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Editor´s letter

Pl primer número del volumen qF del año KhOI de la Revista
wolombiana de Química cuenta con la participación de distintos
autores nacionales e internacionalesé Las contribuciones provienen de
autores de Madrid áPspañaN y de waliA MonteríaA %ogotáA NeivaA
TunjaA Medellín y wartagena áwolombiaNé H continuación se presenta
el contenido del númeroé

La sección de Química Hplicada y Hnalítica cuenta con tres
artículosé Pn el primero se comparó la eficiencia de dos métodos de
extracción ásoxhlet con hexano y wOK supercríticoN sobre pulpa de
Bactris gasipaes Kunth áchontaduroN y el efecto de la extracción
sobre la composición de los extractosS se encontró que la extracción
con wOK supercrítico ofrece mayores rendimientosS de igual modoA el
chontaduro contiene aceites insaturados que lo hacen
nutricionalmente semejante al aceite de olivaé Pl segundo artículo
propone la cromatrografía en capa fina bidimensional y el análisis
estadístico multivariado como métodos de clasificación de los
extractos etanólicos de algunas especies de la familia LauraceaeS se
concluye que esta metodología no sólo permite diferenciar los
extractos obtenidos de distintas partes de la plantaA sino que también
es posible diferenciar las distintas especies de donde se obtienen los
extractosé Pl último artículo de esta sección propone una definición
de nanomaterial que facilite la normatividad y la regulación en la
investigación en este campo en wolombiaS la definición que se
presenta es la adoptada por el wonsejo Nacional Hsesor de
Nanociencia y NanotecnologíaA adscrito a la Red wolombiana de
Nanociencia y Nanotecnologíaé

Pn la sección de Fisicoquímica y Química Inorgánica se presentan
también tres artículosé Pl primero de ellos verifica mediante datos
experimentales los coeficientes de la ecuación Jonesfkole para
soluciones acuosas de NaNO; a distintas temperaturasA encontrándose
que el NaNO; actúa como un soluto formador de estructura del aguaé
Pl segundo artículo de esta sección estudia la síntesis de nanocristales
de wdS y ZnSA estabilizados con distintos ligantesA y su rol en la
cinética de degradación de azul de metileno mediante fotocatálisisS se
encontró que los nanocristales son eficientes para la remediación de
aguas contaminadas con este coloranteé FinalmenteA el último artículo
es un estudio teórico de la solubilidad de sulfadiazinaA sulfamerazina
y sulfametazina en mezclas binarias etanol j agua a KD-AOF K
mediante el Método Pxtendido de Solubilidad de Hildebrand
áMPSHNé Se modeló el sistema mediante polinomios de cuarto orden
y se obtuvieron desviaciones promedio menores al ;AhyA el carácter
predictivo de este modelo no dista mucho del que se obtiene
calculando directamente las propiedades estudiadasé

The first issue of volume qF of KhOI of Revista wolombiana de
Química has the participation of different national and international
authorsé The contributions come from authors from Madrid áSpainNA
and from waliA MonteriaA %ogotaA NeivaA TunjaA Medellin and
wartagena áwolombiaNé Here are the contents of the issueA published
according to their subjecté

The section of Hpplied and Hnalytical whemistry has three articlesé In
the first one the efficiency of two extraction methods ásoxhlet with
hexane and supercritical wOKN of Bactris gasipaes Kunth ápeach
palmN pulp and the effect of extraction on the composition was
comparedS it was found that supercritical wOK extraction offers higher
yieldsS likewise peach palm contains unsaturated oils that make it
nutritionally similar to olive oilé The second article proposes twof
dimensional thin layer chromatography and statistical multivariate
analysis as methods to classify ethanol extracts of some species of the
Lauraceae familyS it is concluded that this methodology not only
differentiates the extracts obtained from different parts of the plantA it
also differentiates the various species from which the extracts are
obtainedé The last article of this section proposes a definition of
nanomaterial to facilitate standardization and regulation of research
in this field in wolombiaS the definition presented is the one adopted
by the National Hdvisory wouncil of Nanoscience and
NanotechnologyA attached to the wolombian Network of Nanoscience
and Nanotechnologyé

The section of Physical whemistry and Inorganic whemistry also
contains three articlesé The first one verifies by experimental data the
coefficients of the Jonesfkole equation for NaNO; aqueous solutions
at different temperatures and concludes that NaNO; acts as a
structurefforming soluteé The second article in this section studies the
synthesis of wdS and ZnS nanocrystals stabilized with various
ligandsA and their role in the kinetics of degradation of methylene
blue by photocatalysisS it was found that the nanocrystals are efficient
for remediation of waters contaminated with this dyeé FinallyA the last
article is a theoretical study of the solubility of sulfadiazineA
sulfamethazineA and sulfamerazine in binary mixtures of ethanol j
water at KD-éOF K using the Pxtended Hildebrand Solubility Method
áPHSMNé The system was modeled by fourth order polynomials and
average deviations under ;éhy were obtainedS the predictive nature
of this model yields data similar to that obtained by evaluating
directly the studied propertiesé
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Estudio comparativo de
las fracciones lipídicas
de Bactris gasipaes
Kunth (chontaduro)
obtenidas por
extracción soxhlet y
por extracción con CO2
supercrítico

Comparative study of
lipid fractions from
Bactris gasipaes Kunth
(peach palm) obtained
by soxhlet and
supercritic CO2
extraction

Estudo comparativo da
fração lipídica do
Bactris gasipaes
Kunth (pupunha)
obtida por extração
soxhlet e extração com
CO2 supercrítico

Se determinó el efecto de dos métodos de
extracción sobre el rendimiento y
composición de extractos lipídicos de pulpa
de chontaduro CBactris gasipaes KunthsE
cosechados en cuatro localidades del pacífico
colombianoV Los métodos de extracción
fueron soxhlet con hexano y extracción por
fluido supercrítico con wO3 CçãS wO3s a
3TEóPé MPa y ##é KV
Para los cuatro ecotipos estudiadosE los

resultados muestran un mayor rendimiento de
extracción por el método çãS wO3
CfEé#UóE3óQ p/ps en comparación al método
soxhlet CzE2U3E8#Q p/psV La caracterización
de los lípidos de los diferentes ecotiposE
realizada a través de cromatografía de gases
con detector de ionización de llama CãIksE
muestra un alto contenido de ácidos grasos
insaturadosE similar al aceite de oliva y otras
oleaginosasj #TE3#U2zEóPQ p/p de ácido
oleicoE 3E#óUóEó3Q p/p de ácido linoleicoE y
éE33UzE2óQ p/p de ácido linolénicoE no
presentando diferencias significativas de
dichos contenidos para ambos métodosV çl
contenido de lípidos del fruto de chontaduroE
corroboran su potencial como una muy buena
fuente de ácidos grasos esencialesV

The efficiency and composition of lipid
extracts of peach palm pulp CBactris gasipaes
KunthsE harvested in four different locations in
the wolombian Pacific regionE were evaluated
by two different extraction methodsV Soxhlet
extraction method with hexane as a solventE
and supercritical fluid wO3 extraction method
CSãç wO3s at 3TEóPé MPa and ##é K were
testedV
Results showed a higher efficiency for the

Sãç wO3 method CfVé#UóV3óQ w/ws as
compared to the soxhlet method CzV2U3V8#Q
w/ws for four ecotypes or cropsV ãurthermoreE
the lipids characterization of the different
ecotypesE performed by gas chromatography
with a flame ionization detector CãIksE
showed a high content of unsaturated fatty
acidsE olive oilUlikeE with #TV3#U2zVóPQ w/w
oleic acidE 3V#óUóVó3Q w/w linoleic acidE and
éV33UzV2óQ w/w linolenic acidV The lipid
content of peach palm fruit corroborate its
potential as a very goodsource of essential
fatty acidsV

keterminouUse o efeito de dois métodos de
extração sobre o rendimento e a composição
dos lipídios da polpa de pupunha CBactris
gasipaes KunthsE colhidas em quatro
localidades da região do pacífico colombianoV
ãoram avaliadas as diferenças entre os
métodos de extração soxhlet com hexano e
extração por fluido supercrítico com wO3
CçãS wO3s a 3TEóPé MPa e ##é KV
Para os quatro ecótipos estudadosE os

resultados mostram aumento de rendimento
de extração pelo método wO3 çãS
CfEé#UóE3óQ p/ps em comparação com o
método soxhlet CzE2U3E8#Q p/psV %lém dissoE a
caracterização dos lipídios dos diferentes
ecótipos usando cromatografia em fase gasosa
com detetor de ionização de chama CãIksE
mostra um alto conteúdo de ácidos graxos
insaturadosE similar ao azeite de oliva e outras
oleaginosasE com #TE3#U2zEóPQ p/p de ácido
oléicoE 3E#óUóEó3Q p/p de ácido linoléico e
éE33UzE2óQ p/p de ácido linolênicoE não
apresentando diferenças significativas de tais
conteúdos para ambos métodosV %lém dissoE o
conteúdo dos lipídios da fruta pupunha
corroboram o seu potencial como uma boa
fonte de ácidos graxos essenciaisV

Palabras clave: chontaduroE fluidos
supercríticosE soxhletE Bactric gasipaes KunthV

Keywords: peachpalmE supercritical fluidsE
soxhletE Bactric gasipaes KunthV

Palavras-Chave: pupunhaE fluidos
supercríticosE soxhletE Bactric gasipaes KunthV
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Introducción

El chontaduro o pejibaye UBactris gasipaes KunthT es una especie de
palma nativa del trópico cálido húmedo de América Latinaq integrada
al desarrollo social de los pobladores de la Amazoníaq y de la región
pacífico colombianaC Esta especieq cuyo fruto hace parte de la dieta
urbana y rural de la regiónq tiene un gran potencial en el mercado
internacionalq tanto en Europa como en Estados Unidos U1Tq debido a
sus propiedades nutricionales y funcionales y su utilidad en la
industria cosmética U1, 2TC
Teniendo en cuenta los resultados de estudios publicados

anteriormente U2Tq relacionados con la fracción lipídica de esta
especie de palmaq el perfil de ácidos grasos saturados e insaturados
del chontaduro es comparable con algunas especies de importancia
comercial como la oliva y otras oleaginosasC Por tantoq esta especie
de palma representa una alternativa relevante para la producción
agrícola de la zona del litoral pacíficoC
Para la extracción de estos lípidos pueden ser implementados

diferentes métodosq que requieren de un disolvente como agente de
extracción“ las técnicas que utilizan compuestos orgánicos UsoxhletT
y la extracción con CO3 supercríticoC Estas técnicas están diseñadas
para extraer eficientemente triglicéridos y otros lípidos no polares de
los alimentos que tienen bajo contenido de humedad U3TC La
extracción por fluidos supercríticosq principalmente con dióxido de
carbonoq está siendo aplicada actualmente a muchos productos
vegetales U4Tq observándose numerosas ventajas con respecto a los
métodos convencionales de extracción“ seguridad ambiental Uno es
tóxicoq ni inflamableq ni corrosivo y es selectivoTq bajo costoq baja
temperatura crítica U024qñ KT y una presión crítica moderadaq
relativamente fácil de alcanzar U5-7TC
Considerando lo anteriorq es necesario explorar métodos de

extracción alternativos que puedan ofrecer mayores beneficios y
reduzcan los impactos negativos sobre el producto final y el
ambienteC Por esta razónq se planteó como objetivo principal de esta
investigaciónq comparar la eficiencia de extracción y el perfil lipídico
de los extractos obtenidos de diferentes ecotipos de chontaduroq
obtenidos por los métodos de extracción con fluido supercrítico de
CO3 y soxhlet.

Restrepo, J.; Estupiñán, J. A.; Colmenares, A. J.

Materiales y métodos

Toma de muestras

Se trabajó con la pulpa de frutos de cuatro ecotipos de chontaduroq
pertenecientes a dos variedades denominadas B.g. var chichagui
UsilvestreTq nativa del departamento del Cauca y B.gC var gasipaes
UcultivadaTq proveniente de las costas vallecaucanas y nariñenses U8TC
Los frutos fueron cosechados en su madurez de consumo comercial
después de cuatro meses de iniciada la floraciónC
La clasificación botánica de los especímenes fue realizada en la

sección de Botánica del Departamento de Biología de la Universidad
del ValleC El primer ecotipoq denominado rojo cauca URCTq pertenece
a la variedad silvestreC Los otros tres ecotiposq denominados rojo URTq
amarillo UAT y verde costeño UVTq son representantes de la variedad
cultivadaC En esta última variedadq el nombre “costeño” hace
referencia al lugar de procedencia de estos ecotiposq a saberq la costa
vallecaucana y nariñenseC

Tratamiento de la muestra

Los frutos cosechados en racimos de las cuatro variedades fueron
desgranadosq lavados y cocinados por separado durante B2 minC La
cocción de los frutos se realizó con el propósito de eliminar los
factores antinutricionales como los inhibidores de tripsina presentes
en el fruto del chontaduro U9TC
Posteriormenteq se les retiró la cáscara y se extrajo la semillaC Por
últimoq el mesocarpio obtenido se sometió a secado durante ñS h a
0S ºCq y para la obtención de la harinaq se molieron las muestras
hasta un tamaño de partícula de 2q4 mmC El contenido de humedad
de las muestras secas fue determinado por secado a peso constante
desde RS a ñ22 °Cq a ñ0q0 kPa de presiónC

Extracción soxhlet

Para la extracción soxhlet se tomaron 3 g de muestra preparada de
cada ecotipo y se empleó hexano U022 mLT como disolventeC El
reflujo se mantuvo durante V h con el fin de garantizar la extracción
total del aceiteC El disolvente recuperado se re:destiló por
rotaevaporación a B2 °C para ser utilizado nuevamente U10TC

