. i (Temperatura_lnteror_("C) is Muy_baja) and (Temperatura_Exterior_(C') is Baja) then (Volap_(V) is Muy_bajo) (1)

2. if (Temperatura_nterior_(*C) is Muy_baja) and (Temperatura_Exterior_(C') is Medio_Eaja) then (Vokaje_(V) is Muy_bajg) (1)
3. f (Temperatura_Interior_(*C) is Muy_baja) and (Temperatura_Exterior_{C'] is Medio_ARa) then (VoRaje_(V) is Muy_bajo) (1)
4_ i (Tempearatura_interior_("C) is Muy_baja) and (Temperatura_Exterior_(C") is ARa) then (Vokaje_(V) is Bajo) (1)

5. i (Temperatura_interior_("C) is Baja) and (Temperatura_Exterior_(C") is Baja) then (Vokaje_(V) is Muy_bajo) (1}

6. if (Temperatura_interior_("C) is Baja) and (Temperatura_Exterior_(C") is Medo_Baja) then (Velap (V) is Muy_bajo) (1)

7. i (Temperatura_interior_("C} is Baja) and (Temperatura_Exterior_(C") is Medio_ARa) then (\Volkaje (V) is Bajo) (1)

5. if (Temperatura_interior_("C) is Baja) and (Temperatura_Exterior_(C") is Alta) then (VioRaje_(V) is Bajo) (1)

9. H (Temperatura_interior_("C}) is Media) and (Temperatura_Exterior_(C"} is Baja) then (Voltaje_(V) & Bajo) (1)

10. If (Temperatura_interior_("C}) is Media) and (Temperatura_Exterior_(C") is Medio_Baja) then (Violtape_(V) is Medw) (1)

11. if (Temperatura_interior_(*C) is Media) and (Temperatura_Exterior_(C*) is Medio_aRa) then (Voltaje_(\V) is Medio) (1)

12.  (Temperatura_interior_(*C) is Media) and (Temperatura_Exterior_(C*) is Alta) then (Voltape_(V) is Alo) (1)

13. i (Temperatura_lnterior_("C) is ARa) and (Temperatura_Exterior_(C") is Baja) then (Voltaje_(V) is Medio) (1)

14. f (Temperatura_lnterar_("C) is ARa) and (Temperatura_Exterior_(C") is Medio_Baja) then (Vokaje_(V) is Ake) (1)

15. If (Temperatura_lnterior_("C) is ARa) and (Temperatura_Exterior_{C") is Wedio_ARa) then (Volaje_(V) is Alg) (1)

16. If (Temperatura_lntérior_("C) is ARA) and (Temperatura_Exterior_(C*) is ARA) then [Voltaje (V) is ARo) (1)

|17. If (Temperatura_interior_(*C) is Muy_aka) and (Temperatura_Exterior_(C*) is Baja) then (Voktaje_[V) is ARo) (1)

18, If (Temperatura_interior_("C) is Muy_aka) and (Temperatura_Exterior_(C"} is Medio_Baja) then [Volaje_[V) is Aka) (1)

19, If (Temperatura_interior_("C} is Muy_aka) and (Temperatura_Exterior_(C"} is Medio_ARa) then (Violtaje_(V) is Ao} (1)

|20. if (Temperatura_interior_("C}) is Muy_aka) and (Temperatura_Exterior_(C') is Aka) then (\Vokaje (V) = Alo) (1) |

Para la programacién en Python se importan librerias y médulos,
incluyendo “BeautifulSoup” para el analisis HTML, “requests” para hacer
solicitudes web, “serial” para comunicacién serie con Arduino®, “struct”
para empaquetar datos binarios, “sys” para interaccién con el sistema y
“time” para gestionar el tiempo. Una vez implementadas las librerias se
realiza un raspado web a la pagina “tutiempo” para la extraccién de datos
meteoroldgicos, para posterior procesar esos datos y empaquetarlos para
enviarlos a través del puerto serial a Arduino ®.

Para la programacién en Arduino ©, el cédigo se organiza en varias
secciones, que incluyen la inclusién de librerias. Estas librerias permiten
habilitar funciones especificas para el control de sensores y actuadores.
Dado que nuestro programa implica el uso de controladores difusos, es
necesario agregar la libreria "Fuzzy.h", ya que las capacidades bésicas de
Arduino® no incluyen soporte para légica difusa.

Una vez que hemos agregado las librerias, procedemos a definir los
pines a los cuales se conectaran los sensores y actuadores, teniendo en
cuenta si se trata de datos analégicos o digitales. Luego, continuamos
creando estructuras Fuzzy. Debido a que tenemos dos controladores,
la creacién de las estructuras de ambos sera analoga, con la diferencia
de que los nombres y los valores de las variables seran distintos, ademas
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deberemos asociarlas entradas y salidas a cada estructura Fuzzy de acuerdo
con las simulaciones realizadas en Matlab®. Un fragmento de cédigo que
ejemplifica lo mencionado se presenta en la Figura 8.

Figura 7. Reglas difusas del controlador difuso de la ventana
(Rodriguez-Garcia et al., 2015).

1. If (Hum_Interior is MuyBaja) and (Hum_exterior is MuyBaja) then (Ventana is MuyPoca) (1)
2. If (Hum_Interior is MuyBaja) and (Hum_exterior is Baja) then (Ventana is MuyPoca) (1)

3. If (Hum_interior is MuyBaja) and (Hum_exterior is Media) then (Ventana is MuyPoca) (1)

4. If (Hum_Interior is MuyBaja) and (Hum_exterior is Alta) then (Ventana is MuyPoca) (1)

5. If (Hum_Interior is MuyBaja) and (Hum_exterior is MuyAlta) then (Ventana is MuyPoca) (1)
6. If (Hum_interior is Baja) and (Hum_exterior is MuyBaja) then (Ventana is Poca) (1)

7. If (Hum_Interior is Baja) and (Hum_exterior is Baja) then (Ventana is Media) (1)

8. If (Hum_Interior is Baja) and (Hum_exterior is Media) then (Vientana is Poca) (1)

9. If (Hum_Interior is Baja) and (Hum_exterior is Alta) then (Ventana is MuyPoca) (1)

10. if (Hum_lnterior is Baja} and (Hum_exterior is MuyAla) then (Ventana is MuyPoca) (1)

11. If (Hum_Interior is Media) and (Hum_exterior is MuyBaja) then (Ventana is MuyAbierta) (1)
12. If (Hum_Interior is Media) and (Hum_exterior is Baja) then (Ventana is Abierta) (1)

13. If (Hum_Interior is Media) and (Hum_exterior is Media) then (\WVentana is Media) (1)

14. If (Hum_interior is Media) and (Hum_exterior is Alta) then (Ventana is Poca) (1)

15. If (Hum_interior is Media) and (Hum_exterior is MuyARa) then (Ventana is MuyPoca) (1)
16. If (Hum_lnterior is Alta) and (Hum_exterior is MuyBaja) then (\Ventana is MuyAbierta) (1)
17. If {(Hum_lnterior is Alta) and (Hum_exterior is Baja) then (Ventana is MuyAbierta) (1)

18. If (Hum_interior is Alta) and (Hum_exterior is Media) then (Ventana is Abierta) (1)

18. If (Hum_lnterior is Alta) and (Hum_exterior is Alta) then (\Ventana is Poca) (1)

20. If (Hum_linterior is Alta) and (Hum_exterior is MuyAlta) then (Ventana is MuyPoca) (1)

21. If (Hum_interior is MuyAlta) and (Hum_exterior is MuyBaja) then (Ventana is MuyAbierta) (1)
22, If (Hum_Interior is MuyAlta) and (Hum_exterior is Baja) then (Ventana is MuyAbierta) (1)
23. If (Hum_interior is MuyAlta) and (Hum_exterior is Media) then (Ventana is MuyAbierta) (1)
24, If (Hum_lnterior is MuyAla) and (Hum_exterior is Alta) then (Ventana is Poca) (1)

25, If (Hum_lnterior is MuyAlta) and (Hum_exterior is MuyARa) then (Ventana is MuyPoca) (1)

Continuando con la configuracién inicial (void setup) primeramente
inicializamos la velocidad de comunicacién serial en 115200 esto debido
a que obtendremos paquetes de datos de la pagina web “tutiempo” que
procesamos en Python, después asignamos cada pin como entrada o salida
de acuerdo con los requerimientos.

Una vez terminado lo anterior se asignan funciones de pertenencia a
cada entrada y salida de los controladores. Enla Figura 9 se puede observar
un fragmento de c6digo de este proceso.
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Ya que tenemos las funciones de pertenencia procedemos a crear la
regla difusa con su causa y consecuencia para posteriormente agruparlas
y formar cada regla de ambos controladores, podemos ver cémo se
conforman en la Figura 1o.

Después de haber terminado las configuraciones de los controladores
difusos se procede a entrar al bucle principal (void loop), el cual estara
realizando un conjunto de tareas que incluyen la lectura de datos de los
sensores y el envio de datos obtenido de los controladores para el control
de los actuadores.

Figura 8. Creacion de estructura de datos Fuzzy.

new F

*baja ti = new Fuzz)
*media ti = new Fuz

*alta_ti = new Fu
*muya_ti = new F

raInt->addF et{muyb ti});

~alnt->ad t(baja_ti);
t(media_ti);

t(alta_ti);

E(muya_ti);
(temperaturalnt};

TemperaturaIlntmuybAndTemperaturaExtbaja = new F
r baja->joinWithAND(muyb_ti, baja_te);
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RESULTADOS

En el proyecto, se logré disefiar e implementar en maqueta, un sistema de
control difuso para automatizar una habitacién de renta diaria, llevindola
a un proyecto futuro de habitacién inteligente. Contribuyendo al control
de pardmetros fisicos como la humedad, temperatura y la iluminacién de
la habitacién, utilizando tecnologia en software (control de datos con IoT)
y hardware (control de datos con sensores y microcontrolador), logrando
controlar automdaticamente la apertura/cierre de la ventana, el encendido/
apagado del ventilador y/o la iluminacién.

De acuerdo con la simulacién de los controladores en Matlab, podemos
observar una gran precisién en el controlador de Arduino®. Esto se
refleja en una salida de 3.96V en el controlador del ventilador (Figura 11)
equivalente a un valor de 201 en PWM. En la misma figura, también se
observa la salida de la apertura de la ventana, la cual es de 75°. Ademis,
en la Figura 12 se observa que se obtiene la misma salida. En la Figura
13 se observa una fotografia del interior de la maqueta, asi como en la
Figura 14 se muestra la pantalla o display de resultados, los cuales pueden
estar dentro de la habitacién para monitoreo de los usuarios o de manera
remota con el propietario de la misma.
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Figura 11. Controlador del ventilador con entradas interior 26°C y exterior 28°C. Figura 13. Maqueta finalizada. EI LED se coloc6 en la tapa de la maqueta, asi como la
fotorresistencia fuera de la maqueta, por lo cual no se ven en la fotografia
& Rule Viewer: Contral_ventilader - o x
File Edit View Opticns presencia
Temgeratura_lndurior_("C) =26  Temporsiura Exierior [C7 = 28 Voliaje_(V)= 3.96
1 — [ —— C=———1 DHT11
2 | [ ] [
I E 1 L ] = 1
i C . [ | C— 1
5 = ] = ] C——
6 1 1 [ — [ ——
] = — ——— ———
i = ] [ ] Ik
o 0 s | [ ] | ———~——
WL p— ] | ——— ] —————=J
"o — [ —
2 —— i — ——
1 = i ] —— | P
[ | e ] 3 o
[ — [ = [ —
e g — — E— &
I 2] | ] ————
e 3 [ ] [— 3
" = . . [—
0 [ =1 L ] — 1
5 40 5 0 | — —
r't (28,28 IHNHI- 101 “""'\'lc hll ﬂlml w ||

Figura 12. Controlador de la ventana con entradas de humedad interior 24 %
y exterior 10 %.

& Rule Viewer: Ventana_Humext_Hum_int - o b

File Edt View Options

Hum_lntedor = 34 Hism_exterior = 10 Ventana= 75 H
il e ———— Figura 14. Resultados en pantalla LCD.
z C ] = ]
3 [ | by ]
4 | = ]
& [ | ] ]
8 [ | o ] e ]
T L ] ﬁ Fa 1
a8 [ 1 i [ — 1
1*0 i ] s 1 | — Temperatura Temperatura % de humedad % de humedad

L ] [ 1 1
1" ] [= 1 ———————= interior exterior interior axtarior
12 [ n ] C= ] | —
1 !  — ] | ——
== . = 2% 28 34 10
16 [ ] o 1 =
7 0 . ] [ — 291 ?5 m
168 [ ] s ] [i ]
B [ ] — = ] L ]
?‘} : ri 1I — PWMdel™ Gradode " Cantidad de'luz
2 [ iy ventilador aperturadela en elexterior
i g
2 [ ventana
= [

i —
r“‘ [34:10] r‘ﬂ 10 |r"'t et | rgnt | sown| wll

316 317



CIENCIA DESDE LOS ALTOS NORTE DE JALISCO

CONCLUSIONES

Recapitular las ideas y descubrimientos mds importante, asi como la
vinculacién con el programa educativo y propuesta futuras para abordar
el tema de estudio.

En conclusién, este proyecto de una habitacién inteligente ha
demostrado ser una solucién para mantener la habitaciéon en buenas
condiciones en todo momento. Por medio de control difuso e IoT se
logré automatizar elementos clave como la apertura de la ventana y la
velocidad del ventilador/aire acondicionado.

Tras concluir esta propuesta, se obtuvieron resultados altamente
satisfactorios. El control de la habitacién inteligente ha demostrado ser
capaz de regular de manera eficiente las condiciones ambientales, evitando
problemas como el exceso de humedad, calor acumulado, entre otros.

La importancia de aplicar este proyecto radica en mejorar la calidad
y las condiciones de la habitacién para que la estancia de los usuarios
sea cémoda y satisfactoria. Ademds, al contar con la automatizaciéon
de la habitacién, se eliminan las preocupaciones relacionadas con el
mantenimiento y el control manual por parte del propietario.

Esta investigacién no solo refuerza la comprensién de conceptos
relacionados con el control difuso, IoT y automatizacién doméstica, sino
que también resalta la pertinencia de aplicar estos conocimientos en la
vida cotidiana. Al integrar estos conceptos en el programa educativo,
se fomenta una comprensién profunda de la tecnologia que impulsa el
futuro de la vivienda inteligente.

Como trabajo a futuro se pretende incluir la exploracién de posibilidades
para integrar una mayor cantidad de sensores en la habitacién inteligente,
lo que permitiria una optimizacién mdas completa de las condiciones
ambientales. Ademas, se considera el desarrollo de una aplicacién que
permita a los propietarios cargar y monitorear los datos generados por el
controlador, mejorando la eficiencia en la supervisiéon y el mantenimiento
de las habitaciones inteligentes.
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RESUMEN

En este trabajo se presenta una reflexiéon integral de algunos aspectos
fundamentales de la Ciencia de Datos desde tres perspectivas; la primera es
mediante la obtencién de un libro y la bibliografia que fundamenta todos
los métodos de la Ciencia de Datos y sus scripts. La segunda consiste en
el estudio del algoritmo de procesamiento de lenguaje natural y algoritmo
de clasificacién y capacitaciones diversas en programacién asi como la
aplicacién y mejora de algunos cédigos. La tercera es la reflexién en forma
de preguntas sobre la Ciencia de Datos.

PALABRAS CLAVE

Ciencia de Datos (Data Science), Big Data, Andlisis de Datos (data analysis),
Dashboard (Panel), Procesamiento del Lenguaje Natural (Natural Language
Processing).

INTRODUCCION

En la actualidad, nos encontramos inmersos en una era caracterizada por
el Big Data, la Ciencia de Datos y la Inteligencia Artificial. El crecimiento
exponencial de los datos —también conocido como "avalancha de datos"—
ha despertado un gran interés y expectacion al tiempo que plantea desafios
significativos y abre oportunidades para la innovacién y el desarrollo
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econémico (Heyy Trefethen, 2003). Este fenémeno ha captadola atencién
de grandes empresas enfocadas en los datos, asi como de importantes
instituciones gubernamentales y académicas. Ejemplos notables incluyen
proyectos centrados en datos en Google, Facebook e IBM, asi como
iniciativas estratégicas en las Naciones Unidas (UN, 2010), la Unién
Europea (Horizon, 2014) y China (China Government, 2015).

Elreconocimiento de los desafios, oportunidades y valores significativos
del Big Data estd transformando fundamentalmente los campos cientificos
y de ingenieria orientados a los datos tradicionales. También esta trans-
formando aquellos dominios de ingenieria de datos no tradicionales, como
las ciencias sociales, los negocios y la gestién (Chen et al., 2012; Chris Yiu,
2012; Khan et al., 2014; Labrinidis y Jagadish, 2012).

Esta tendencia, ha generado un nuevo debate en torno al descubrimiento
cientifico intensivo en datos, que se ha denominado el "cuarto paradigma
de la ciencia". Este nuevo enfoque unifica el experimento, la teoria y la
computacién, abarcando la ciencia empirica, tedrica y computacional (Hey
et al,, 2009; Jim Gray, 2007). Los datos son considerados como el nuevo
"Intel Inside" o el nuevo petrdleo y activo estratégico. Asimismo, impulsan
e incluso determinan el futuro de la ciencia, la tecnologia, la economia y
posiblemente todo en nuestro mundo hoy y mafiana (O’Reilly, 2005).