Extracción con CO2 supercrítico

Para el proceso de extracción de los lípidos de la harina de
chontaduro con CO3 supercríticoq se pesaron 3 g de la muestra y se
utilizó una unidad de extracción diseñada en la Universidad del Valle
U11TC Esta unidad consta de un cilindro UAT cargado con CO3q y una
bomba térmica para alcanzar la presión supercrítica UVAPTC Una vez
esta presión fue ajustadaq el gas pasó a través de un serpentín
sumergido en un baño térmico UBTñT donde se estableció la
temperatura supercrítica U002 KTC Posteriormenteq se hizo fluir el
dióxido de carbono supercrítico hacia una celda de extracción UDT
donde se depositó previamente la muestra preparadaC

En la Tabla ñ se muestran algunas características físicas de los cuatro
ecotipos de Bactris gasipaes estudiadosq destacándose el pesoq el
diámetro y la longitud promedioC

Tabla 1. Características físicas de los cuatro ecotipos de Bactris gasipaes (chontaduro) estudiados
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°stas diferencias significativas en el rendimiento de extracción entre
ambos métodos yp / z[zPC se muestran en la ;igura G: Se puede
observar que las diferencias entre los diferentes ecotipos para un mismo
método de extracción no son significativas[ lo que demuestra que la
cantidad de ácidos grasos presentes en los diferentes ecotipos
estudiados son similares:
Na diferencia en el rendimiento en cuanto al método de extracción se
puede explicar por la alta difusión[ alta solvatación[ baja viscosidad y
baja tensión superficial del XRG supercrítico:

Cálculo del rendimiento

°l rendimiento de la extracción se determinó mediante la siguiente
ecuación [®]V

Análisis cualitativo y cuantitativo de los ácidos grasos

Nos extractos obtenidos tanto por Soxhlet como por °;S XRG fueron
esterificados con metanol y trifluoruro de boro y14C: Nos ácidos
grasos en los aceites fueron identificados por cromatografía de gases
acoplada a espectrometría de masas yShimadzu® [ modelo 8XwS]
QPGz®z]Ultra[ USWC y con helio como gas de arrastre: Na
fragmentación se llevó a cabo por impacto electrónico y6°C a Az eV[
en modo scan entre G y ®zGQ unidades de masa ymhe]C: Nos espectros
de masa obtenidos para todos los compuestos fueron comparados con
los espectros de masas de la base de datos del instrumento y15C:
Na determinación de los aceites se realizó por cromatografía de

gases con detector de ionización de llama y;6ñC Varian®[ modelo
MQzz: Se utilizó una columna capilar de sílica fundida Wgilent® YLW
ñB]WWX yMz m x z[GP mm x z[GP μmC con polietilenglicol como
fase estacionaria:
°n el momento de la preparación tanto de estándares como de

muestra problema[ la cuantificación se hizo con base en la relación
entre áreas de cada señal y el estándar interno yácido trietanoicoV
X®MVzC: Nos resultados reportados para la concentración de los aceites
son el promedio del análisis realizado por triplicado: Nas condiciones
cromatográficas fueronV temperatura de inyector GMz °X4 temperatura
de detector GAz °X4 temperatura de horno Qz °X a ®Gz °X yP °XhminC[
®Gz °X yP minC[ de ®Gz °X a ®7z°X ya P °XhminC[ ®7z °X yQ minC[ de
®7z °X a GIz °X ya ®z °XhminC y GIz °X yG minC4 gas de arrastre[
helio a z:zIM wPa 4 modo split4 relación de split[ ®VPz4 volumen de
inyección ® μN:

Figura 2. Rendimientos de extracción -pIp* para cada ecotipoA por los métodos de EFS COT y soxhlet;
Diferencia significativa entre tipo de extracción P < MAMV -a*; No existe diferencia significativa entre eco:
tipos para el método EFS COT -u* y soxhlet -uu*;

°n la etapa de fraccionamiento por cambios de presión[ después de la
eliminación de XRG[ se recuperaron los ácidos y se obtuvo una
fracción lipídica que posteriormente fue esterificada[ tal como se
muestra en la ;igura ® y12C: Nas condiciones óptimas de operación de
la unidad de extracción con fluido supercrítico y°;SC utilizando XRG[
fueron MMz ± de temperatura[ GU[I7z wPa de presión[ en un modo
estático durante QP min y13C:

Figura 1. Diagrama de la unidad de extracción por fluido supercrítico -EFS* con COT; A: Cilindro de COT; IP: Manómetro;
B: Filtro; BTB: Baño Térmico; VM: Válvula Micrométrica; V: Válvula; D: Celda de Extracción; F: Vaso de Fraccionamiento; E:
Vaso de Recolección; G: Medidor de Flujo; VAP: Vaso a alta presión; Tomado de -12*;

Análisis estadístico

ñonde YV rendimiento de extracción yp/pC[ °V extracto obtenido ygC[
wPV cantidad de materia prima ygC:

Nos resultados obtenidos por triplicado de rendimiento de extracción
y el contenido del producto lipídico[ se presentaron como la media ±
la desviación estándar: Se comparó el rendimiento de extracción para
los dos métodos de extracción y los ecotipos de chontaduro[
determinando las diferencias significativas yp / z[zPC por medio de un
análisis de varianza yW%RVWC utilizando el software 6Bw® SPSS
Statistics ®7:z:

Resultados y discusión

°l contenido de humedad de las muestras secas de los cuatro ecotipos
fue en promedio de Q[Pá p/p[ con desviación estándar de ± z[Q p/p:
ñe acuerdo con los resultados de porcentajes de extracción obtenidos
por cada método[ reportados en la ;igura G[ los rendimientos de
extracción para cada ecotipo de chontaduro son mucho más altos en la
extracción °;S comparados con los obtenidos con la extracción
soxhlet:
Wl comparar el rendimiento de los extractos obtenidos por ambos
métodos[ se encuentra que para el ecotipo B.g. var chichagui yRXC[
hubo una mayor cantidad de extracto yPGá p/p másC por °;S XRG
respecto al método Soxhlet: Para los ecotipos de la variedad cultivada
yB.g. var gasipaesC el método de °;S XRG presentó un porcentaje de
rendimiento superior yalrededor del GGzá p/pC respecto al método
soxhlet:

Estudio comparativo de las fracciones lipídicas de Bactris gasipaes Kunth(chontaduro) obtenidas por extracción soxhlet y por extracción con CO2 supercrítico



Tabla 2. Contenido ±p/p1 de ácidos grasos de cada ecotipo de Bactris gasipaes estudiado, obtenida por los métodos de extracción EFS CO2 y soxhlet. Abreviatura: ND no detectable; promedio de 3 determinaciones ± 1 SD
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Conclusiones

Los porcentajes de aceite extraído de cada ecotipo estudiado de
Bactris gasipaesA evidencian que la extracción con COP supercrítico
tiene un rendimiento significativamente mayor que el método
Soxhlet utilizando hexano como disolventeA pues permite una mayor
eficiencia en la extracción de ácidos grasosA además de una
reducción del tiempo en la operaciónF
Se resalta la importancia del chontaduro como producto natural con
buen contenido de ácidos grasosA principalmente el ácido graso
insaturado oleico que se encuentra en mayor proporción para los
ecotipos B.g. var chichagui áRCbA B.g. var gasipaes áRb y B.g. var
gasipaes áVbF Así mismoA el fruto del chontaduro áBactris gasipaesb
presenta un gran valor nutricional por el contenido de los ácidos
grasos poliEinsaturados linoleico y linolénicoF

Esto permite una buena dinámica y penetrabilidad del disolvente en
la fracción lipídicaA aumentando su solubilidadA incrementando la
eficiencia del método EFS COP respecto a la extracción soxhlet con
hexano á16bF EntoncesA la EFS con COP es un método más eficienteA
pues se obtiene un aceite que no requiere de operaciones secundarias
de purificaciónA ademásA precisa un tiempo de extracción menor a 6%
minA comparado con las 7 h del método soxhletF TambiénA presenta
ventajas frente a la extracción con hexanoA como por ejemploA el bajo
costo del COPA y la baja temperatura de extracciónA que evita la
degradación térmica de los ácidos grasosA permitiendo conservar el
aroma característico del fruto en su estado inicial á17bF
Por otro ladoA la Tabla P muestra los porcentajes de ácidos grasos

saturados e insaturados obtenidos en la extracción para cada ecotipoA
por ambos métodosF Por los dos métodos de extracción se obtiene un
aceite con porcentajes similares de ácidos grasos saturados e
insaturadosA independientemente del rendimiento de extracciónF
AdemásA se puede observar que para ambos métodos de extracciónA el
ácido oleico áácido graso insaturadob se encuentra en mayor
proporción para tres ecotipos á6%A8:E%TA7úS p/pbA excepto para el
ecotipo B.g. var gasipaes áAbA que tiene mayor contenido de ácido
palmítico áácido graso saturadoJ 0úA73E68A76S p/pbF
Respecto a la concentración de ácidos grasosA se encontraron para

todos los ecotipos estudiadosJ ácido palmitoleico ámonoinsaturadob
3Aú%ETTA%PS p/pA ácido linoleico ápresenta dos insaturacionesb
PA07E7A7PS p/p y ácido linolénico ápresenta tres insaturacionesb
8APPETA%7S p/pF La composición de ácidos grasos saturados evidencia
que el palmítico á06A86E68A76S p/pb fue el más abundante en los
cuatro ecotipos analizadosF En orden de concentración siguenJ ácido
esteárico á8Aú:ETA:6S p/pbA ácido mirístico á8ATTE8AT%S p/pb y por
último el ácido láurico á8A8TE8A80S p/pb para todos los ecotiposF
Los análisis cromatográficos del extracto lipídico del Bactris

gasipaes revelan una composición de ácidos grasos insaturadosA
equiparable al aceite de oliva y otras oleaginosas comercialesA en
cuanto al contenido de los ácidos oleicoA linoleico y linolénico á18bF
Estos aceites son esenciales para la nutriciónA el crecimientoA el
desarrollo hormonal y la disminución del colesterol á19bF

La alta composición de ácidos grasos insaturados respecto a los
saturadosA hace del chontaduro áBactris gasipaesb un fruto de gran
valor nutricionalA comparable a otras oleaginosasF Por esta razónA se
considera que la explotación a escala industrial y doméstica de este
fruto es una alternativa que se debería considerarF
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Classification of
ethanolic extracts from
Lauraceae species by
two-dimensional thin
layer chromatography
and multivariate
statistical analyses
2D-TLC/PCA-cluster

Clasificación de
extractos etanólicos de
especies de la familia
Lauraceae por
cromatografía en capa
fina bidimensional y
análisis estadísticos
multivariado
CCD-2D/ PCA-cluster

Classificação de
extratos etanólicos de
espécies da família
Lauraceae utilizando
cromatografia em placa
fina bidimensional e
estatística multivariada
CCD-2D/PCA-cluster

Leaves and barks ethanolic extracts from 6U
Lauraceae species were characterized through
two:dimensional thin layer chromatography
18D:TLã0/ The subsequent data was analized
through multivariate statistical analysis
techniques 1cluster analysis and principal
components analysis 1Pãé00/ This allowed to
do a distinction between extracts obtained
from different parts of the plant 1leaves and
bark0/ In additionI it was observed that the
implemented methodology is able to
differentiate between extracts obtained from
Lauraceae species and some obtained from
other plant families/

Se caracterizaron los extractos etanólicos de
hojas y cortezas de 6U especies de la familia
Lauraceae mediante cromatografía en capa
fina de dos dimensiones 18D:ããD0/ Los datos
posteriores se analizaron mediante técnicas de
análisis estadístico multivariado 1cluster y
análisis de componentes principales 1Pãé00/
Lo anterior permitió hacer una distinción entre
los extractos obtenidos de diferentes partes de
la planta 1hojas y cortezas0/ Se observóI
ademásI que la metodología usada es capaz de
diferenciar entre extractos obtenidos a partir
de especies de Lauraceae y los de otras
familias de plantas/

ãaracterizaram:se os extratos etanólicos de
folhas e casca obtidos a partir de espécies da
família Lauraceae por cromatografia em
camada fina em duas dimensões 18D:ããF0/
Os dados obtidos foram analisados utilizando
técnicas de análise estatística multivariada
tipo análise de cluster e análise de
componentes principais 1Pãé0/ és técnicas
estadísticas permitiram fazer uma distinção
entre os extratos obtidos a partir de diferentes
partes da planta 1folhas e casca0/ élém dissoI
observou:se que o método utilizado é capaz
de diferenciar entre os extratos provenientes
de espécies de Lauraceae daqueles obtidos a
partir de outras famílias de plantas/
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Clasificación de extractos etanólicos de especies de la familia Lauraceae por cromatografía en capa fina bidimensional y análisis estadísticos multivariado CCD-2D/ PCA-cluster

Los extractos fueron obtenidos por maceración de cortezas y hojas secas
y molidas éF•ES•• gv con C x úD• mL etanol del MH9 v/v de diferentes
especies y géneros pertenecientes a la familia Lauraceaeñ las muestras
vegetales fueron tomadas de individuos éárbolesv adultos en diferentes
regiones de la geografía colombiana entre los años ú•S• y ú•SúT En la
Tabla Sñ se detallan los tipos de extractos y especies que se incluyeron
en este estudioT

• Todos los compuestos separados en la primera dimensión son
necesariamente sometidos a una segunda separación en la segunda
dimensión écromatografía totalvT
• La metodología puede ser simpleñ no necesariamente requiere de
equipos sofisticados y costososT
• Los platos se emplean solo una vez y no se necesitan tediosos
procesos de limpieza éClean-upvT
• Las placas desarrolladas pueden ser archivadas de forma permanente
para futuras revisiones y análisisT
• Los componentes de la fase móvil empleados en la primera
dimensión se evaporan y no interfieren en el segundo proceso de
separaciónT
• Se emplean múltiples sistemas de detección équímicosñ físicos y
biológicosv que pueden ser universales o altamente específicosT
• Los resultados visuales son fácilmente presentadosT
En generalñ la cromatografía en placa delgada bidimensional se ha
empleado para realizar screening de extractos de plantasñ hacer
chequeo de estabilidad de los compuestos durante el proceso
cromatográficoñ separar mezclas complejas que pueden contaminar
columnasñ investigar la presencia de adulterantes y para el
reconocimiento de especies de plantas équimiotaxonomíav é8vT