En Sydney en 2005, varios representantes de importantes proveedores
de software de andlisis de datos plantearon una pregunta critica: la
ciencia de la informacién ha existido durante mucho tiempo, jpor qué
necesitamos la ciencia de datos? ;qué es la ciencia de datos? ;es la ciencia
de datos vino viejo en botellas nuevas? Estas preguntas han generado
discusiones fundamentales en la comunidad, que incluyen la definicién de la
ciencia de datos y si es simplemente una versién actualizada de conceptos
antiguos. La ciencia de datos y temas relacionados se han convertido en
temas principales en conferencias sobre estadisticas, mineria de datos,
aprendizaje automatico y —mas recientemente— en el ambito del Big
Data, el andlisis avanzado y la ciencia de datos. Temas como los desafios
en la ciencia de datos, el descubrimiento impulsado por datos y la ciencia
basada en datos se discuten con frecuencia y generan un amplio y creciente
debate (Agarwal y Dhar, 2014; Mike Loukides, 2010). Estas preguntas
se plantean principalmente desde la perspectiva de la investigacién y el
desarrollo disciplinario, aunque existen otras cuestiones importantes
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como las relacionadas con la economia y la competencia de los datos, que
reciben menos atencién en las conferencias mencionadas anteriormente.

Un factor fundamental que ha generado las preguntas anteriores y
muchas otras son la exploracién de desafios y oportunidades nuevos o
mads complejos en el campo de la ciencia e ingenieria de datos (Cao, 2010;
Jagadish et al., 2014). Estos desafios y oportunidades se aplican tanto a los
campos existentes, como la Estadistica, las Matematicas y la Inteligencia
Artificial, como a otros dominios relevantes que ain no han sido abordados
o no han sido considerados de manera adecuada con las metodologias,
teorias, sistemas, herramientas, aplicaciones y tecnologia.

Se estd reconociendo cada vez mads el potencial de la ciencia y el analisis
de datos para impulsar la teoria, la economia y el desarrollo profesional
basados en datos. Esto involucra no sélo disciplinas fundamentales como
la computacién, la informadtica y la estadistica, sino también campos mds
amplios, como los negocios, las ciencias sociales y las ciencias médicas y
de la salud (Cao, 2020).

Enfocdndonos en la ciencia de datos, es evidente que s6lo unos pocos
articulos y referencias han abordado su historia y contenido de manera
exhaustiva, como los trabajos de (Donoho, 2017; Gil Press, 2013). Donoho
ofrece una revisién exhaustiva de la ciencia de datos, centrandose en su
evolucién a partir de la Estadistica. En el libro de Cao (Cao, 2019) considera
la profesién y educaciéon en ciencia de datos ademads de la comprension
de la ciencia de datos.

MATERIALES Y METODOS
MATERIALES

* Banco de libros sobre Ciencia de Datos tanto digital como en fisico.
* Banco de articulos sobre Ciencia de Datos.

» Laboratorio de Modelacion Matematica y Fisica Tedrica.

* Lenguaje de programacion Python.

* Uso del framework “Visual Studio”, para programar en Python

» Plataformas de capacitacion como Coursera y otros.

* Software XMind (XMind Ltd., 2007).
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METODOS:
Revision bibliogrdfica:

1. Identificar y recopilar literatura relevante sobre Ciencia de Datos,
incluyendo libros, articulos de investigacién y recursos en linea.

2. Explorar las bases conceptuales, tedricas y metodoldgicas de los
diferentes métodos de analisis de datos, asi como las referencias
fidedignas asociadas a cada uno. 1.3. Investigar como se aplican los
métodos de la Ciencia de Datos de manera profunda y con conoci-
miento de causa, examinando estudios de casos y ejemplos practicos.

Sesiones de colaboracién:

1. Realizar sesiones de colaboracién conjunta para discutir y compartir
ideas sobre los temas identificados durante la revisién bibliografica.

2. Fomentar la inteligencia colectiva mediante la participacién de
investigadores y expertos en el campo de la Ciencia de Datos.

Autocapacitacion y formacion complementaria:

1. Realizar autocapacitaciones en plataformas en linea como Coursera,
utilizar herramientas como Notion, Obsidian (Roy Thomas et. al
2020) y Tableau para fortalecer habilidades técnicas y analiticas.

2. Participar en sesiones de capacitacién en pensamiento radial
utilizando software como XMind para mejorar la capacidad de
organizacién y sintesis de la informacion.

Andlisis y sintesis:

1. Analizar criticamente la informacién recopilada para identificar
las bases tedricas, metodolégicas, tecnoldgicas y filoséficas que
deben incluirse en un libro de Ciencia de Datos.

2. Sintetizar los hallazgos para establecer una base sélida para la
elaboracioén del libro, organizando la informacién de manera clara
y coherente.
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Aplicacion prdctica:

1. Utilizar el método del articulo “preguntario LANCOSPRU”
(Gonzalez Silva R. A. y Abrica Jacinto N.L., 2023) para plantear
preguntas clave para reflexionar sobre los métodos de la Ciencia
de Datos.

2. Experimentar con los algoritmos de regresién lineal, clasificacién,
clusterizacién y analisis de sentimientos y comparar su grado
de efectividad.

RESULTADOS
Los resultados obtenidos en el verano de investigacién fueron:

BASES BIBLIOGRAFICAS SOBRE CIENCIA DE DATOS

En el desarrollo del proyecto de investigacion en Ciencia de Datos, se llevd
a cabo una bisqueda exhaustiva y seleccién de libros relevantes sobre este
tema, que cumplieran con criterios especificos. Estos criterios incluyeron
la presencia de ecuaciones, férmulas, referencias detalladas, explicacién de
conceptos ylaviabilidad de acceso a los c6digos. Después de una evaluacién
minuciosa, se seleccioné el libro Introduction to Data Science de Laura y
Santi (Igual y Segui, 2017), que se destac6 por su amplio contenido de
técnicas y algoritmos para el andlisis de datos, asi como por tener algunas
bases teéricas. Una vez elegido este libro como referencia principal, se
procedié a crear un banco bibliografico que incluia una variedad de
articulos y libros complementarios que fundamentaran los temas tratados
en el texto seleccionado. Este banco bibliografico se constituy6 como una
fuente adicional de informacién para enriquecer el estudio y ampliar la
comprensioén de los conceptos abordados en el proyecto.

Del libro Introduction to Data Science, se obtuvo los scripts de un
repositorio de GitHub que se trabajan en Notebooks del lenguaje de
programacién Python y procedié con la etapa de depuracién, mejora y
actualizacién de los c6digos relacionados con alguns los temas tratados
en el texto. Esta fase implicé revisar lineas de c6digo, identificar posibles
errores o dreas de mejora y actualizar segun las ultimas précticas y
herramientas disponibles. Simultdneamente, se abord¢ el planteamiento
y andlisis de las aplicaciones de los cédigos para la regresién lineal,
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clasificacidn, clusterizacién y andlisis de sentimientos. Se realizaron
sesiones de trabajo dedicadas a comprender en profundidad algunos
algoritmos y su aplicacién practica en diferentes escenarios. Se analizaron
conjuntamente los resultados obtenidos de las implementaciones y se
discutieron posibles mejoras o ajustes necesarios.

PRODUCTOS EN CIENCIA DE DATOS
Los cédigos de los siguientes algoritmos se encuentran en el repositorio
GitHub

Algoritmos de Procesamiento del Lenguaje Natural:

Andlisis de sentimientos

El procesamiento del lenguaje natural es una rama de la inteligencia
artificial que se centra en la interaccién entre las computadoras y el
lenguaje humano, su objetivo principal es permitir que las computadoras
comprendan, interpreten y generen texto de manera similar a como lo
haria un humano.

Se desarroll6 un script para analizar los sentimientos ya sea en textos,
mails, canciones o cualquier tipo de texto. Para ello se tomé un conjunto
de datos proporcionado por el repositorio de GitHub del libro de Laura
y Santi, el cual contiene los registros de diferentes tweets asi como la
clasificacién del sentimiento que transmite, este conjunto es utilizado para
entrenar los modelos que se muestran a continuacién y una vez entrenados
poner a prueba su precisién analizando un fragmento de la cancién Halo
de Beyonce y asi determinar cual de ellos es mas 6ptimo.

La estructura de este algoritmo se puede explicar en los siguientes pasos:

1. Procesamiento de datos: el primer paso es preparar los datos para
su andlisis, lo que implica la limpieza de los datos, eliminando los
signos de puntuacién, nimeros, palabras irrelevantes (stop words)
ylanormalizacién del texto, esta implica convertir todas las letras
en minusculas, identificando los usuarios y emojis.

2. Representacion del texto: en este paso el texto se convierte en una
representacién numérica para que el algoritmo lo pueda entender.
Estas técnicas asignan un valor numérico a cada palabra del texto,
creando vectores de caracteristicas que representan el texto.
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3. Entrenamiento del modelo: se entrena un modelo de aprendizaje
automadtico mediante una parte del conjunto de datos, estos
se encuentran etiquetados, esto consiste en que se encuentran
clasificados segun el sentimiento asociado (positivo, negativo o
neutral). En el script se ingresaron tres modelos que se encuentran
disponibles en las librerias de Python:

+  ModelodeBernoulli: seutiliza para predecir resultados binarios
en situaciones donde solo existen dos posibles resultados,
si/no o éxito/fracaso.

+  Modelo Lineal SVC (Support Vector Classifier): se usa en
aprendizaje supervisado para clasificar datos. Es efectivo para
encontrar el resultado 6ptimo que separa diferentes clases
en un espacio de caracteristicas, maximizando el margen de
relacion entre ellas.