Introducción

La familia Lauraceae está conformada por úD•• a CD•• especiesñ
distribuida en alrededor de D• géneros é1vT Esta familia se constituye
como una de las familias más grandes y diversas de angiospermas
basales é2vT Tal diversidad y cantidad plantea un reto desde el punto
de vista sistemáticoñ de ahí que muchos especímenes permanezcan en
los herbarios sin ser totalmente determinados o incluso con
determinación incorrecta é3vT Cuando no se cuenta con una plena
identificación de los especímenesñ plantear estudios de tipo
fitoquímico de especies de esta familia puede presentar varios
problemas éduplicación de trabajos o resultados poco relevantes y
novedososvT
Por tantoñ es necesario contar con métodos rápidos y económicos
que permitan hacer clasificaciones confiables de extractos antes de
iniciar estudios fitoquímicos profundosT Por elloñ se escogió la
cromatografía en placa delgada bidimensional en el tiempo fuera de
línea éCCDEúD in time off linev para la obtención y clasificación de
perfiles metabólicos de extractos etanólicos de cortezas y hojas
obtenidos de diferentes especies y géneros de la familia LauraceaeT
La cromatografía en dos dimensiones tuvo un renacer a mediados de
la década de los ochenta cuando se demostró que esta técnica posee
un alto número de spot que incluso puede superar al HPLC
convencional é4vT
Para que un proceso cromatográfico pueda ser considerado

bidimensional o multidimensionalñ debe cumplir con dos condicionesO

ST Los mecanismos de separación aplicados deben ser ortogonalesT
úT La resolución obtenida en la primera dimensión no se debe perder
en las siguientes dimensiones é5vT

La cromatografía úD en el espacio corresponde a la técnica que
físicamente es desarrollada en dos dimensiones é6, 7vT La Figura Sñ
muestra de forma resumida las diferentes divisiones que se pueden
tener de la cromatografía bidimensionalT

Figura 1. Clasificación de la cromatrografía bidimensional

Es evidente que la cromatografía bidimensional con todas sus
variantes se convierte en una poderosa herramienta de separación de
mezclas complejas cuyas ventajas podemos enumerar a continuaciónO

• La CCDEúD esñ realmenteñ la única cromatografía en dos
dimensionesT
• En la segunda dimensión existe un número ilimitado de lugares o
puntos éspotsv para desarrollar el segundo proceso de separaciónT

Materiales y métodos

Material vegetal

Cromatografía CCD-2D in time off line

Cada extracto libre de solvente éS• mgv fue solubilizado en una
mezcla CHClCO MeOH éSOSv éS mLv; alícuotas de D L de estas
soluciones fueron sembradas en una esquina éa S cm de cada ladov de
un cromatofolio ésílica gel H• F úDPñ CHH Merck como fase
estacionariav cuadrado de S• cm de ladoT Una vez evaporado el
solvente se realizó el desarrollo de la cromatografía en la primera
dimensiónñ empleando como fase móvil diclorometanoOacetona éMDODvT
Posteriormente se dejó evaporar la fase móvil y se realizó el desarrollo
en la segunda dimensión empleando como fase móvil hexanoOacetato
de etilo éD•OD•vT Al finalizar el desarrollo en la segunda dimensiónñ se
dejó evaporar el solvente y las placas fueron observadas bajo luz UV
éúDP y CHD nmv con el fin de determinar la fluorescencia que
produjeron los diferentes compuestos separados e indicar su presencia
con una marcaT Posteriormenteñ estas mismas placas fueron reveladas
con vapores de Iú y se marcaron las manchas observadasT La Figura ú
ilustra mediante fotografías el procedimiento seguidoT
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Tabla1. Lista de extractos incluidos en el presente estudio

No. Extracto-código Especie Lugar de colecta Coordenadas

jó WD jl3H Aniba robusta La VegaP Cundinamarca N T4° 55’ 49P9’’ W 74° j9’ j3P8’’

ló WD jl3C Aniba robusta La VegaP Cundinamarca N T4° 55’ 49P9’’ W 74° j9’ j3P8’’

3ó WD jj6H Ocotea longifolia LeticiaP Amazonas S T4° jj’ 37PT’’ W 69° 56’ l4PT’’

4ó WD jj6C Ocotea longifolia S T4° jj’ 37PT’’ W 69° 56’ l4PT’’

5ó WD 67H Endlicheria paniculata Santa BárbaraP Santander N T6° 56’ l8P6’’ W 7l° 54’ l4P5’’

6ó WD 67C Endlicheria paniculata Santa BárbaraP Santander N T6° 56’ l8P6’’ W 7l° 54’ l4P5’’

7ó WD jTTH Persea perseiphylla Puerto LópezP Meta N T4° T5’ j9P9’’ W 73° T4’ T4P9’’

8ó WD jTTC Persea perseiphylla Puerto LópezP Meta N T4° T5’ j9P9’’ W 73° T4’ T4P9’’

9ó WD 73H Nectandra membranacea NocaimaP Cundinamarca N T5° Tl’ 35P5’’ W 74° ll’ l5P7’’

jTó WD 73C Nectandra membranacea NocaimaP Cundinamarca N T5° Tl’ 35P5’’ W 74° ll’ l5P7’’

jjó WD jlTH Ocotea heterochroma TenjoP Cundinamarca N T4° 48’ l7P3’’ W 74° T7’ 57P8’’

jló WDjlTC Ocotea heterochroma TenjoP Cundinamarca N T4° 48’ l7P3’’ W 74° T7’ 57P8’’

j3ó WD 6TH Cinnamomun triplinerve Santa BárbaraP Santander N T6° 58’ T7P9’’ W 7l° 55’ TTPl’’

j4ó WD 6TC Cinnamomun triplinerve Santa BárbaraP Santander N T6° 58’ T7P9’’ W 7l° 55’ TTPl’’

j5ó WD 66H Cinnamomun cinnamomifolium Santa BárbaraP Santander N T6° 56’ l8P5’’ W 7l° 54’ l3P8’’

j6ó WD 66C Cinnamomun cinnamomifolium Santa BárbaraP Santander N T6° 56’ l8P5’’ W 7l° 54’ l3P8’’

j7ó WD 99H Nectandra reticulata N T4° T5’ j9P9’’ W 73° T4’ T4P9’’

j8ó WD 99C Nectandra reticulata N T4° T5’ j9P9’’ W 73° T4’ T4P9’’

j9ó WD 93H Rhodostemonodaphne laxa AcaciasP Meta N T3° 58’ j4P8’’ W 73° 46’ l3PT’’

lTó WD 93C Rhodostemonodaphne laxa AcaciasP Meta N T3° 58’ j4P8’’ W 73° 46’ l3PT’’

ljó WD 63H Nectandra sp. Santa Bárbara N T6° 57’ 4TP5’’ W 7l° 54’ 47Pj’’

lló WD 63C Nectandra sp. Santa Bárbara N T6° 57’ 4TP5’’ W 7l° 54’ 47Pj’’

l3ó WD 56H Endlicheria arenosa S T4° jj’ 37PT’’ W 69° 56’ l4Pl’’

l4ó WD 56C Endlicheria arenosa S T4° jj’ 37PT’’ W 69° 56’ l4Pl’’

l5ó WD 64H Endlicheria oreocola Santa BárbaraP Santander N T6° 57’ 4TP3’’ W 7l° 54’ 46P9’’

l6ó WD 64C Endlicheria oreocola Santa BárbaraP Santander N T6° 57’ 4TP3’’ W 7l° 54’ 46P9’’

l7ó WD 67Cól Endlicheria paniculata Ssegundo muestreoB Santa BárbaraP Santander N T6° 56’ l8P6’’ W 7l° 54’ l4P5’’

l8ó WD jl6 Piper sp. Smuestra controlB NocaimaP Cundinamarca N T5° Tl’ 35P5’’ W 7l° ll’ l5P7’’

Figura 2. Proceso (CCD-2D) de los extractos etanólicos de corteza y hojas de Lauraceae. A Desarrollo en la primera dimensión.
B Desarrollo en la segunda dimensión. C Fluorescencia observada a 254 nm. D Placa con marcas de las manchas observadas a 254 y 366 nm y vapores de I2.

LeticiaP Amazonas

Puerto LópezP Meta

Puerto LópezP Meta

LeticiaP Amazonas

LeticiaP Amazonas
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Clasificación de extractos etanólicos de especies de la familia Lauraceae por cromatografía en capa fina bidimensional y análisis estadísticos multivariado CCD-2D/ PCA-cluster

La separación observada entre los extractos de hojas y corteza en la
mayoría de las especies incluidas en este estudioU justifica la
realización de estudios fitoquímicos por separadoU sobre todo para
estos dos organelosI El hecho de que los extractos de corteza de la
misma especie áE. paniculataúU colectados en diferentes ocasionesU no
tengan una similitud del F;;% indica que existe variación de los
metabolitos en función del tiempo de colectaU probablemente debido a
cambios ambientales o estados de fenológicos de las plantasI De aquí
que al plantear estudios fitoquímicos de una especie se deben proponer
repeticiones en el tiempo de los respectivos muestreosI
El método de análisis de datos implementado permite hacer una
clasificación de los extractos en función del organelo del cual se
obtiene el extractoI La relativamente baja resolución observada en los
resultados de los análisis estadísticos puede estar influenciada por el
hecho de que la información analizada fue únicamente de tipo
cualitativo ácaracterización de un extracto en un espacio
bidimensionalú y no se incluyó información de tipo cuantitativoI

Las placas fueron divididas en una cuadrícula de F3 x F3U asignando a
cada casilla un códigoI Cuando se encontró en la casilla una marca
con los revelados áUV o ITúU se asignó un valor de unoM a las casillas
sin manchas se les asignó un valor de ceroI En el caso de que una
mancha quedara en la intersección de dos o más casillasU se asignó el
valor de uno a cada una de las casillas comprometidasU y si sobre una
misma casilla se identificaban dos manchas se asignó el valor de dosI

Figura 3. Biplot obtenido del análisis de componentes principales (PCA) a partir de los datos obtenidos por el
método de cuadrícula

En el análisis de conglomeradoU empleando método de agrupación
única y distancia euclideanaU áFigura 7ú es aún más clara la separación
entre muestras identificadas con números pares e impares ácortezas y
hojasúI También se observa cómo las muestras 9 y TA forman un
conglomerado que tiene el mayor grado de similitud entre todas las
muestras analizadas áalrededor del 3;%ú y la muestra T3
correspondiente a WD FT9U forma un único grupoU que aunque no es la
más disímil de todasU tiene una similitud con las demás muy baja entre ;
y F;% aproximadamenteI

La caracterización de extractos mediante cromatografía en placa
delgada en dos dimensiones permite obtener perfiles metabólicos con
información útil para hacer aproximaciones metabolómicasI También
funciona como criterio de selección de extractos para realización de
estudios fitoquímicos profundos o de actividad biológicaI
Los bajos valores de similitud encontrados pueden ser interpretados
como altos valores de diversidad químicaU lo cual seguramente es a su
vez reflejo de la diversidad biológica de la familia LauraceaeU
acontecimiento que ha sido bien aprovechado con el propósito de
hacer aproximaciones quimiosistemáticas de esta familia vegetal á9úI
Esta diversidadU justifica la realización de estudios fitoquímicos
profundos de los extractos obtenidos de cada una de las especies
incluidas en este trabajoI
La posibilidad que ofrece la cromatografía multidimensionalU de ser
acoplada con técnicas de espectrometría de masasU puede hacer esta
combinación tan popular en trabajos de metabolómica como lo es la
cromatografía de gases o líquida acoplada a espectrometría de masas
á10úI

Registro de datos

Tratamiento y análisis de datos

Con los datos obtenidos a partir de la cuadrícula se construyó una
matriz que incluía como variable independiente la especie y como
variables dependientes cada uno de los códigos con los que fueron
identificadas las casillas de la cuadrículaI De esta formaU resultó una
matriz de T3 x F;PI Aunque las placas fueron divididas en 6T7
casillas solo se tuvieron en cuenta las casillas en las que se detectaron
manchasI Esta matriz fue sometida a análisis estadístico multivariado
áPCA y conglomeradosú empleando el software Minitab F9I

Resultados y discusión

La Figura 6 muestra el análisis PCA de los datos obtenidosI En este
gráfico es posible observar el agrupamiento de los extractos de hojas
al lado izquierdo y los extractos de corteza al lado derechoM las
muestras identificadas como WD 9AC y WD 9ACVT se ubican muy
cerca una de la otra y la muestra control WD FT9 se ubica alejada de
las demás en la parte superior del gráficoI Para este análisisU el 9AUA %
de la varianza esta explicada por las cinco primeras componentes
calculadasI

Figura 4. Análisis de conglomerados de extractos etanólicos de especies de la familia Lauraceae empleando el
método de cuadrícula

Conclusiones
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Definição de
nanomateriais para
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wue to the increasing production and use of
nanomaterials in research and development
activities in kolombiaí it is necessary to
define the nanomaterial term in order to
facilitate decisionsmaking process regarding
initiatives with a regulatory or normative
characterC This article presents the
nanomaterials definition that has been adopted
by the National 7dvisory kouncil for
Nanoscience and Nanotechnologyí a
kolombian Network of Nanoscience and
NanotechnologyC

webido a la creciente producción y uso de
nanomateriales para actividades de
investigación y desarrollo en kolombiaí es
necesario establecer una definición del
término nanomaterial que facilite la toma de
decisiones en torno a iniciativas de carácter
regulatorio y de normatividadC Se presenta la
definición de nanomateriales para kolombia
que ha adoptado el konsejo Nacional 7sesor
de Nanociencia y Nanotecnología adscrito a la
Red kolombiana de Nanociencia y
NanotecnologíaC

wada a crescente produção e utilização de
nanomateriais para a pesquisa e
desenvolvimento na kolômbiaí é urgente
estabelecer uma definição do termo de
nanomaterial para facilitar a tomada de
decisão sobre iniciativas na regulamentação e
as leisC É apresentada uma definição de
nanomateriais para a kolômbia que aprovou o
konselho konsultivo Nacional de
Nanociência e Nanotecnologia ligado à Rede
kolombiana de Nanociência e
NanotecnologiaC
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Introducción