+  Modelo de Regresién Logistica: se emplea para estimar la
probabilidad de que ocurra un evento binario, modelando el
logaritmo de las odds de dicho evento en funcién de una o mas
variables independientes.

4. Validacién del modelo: después de entrenar el modelo, se valida
su rendimiento utilizando datos no etiquetados. Esto para que el
modelo pueda diferenciar entre datos vistos y datos nuevos.

5. Prediccién de sentimiento: una vez que el modelo esta entrenado
y validado, se utiliza para predecir los sentimientos de nuevos
textos, analizando el texto de entrada y dandole una clasificacién
a cada oracién.

6. Evaluacion y eleccién del modelo: finalmente se evalta el rendi-
miento del modelo utilizando métricas como precisién, matriz
de confusién, entre otras.

La Figura 1a) ilustrala efectividad de un modelo clasificador binario basado
en el Método de Bernoulli, interpretando cada celda de la siguiente forma:

+  Verdaderos Negativos (True Neg): 39.64 % de las predicciones son
correctamente identificadas como negativas.
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« Falsos Positivos (False Pos): 1035 % de las predicciones son
incorrectamente identificadas como positivas cuando en realidad
son negativas.

« Falsos Negativos (False Neg): 9.47 % de las predicciones son
incorrectamente identificadas como negativas cuando en realidad
son positivas.

+ Verdaderos Positivos (True Pos): 40.55 % de las predicciones son
correctamente identificadas como positivas.

Elmodelo tiene una precisién balanceada entre las predicciones de las clases
positivas y negativas. La tasa de falsos positivos y falsos negativos sugiere
que el modelo puede mejorarse, posiblemente ajustando el umbral de
decision o utilizando técnicas de balanceo de clases cuando el conjunto
de datos esta desequilibrado como en este caso.

Lamatriz de confusién de la Figura 1b con el modelo lineal SVC muestra:

+  Verdaderos Negativos (True Neg): 40.47 % de todas las observaciones
fueron correctamente clasificadas como clase negativa.

« Falsos Positivos (False Pos): 9.52 % de las observaciones fueron
erréneamente clasificadas como clase positiva cuando en realidad
son de la clase negativa.

+ Falsos Negativos (False Neg): 8.64 % de las observaciones fueron
erréneamente clasificadas como clase negativa cuando en realidad
son de la clase positiva.

«  Verdaderos Positivos (True Pos): 41.37 % de todas las observaciones
fueron correctamente clasificadas como clase positiva.

La distribucién de las predicciones sugiere que el modelo SVC tiene un
rendimiento relativamente equilibrado en cuanto a la clasificacién de
ambas clases. La suma de los porcentajes de los verdaderos positivos y los
verdaderos negativos da una medida general de la precisién del modelo.
Los falsos positivos y negativos representan los errores del modelo y son
comparativamente bajos, lo cual es positivo. Aunque este modelo dio
resultados certeramente positivos, siempre hay espacio para optimizar
el modelo, posiblemente ajustando pardmetros del SVC.
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El modelo de regresion logistica de la Figura 1c muestra un rendimiento
equilibrado en la identificacién de las clases, con una ligera ventaja en la
deteccién de verdaderos positivos. El porcentaje de errores de tipo I (falsos
positivos) y tipo II (falsos negativos) es menor al 10 %, lo que sugiere una
buena capacidad discriminativa del modelo arrojando los siguientes datos:

« Verdaderos Negativos (True Neg): 40.47 % de los casos fueron
correctamente predichos como negativos por el modelo.

« Falsos Positivos (False Pos): 9.52 % de los casos fueron incorrecta-
mente predichos como positivos.

+  Falsos Negativos (False Neg): 8.64 % de los casos fueron incorrecta-
mente predichos como negativos.

«  Verdaderos Positivos (True Pos): 41.37 % de los casos fueron correcta-
mente predichos como positivos.

Figura 1. a) Matriz de confusion del Modelo Bernoulli, b) Matriz de confusion del
Modelo SVC y c) Matriz de confusion del Modelo de Regresion Logistica
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Una vez localizado el modelo mds preciso el cual fue el Modelo de
Regresion Logistica, se analiza cada oracién junto con su clasificacién
mostrando sus resultados, esto puede verse en la Figura 2a y Figura 2b.

Figura 2. a) Anélisis de cada oracion de prediccion del modelo
b) Gréfico de pastel de sentimientos
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La Figura 2a representa el andlisis de cada verso de la cancién junto con su
clasificacién. La Figura 2b muestra el porcentaje de cada sentimiento 67.5 %
positivo, 32.5 % negativo o o % neutral.

ALGORITMOS DE CLASIFICACION. DETECCION DE FRAUDES EN TARJETAS DE CREDITO
Los algoritmos de clasificacion se encargan de asignar un objeto a una entre
varias categorias o clases previamente definidas, estas categorias pueden ser
binarias o multiclase, y se determinan a partir de las categorias definidas
en el conjunto de datos que se utilizard para el disefio y entrenamiento
del modelo. De esta manera el modelo tendra la capacidad de clasificar
o etiquetar diferentes objetos de manera éptima.

Se desarroll6 un script para aplicaciéon de un modelo predictivo de
fraudes en tarjetas de crédito, de igual manera el conjunto de datos para
entrenar los diferentes clasificadores que se muestran a continuacién se
tomé del repositorio de GitHub proporcionado en el libro de Laura y Santi,
el cual contiene registros de diferentes transacciones entre las cuales se
describen las que se clasifican como fraude. Una vez entrenados los modelos
se les evaliia con otro conjunto de datos que no se encuentran clasificados
y asi evaluar la precisién de la clasificacién del modelo.

La estructura de este algoritmo se puede explicar en los siguientes pasos:

1. Recopilacién de datos: el primer paso es recopilar datos histéricos
de transacciones de tarjetas de crédito. Estos datos incluyen
informacién como la cantidad de la transaccién, la ubicacién, la
hora del dia, el tipo de transaccién (en linea, en persona, etc.),
entre otros detalles relevantes.

2. Preprocesamiento de datos: una vez que se tienen los datos, se
realiza un proceso de preprocesamiento para limpiar y preparar
los datos para el andlisis. Esto puede incluir la eliminacién de
transacciones duplicadas, la normalizacién de valores numéricos
y la codificacién de variables categéricas.

3. Divisién de datos: los datos se dividen en dos conjuntos: uno
para entrenar el modelo y otro para probar su rendimiento. Es
importante mantener estos conjuntos de datos separados para
evaluar correctamente el rendimiento del modelo en datos que
no ha visto durante el entrenamiento.
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4. Seleccién y entrenamiento del modelo: se selecciona un algoritmo

5.

de aprendizaje automético adecuado para el problema de deteccién
de fraudes, como arboles de decision, bosques aleatorios, maquinas
de vectores de soporte (SVM) o incluso enfoques mds avanzados
como redes neuronales. Los modelos utilizados en el script son:

+ Regresiéon Logistica: se utiliza para predecir la probabilidad
de que una muestra pertenezca a una clase particular.

+  KN-vecinos: clasifica una muestra basindose en las
clases de las muestras vecinas més cercanas en el espacio de
caracteristicas.

+  SVC: se utiliza para encontrar el resultado éptimo que separa
diferentes clases en un espacio de caracteristicas, maximizando
el margen de relacién entre ellas.

«  Arbol de decisiones: son algoritmos de clasificacién que dividen
el espacio de caracteristicas en regiones mas pequefias y
mas simples mediante la formulacién de preguntas sobre las
caracteristicas en cada nodo del arbol.

Validacién del modelo: después de entrenar el modelo, se evalua
su rendimiento utilizando el conjunto de datos de prueba. Se
utilizan métricas como precisién, recall, Fi-score y curvas ROC
(Receiver Operating Characteristic) para evaluar qué tan bien el
modelo estd identificando transacciones fraudulentas sin generar
demasiados falsos positivos (transacciones legitimas identificadas
como fraudulentas).
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Figura 3. Curva de aprendizaje de los diferentes modelos.
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La curva de aprendizaje en el modelo de regresién logistica de la Figura 3a
representa como el rendimiento del modelo cambia a medida que aumenta
el tamafio del conjunto de datos de entrenamiento, esto con la finalidad
de que el modelo se ajuste mejor a los datos y mejorar la precisién con la
que clasifica. La curva proporciona muestra dos métricas: el puntaje de
entrenamiento, puntaje de entrenamiento y el puntaje de puntuacién
de validacién cruzada, en funcién del tamafio de entrenamiento (m).
Para el puntaje de entrenamiento, comienza alto, lo que indica que
el modelo se ajusta bien a un conjunto de datos pequefio. A medida
que aumenta el tamafio del conjunto de datos, el puntaje de entrenamiento
disminuye ligeramente, lo que es normal porque los modelos tienden a
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ajustarse menos a medida que el tamafio del conjunto de datos aumenta
y se vuelve mds generalista.