La creciente incorporación de nanomateriales en productos de
consumo hace necesaria la evaluación de posibles riesgos para los
seres vivos y el ambienteN Funque no se cuenta aún con un
conocimiento suficiente sobre los efectos causados por los
nanomateriales en la salud y en el ambientej algunos estudios han
identificado factores fisicoquímicos involucrados con la toxicidad de
estas entidades z1-6PN
Se considera que uno de los aspectos tóxicos más importantes de los
nanomateriales está relacionado con la formación de especies
reactivas de oxígenoj responsables de estrés oxidativoj quej a su vezj
pueden dar lugar a enfermedades como Parkinsonj Flzheimerj
encefalopatíaj entre otrasN Fdicionalmentej algunas pruebas
experimentales realizadas en animales registran patologías que van
desde daños en tejidos hasta desarrollos tumoralesj encontrando un
alto potencial de inducción a mesotelioma en ratas z7PN
Fnte los potenciales riesgos y efectos en medio ambiente y seres
vivos y para tareas regulatorias y de normatividad en relación al uso
de nanomaterialesj se requiere una definición de nanomaterial que
incorpore propiedades y comportamientos diferenciales provenientesj
entre otros aspectosj de la escala a la que pertenecenN
Funque todavía no existe un consenso global sobre la definición de
nanomaterial o de ingeniería de nanopartículasj son importantes los
estudios que se realizan en algunos paísesj con y sin intención
regulatoriaj para delimitar y diferenciar a los nanomateriales respecto
a la contraparte de escala macroscópica z8-11PN Por ejemploj en el
caso específico de las nanopartículasj uno de los tipos de
nanomateriales más significativos que forman parte de la propuesta
nanotecnológicaj la búsqueda de una definición se orienta a partir de
las novedosas propiedades que exhiben estas entidades por pertenecer
a una escala por debajo de los IOO nm z6PN
Fsíj teniendo en cuenta que en Molombia no se han realizado tareas
de elaboración ni de adopción de definicionesj orientadas a la
consolidación de un marco normativo y regulatorio sobre el uso de
nanotecnologías y ante la necesidad de avanzar en esta direcciónj el
Monsejo Nacional Fsesor de Nanociencia y Nanotecnología adscrito a
la Red NanoMolombia z12Pj de acuerdo a sus funcionesj ha elaborado
una recomendación en torno a la definición de nanomaterial para ser
socializada y discutidaN Lo anterior con el fin de motivar y despertar
interés y compromiso participativo en esta tarea de trascendental
importancia que se orienta a fortalecer el ideal de hacer de la
nanotecnología en Molombia un factor de desarrollo y bienestar para
la sociedadN

Camacho, A.; Duarte, A.; Dubay, D.; Forero, E.; González, E.; Jaramillo, F.; Maldonado, C.; Montoya, J.; Obregón, N.; Osma, J.; Sierra, C.; Urquijo, W.

Contexto y estado del arte sobre la
definición de nanomateriales

La Organización Internacional para la Estandarización zISOj por su
siglas en inglésPj en su documento de especificación técnica ISORTS
E86D8 z13Pj establece la terminología y las definiciones para nanoC
objetosj nanopartículasj nanofibras y nanoplatosj con el objeto de
crear un estándar unitarioN

Ventro de esta norma se hace referencia a; iP nanoescalaj considerada
en el rango de tamaño aproximado entre I nm y IOO nm“ iiP nanoC
objetoj material con unaj dos o tres dimensiones externas en la
nanoescalaj y iiiP nanopartículaj nanoCobjeto con las tres dimensiones
externas pertenecientes a la nanoescalaN Igualmentej se definen las
nanofibrasj nanotubosj nanorodillosj nanoalambres zobjetos con
relaciones de aspecto longitudRradio mayores a IPj nanoplatos y puntos
cuánticosj considerados como nanoCobjetosN
Vel mismo modoj con propósitos regulatoriosj la Momisión Europea
publicó una recomendación sobre la definición de nanomaterial
conocida como Vefinición ME z13PN Esta definición involucra
materiales que han sido incidental o naturalmente manufacturadosj
además de establecer un criterio de distribución de tamañoN La
definición establece que “por «nanomaterial» se entiende un material
naturalj secundario o fabricado que contenga partículas sueltas o
formando un agregado o aglomerado y en el que el 7OS o más de las
partículas en la granulometría numérica presente una o más
dimensiones externas en el intervalo de tamaños comprendido entre I
y IOO nmN En casos específicos y cuando se justifique por
preocupaciones de medio ambientej saludj seguridad o competitividadj
el umbral de la granulometría numérica del 7OS puede sustituirse por
un umbral comprendido entre el I y el 7OS” z9PN Esta definición se
creó para ser utilizada en una futura legislaciónj con el objeto de
identificar materiales para los que puedan aplicarse disposiciones
especialesj entre las que cabe mencionar el etiquetado de alimentosN
Fdicionalmentej diferentes países de la Unión Europea han

incorporado instrumentos regulatorios y decretos en torno a
definiciones de nanomaterialesN Franciaj por ejemploj en el decreto
NoN EOIECE/E z14P del entonces denominado Ministerio de la
Ecologíaj del Vesarrollo Sosteniblej de los Transportes y de la
Vivienda de Franciaj mantiene la definición MEj salvo que restringe el
término de sustancia con estatus nanoescalar a las que resultan de
manufactura intencionalN
En la definición hecha en Suizaj se establece una distribución de

tamaño sobre el IS de las nanopartículas cuando están dispersas o
como agregados o aglomerados“ nanoestructuras como nanotubos de
carbono de pared simple y fullerenos son clasificados como
nanomateriales aunque posean una de sus dimensiones por debajo de I
nmN Si la distribución del tamaño de partícula no es conocidaj entonces
cualquier material con un tamaño de grano promedio de menos de 7OO
nm será clasificado como un nanomaterialN En esta definición se
acogen elementos de la norma ME y la guía /O de EOOD de la ISO z15PN
Un aspecto interesante en esta definición es que el rango de tamaño no
está limitado entre I y IOO nmj intervalo que caracteriza a la mayoría
de las definicionesN
Por su partej en los Estados Unidos aún no se ha establecido una

definición de nanomaterial jurídicamente vinculanteN La
Fdministración de Flimentos y Medicamentos zFVFj por sus siglas en
inglésP ha establecido una guía que pretende establecer cuáles son los
aspectos a considerar para evaluar si los productos regulados por la
FVF provienen de aplicaciones de nanotecnología z16PN Esta norma se
orienta hacia la dimensión de las partículas y las propiedades y
fenómenos que dependen de dicha dimensiónN En la guía se considera
“que el marco actual para valoración de la seguridad es lo
suficientemente robusto y flexible para que sea apropiado para una
variedad de materialesj incluidos los nanomateriales”N Entoncesj esta
guía no establece definiciones regulatoriasj pero sí propone parámetros
para que la industria pueda identificar cuándo se deben considerar
implicaciones potenciales con estatus regulatorioj de seguridad o
impacto en la salud públicaN
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Definición de nanomateriales para Colombia

3omo criterios para establecer si un producto regulado por la FOB
involucra aplicaciones de la nanotecnología“ la guía considera queG ih
El material o producto final sea diseñado para tener al menos una
dimensión externa o estructura superficial en el rango de la
nanoescala éaproximadamente entre H y Háá nmhT Bunque en esta
consideración se menciona el rango de escala de H a Háá nm“ también
se subraya que algunos materiales o productos finales pueden exhibir
propiedades o fenómenos atribuibles a tamaños fuera del rango
mencionado y que resultan relevantes para evaluaciones de seguridad“
calidad“ impacto en salud y estatus regulatorio de productos“ entre
otrosT Por otra parte“ el término diseñado se utiliza para “distinguir
productos que han sido deliberadamente manipulados por aplicación
de la nanotecnología a partir de productos que contienen materiales
que naturalmente ocurren en el rango de la nanoescala”T iih El
material o producto final sea diseñado para exhibir propiedades o
fenómenos“ incluyendo propiedades físicas“ químicas o efectos
biológicos que son atribuibles a su dimensión o dimensiones“ aunque
esas dimensiones estén fuera del rango de la nanoescala“ hasta H μmT
También en Norteamérica“ el ente regulador de 3anadá“ Health

3anada“ partiendo de la legislación existente y marcos regulatorios“
se han hecho esfuerzos para proteger la salud y mitigar el potencial
riesgo del uso de nanomaterialesT En el año jáHH publicó su
declaración de políticas concernientes a la definición de nanomaterial
é17hT Esta declaración tuvo como objetivosG establecer mecanismos
de trabajo para identificar a los nanomaterialesQ recoger información
y establecer inventarios internos sobre sustancias reguladas“
productos y cualquier material componente“ ingrediente o dispositivo
que sea nanomaterialQ soportar comunicaciones de apoyo sobre
nanomateriales con la comunidad e interesadosT Oe manera que
Health 3anada considera como nanomaterial “cualquier sustancia o
producto manufacturado éque incluye procesos de diseño y control de
la materiah“ y cualquier componente material“ ingrediente“ dispositivo
o estructura si pertenece a la nanoescala éH a Háá nm“ inclusiveh al
menos en una de sus dimensiones“ o tiene estructura interna o
superficial en la nanoescala o es más pequeño o mayor que la
nanoescala en todas las dimensiones y exhibe una o más propiedades
y fenómenos de la nanoescala”T Es importante señalar que por
propiedades se entienden las atribuibles al tamaño y sus efectos y que
son distinguibles de las propiedades químicas o físicas de átomos o
moléculas individuales y del material a macroescalaT Es decirG
composición“ pureza“ morfología“ integridad estructural“ actividad
catalítica y foto”catalítica“ distribución de tamaño“ propiedades
eléctricasNmecánicasNópticas“ relación superficie”volumen“ reactividad
química“ forma“ solubilidad“ dispersión“ aglomeración“ agregaciónT
En el año jáHH“ Bustralia incorporó el primer programa regulatorio
para nanomateriales industriales é18hT En este se incluyen los
siguientes elementosG ih los nanomateriales que son intencionalmente
producidos“ con propiedades diferenciales únicas éreferidas a
propiedades químicas yNo físicas diferentes a las que exhiben los
materiales fuera de esta clasificación impuesta por la escala“ tales
como incremento en la reactividad química“ conductividad“ etchQ iih
con rangos típicos entre H y Háá nmQ iiih confinados en una“ dos o tres
dimensiones a la nanoescala énano”objetoshQ ivh son
nanoestructurados ése incluyen los agregados y aglomeradosh y
finalmente“ vh el material incluye Háó o más en número de partículas
que cumplen con la definiciónT
Oe manera similar“ países asiáticos como 3orea“ Taiwán y 3hina“
quienes juegan un papel muy importante en la producción y
comercialización de nanomateriales para manufactura de productos
nanoestructurados“ incorporan en la definición de nanomateriales la
condición de escala de tamaño entre H y Háá nmT

3omo se puede observar“ la mayoría de definiciones para
nanomateriales alrededor del mundo cubren el rango de H a Háá nmT
Este rango“ aplicado a una dimensión define los nanoplatos“ a dos
dimensiones los nanoalambres“ nanotubos y nanorodillos“ y a tres
dimensiones las nanopartículasT Sin embargo“ se ha demostrado que
existen diferencias en el comportamiento químico y en el tamaño
mencionado épuede aumentar o disminuirhT Bsí mismo“ una gran parte
de las definiciones no tienen en cuenta aspectos culturales“
medioambientales o sociales“ entre otros“ que pueden condicionar el
significado de lo que es un nanomaterialT 3abe anotar que existe un
acuerdo generalizado sobre la conveniencia de inscribir una
definición de nanomaterial en el contexto de la “nano”
ingeniería” é19hT
Bhora bien“ en Bmérica latina“ desde hace unos años se están

llevando a cabo reuniones regionales sobre la evaluación de
potenciales riesgos del uso de nanomateriales y la necesidad de contar
con una legislación coherente sobre este particularT En la Segunda
3onferencia Internacional sobre la Gestión de Productos Químicos
del SBI3M jááI“ se propuso como aspecto estratégico el desarrollo
de normatividad para las nanotecnologíasT En la resolución IIN/ del
mismo evento“ se invitó a elaborar un informe sobre las
nanotecnologías y productos nanofacturados“ por ser un aspecto de
gran importancia para los países emergentes y en desarrolloT En la
reunión de Panamá del año jáHH en el marco de la tercera reunión
regional de Bmérica Latina y el 3aribe del SBI3M“ se adoptó la
resolución que “reconoce que la producción y el uso de
nanomateriales está aumentando rápidamente en muchos de los
países de la región“ a pesar de la falta de información adecuada sobre
los riesgos para la salud humana y el medio ambiente“ y de la
ausencia de un marco legalNreglamentario nacional o de un marco
normativo global” é20hT
Es importante señalar que la viabilidad para el desarrollo de la

normatividad y regulación en nanomateriales exige nomenclatura y
metrología estandarizadas“ en las que se deben adoptar terminologías
y definiciones apropiadasT La ausencia de este consenso y claridad en
la definición de nanomaterial“ además de otros aspectos relacionados
con nanotecnología“ está siendo reconocida en algunos países de la
región é21hT La resolución IIN/ del SBI3M jááI también establece
que en la legislación ambiental del Uruguay “la normativa específica
sobre sustancias y residuos peligrosos en general es incipiente y
heterogéneaT Existen vacíos reglamentarios y dificultades de
definición y alcance de la mismaT No existe normativa específica que
se refiera a nanomateriales“ nanoproductos“ o sus residuos”T Sin
embargo“ y tratando de definir nanomaterial“ el 3onsejo Sectorial
Tripartito de Rio y Nanotecnología de Uruguay aclara que los
productos nanoestructurados presentan modificaciones estructurales a
escala nanométrica“ tanto en la forma como en la configuración o la
pérdida de cristalinidadT
En 3olombia“ donde ya se están produciendo avances en

investigación y desarrollos en nanotecnología“ aún no se han
realizado tareas de construcción o adopción de una definición de
nanomaterial que pueda servir de soporte para definir los
lineamientos que permitan la elaboración de una legislación sobre
esta materiaT 3omo respuesta a esto“ recientemente fue creado el
3onsejo Nacional Bsesor de Nanociencia y Nanotecnología adscrito a
la Red 3olombiana de Nanociencia y Nanotecnología“ el cual tiene
dentro de sus funciones la preparación de recomendaciones que
sirvan de apoyo a las tareas de elaboración y adopción de
definiciones“ normatividad y demás aspectos relacionados con la
nanociencia y nanotecnología en 3olombiaT Bdicionalmente“ a finales
del año jáH/ fue creado el 3omité Técnico de Normalización j/;”
Nanotecnología del I3ONTE3“ orientado a atender las tareas de
normalización en materia de nanotecnologíaT
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En el año áAAP el Consejo Internacional de Gobernabilidad del Riesgo
qIRGCv de la Union Europea presentó un informe sobre la aplicación
de la nanotecnología a los alimentos y cosméticos que destaca la
complejidad de la terminología3 en donde la comunicación de los
riesgos de la nanotecnología y los nanomateriales se ve ampliamente
desfavorecida por una falta de acuerdo sobre las definiciones3 que
puede dar lugar a informaciones erróneas e incoherentes q26v“ Lo
anterior produjo que a partir del z; de diciembre de áAzS se apliquen
en España los nuevos requisitos de etiquetado de los “nanomateriales
artificiales” sobre la base de la definición establecida para
nanomaterial artificial en este reglamento de la Unión Europea“
Adicionalmente3 el reglamento de la IRGC establece que “la libre
circulación de alimentos seguros y saludables es un aspecto esencial
del mercado interior y contribuye significativamente a la salud y el
bienestar de los ciudadanos3 así como a sus intereses sociales y
económicos” y que “para lograr un alto nivel de protección de la salud
de los consumidores y garantizar su derecho a la información3 se debe
velar por que los consumidores estén debidamente informados
respecto a los alimentos que consumen“ Las decisiones de los
consumidores pueden verse influidas3 entre otras cosas3 por factores
sanitarios3 económicos3 medioambientales3 sociales y éticos” q27v“
En cuanto a la definición3 el reglamento establece que un

nanomaterial artificial es cualquier material producido
intencionadamente que tenga una o más dimensiones del orden de los
zAA nm o menosF que esté compuesto de partes funcionales
diferenciadas3 internamente o en superficie3 muchas de las cuales
tengan una o más dimensiones del orden de zAA nm o menos“ Se
incluyen estructuras3 aglomerados o agregados3 que tengan un tamaño
superior a los zAA nm3 pero conservando propiedades que sean
características de la nanoescala“ Entre las propiedades características
de la nanoescala figuranN iv las relacionadas con la gran superficie
específica de los materiales considerados3 y”o iiv las propiedades físico
químicas específicas que son distintas de la forma no nanotecnológica
del mismo material“

El uso creciente de nanomateriales en productos de consumo como
cosméticos3 aditivos para la industria automotriz y de la construcción3
textiles3 productos agroindustriales y alimentos3 entre muchos otros3
está obligando a las sociedades a involucrarse en los diferentes
escenarios sobre los que se construye esta era de transición hacia la
nanoescala“ Los efectos y las respuestas que puedan presentar los
nanomateriales dispersos en el ambiente resultan muy difíciles de
evaluar3 debido3 entre otros aspectos3 al ciclo de vida y cambios
estructurales y de composición dependientes de las condiciones en que
se encuentren inmersos“ Estos cambios y la modificación en la
superficie3 que es una de las vías de interacción3 altera drásticamente
sus efectos ecotóxicos“
Los estudios realizados hasta ahora no han sido suficientes para

establecer rutas de predicción sobre el comportamiento de los
nanomateriales cuando son liberados en el ambienteF por ejemplo3 las
nanopartículas metálicas con propiedades oxidativas o reductivas
pueden ser citotóxicas y genotóxicas q22-24v“ Por lo anterior3 se
recomienda acudir al principio de precaución para reducir factores de
riesgo por exposición3 mientras se alcanzan los niveles adecuados de
conocimiento que garanticen un uso seguro y responsable“
Este impacto potencial que los nanomateriales pueden producir en el
ambiente y en los seres vivos plantea la urgente necesidad de
establecer3 dentro del mayor consenso posible3 un marco regulatorio y
normativo“ Para que una iniciativa de esta naturaleza pueda llevarse a
cabo3 se requiere contar con los términos y definiciones que deben ser
adoptados para la elaboración de los correspondientes instrumentos
legales y reglamentarios“ Una de estas definiciones requeridas3 es
precisamente la de nanomateriales“
Contar con una definición de nanomateriales3 así como de otros

términos relacionados con la nanotecnología3 es de primordial
importancia para el desarrollo de un país“ A manera de ilustración3
resulta pertinente mencionar el uso de nanotecnologías en el sector
agrícola y de alimentos“ La reunión conjunta de expertos de la
Organización de las Naciones Unidas para la Alimentación y la
Agricultura qFAO por sus siglas en inglésv y la Organización Mundial
de la Salud qOMSv3 acerca de las consecuencias de la aplicación de la
nanotecnología en los sectores alimentario y agropecuario q25v3 fue
motivada por el hecho de que en algunos países ya se comercializan
nanometeriales en alimentos procesados y en materiales de embalaje3
y otros productos se hallan en fase de investigación y desarrollo y
algunos pueden llegar pronto al mercado“ A la vista de semejante
progreso3 cabe prever que en los próximos años los productos
alimentarios derivados de la nanotecnología estén cada vez más al
alcance de los consumidores en todo el mundo“ En esta reunión se
reconoció la necesidad de contar con definiciones claras y
armonizadas a nivel internacional y de establecer procedimientos para
la clasificación de nanoestructuras que sirvan de ayuda a los gestores
de riesgo“
Las propiedades diferenciales que hacen de los nanomateriales

manufacturados novedosos y únicos3 las cuales se intentan ajustar
dentro de una definición3 son también las propiedades que resultan
relevantes para la evaluación de riesgos“

Justificación para una definición de
nanomateriales

Ensayos y métodos de medición para
implementación de una definición de
nanomateriales

Con el fin de contribuir en las definiciones y criterios para establecer
marcos regulatorios y científicos sobre nanomateriales3 actualmente se
realizan una serie de ensayos de tipo químico3 biológico y físico con
materiales nanoestructurados q28v“ Tal como lo estableció la
Organización para la Cooperación y el Desarrollo Económico qOECD3
por sus siglas en inglésv3 los diferentes ensayos que se utilizan para
pruebas en sustancias químicas convencionales no son en todos los
casos adecuados para evaluar propiedades y efectos de los
nanomateriales q29v“ Por lo tanto se están investigando métodos que
tengan la capacidad para caracterizar nanomateriales prístinos3 los
cuales son requeridos para una implementación de la definición de
nanomateriales q30v“ Así3 por ejemplo3 la medición del número de
partículas coloidales basada en la distribución de tamaño3 como lo
requiere una definición que incluya la granulometría3 resulta
problemática debido a polidispersidad típica de las dispersiones
coloidales“ Por otro lado3 la preparación de las muestras para su
caracterización debe garantizar la estabilidad suficiente qen contra de
la tendencia a la aglomeración y agregaciónv durante el tiempo y
procedimientos requeridos“
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Definición de nanomateriales para Colombia

Para configurar las metodologías de validación y control de calidad
se requieren materiales de referencia que cumplan con algunas
condiciones como la homogeneidad y estabilidad de sus propiedades
y valores asignadosz 6l Bomité YSO” dedicado a tratar con materiales
de referencia” defineW “Un material suficientemente homogéneo y
estable con respecto a una o más propiedades específicas” las cuales
han sido establecidas para ser adecuadas en el uso previsto en un
proceso de medición” :2–“z
4arantizar las condiciones que definen el material de referencia
resulta todo un reto dentro del contexto nanoescalarz 6sto plantea una
relación sinérgica entre la validación y control de calidad con los
avances sintéticos relacionados con la producción homogénea y
estable de nanomaterialesz

Shatkin” Kz Dz Nanotechnologyq health and environmental risksz
BRB Press” AkkVz
3ryxell” 4z 6zN Bao” 4z Environmental Applications of
Nanomaterials Synthesisq Sorbents and Sensors’ Ymperial Bollege
Press” Akk7z
4rassian” Vz 9z Nanoscience and nanotechnology environmental
and health impacts’Wiley” AkkVz
Ynstituto úacional de Seguridad e 9igiene en el Trabajo :YúS9T“z
Seguridad y salud en el trabajo con nanomaterialesz _adrid” AkJFz
httpWxxwwwzinshtzesxYnshtWebxBontenidosxLocumentacionx3YB9DS
IAkL6IAkPU%–YBDBYOú6Sx6úIAkBDTD–O4Ox
9igienexAkJFIAkSeguridadIAkyIAksaludIAkenIAkelI
AktrabajoIAkconIAknanomaterialesxSSTIAkconI
Aknanomaterialeszpdf :Bonsultado en diciembre de AkJF“z
%harat” %z Encyclopedia of Nanotechnology’ Springer” AkJA” pp
Ak7Fz
Duffan” _zN Rose” KzN %ottero” KzN –owry” 4zN Kolivet” Kz PzN Wiesner”
_z Rz Towards a definition of inorganic nanoparticles from an
environmental” health and safety perspectivez Nature
Nanotechnology” 2009” -” ;R8G;8Jz LOYW httpWxxdxzdoizorgxJkzJkRVx
nnanozAkkHzA8Az
Sakamoto” YzN úakae” LzN 3ukumori” úzN Tayama” #zN _aekawa” DzN
Ymai” #z et alz Ynduction of mesothelioma by a single intrascrotal
administration of multiGwall carbon nanotube in intact male 3ischer
R88 ratsz J’ Toxicol’ Sci’ 2009” M-” ;FG7;z LOYW httpWxx
dxzdoizorgxJkzAJRJxjtszR8z;Fz
Rauscher” 9zN Roebben” 4zN Dmenta” VzN %oix DzN Balzolai” –zN
6mons” 9z et alz Towards a review of the EC Recommendation for a
definition of the term “nanomaterial” Part 2% Compilation of
information concerning the experience with the definitionz
–uxembourgW Publications Office of the 6uropean Union” AkJ8z
LOYW httpWxxdxzdoizorgxJkzA7VVxR;AR7z
–insinger” TzN Roebben” 4zN 4illiland” LzN Balzolai” –zN Rossi” 3zN
4ibson” PzN #lein” Bz Requirements on measurements for the
implementation of the European Commission definition of the term
‘nanomaterial’’ 6BxKRB ” AkJAz LOYW httpWxx
dxzdoizorgxJkzA7V7x;R8Hkz
6U Bommissionz Bommission Recommendation of JV Oct AkJJ on
the definition of nanomaterial :AkJJx;H;x6U“z Official J’ Eur’ Union
2011” 7ó–” RVG8kz
Lepartment of 9ealth and 9uman Servicesz Benters for Lisease
Bontrol and Preventionz Approaches to safe nanotechnology’
Managing the health and safety concerns associated with
engineered nanomaterials’ úYOS9” AkkHz httpsWxxwwwzcdczgovx
nioshxdocsxAkkHGJAFxpdfsxAkkHGJAFzpdf :Bonsultado en diciembre
de AkJF“z
Red úacional de úanociencia y úanotecnología 9ome
Pagezwwwzrednanocolombiazorg :Bonsultado en enero AkJ;“
YSOz Terminology and definitions for nano‘objects – Nanoparticleq
nanofiber and nanoplatez YSO TS A7;V7z AkkVz httpsWxxwwwzisozorgx
obpxuixCisoWstdW88A7VWen :Bonsultado en diciembre de AkJF“z
Official Kournal of the 3rench Republic –OK3Rz _inistry of
6cology” Sustainable Levelopment” Transport and 9ousingz AkJAz
Lecree noz AkJAGARA of J7 3ebruary AkJA on the annual declaration
on substances at nanoscale in application of article Rz FARG8 of the
6nvironment codez httpWxxbrecGsolutionszcomxdocsx
bkkkkJk_vkJzpdf :Bonsultado en diciembre de AkJF“z

Definición de nanomaterial
del Consejo Nacional Asesor

6n búsqueda del consenso requerido tanto a nivel local como global”
y atendiendo a los principales componentes presentes en las
diferentes definiciones y consideraciones que han sido presentadas en
este documento” el Bonsejo úacional Dsesor :BúD“ adopta la
siguiente definición para nanomaterialW

Material natural o artificialmente sintetizadoq manufacturado o
fabricado que exhibe propiedadesq fenómenos o efectos biológicos
que son atribuibles a sus dimensiones hasta una escala límite de un
micrómetro’ En el caso específico de materiales nanoparticuladosq se
consideran así cuando estos presenten una distribución mayor al
2Ux de partículas inferiores o iguales a 2UU nm en al menos una de
sus dimensiones’ Además de esta clasificación se incluyen los
materiales no necesariamente nanoparticulados pero que han sido
modificados a escala nanométrica en su conformación o interfase
para dar lugar a un material con nuevas propiedades’