Puntaje de validacién cruzada, comienza mas bajo que el puntaje de
entrenamiento, sugiriendo que el modelo no generaliza tan bien al principio
con datos no vistos. A medida que aumenta el tamafio del conjunto de datos,
el puntaje de validacién cruzada aumenta, lo que indica que el modelo esta
generalizando mejor con mds datos. La tendencia ascendente se estabiliza
alrededor delos 400 datos de entrenamiento, lo que sugiere que agregar mas
datos mas alla de ese punto no mejora significativamente la capacidad del
modelo para generalizar a nuevos datos.

El modelo se beneficia de mas datos hasta cierto punto, después del
cual el rendimiento en datos no vistos no mejora significativamente. La
diferencia entre las curvas de entrenamiento y validacién indica que hay
una diferencia moderada entre el rendimiento del modelo en los datos de
entrenamiento y su capacidad de generalizacién, lo cual es un signo de un
ajuste adecuado, pero con espacio para mejorar, posiblemente a través de
la regularizacién o la afinacién de hiper pardmetros. La sombra alrededor
delaslineas indica la varianza del puntaje con diferentes divisiones de los
datos; mientras mas estrecha sea la sombra, mas consistente es el modelo
ante diferentes conjuntos de entrenamiento y validacién.

La curva de aprendizaje del Modelo K-Nearest Neighbors (KNN,) de la
Figura 3b representa cémo cambia el rendimiento del modelo a medida que
se ajusta el nimero de vecinos mas cercanos considerados en la clasificacién,
este valor es representado por la variable K en este caso se le asigné el
valor de 5 vecinos. Se evalian las dos métricas principales: el puntaje de
entrenamiento y el puntaje de validacién cruzada en relacién con el tamario
del conjunto de entrenamiento. El puntaje de entrenamiento es alto en
conjuntos de entrenamiento pequefios, indicando un buen ajuste a pocos
datos. A medida que aumenta el tamafio de entrenamiento, el puntaje
disminuye levemente, posiblemente debido a la menor influencia de los
vecinos mas cercanos en un espacio mas grande. Para el puntaje de vali-
dacién cruzada, comienza mas bajo, lo que podria indicar un ajuste inicial
pobre a datos no vistos. El modelo mejora con mas datos de entrenamiento,
lo cual es indicativo de una mejor generalizacién del modelo, aunque la
mejora es positiva, la pendiente es suave, sugiriendo beneficios decrecientes
con el aumento de datos.
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La distancia entre las curvas representa la diferencia entre el
rendimiento en los datos de entrenamiento y los datos de validacién.
La convergencia de las curvas a medida que se incrementa el tamario de
entrenamiento sugiere que el sobreajuste se reduce.

El modelo de KNN muestra una buena capacidad de generalizacién
con un conjunto de entrenamiento mas grande. Podria haber un punto
de saturacién donde afadir mdas datos no mejora significativamente la
validacién cruzada. La seleccién del nimero de vecinos y la métrica de
distancia son pardmetros criticos que deben ajustarse para optimizar el
rendimiento de KNN.

La curva de aprendizaje del modelo SVC Figura 3¢ muestra cémo
cambia el rendimiento del modelo a medida que se ajusta el pardmetro de
regularizacién (C), un C més alto permite que el modelo se ajuste mas alos
datos de entrenamiento. El grafico muestra la curva de aprendizaje para
un modelo de clasificacion. Para el puntaje de entrenamiento, comienza
con alta puntuacién inicial que disminuye ligeramente a medida que el
tamario del conjunto de entrenamiento aumenta, lo cual es tipico al
agregar mas datos que introducen variabilidad. La disminucién en el
puntaje de entrenamiento sugiere que el modelo se ajusta menos a los
datos a medida que estos se incrementan, reduciendo el sobreajuste.
Mientras que, para el puntaje de validaciéon Cruzada, el puntaje es bajo
con pocos datos, pero aumenta a medida que se afladen més datos,
indicando una mejora en la generalizacién del modelo. Aunque el puntaje
de validacién sigue aumentando, la pendiente se suaviza, lo que podria
sugerir un acercamiento al rendimiento maximo del modelo con los
datos disponibles.

La diferencia entre el puntaje de entrenamiento y el de validacién
cruzada es notablemente pequeria, incluso con conjuntos de entrenamiento
reducidos, y se mantiene constante. Esto implica que el SVC generaliza
bien incluso con menos datos y no muestra un sobreajuste significativo.
El modelo SVC muestra buena capacidad de generalizacién en el rango de
datos observados. El modelo podria no requerir muchos mas datos para
lograr mejoras sustanciales en la validacién cruzada, lo cual es beneficioso
en situaciones donde la recopilacién de datos es costosa o limitada.

La curva de aprendizaje del el Modelo a Arbol de decisién de la
Figura 3d muestra cémo cambia el rendimiento del modelo a medida
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que se ajusta la profundidad del arbol u otros parametros relacionados
con la complejidad del modelo. En la figura se puede observar que la
curva de aprendizaje se vuelve muy precisa conforme se le inyecta una
mayor cantidad de datos. En el puntaje de entrenamiento, empieza
siendo alto, lo cual es caracteristico de los drboles de decisién, ya que
estos pueden capturar complejidades de un conjunto de entrenamiento
reducido, resultando en un sobreajuste inicial, a medida que el conjunto
de entrenamiento se agranda, el puntaje de entrenamiento disminuye,
indicando que el modelo no se ajusta tan perfectamente a los datos, lo
cual es una sefial de que el sobreajuste estd siendo mitigado. Para el
puntaje de validacién cruzada, inicia a un nivel bajo, lo que sugiere que
el modelo no generaliza bien con un conjunto de datos pequefio. Conforme
se agregan mds datos, el puntaje de validacién cruzada aumenta, lo que
indica una mejor generalizacién. La convergencia de ambas curvas es
menos pronunciada en comparacién con otros modelos, lo que puede
indicar que la capacidad del 4rbol de decisién para generalizar no mejora
tan significativamente con mas datos.

Su diferencia se reduce a medida que aumenta el tamario del conjunto
de entrenamiento, pero no se cierra tanto como podria esperarse. Esto
puede deberse a que los arboles de decisién son propensos al sobreajuste,
y sin la poda adecuada o técnicas como ensemble learning, pueden no
generalizar bien. El modelo muestra una tendencia a sobre ajustarse,
especialmente con conjuntos de datos méas pequefios. La curva de
aprendizaje sugiere que obtener mas datos podria no resultar en mejoras
sustanciales en la validacién cruzada sino se ajustan adecuadamente los
pardmetros del modelo.

Al final el modelo con mayor precisién es el de Regresion logistica, con
una precisiéon del 97.41 % en sus predicciones.

BANCOS DE PREGUNTAS REFLEXIVAS SOBRE CIENCIA DE DATOS

El preguntario LANCOSPRU es un método sistemdtico para generar
y aplicar preguntas. Su acrénimo significa Listado (creaciéon libre de
preguntas respecto al tema), Agrupacién (de preguntas por similitud
propésito), Nombramiento (o etiquetacién de cada uno de los grupos),
Completacién (creacién de preguntas a partir de la perspectiva del nombre,
en cada grupo), Ordenamiento (de preguntas dentro y fuera de los grupos),
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Seleccién (de preguntas “interesantes” de cada grupo), Progenie (creacién de
nuevas preguntas a partir de otras), Resolucién (encontrar las respuestas a
las preguntas) y Uso (usar las respuestas de las preguntas) (Gonzalez Silva
R. A.y Abrica Jacinto N.L., 2023).

Con la aplicacién de esta metodologia damos pauta a una reflexién
filoséfica de la Ciencia de Datos, para su aplicacién sistematica y profunda.

PREGUNTARIO LANCONSPRU SOBRE CIENCIA DE DATOS

Aplicando la técnica de preguntario LANCOSPRU de manera colectiva, se
desarrollé un banco de preguntas de mas de 150 en total. Después se agrupan
o clasifican en 18 grupos y cada uno consta de mds de 15 preguntas.

La creacién de estos grupos se fue generando en base a la similitud
de las preguntas, la cual esta determinada por algunos de sus conceptos
clave, propésito, conexién o complementacién integral.

Aunque se podrian presentar de manera exhaustiva todas las preguntas,
a continuacién, mostramos algunas de las preguntas fundamentales o mas
valiosas en cada una de las directrices, son:

1. Ciencia, teoria y filosofia de la Ciencia de Datos
a. Qué relaciones, proposiciones, teoremas son de la Ciencia de
Datos?
;Cuél es la ciencia en la Ciencia de Datos?
c. ¢Cudl es el objeto de estudio de la Ciencia de Datos?
d. ¢Cudlessonlos principios fundamentales de la Ciencia de Datos?
2. Introduccién y conceptos basicos
a. ;Qué hacela Ciencia de Datos?
b. ;Cudlesladiferencia entre Ciencia de Datos y analisis de datos?
c. ¢Cudles son los conceptos y términos de la Ciencia de Datos?

3. Proceso y metodologia

a. ;Qué o cudles son los tipos de procesos o métodos tiene la
Ciencia de Datos?
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¢Coémo saber qué algoritmo utilizar segin los datos?
¢Cémoy cudndo se aplica cada uno de los métodos de la Ciencia
de Datos?