–a divulgación y estudio de esta definición en toda la esfera social y
cultural del país :sector público y oficial” sector privado” academia y
sociedad civil“” debe conducir a una discusión amplia y
fundamentada sobre todos los aspectos” problemas y preocupaciones
que trae como consecuencia la nanociencia y la nanotecnologíaz –a
adopción de una definición para nanomateriales resulta de
trascendental importancia habida cuenta de que lo que está en juego
es la salud humana y la salud del ambiente” y todo lo que ello
significaz 6sto debe generar una reflexión permanente acerca de las
relaciones entre ciencia” tecnología y vidaz
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Resumen Abstract Resumo

àlow times of aqueous sodium nitrate
solutions in the molal concentration interval
ODOOOO to ODãããá 1molTkg5 were determined
by using an automatic microviscosimeter
éRVn énton Paar® at temperatures ranging
from :çxDI7 U to xIçDI7 U every 7 U and
atmospheric pressure of ODIOI RPaD àrom the
data obtainedJ the dynamic viscosities 1𝜂5J the
viscosity coefficients 𝐴J 𝐵J and 𝐶 form the
Qones-zole equationJ 𝑑𝐵T𝑑𝑇 and the
activation parameters of viscous flow 1Δ𝐺∞≠J
Δ𝐻∞≠ and Δ𝑆∞≠5 at infinite dilution were
calculatedD The coefficients 𝐴J 𝐵J and 𝐶 were
positive as well as 𝑑𝐵T𝑑𝑇D On the one handJ
according to the sign analysisJ sodium nitrate
acts as a structure-forming solute of the waterD
On the other handJ the activation viscous flow
parameters at infinite dilution 1Δ𝐺∞≠J Δ𝐻∞≠ y
Δ𝑆∞≠5 revealed that the viscous flow process
is endothermic with a clear ion-solvent
interactions predominanceD

Molecular interactions
of aqueous sodium
nitrate solutions from
viscometric data

Interacciones
moleculares de las
soluciones acuosas
diluidas de nitrato de
sodio a partir de datos
viscosimétricos

Interacções moleculares
de soluções aquosas
diluídas de nitrato de
sódio a partir de dados
viscosimétricos

21Rev. Colomb. Quim. 2016J 45 1I5J :I-:áD zOBS httpSTTdxDdoiDorgTIODI744áTrevDcolombDquimDv47nID7â:OO

Palavras-Chave: misturas bináriasJ
viscosidade dinâmicaJ parâmetros de ativaçãoJ
Qones-zoleD

Se determinaron experimentalmente los
tiempos de flujo de soluciones EaEOx , C:O
en el intervalo de concentración molal
OJOOOO-OJãããá 1molTkg5D Se usó un
microviscosímetro automático énton Paar®J
modelo éRVnJ a temperaturas desde :çxJI7
U hasta xIçJI7 U cada 7 U y presión
atmosférica de OJIOI RPaD é partir de los
datos obtenidosJ se calcularon las viscosidades
dinámicas 1𝜂5J los coeficientes de viscosidad
𝐴 J 𝐵 y 𝐶 de la ecuación de Qones-zoleJ 𝑑𝐵T𝑑𝑇
y los parámetros de activación del flujo
viscoso 1Δ𝐺∞≠J Δ𝐻∞≠ y Δ𝑆∞≠5 a dilución
infinitaD @os coeficientes 𝐴J 𝐵 𝑦 𝐶 resultaron
positivos al igual que 𝑑𝐵T𝑑𝑇D ze acuerdo con
el análisis del signo de este últimoJ el EaEOx
actúa como un soluto formador de la
estructura del aguaD Por otro ladoJ los
parámetros de activación del flujo viscoso a
dilución infinita 1Δ𝐺∞≠J Δ𝐻∞≠ y Δ𝑆∞≠5
revelaron que el proceso de flujo viscoso es
endotérmico con un claro predominio de las
interacciones ión-solventeD
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Qones-zoleD
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àoram determinados experimentalmente os
tempos de fluxo de soluções EaEOx , C:O na
gama de concentração molal OJOOOO-OJãããá
1molTkg5D àoi utilizado um microviscosímetro
automático énton Paar® modelo éRVnJ a
temperaturas desde :çxJI7 U até xIçJI7 U
cada 7 U e à pressão atmosférica de OJIOI
RPaD é partir dos dados obtidos foram
calculadas as viscosidades dinâmicas 1𝜂5J os
coeficientes de viscosidade 𝐴J 𝐵J e 𝐶 da
equação Qones-zoleJ 𝑑𝐵T𝑑𝑇 e os parâmetros
de activação de fluxo viscoso 1Δ𝐺∞≠J Δ𝐻∞≠ e
Δ𝑆∞≠5 a diluição infinitaD Os coeficientes 𝐴J 𝐵J
e 𝐶 foram positivosJ como 𝑑𝐵T𝑑𝑇D ze acordo
com a análise do signo deste últimoJ o EaEOx
age como um soluto formador da estrutura da
águaD élém dissoJ os parâmetros de ativação
do fluxo viscoso à diluição infinita 1Δ𝐺∞≠J
Δ𝐻∞≠ y Δ𝑆∞≠5 revelaram que o processo de
fluxo viscoso é endotérmico com uma clara
predominância de interações íon-solventeD
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Introducción

La viscosidad es una propiedad de transporte que consigue explicar
otros fenómenos yA por tantoA posee numerosas aplicaciones0 Las
propiedades volumétricas y viscosimétricas de las solucionesA
especialmente aquellas que involucran sistemas electrolíticos tales
como la densidadA la viscosidadA el coeficiente 7A así como los
parámetros de activación del flujo viscoso Δ𝐺∞≠A Δ𝐻∞≠ y Δ𝑆∞≠ a
dilución infinitaA juegan un papel sumamente importante en
numerosos procesos industriales y farmacéuticosA debido a que su
estudio proporciona información valiosa acerca de las interacciones
solutoJsolvente en la solución0
Por ejemploA la viscosidad de una disolución de un polímero es un
factor a considerar en la aplicación de un recubrimientoA dado queA si
el recubrimiento se va aplicar con pistola de aspersiónA se requiere
menor viscosidad que en el caso de la aplicación con brocha0 +n
ambos casosA es necesario que la viscosidad se incremente
gradualmente y de forma adecuada a medida que el disolvente se
evapora0
°el mismo modoA los resultados de los parámetros derivados de la
viscosidad a menudo son usados en medicina y química farmacéutica
para predecir la absorción y la permeabilidad de fármacos a través de
membranas biológicas D1, 2z0 +s bien conocido que los datos
viscosimétricos y otros datos termodinámicos proporcionan
información valiosa con respecto a las interacciones moleculares en
solución0 Por tal razónA el estudio de las propiedades fisicoquímicas
de mezclas líquidas es esencial para contribuir a un mejor
entendimiento de la teoría del estado líquido0
La viscosidad es afectada por varios parámetros® la masa molecularA
la forma y el tamaño de las moléculasA la concentraciónA la
temperatura y las interacciones moleculares DhidrofílicasA
hidrofóbicasA e interacciones iónicaszA por tantoA el estudio de la
viscosidad de soluciones acuosas de electrolitos en función de la
temperatura y la composición podría ayudar a comprender las
interacciones iónJión e iónJsolvente D3z0 =lgunos investigadores han
reportado viscosidades de electrólitos 3®3 y discuten los resultados en
términos de interacciones usando la ecuación de 4onesJ°ole D4-6zA de
manera que se empleó esta ecuación como modelo0
+l propósito de este estudio consistió en evaluar experimentalmente
la viscosidad y calcular sus propiedades derivadasA a fin de examinar
los cambios estructurales y discutirlos en términos de las
interacciones moleculares dominantes en las condiciones de estudio®
8A383 MPa y temperaturas desde 5SKA3O K hasta K3SA3O K0

Páez, M. S.; Pérez, D. E.; Julio, O. L.

Materiales y métodos

Los reactivos empleados fueron nitrato de sodio DNaNOKz grado
analítico D//Pz SigmaJ=ldrich0 +l agua usada para preparar las
soluciones fue destilada dos veces y desgasificada hasta obtener una
conductividad menor de 5A8 μSMcm0

Las densidades experimentales en la región de trabajo de las
soluciones acuosas de NaNOK se midieron con un densímetro digital
de tubo vibratorio =nton Paar® °M= O888A en el intervalo de
temperatura 5SKA3OJK3SA3O K y a la presión atmosférica 8A383 MPa0
La celda del °M= se calibró con aire seco y agua ultra pura a presión
atmosférica D7z0 Las muestras fueron termostatadas y controladas a ±
8A883 K0 La incertidumbre en el valor de la densidad determinada fue
de ± 8A5 x 38JO gMcm0
Las viscosidades de las diferentes mezclas binarias en la región de
trabajo se determinaron con un Microviscosímetro =utomático =nton
Paar® D=MVnz a presión atmosférica 8A383 MPaA en el intervalo de
temperaturas 5SKA3OJK3SA3O KA cada O K0 La temperatura en las
mediciones se controló mediante un sensor Pt 388 con una resolución
de ± 8A83 K0 +l principio de medición del viscosímetro es la ley de
StokesA ecuación [3] D8zA que arroja los tiempos de flujo y calcula
automáticamente la viscosidad absolutaA previa incorporación de la
densidad de la muestra0 La viscosidad se obtuvo con una
incertidumbre de ± 8A883 mPa·s0

+n esta ecuación 𝜌𝑏 k %A%K888 gMcm
K es la densidad de la esferaA 𝑡 es

el tiempo de flujoA y 𝐾 es la constante de calibración D8zA la cual se
obtuvo usando agua como líquido de calibración y los datos de
viscosidad reportados por Riddick y 7unger D9z0 Se trabajó con un
ángulo de inclinación de K8° a todas las temperaturas0

𝜂 k 𝐾𝑡D𝜌𝑏−𝜌z [3]

Resultados y discusión

Los datos experimentales de la densidad del sistema NaNOK ñ T5OA
fueron ajustados por un procedimiento de mínimos cuadrados
conforme a la ecuación [5]

°onde 𝜌 es la densidad de la soluciónA 𝑚 DmolMkgz es la molalidad
del NaNOK en la mezcla NaNOK ñ T5OA 𝑇 es la temperatura absolutaA
𝜎 es la desviación estándar y las letras minúsculas desde 𝑎 hasta 𝑗 son
parámetros ajustables0 Los resultados de este ajuste se muestran en la
Tabla 3A estos permiten obtener densidades de la mezcla NaNOK ñ
T5OA con la desviación estándar D𝜎z especificada en dicha tabla0

Parámetros 𝑎 𝑏 𝑐 𝑑 𝑒

+c 5 𝜌 DgMcmKz 8A3//O8ON3 8A3KN39S88 OA3O3KK x 385 9AO5/O x 38JK J38353%A9OS88

+c N 𝜂 DmPa·sz 33A33NON%K% J8A83SNSO99 J3A8%%35 x 38J3 KAN59/ x 38JN JKA95%388 x 38J%

𝑓 𝑔 ℎ 𝑖 𝑗 𝜎
J93A%/%89OK J%ANO9O8 x 38JN OO5NK98 33K9/ANS58/8 J5A53S/3K558 KANK8O x 38JO

J3A5/3S/ x 38J5 KAK93KS x 38JK JKA/3%9O8 x 38JK NA%98S x 38JN

Tabla 1. Parámetros de las ecuaciones [2] y [4] para la densidad y la viscosidad dinámica del sistema NaNO3 K H2O, con su desviación estándar 1𝜎5, válida en el intervalo de 0,0000-0,99963 m 1mol/kg5 y a las temperaturas de 283,15;
288,15; 293,15; 298,15; 303,15; 308,15 y 313,15 K

Las soluciones del sistema NaNOK ñ T5OA fueron preparadas en la
escala de molalidad 8A8888–8A///9 molMkgA utilizando el método
gravimétricoA en recipientes de vidrio con tapa herméticaA tomando
todas las precauciones necesarias para evitar la contaminación de las
muestras y la pérdida de agua por evaporación0 Todas las medidas de
masa fueron realizadas en una balanza analítica marca Precisa +S
55O SMJ°R con una incertidumbre de ± 3x38JO g0
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Interacciones moleculares de las soluciones acuosas diluidas de nitrato de sodio a partir de datos viscosimétricos

J partir de los datos generados con la ecuación [±]L y con ayuda de
la ecuación de la ley de Stokes fecuación [7] f8bbL se evaluó la
viscosidad dinámicaL 𝜂 fmPa·sb del sistema NaNO4 / H±OL a
diferentes temperaturas de trabajoL previa determinación de la
constante de calibración 𝐾 fmPa·cm49gb0

Los valores encontrados de 𝐾 son reunidos en la ecuación [4]0

𝐾 é 7L±I7±5xxzz − 5L55Ix7z5z𝑇 / 5L55555xqxx4q𝑇± [4]

con una incertidumbre de 𝜎 é ± 5L5555±8D±5±q fmPa·cm49gb0

La viscosidad dinámica de las soluciones acuosas de nitrato de sodio
alcanzada f𝜂bL concuerda satisfactoriamente con la tendencia obtenida
por Isono f10b 𝜂 é 𝑓f𝑚bL en el intervalo de concentración
5L5z55=DL5555 𝑚 fmol9kgb0 Sin embargoL este trabajoL a diferencia del
elaborado por Isono f10bL se enfocó de manera más precisa en el
intervalo diluido 5L5555=5LxxxI4 fmol9kgbL para de esta forma poder
analizar mejor las interacciones moleculares que ocurren en solución0
Ce igual formaL los datos experimentales para la viscosidad dinámica
del sistema NaNO4 / H±OL fueron ajustados por un procedimiento de
mínimos cuadrados con ayuda de la ecuación [8]0

La dependencia del coeficiente 𝐵 de viscosidad de la ecuación
anteriorL con respecto a la temperaturaL fue expresada con una
ecuación [I]0