4. Aplicaciones y utilidades

o

pan T

¢Como articular entre el problema o fenémeno de estudio y sus
datos, su andlisis o su modelo; de la manera mas visual posible?
¢Cuantos datos hay que tomar para hacer un anélisis de datos
para hacer Ciencia de datos de algin objeto o problema de
investigacion?

¢Dénde, cuando y como se aplica la Ciencia de Datos?

Herramientas y tecnologias

:Qué software se utiliza en Ciencia de Datos?

;Cudl es la mejor manera de almacenar datos?

;Cudles son las herramientas de visualizacién de datos mas
populares?

Formacién y carrera profesional

¢Cémo iniciar en el mundo de la Ciencia de Datos?

:Qué conocimientos previos se necesitan para el analisis de datos?
:Qué se necesita para ser un profesional en la Ciencia de Datos?
;Cual es la demanda laboral actual de los cientificos de datos?

Etica y responsabilidad

a.

b.

¢ Qué aspectos éticos se deben considerar enla Ciencia de Datos?
¢Quién es responsable de la gobernanza de datos en la Ciencia
de Datos?

¢Coémo se aborda el sesgo y la discriminacién en el andlisis de
datos?
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8. Analisis de datos y modelos

:Cémo encontrar patrones de datos?

¢Cémo son los modelos de Ciencia de Datos y cémo hacerlos?
¢La ciencia de datos vs investigacién cualitativa, que tanto se
complementan?

9. Recopilacién y tratamiento de datos

a.

¢Qué formas de recopilar datos existen para generar bases de
datos?

¢Cémo obtener bases de datos confiables?

;Cudles son las técnicas de muestreo utilizadas en la
recopilacién de datos?

¢Coémo se realiza el etiquetado y anotacién de datos en ciencia
de datos?

;Cudl es el papel de la limpieza y preprocesamiento de datos
en el analisis?

10. Visién y misién de la Ciencia de Datos

AN oe

¢Cudl es la visién de la Ciencia de Datos?

¢Cuél es la misién de la Ciencia de Datos?

;Cudl es el impacto social de la Ciencia de Datos?

¢Cémo contribuye la ciencia de datos al avance cientifico y
tecnolégico?

11. Reflexiones y opiniones

a.
b.

C.

:Qué piensa un cientifico de datos sobre su trabajo?
¢Por qué es bueno utilizar la Ciencia de Datos?
¢Por qué quieres saber informacién de los datos?
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12. Aspectos monetarios y empresariales

a.
b.

C.

¢Cuanto gana un cientifico de datos?
¢Cuantos cientificos de datos se necesitan en el mundo?
¢Cuanto cobrar por un proyecto en Ciencia de Datos?

13. Aprendizaje automatico y redes neuronales

¢Cémo funcionan las redes neuronales en la Ciencia de Datos?
:Qué es el aprendizaje profundo (Deep Learning)?

¢Cudles son los principales tipos de algoritmos de aprendizaje
automatico?

¢Cudl es la diferencia entre aprendizaje supervisado y no
supervisado?

14. Investigacién en Ciencia de Datos

¢Cuadles son los problemas de investigaciéon de la Ciencia de
Datos?

¢Cudles son las preguntas de investigacién de la Ciencia de
Datos?

¢Coémo son los modelos de Ciencia de Datos y cémo hacerlos?
¢Interpretacion de los analisis de los datos?

15. Grupo: Big Data

¢Qué es Big Data y cémo se relaciona con la Ciencia de Datos?
;Cudles son las caracteristicas y ventajas del analisis de
Big Data?
¢Cémo se maneja el almacenamiento y procesamiento de
Big Data?
¢Cudles son las tecnologias utilizadas en el andlisis de
Big Data?
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16. Visualizacién de datos

a. ¢Por qué es importante la visualizacién de datos en la Ciencia

de Datos?

b. ;Cuédles son las mejores précticas para la visualizacién de
datos?

c. ¢Quétipos de graficos y diagramas se utilizan en la visualizacién
de datos?

17. Privacidad y seguridad de datos

a. ;Coémo se protege la privacidad de los datos en la Ciencia de
Datos?

b. ;Qué técnicas se utilizan para el anonimato de datos en la
Ciencia de Datos?

c. ¢Cudles son los desafios de seguridad asociados con la Ciencia
de Datos?

d. ;Cémo se abordan los riesgos de seguridad en el analisis de
datos?

18. Futuro de la Ciencia de Datos

a. ;Cudles son las tendencias actuales en la Ciencia de Datos?

b. sCualesson las tecnologias emergentes enla Ciencia de Datos?

c. ¢Cudles son los retos y oportunidades futuras de la Ciencia
de Datos?

d. ;Cémo se espera que evolucione la ciencia de datos en los
préximos afos?

Esta actividad de elaboracién del preguntario, aunque solamente se
desarrollé a nivel de dos fases (de un total de nueve). Tiene identificados
los siguientes efectos o implicaciones en su realizacién:

+ Fomento del Pensamiento Critico y Creativo
+ Desarrollo de Habilidades de Investigacién.

+  Generacién de Nuevas Ideas de Investigaciéon
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+ Focos de andlisis o perspectivas de anélisis e interpretacién de
graficos o indicadores estadistico

+ Ayuda a determinar la naturaleza, visién, misién, filosofia y
evolucién de la Ciencia de Datos

« Sirve para generar perspectivas de curiosidad, observacién y
estructuramiento de la Ciencia de Datos

PREGUNTARIO LANCONSPRU SOBRE ANALISIS DE DATOS

También se aplicé la metodologia del preguntario LANCOSPRU al concepto
“anélisis de datos”. Este se desarroll6 de manera colaborativa, virtual y
sincrénica en la plataforma de Google Docs, se desarroll6 un banco de
mas de 150 preguntas donde se pretende mostrar todas las perspectivas
que debe haber a la hora de trabajar con Analisis de Datos y bases de
datos. Esto va desde la planeacién de la obtencién de la base de datos, el
disefio de cdmo obtener los datos, la realizacién de la base de datos, la
capturay depuracién de la base de datos, las preguntas de investigacién,
de andlisis de los datos, la representacién gréfica de los calculos y la
interpretaciéon graficas e indicadores.

En este caso la metodologia del preguntario LANCOSPRU, solamente
se llevé hasta la fase uno, es decir la creacién del banco de datos de
preguntas, En una futura investigacion se podria desarrollar las futuras
fases del preguntario LANCOSPRU al “andlisis de datos”. Algunas preguntas
de las que podremos resaltar como importantes, interesantes y generales,
que podriamos calificar de preguntas inteligentes, son las siguientes

1. Qué
+  ;Qué preguntas se hacen antes de analizar los datos?
+  ;Qué tipos de indicadores son fundamentales en una base de

datos?
+  Qué hacer cuando faltan datos en la base de datos?
2. Dénde

+ ¢Doénde se guardan las bases de datos?
+ Dénde reside la informacién critica en una base de datos?
+ ¢Doénde deberiamos buscar informacién para unabase de datos?
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3. Quién
+  ¢Quién debe hacer el anilisis de datos?
«  ;Quién es el principal disefiador de la estructura de nuestra
base de datos?
«  ¢Quién es el responsable de administrar y mantener la base
de datos?
4. Cuéando
+  ¢;Cudndo se hace un andlisis de datos?
+ ¢Cudndo si/no es correcto un analisis de datos?
+  ¢Cudnto se puede profundizar en un analisis de datos?
5. Cémo
+ ;Cémo saber qué tipos de datos son importantes para el
analisis de datos?
« ;Cémo determinar los patrones de los datos?
+ ;Como se visualizan los datos?
6. Cuanto
« ;Cudntos tipos de datos puede tener una base de datos?
+ ¢Cudnto espacio ocupa y energia para almacenar los datos de
una empresa?
+ ;Cudnta informacién puede dar un base de datos?
+ ;Cuanta informacién intrinseca tiene una base de datos?
7. Cuaél
+  ¢Cudl es la empresa que mas datos genera?
+  ;Cudles son los principales indicadores de una base de datos?
+  ¢Cudlesun Dashboard ideal para mostrar el andlisis de datos?
¢Cudles son las principales técnicas para limpiar los datos?
8. Por qué
« ¢Por qué es importante visualizar los datos?
« ¢Por qué en los datos estan o surgen interrelaciones entre
ellos?
«  ¢Por qué es complicado obtener algunas bases de datos?
9. Paraqué
+ ;Para qué son las bases de datos?
« ¢Para qué hacer la limpieza de las bases de datos?
« ¢Para qué NO sirven las bases de datos?
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Cabe mencionar que las preguntas fueron agrupadas basicamente desde la
palabra interrogativa, aunque, no por esto quiere decir que es el grupo en que
corresponde para su utilidad, aplicacién o uso. Otra de las implicaciones que
podriamos decir a la hora de generar o aplicar el preguntario LANCOSPRU
es que con esto se pueden generar preguntas inteligentes. Estas son un
tipo de preguntas que tiene un cierto valor de interés, que tienen efectos
impactos, es decir, no son simples; por eso para darles respuesta casi siempre
se requiere de una estrategia.