Los resultados de este ajusteL igual que los de 𝑑𝐵9𝑑𝑇L se muestran
en la Tabla ±0
Cebido a que el coeficiente 𝐵 y 𝑑𝐵9𝑑𝑇 son positivosL podría

indicarse que en la solución acuosa de nitrato de sodio se forman
agregados hidrofóbicos y que el soluto está fuertemente hidratado
f13bL es decirL el NaNO4 se comporta como un soluto formador
fcosmotrópicob de la estructura del agua f14, 15b0 Por otra parteL el
valor positivo del coeficiente 𝐶 podría indicar el favorecimiento de
autointeracciones iónicas e interacciones entre iones de signo opuesto
no contempladas en los términos 𝐴𝑐79± 𝐵𝑐 f16b0 Ksto reafirma la
interpretación previamente atribuida a los parámetros 𝐴L 𝐵 y 𝐶L
analizados conjuntamente0
Los datos de viscosidad también fueron examinados a través de la
teoría del estado de transición de KyringL donde un líquido está
compuesto por moléculas distribuidas al azarL separadas por espacios
libresL que están divididasL a su vezL por un gran número de pequeñas
unidades llamadas cavidades0 Se supone que estas cavidades se
mueven con el volumen del líquido y que el salto de las moléculas
desde una cavidad hacia otraL bajo la acción de algún esfuerzo
cortanteL causa el flujo de los líquidos0 Curante este procesoL una
molécula sólo puede moverse si está en la cercanía de una cavidad y
posee un exceso de energía libre para pasar a ella0 La viscosidad
entonces es función del volumen y la temperatura f17b0 Kn este
sentidoL para un líquido puro se ha demostrado que se cumple la
siguiente ecuación [q] f18b0

[8]𝜂 =
𝑎+𝑏𝑚+𝑐𝑇+𝑑𝑚2+𝑒𝑇3

1+𝑓𝑚+𝑔𝑚2+ℎ𝑇

Conde 𝜂 es la viscosidad dinámica de la soluciónL 𝑚 fmol9kgb es la
molalidad del NaNO4 en la mezcla NaNO4 / H±OL 𝑇 es la
temperatura absolutaL 𝜎 es la desviación estándar y las letras
minúsculas desde 𝑎 hasta h son parámetros ajustables0 Los resultados
de este ajuste se muestran en la Tabla 7L junto a los resultados de
densidad y desviación estándar f𝜎b0
J partir de las viscosidades dinámicas de la solución obtenidas con
la ecuación [8]L se determinó la viscosidad relativa f𝜂𝑟b como la razón
de la viscosidad dinámica de la solución respecto a la del solvente
puro f𝜂5b0 Kstas viscosidadesL a su vezL se ajustaron usando un
procedimiento de mínimos cuadrados con la ecuación [z] de Jones–
Cole para soluciones electrolíticas f11b0

Conde 𝑐 es la molaridad fmol9LbL 𝐴L también llamado coeficiente de
FalkenhagenL es una constante positiva que mide las interacciones de
largo alcance ion=ion ffuerzas de FoulombbL 𝐵 es una constante que
tiene en cuenta la interacción ion=solvente f12b y el coeficiente de 𝐶
incluye todas las interacciones estructurales soluto=solvente y soluto=
soluto que no se toman en cuenta en los términos 𝐴𝑐79± 𝑦 𝐵𝑐 f11b0 Las
constantes 𝐴L 𝐵 𝑦 𝐶 son parámetros de ajustables y 𝑇 es la
temperatura en Kelvin0 Los resultados de este ajuste se muestran en la
Tabla ±0
Kl hecho de que los coeficientes 𝐵 y 𝐶 sean mucho mayores que 𝐴
demuestra que las interacciones ion=solvente dominan el
comportamiento fisicoquímico de este sistemaL mientras queL los
valores no nulos del parámetro 𝐴 indican que en estas soluciones
también se encuentran otro tipo de interaccionesL que si bien no son
dominantesL juegan un papel determinante a la hora de definir las
propiedades de este sistema0

𝜂𝑟 = 1 + 𝐴𝑐1 2⁄ + 𝐵𝑐 + 𝐶𝑐2 [z]

TfKb 𝐴 fL79±9mol79±b 𝐵 fL9molb 𝐶 fL±9mol±b 𝑑𝐵/𝑑𝑇
±D4L7z 5L5554 5L5775 5L5±Dx 5L55±74
±DDL7z 5L5558 5L5±55 5L5±qx 5L55±5x
±x4L7z 5L55±7 5L545q 5L5±z7 5L55±5z
±xDL7z 5L554D 5L58±8 5L5±5z 5L55±57
454L7z 5L55z7 5L58x5 5L5±44 5L557xq
45DL7z 5L55Iq 5L5zq7 5L57qI 5L557x4
474L7z 5L55x8 5L5II5 5L57ID 5L557Dx
47DL7z 5L575I 5L5qq7 5L55x7 5L557Dz

Tabla 2. Coeficientes A, B y C de viscosidad de la ecuación de Jones Dole y dB /dT de las soluciones binarias en
función de la temperatura

𝐵 = −2,591 + 0,0165𝑇 − 0,00003𝑇2 [I]

𝜂0 = (
ℎ𝑁𝐴
𝑉1
0 ) 𝑒𝑥𝑝(Δ 𝜇1

0≠ 𝑅𝑇⁄ ) [q]

Conde h es la constante de PlanckL 𝑁𝐴 es el número de JvogadroL 𝜂5
es la viscosidad del solvente en Pa·sL 𝑉7

5 es el volumen molar del
solvente puro en m49molL 𝑅 es la constante de los gases y Δ𝜇7

5≠ es la
contribución por mol del solvente de la energía libre de activación del
flujo viscoso de la solución0
Fuando una solución fluyeL tanto el soluto como las moléculas del
solvente se mueven bajo la fuerza de cizallamiento0 KntoncesL la
energía de activación del flujo viscoso para la solución fΔ𝐺∞≠bL
cuando la concentración del soluto tiende a cero f𝑚±→5bL se puede
escribir conforme a la ecuación [D]0
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·onde 𝑋T y 𝑋S son las fracciones molares del solvente y soluto3
respectivamenteH Δ𝜇S como se define en la ecuación anterior3 incluye
cualquier cambio en la energía libre de activación de las moléculas de
disolvente causados por la presencia del soluto3 así como la
contribución del movimiento propia del soluto z190H ·e acuerdo con
la teoría de Feakins z2003 el coeficiente 𝐵 de viscosidad está
relacionado con Δ𝜇S por la ecuación [M]H

Esta puede ser reorganizada de la siguiente manera3 ecuación [TN]H

·onde 𝑉T úΣ𝑥𝑖𝑀𝑖O𝜌 es volumen molar parcial del solvente puro
zcmhOmol0 y 𝑉S es el volumen molar parcial estándar del soluto a
dilución infinitaH Los términos 𝑋𝑖 y 𝑀𝑖 denotan las fracciones molares
y el peso molecular del HSO z𝑀T0 y del NaNOh z𝑀S0 respectivamenteH
Los valores calculados de Δ𝜇T3 Δ𝜇S3 𝑉T y 𝑉S son dados en la Tabla hH
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Se puede observar en la Tabla h que los valores de Δ𝜇S son
positivos y más grandes que Δ𝜇T3 lo que podría indicar que el nitrato
de sodio se comporta como un soluto formador de la estructura del
agua3 como previamente se había concluidoH Por otra parte3 los
grandes valores de Δ𝜇S podrían ser consecuencia de las fuertes
interacciones iónLsolvente en este sistemaH En otras palabras3 la
formación del estado de transición es menos favorecida en presencia
del nitrato de sodio3 es decir3 la formación del estado de transición
podría estar acompañada por la ruptura y la distorsión de las fuerzas
intermoleculares en la estructura del solventeH En los estudios de
Rajagopal y Jayabalakrishnan z190 y Mishra y Gautam z210 se
encuentran resultados similares para otros sistemas de estudioH
La energía libre de activación del flujo viscoso zΔ𝐺∞≠0 para la

solución cuando la concentración del soluto tiende a cero z𝑚S→N0
fue calculada con ayuda de la ecuación [TT]H

Los valores de la entalpía de activación zΔ𝐻∞≠0 y la entropía de
activación zΔ𝑆∞≠03 cuando la concentración del soluto tiende a cero3
fueron calculados usando la ecuación fundamental [TS]H

5quí los valores de Δ𝐻∞≠ y Δ𝑆∞≠ fueron determinados usando un
procedimiento de regresión lineal a partir de la Figura T de Δ𝐺∞≠ en
función de 𝑇H Los resultados se muestran en la Tabla P3 e indican que
estos parámetros son independientes de la temperaturaH
Los valores de Δ𝐻∞≠3 para el sistema de estudio son positivos3 lo que
podría indicar que el proceso del flujo viscoso es endotérmicoH Esto
implica que dicho proceso no es favorable termodinámicamente y es
necesario hacer un trabajo sobre el sistema para romper la barrera
energética en el proceso de flujoH
Los valores positivos de la variación de entropía de activación Δ𝑆∞≠

muestran que las especies que forman el estado activado son más
desordenadas que en el estado inicial3 este último más estructuradoH
Este comportamiento se ha observado en otros sistemas de estudio
z22-250H

Δ 𝐺∞≠ = 𝑋1Δ 𝜇1
𝑜≠ + 𝑋2Δ 𝜇2∞≠ [J]

∞≠

∞≠

𝐵 =
𝑉1
0−𝑉2

∞

1000
+ (

𝑉1
0

1000
) (
Δ 𝜇2

∞≠−Δ 𝜇1
0≠

𝑅𝑇
) [M]

Δ 𝜇2∞≠ = Δ 𝜇1
0≠ +

𝑅𝑇

𝑉1
0 [1000𝐵 − (𝑉1

0 − 𝑉2
∞)] [TN]

0
∞

0≠ ∞≠ 0 ∞

Tabla3. Valores de energía libre de activación del solvente, Δ𝜇 1 y del soluto a dilución infinita, Δ𝜇2 , volumen
molar del agua, 𝑉1 y volumen molar parcial a dilución infinita del nitrato de sodio, 𝑉2

≠0 ∞≠
0 ∞

≠∞

0≠

∞≠

Δ𝐺∞≠ = 𝑋1∆𝜇1
0≠ + 𝑋2∆𝜇2

∞≠ [TT]

Δ 𝐺∞≠ = ∆𝐻∞≠ − 𝑇∆𝑆∞≠ [TS]

Tabla 4. Parámetros de activación de jugo viscoso del NaNO3 a dilusión infinita

𝑇 zK0 Δ𝜇1
0≠ zkJOmol0 Δ𝜇2

∞≠ zkJOmol0 𝑉1
0 zcmhOmol0 𝑉2

∞ zcmhOmol0
SJh3Tñ M3RNS TS3RSj TJ3NSN SR3TjN
SJJ3Tñ M3PPN Th3RRj TJ3NhT Sj3SPN
SMh3Tñ M3SMj TP3PRM TJ3NPR SJ3SPN
SMJ3Tñ M3TRj Tñ3JMP TJ3NRj SJ3MMN
hNh3Tñ M3NPP TR3RJR TJ3NMh SM3RñN
hNJ3Tñ J3MhJ Tj3TMM TJ3TSS hN3TRN
hTh3Tñ J3JhT Tj3ñRh TJ3TñR hN3ññN
hTJ3Tñ J3jPh Tj3jJM TJ3TMh hN3MTN
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Figura 1. Regresión lineal de Δ𝐺∞≠ en función de la temperatura (T)

Conclusiones

En este trabajo se reportan las viscosidades y densidades
experimentales del sistema NaNOh / HSO3 en la región diluida
zN3NNNNLN3MMMR molOkg03 a las temperaturas desde SJh3Tñ hasta
hTJ3Tñ K3 cada ñ K y a N3TNT MPaH Los coeficientes 𝐴3 𝐵 y 𝐶 del
sistema NaNOh / HSO son positivos en todo el intervalo de
concentración a todas las temperaturas de estudioH

𝑇 zK0 SJh3Tñ SJJ3Tñ SMh3Tñ SMJ3Tñ hNh3Tñ hNJ3Tñ hTh3Tñ hTJ3Tñ
∆𝐻∞≠ zkJOmol0 TR3PJS

∆𝑆∞≠ zkJOmol·K0 N3NSPP

𝑅2 N3MMTJ
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Resumen Abstract Resumo

The photo1stability of nanocrystals 5N/s0 in
ññ1Vñ group such as /dSe is used for photo1
catalytic processes9 The presence of toxic
metals limits their implementation in
environmental applications such as synthetic
dyes treatment2 which are found in textile2
leather2 and paper industries9 N/s ZnS and
/dS2 stabilized in the presence of
ethylendiaminetetraacetic acid and sodium
dodecyl sulfate2 respectively2 were compared
in the photo1catalytic treatment of methylene
blue 5MO02 under UV light9 The two kinds of
N/s showed absorption bands displaced
towards A77 nm and fluorescent emission
bands around íQ7 nm9 These optical
properties are attributed to nano size as
observed by scanning electron microscopy
5ó71A7 and G771GA7 nm09 MO degradation by
N/s reached yields up to jóB and PPB for
ZnS and /dS2 respectively2 due to the photo1
catalytic production of hydroxyl radicals
capable of participating in redox processes9 ñn
conclusion2 N/s catalyzed the remediation of
MO2 a heterocyclic aromatic dye of broad
industrial use9

Giovanni Andrés Castro Acuña1, Julia Constanza Reyes Cuellar1,*
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Nanocristales para
degradación de un
colorante contaminante
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Palavras-Chave: nanopartículas
semicondutoras2 fotocatálise2 degradação de
poluentes2 azul de metileno2 águas residuais9