CONCLUSIONES

De manera general, podemos decir que este proyecto gener6 resultados
de formacién académica, conocimientos en métodos de investigacidn,
investigacién colaborativa, generalizaciones de algoritmos de Andlisis de
Datos, una buena comprensién de la Ciencia de Datos y una bibliografia
selecta para su estudio.

La aplicacién de las dos fases del preguntario LANCOSPRU, genero
efectos diversos, desde la misma concepcién del objeto de las preguntas,
el desarrollo de reflexiones profundas sobre el concepto y la articulaciéon
entre las preguntas, habilidades blandas de inteligencia colectiva y el uso
de software para manejar las preguntas de una manera mds global. En este
sentido, concluimos que otros usos para los preguntarios, pueden ser para
generar: hipétesis, determinar focos de andlisis de datos o informacion,
determinar desarrollos o estrategias de accién, elaborar preguntas de
investigacién, generar teorias o metodologias.

Durante el verano también se realizaron las siguientes autocapacitaciones:

+ Autocapacitacién en Ciencia de Datos: se estudiaron dos libros
de Ciencia de datos ademds de diversas piginas web, en las que
ademads de contener informacién técnica, tenian bases de datos y
ejercicios para practicar.

+ Autocapacitacién en Anadlisis de datos: se tomaron por parte de
Coursera un curso de Analisis de Datos de la empresa Google, el cual
comprendia ocho niveles, y se lograron tres certificaciones (niveles).

« Autocapacitacién en Python: la informacién necesaria para
comprender y usar el lenguaje de Python se toma de diversos
libro y videos de YouTube.
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+ Autocapacitaciéon en Tableau: se tuvo una capacitacién en el software
Tableau, con esto se entendié como manejar de manera visionaria
los Dashboards de un analisis de datos (Pat Hanrahan, 2003).

Para terminar, podemos decir que se lograron muchos resultados, pero
quedaron muchos mds en puerta, para futuros trabajos, tales como el
desarrollo de una sistematizacién de los procesos de andlisis de datos, la
mejora de algoritmos para su implementacién practica a casos de estudio
y un portafolio de servicios de Ciencia de Datos.
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RESUMEN

La puesta a punto de un sistema cartesiano parala fabricacién de prototipos
en circuitos impresos implica la preparacién de materiales y software,
diseflo y generacién de archivos G-code, configuracién y calibraciéon precisa
de la mdquina CNC, preparacién adecuada del material de PCB, ejecucién
controlada del proceso, inspeccién de calidad y correcciones si es necesario.
La documentacién meticulosa de todo el proceso es fundamental para
futuras referencias y mejoras. La atencién a los detalles y las practicas
seguras son esenciales a lo largo de este proceso, que combina habilidades
técnicas, conocimiento de disefio y manejo de maquinaria CNC. Al seguir
estos pasos, los fabricantes de prototipos pueden lograr circuitos impresos
de alta calidad, lo que es critico en la industria de la electrénica y la
innovacién tecnoldgica.

PALABRAS CLAVE
PCB (Printed Circuit Board), Cédigo G (G-code), CNC (Computer
Numerical Control), Fresado (milling), Prototipos (prototypes).

INTRODUCCION

La fabricacién de PCBs es fundamental para la electrénica moderna,
permitiendo la interconexién eficiente de componentes electrénicos en
una placa fisica. Estas proporcionan conexiones eléctricas de manera
compacta y organizada, siendo esenciales para el funcionamiento de
los dispositivos.
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Los primeros principios de circuito se basaban en métodos aditivos o
de acumulacién donde los conductores se depositaban sobre el dieléctrico
siendo este el método mas sencillo y el proceso mas obvio. El grabado con
acido se conoce desde hace siglos, ya que el 4cido se produce ficilmente
mediante procesos naturales, tales como la fermentacién.

Las tecnologias convencionales de fabricacién y montaje de placas de
circuito impreso implican el uso de:

« Tecnologias de litografia y grabado hiimedo para la creacién de
patrones de conduccién de cobre

+ Material conductor de cobre estandar como interconexiones

+ Tecnologia estindar de ensamblaje para soldaduras para el montaje
de componentes en las pistas de cobre de la placa del circuito impreso.

+ Componentes eléctricos y sensores disponibles en el mercado que
permiten realizar circuitos de alta complejidad y funcionalidad.

Existen varias técnicas de fabricacién de prototipos de PCBs, cada una con
sus propias ventajas y desafios. Algunas de las técnicas mas comunes son:

1. PCB perforada o placa experimental: Utiliza placas de papel duro
o resina epoxi con agujeros perforados de 2.54 mm. Es adecuada
para prototipos rapidos, pero no es duradera a largo plazo.

2. Fresado CNC: Esta técnica utiliza una maquina CNC para eliminar
el cobre de una placa de sustrato, creando pistas conductoras y
dreas aisladas. Es adecuada para prototipos pequetios y ofrece alta
precision, pero puede ser lenta para disefios complejos.

3. Grabado de PCB: Elimina el cobre selectivamente usando tinta
resistente al agua y una solucién grabadora. Es apto para
prototipos caseros, pero tiene limitaciones en el ancho de las pistas
y la produccién en masa.

Métodos de transferencia de téner: Involucran la impresién de un disefio
en papel de transferencia de téner y su transferencia al sustrato de cobre.
Luego se utiliza un acido para grabar las pistas. Esta técnica es accesible y
adecuada para prototipos simples.
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En cuanto a software, hay varias opciones populares para el disefio de
PCBs, incluyendo Altium Designer, KiCad, Eagle, OrCAD, y PROTEUS. Estos
programas permiten a los disefiadores crear esquematicos, disefiar pistas,
y generar archivos Gerber, que son esenciales para la fabricacién de PCBs.
La eleccién del software depende de las necesidades del proyecto y las
preferencias del disefiador.

MATERIALES Y METODOS

Se utilizaron softwares para el disefio y control de las herramientas,
incluyendo la comunicacién con las herramientas de disefio de PCBs como
instrumentos de investigacién.

Se recolectaron y analizaron los datos a través de la observacién
mediante prueba y error para verificar cudles serian los mejores pardmetros
para el ajuste y la calibracién de la maquina para la fabricacién de
prototipos PCB.

Figura 1. Diagrama sobre el disefio de una PCB

Primero

« Identificar los objetivos del circuito
« Establecer  especificaciones  de
conllevaa =P rendimiento y tamafio ——Para crear
« Determinar s componentes
necesarios

Consideranto

« La compativilidad de voltajes y
corientes.

« La correcta conexion de los
componentes

Verificar que cumpla
con los requisitos

no ser

De estar todo bien

- Tipo de placa y sus dimensiones.
+ Posicion de componentes en la PCB
Para despues mm— € Tomando en cuenta
ara despt « Enrutamiento de pistas, minimizando
cruces e interferencias

Para poder

« Utiizar la tecnica seleccionada (en este caso
el frezado)
« Verificar el buen maquilado del circuito —Para finalmente =3
+ Montar los componentes para despues
soldarios.

Evaluar y Verificar el + Buscar defectos o mejoras nesesarias.
e estar mal =3
Resultado « Hacer ajustes en el diseflo, si es necesario.

De estar todo bien
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Como primer paso para disefiar una PCB se obtiene el circuito, este es vital
importancia ya que esla informacién mas util que recibira el disefiador. Por
lo tanto, es fundamental disponer de un circuito claro, legible y totalmente
codificado. Es importante reconocer los diferentes simbolos a utilizar.

Figura 2. Recopilacion de los circuitos a imprimir
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Se debe tener en cuenta que el diagrama del circuito es un dibujo
esquematico por lo que el esquema no debe tomarse al pie de la letra.
La posicién fisica de los componentes en una PCB rara vez, por no decir
nunca, se ajustaran a las posiciones indicadas en el diagrama.

Antes de comenzar con el disefio del trazado de la PCB, hay que
considerar que el material seleccionado debe:

+  Serlo suficientemente resistente para soportar choques mecanicos.

+ Ser resistente al calor para los distintos procesos de fabricacién.

+ Tener propiedades eléctricas adecuadas para los circuitos eléctricos.

Ser resistente a los riesgos medioambientales.

+ Estd disponible en grandes planchas que puedan cortar y taladrar
facilmente.

+  Tener propiedades ignifugas.

+ Tener un precio razonable.

Para eso, como anteriormente hemos dicho, se utilizara el software se
Proteus tanto para el disefio esquemadtico como para el trazado de lineas.

Figura 3. Disefio del dibujo esquematico en Proteus
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Una vez hecho el dibujo esquematico procedemos a buscar el icono de PCB
Layout el cual se sefala en la figura 4 que se encuentra debajo de Design.

Figura 5 Muestra del espacio de trabajo en Proteus

#® Circuito de proteccion y acople de impedancia - Proteus 8 Professional - PCB Layout

File Output Edit View Library Tools Technology System Help
DEEA A FS@ERED-B(@  [@ Jlin m B4R
¥ Schematic Capture ¢ 48EPCB Layout X

COMPONENTS

R18  (620hm)
R1%  (620hm})
R20  (620hm}

L3
1}
i
[
€
3 Al
v
E C1 (@47R)
L IDA
3! J3 (ENTRADAS)
R1  (100kohm)
o R2  (100kohm)
[ ] RS (390kohm)
-] RE  (390kohm)
R7 (10}
i RS (10q)
[ ] RID (10
[ ] R11 (10}
R1Z (10q)
o R13 (10k)
e R14 (100
RIS (10¢)
R16  (2620hm)
&
® R17 (620hm)
=

Al tener abierta la pdgina aparecera nuestro espacio de trabajo, en el cual
rellenamos con los componentes que se encuentran al lado izquierdo
de nuestra pantalla en la secciéon COMPONENTS. Una vez hecho esto
arrastraremos cada uno de los componentes de nuestro circuito a nuestra
zona de trabajo.

Figura 4. Iconos en Proteus
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Con la ayuda de diversa herramienta que tiene PROTEUS cada uno de
los componentes estd conectado mediante una linea verde que nos dice
dénde va conectada cada terminal y una flecha amarilla que nos da guia
de hacia d6nde podemos mover nuestros componentes, todo esto con el
fin de guiarnos para después hacer nuestras conexiones. Las recomenda-
ciones para el tamarfio de las pistas de conexién deben encontrarse en el
rango T30 hasta T100. En cuanto a los orificios, PROTEUS los proporciona
automdticamente en cada una de los componentes.

Figura 6. Circuito Trazado en Porteus

A medida que se desarrolla el disefio se deducira (como en este caso) si
la placa serd de una o dos caras. Si el circuito es sencillo y directo, debe
procurarse que el material quede de una sola cara, incluso si se debe usar
cables de conexidn. El disefiador debe hacer lo posible para ahorrar costes
de produccién. Es dificil ponerle una regla, pero para placas de menos
de 50 componentes todo lo que supere los 4 o 5 eslabones deberia ser
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de doble cara. Cuando se utilicen cables de enlace o puentes, es mejor
colocarlos desde el lado del componente con un paso de montaje comun,
para facilitar los métodos de montaje en produccién.

Algunas consideraciones extras a la hora del disefio de la PCB son:

+ Tipo de placa y sus dimensiones, para entender cuanto espacio
contamos para el acomodo de componentes.

+ Posicién de los componentes PCB, esto para un mejor acomodo a
la hora de soldar los componentes ademads del mejor acomodo de
componentes variables como potenciémetros o circuitos de alta
impedancia.

+ Enrutamiento de pistas, con la finalidad de minimizar las inter-
ferencias y evitar lo mas que se puedan las cruces o las uniones
de 90°.

+ Condiciones térmicas, sies el caso de llegar a utilizar componentes
sensibles.

Al finalizar el disefio con la opcién de PROTEUS nos iremos a Output
en donde seleccionaremos la opcién Generate Gerber/Excellon Files, luego
de presionar en NO nos aparecerd un pestafia en la cual, después de
verificar donde pondremos los archivo y cudles capas vamos a imprimir
(principalmente la Bottom Copper), seleccionaremos Mirror en la seccién
Reflection, para que se imprima en forma de espejo y RS274X en la
seccién Gerber Formal para trabajar en FlatCAM, y crear nuestro cédigo G.
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Figura 7. Exportacién de Proteus a FlatCAM
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FlatCAM es un software que facilita el proceso de fabricacién de circuitos
impresos al convertir archivos de disefio de PCB en instrucciones de c6digo
G para maquinas CNC. Este software nos permite manipular algunas
condiciones para el fresado de la PCB, tales como la profundidad de
corte, la velocidad del corte, las pasadas que se les dardn a cada pista
entre otras cosas.
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Figura 8. Visualizacion de FlatCAM
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Después de terminar el c6digo en FlatCAM, nos pasaremos a AutolevellerAE,
esto por el problema de la diferencia de alturas en la placa de cobre.
AutolevellerAE es un software utilizado para calcular las diferencias de
altura que hay en una PCB al momento de cortar las pistas mediante
el sondeo de la PCB cada cierta distancia modificando en el proceso el
c6digo G dado por FlatCAM mediante los pardmetros y el c6digo G que
se requiera ya sea para LinuxCNC, Mach3, TurboCNC o Custom, para este
caso nos enfocaremos en el Machs.
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Figura 9. Espacio de trabajo en Autoleveller
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Como se ve en la figura 9, los puntos representan el sondeo donde se
calculara la altura de la placa de cobre, lo que queda por hacer el guardarlo
y ponerlo en el Mach3 para iniciar el fresado de la PCB.
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Figura 10. Mach3
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Mach3 es un software de control de maquinas CNC utilizado como una
interfaz entre el operador y la maquina CNC, brindando un control preciso
y flexible sobre los movimientos y operaciones de mecanizado. Es amplia-
mente utilizado en la industria del mecanizado para diversas aplicaciones,
como fresado, enrutamiento, grabado y mas.

Lo primero que se tiene que hacer pararealizar el PCB incluso antes de
poner el c6digo es la calibracién de la maquina al punto o entre la brocay
la placa de cobre, para esto, en nuestro espacio de trabajo nos iremos a la
ventana Diagnostic, esto presionando la ventana o las teclas Alt+7, una vez
ahinos enfocaremos en la seccién de Porti1 Pins current State, para ser mas
precisos, en el pin 8 de izquierda a derecha y en la seccién Input Signals
current State en el indicador con el titulo de Digitize.
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Figura 11. Presentacion de las diversas sefiales que de la maquina

Lo que debemos hacer ahora es presionar la tecla de Tabulador, esto nos
abrira el panel de control manual de la miquina, para poder mover la
madquina, revisamos que en nuestro espacio de trabajo el cuadro de Reset
esté en verde, empezamos a mover nuestra herramienta acomodandola
en lo que seria el punto o de nuestra placa de cobre.

Una vez que se muevan y se decida cudl serd el punto Zen X e Y al
moverse en el eje Z mientras mas cerca estén se recomienda bajar el
porcentaje de velocidad que esta puesta en Slow Jog Rate, esto para evitar
que la herramienta se rompa por algin movimiento brusco.
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Figura 12. Calibracion del punto 0 en la placa de cobre Figura 13. Prueba del mapa de altura

Figura 14. Fresado de las pistas
En cuanto la herramienta toque la placa de cobre el indicador de Digitize
se encenderd y pin de la columna 8 fila 1 se apagara. Se configura el punto
o en Zero X, Zero Yy Zero Z reiniciando cada eje para que se ponga como
nuevo punto o la localizacién de nuestra herramienta. —

Posteriormente cargamos nuestro c6digo en el Mach3 y comenzamos =
C.
con el maquilado de las pistas mediante el c6digo G que nos dio el -
N . de protecion  acope de mpedance ‘;:5' Las! ——
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. . . s/l RN
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Una vez terminadas las pistas cambiaremos el programa para taladrar
los orificio de los componentes, al cambiar la herramienta volveremos
a calcular el punto o pero zolo del eje Z y una vez mas damos inicio a el
taladrado de nuestra placa

Figura 15. Perforado de la PCB

Para finalizar, y como una adicién, si es que se requiere, después de la
perforacion de las placas se realiza un fresado en el contorno de la placa,
esto en caso de que el espacio ocupado por las pistas y los componentes sea
menor el tamarfio de la placa en total. Por lo que nuevamente se cambia de
herramienta, se vuelve a calcular el punto oy se freza el contorno de la PCB.
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Figura 16. Perforaciones de la PCB

() Circuito de proteccion y acople de impedancia - PERFORACIONES

RESULTADOS

La innovacién en la fabricacién de prototipos de PCB ha marcado un hito
significativo con la introduccién del fresado como método primario. Este
enfoque ha demostrado una precisién notable y una reduccién significativa
enlasfallasen comparacién conlos métodos convencionales. Esta mejoraen
la precision se traduce directamente en un avance tangible en el disefio de
las PCB, permitiendo una mayor complejidad y eficiencia en su disefio.
Ademas, este progreso se refleja en la eficacia general del proceso de creacién
de prototipos, donde la velocidad y la calidad se han visto notablemente
optimizadas. En resumen, la adopcién del fresado para la fabricacién de
prototipos de PCB ha impulsado un cambio positivo, promoviendo la
excelencia tanto en la precisién como en la eficiencia del proceso.
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Figura 17. Circuito resultante

27/06/2023 14:35

CONCLUSIONES
La puesta a punto de un sistema cartesiano para la fabricacién de prototipos
en circuitos impresos por medio del fresado CNC, aunque es lenta resulta
en lo ideal al buscar la precisién y eficiencia en el desarrollo de prototipos.
A futuro se puede realizar de manera mds eficiente la realizacién de
estos prototipos mediante la optimizacién del G-Code ademds se puede
mejorar el proceso para la deteccién y correcciéon de imperfecciones al
momento de la fabricacién, explorando mas opciones para la integracién
de herramientas de disefio de PCB para un mayor control, visualizacién
y flujo de trabajo
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