La fotoestabilidad de nanocristales 5N/s0 del
grupo ññ1Vñ2 como /dSe se aprovecha en
procesos de fotocatálisis9 Sin embargo2 el
contenido de metales tóxicos limita su
aplicación en el ambiente en la remediación
de residuos de las industrias textiles2 de pieles
y de papel9 Se comparó la acción catalítica de
/dS y ZnS2 estabilizadas con dodecil sulfato
de sodio y ácido etilendiaminotetraacético2
respectivamente2 para el tratamiento
fotocatalítico del colorante azul de metileno
5DM0 con radiación UV9 Las dos clases de
N/s presentaron bandas de absorción
desplazadas hacia A77 nm y bandas de
emisión fluorescente a íQ71íí7 nm9 çstas
características ópticas se atribuyen al tamaño
5ó71A7 y G771GA7 nm02 confirmado por
microscopía electrónica9 La degradación del
DM por N/s alcanzó rendimientos del jóB y
PPB para ZnS y /dS respectivamente2
mediante la producción fotocatalítica de
radicales hidroxilos capaces de participar en
procesos redox9 çn conclusión2 N/s se
aprecian como catalizadores eficientes para la
remediación de DM2 un colorante aromático
heterocíclico de amplio uso industrial9

Palabras clave: nanopartículas
semiconductoras2 fotocatálisis2 degradación
de contaminantes2 azul de metileno2
aguas residuales9

Keywords: semiconductor nanoparticles2
degradation of pollutants2 methylene blue2
photocatalysis2 wastewater9

D fotoestabilidade do nanomateriais 5N/s0 do
grupo ññ1Vñ como /dSe é usada em processos
de fotocatálise9 Mas a presença de metais
tóxicos limita sua implementação no ambiente
para remediar os resíduos das indústrias
têxteis2 de couro e de papel9 ãoi comparada a
ação catalítica de ZnS e /dS2 estabilizados na
presença de dodecil sulfato de sódio e ácido
etilenodiamino tetra1acético2 respectivamente2
para o tratamento fotocatalítico de azul de
metileno 5DM0 com radiação UV9 Os dois
tipos de N/s mostraram bandas de absorção
perto de A77 nm e bandas de emissão
fluorescente a íQ71íí7 nm9 çstas
propriedades ópticas são atribuídas ao
tamanho 5ó71A7 y G771GA7 nm0 confirmado
por microscopia electrónica9 D degradação do
DM por N/s alcançou rendimentos de jóB e
PPB para ZnS e /dS respectivamente2 através
da produção fotocatalítica de radicais
hidroxilo capazes de participar em processos
redox9 çm conclusão N/s são vistos como
catalisadores eficientes para a remediação de
DM2 um corante de amplia utilização
industrial9

Nanocrystals for the
degradation of a
pollutant dye

Nanocristais para a
degradação de um
corante poluente
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Introducción

Xos nanocristales semiconductores y+0sv son materiales que por su
tamaño poseen propiedades optoelectrónicas no disponibles en
materiales macroscópicos de igual composiciónE Pesde la primer
síntesis de puntos cuánticos en %ell Xaboratories en S•/5 y1vú los
+0sú constituidos por un semiconductor como material inorgánicoú
están transformando los materiales funcionalizados y los dispositivos
nanotecnológicos y2vE Xos +0s presentan densidad de estados
electrónicos análogos a los atómicos y3, 4v y despliegan transiciones
electrónicas discretasú permitiendo la modulación de la emisión
fluorescente y del perfil de excitaciónú mientras ofrecen una fotoé
estabilidad excepcionalú entre otras características y5, 6vE ·demású el
área superficial de los +0s posibilita modificaciones según distintas
reacciones químicas disponibles para una extensa aplicación en
determinaciones biológicasú sistemas terapéuticosú sensores y
sensibilizadores en celdas solares y7vE
;l interés por los +0s de compuestos ™™éV™ú que incluyen el

selenuro de cadmio y0dSev y el sulfuro de cadmio y0dSvú está
relacionado con la propiedad de fluorescenciaú su fácil preparación y
la brecha energética mayor a hú4 eV y8-10vE Sin embargoú el uso de
nanoestructuras de 0dSe en el ambiente es limitado debido a la
presencia del cadmioú un metal tóxicoE Se recurreú entoncesú a los
+0s de ZnSú con una brecha energética entre hú/ a ZúS eV y11, 12vE
Xa síntesis de +0s requiere identificar las moléculas precursoras

apropiadas y su concentración para producir especies moleculares o
atómicas que contribuyan a la nucleación y crecimiento de la
nanoestructuraE Tambiénú es necesario identificar el tipo de agente
estabilizante que pueda prevenir la captura de las especies activas
formadas en las trampas superficiales y13, 14vE Xa obtención de +0s
solubles en agua requiere de un agente estabilizante como el dodecil
sulfato de sodio usado para la preparación de +0s de ZnSE · pesar
del éxito del método para producción de +0s de calcogenurosú en el
caso de 0dS se requiere la aplicación de radiación γ o ultrasonido
para su síntesis con el mismo agente estabilizador y15vE
·hora bienú una de las formas de remoción de contaminantes en
efluentes industrialesú una medida de prevención de la contaminación
ambientalú está basada en +0s que participan en procesos de
absorción de energía con longitudes de onda iguales a la brecha
energéticaú para promover electrones de la banda de valencia a la
banda de conducciónú dejando huecos libres en la banda de valenciaE
Xa fotocatálisis se fundamenta en esta separación de cargas para
formar pares electrónIhueco capaces de migrar a la superficie del
semiconductor donde pueden reaccionar directamente con grupos
hidroxilo y generar radicales libres en el sistema queú a su vezú
participarán en reacciones redox o podrán oxidar especies adsorbidas
y16vE
Xos radicales libres hidroxilo y•Okv son oxidantes eficientes de

substratos orgánicos en procesos de oxidación avanzadosú lo que los
hace potencialmente atractivos para degradar contaminantes que se
encuentran en efluentes industriales y17vE Revisiones sobre
aplicaciones ambientales de nanoestructuras de 0dS y ZnS son
ofrecidas por [resno y18vú koffman et alE y19vú y más recientementeú
por PuránéÁlvarez et alE y20vE
Xas aguas residuales generadas en procesos de fabricación de

textilesú pieles y papel contienen residuos de los colorantes y
pigmentos utilizados yú para su tratamientoú se aplican procesos
biológicos y de oxidación electroquímica y21, 22vE Pe estos
colorantesú destaca el azul de metileno y·°vú un compuesto
aromático heterocíclico y catiónicoú debido a su potencial
carcinógeno y23, 24vE

Castro-Acuña, G. A.; Reyes-Cuellar, J. C.

;n ese sentidoú el desarrollo de nanomateriales no tóxicos puede
contribuir a la limpieza del ambiente mediante el tratamiento de aguas
residuales que contengan colorantesE ;n el presente trabajo se
sintetizaron estructuras de ZnS estabilizadas con dodecil sulfato de
sodio y se compararon con estructuras de 0dS estabilizado con ;PT·ú
reactivos disponibles en laboratorio no especializadosE Xos +0s
obtenidos se utilizaron como fotocatalizadores para una remediación
reactiva basada en la reducción del colorante azul de metileno en
procesos independientes de degradación desarrollados bajo irradiación
con una lámpara UVE

Sulfuro de sodio y+ahS·•khOv al •/8 de pureza y ácido
diaminoetanotetraacético y;PT·v al ••éSVV8 p/p se adquirieron en
PanreacH acetato de cinc [Zny0k50OOévh] al •/8 p/p de purezaú
sulfato de cadmio y0dSOZv al ••8 p/p de pureza y ácido clorhídrico
yk0lv al 5j8 p/p de pureza se adquirieron en °erckH dodecil sulfato
de sodio al ••8 p/p de purezaú etanol •48 v/v y azul de metileno
y·°v •48 p/p de pureza se compraron en Sigmaé·ldrichE ;l agua tipo
™ se obtuvo de un sistema de purificación ;P° °illipore simplicity™
Water Purification Systemú S™°STVVVVE

Materiales y métodos

Reactivos

Síntesis de NCs de ZnS Y CdS

+0s de ZnS se sintetizaron mediante una reacción coloidal simple de
acetato de cinc yZny0k50OOvh·hkhOv y sulfuro de sodio
y+ahS·XkhOvú en presencia de dodecil sulfato de sodio actuando como
un agente estabilizador de coordinación aniónico y25vE ;l
procedimiento consistió en mezclar el acetato de cinc yVú/5j gv y SPS
yhúSVV gv disueltos en agua tipo ™ ySVVúV mXvE Se adicionó k0l VúSV °
para ajustar el pk de la solución a TúVE Por separadoú se preparó la
solución de +ahS ySúhZV gv en TVúV mX de agua tipo ™E ;sta solución se
adicionó gota a gota a la solución de cinc bajo agitación vigorosa yTVV
rpmv a jV °0ú observándose formación de turbidezE Pespués de una
hora de reacciónú la solución se dejó a temperatura ambiente por 5V
minE Xos +0s de ZnS se separaron mediante centrifugación a TVVV
rpm por 5V minú después se lavaron tres veces con agua desionizadaú
finalmente la muestra se secó a •V °0 por hZ hE Xa reacción química se
presenta en la ecuación [S]ú y26vE

𝑍𝑛y𝐶𝐻5𝐶𝑂𝑂vh A 𝑁𝑎h𝑆→ 𝑍𝑛𝑆 A h𝐶𝐻5𝐶𝑂𝑂𝑁𝑎 [S]

Xos +0s de 0dS se sintetizaron a partir de una solución VúV4 ° de
0dSOZ yVú4hS gv en 4V mX de etanol que se mezcló equimolarmente
con +ahS yVúS•T gv y ;PT· VúVh ° bajo agitación continua a TVV
rpmú durante 5 h resultando en una solución turbia de color amarilloú
esta solución se dejó en reposo durante Sh hE ;l sólido se obtuvo por
centrifugación y se lavó con etanol 4V8 v/vú seguido de agua tipo ™
tres veces como método de limpiezaE Xos +0s de 0dS de color
amarilloénaranja se secaron a TV °0 en un horno durante / h y27vE Xa
reacción química se presenta en la ecuación [h] y28vE

𝐶𝑑𝑆𝑂Z A 𝑁𝑎h𝑆→ 𝐶𝑑𝑆 A 𝑁𝑎h𝑆𝑂Z [h]



𝐷(%) =
𝐶0−𝐶𝑡
𝐶0

∗ 100
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Caracterización de los materiales nanoestructurados

Los NDs obtenidos en el paso previo se dispersaron en etanol por
ultrasonido en un instrumento DoleEParmer hModelo /66yHEHy de
potencia zz/WS e inmediatamente se tomaron sus espectros de
absorción UVEVis en un espectrómetro Thermo Scientific™
—[N[SYS z/S UVEVisG en el rango de longitud de onda de qH/EHH/
nm con velocidad de barrido q nmgsG utilizando celdas de cuarzo que
contenían zGH mL de la dispersiónY Los espectros de absorción fueron
utilizados para establecer las propiedades ópticas de los
nanomateriales obtenidosY
Los espectros de fluorescencia de las dispersiones mencionadas se
registraron en el fluórometro ]luorologEí ]LíEqq de +oribaY
Presentaron una longitud de onda de excitación de íH/ nm en el
rango F//Ex// nmG con velocidad de escaneo de z nmgs y amplitud í
nm x í nmG a temperatura de q/ °DY Las micro imágenes se
obtuvieron con un microscopio electrónico de barrido hS[MS ][I
modelo Quanta™ FH/ ][—G después de tomar la muestra diluidaG
depositarla sobre papel de filtro y mantenerla ajustada con cinta de
carbón conductivoY

Las ]iguras za y zb presentan los espectros de absorción UVEVis de
los NDs de DdS y ZnS obtenidos en forma de polvoG que se
dispersaron en etanol mediante ultrasonidoY

Nanocristales para degradación de un colorante contaminante

Evaluación de la capacidad fotocatalítica de los NCs

La degradación de AM por los NDs de ZnS y DdS se desarrolló en un
reactor de vidrio a temperatura ambiente con irradiación de una
lámpara UV —LEH6 hpotencia x WSY [sta lámpara se ubicó a zq cm
sobre z/G/ mL de la solución del colorante hH/G/ mggLS con agitación
continuaG mediante un agitador magnético a H// rpmY
Los NDs de concentración z/G/ mggL se dispersaron en un baño de
ultrasonido por z/ minY úespués se adicionaron al reactor y cada í/
min se obtuvo zG/ mL de muestra para un periodo total de q hY [l
espectro UVEVis se registró inmediatamente y se calculó la eficiencia
de fotoreacción por el decremento de intensidad a la longitud de onda
hxF/ nmSY La eficiencia de decoloración se calculó conforme a la
literaturaG según la ecuación [í] h29SY

[í]

úonde D/ y Dt son las concentraciones de AM al inicio y
transcurrida la reacción bajo irradiaciónG respectivamenteY
Domo controlG se llevó a cabo la degradación de AM bajo las

condiciones mencionadasG sin agregar los NDsY [sto con el propósito
de asegurar queG en este casoG la fotorreacción se desarrolló por la
formación de pares de electrónghueco he—h™SG inducida por la
radiación UV absorbida por el medio de reacciónG sin la mediación de
nanoestructurasY

Resultados y discusión

Caracterización de los NCs de CdS y ZnS

Figura 1. Espectro UV-Vis de los NCs sintetizados. a) CdS. b) ZnS
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Los NDs de DdS se encuentran rodeados de [úTAG tensoactivo que
sirvió para prevenir la aglomeración de semillas de cristales de
cadmioY úespués de la excitación óptica de electronesG en el espectro
se observa un corrimiento a la región azul de la banda de absorciónG
que se estableció a í4y nmY La banda energética se determinó
gráficamente de la energía mínima hhvS de los fotones que son
absorbidos por el semiconductorG en la región donde la absorbancia
cambia linealmenteG para cada característica espectral por separado
h30SY
Primero se obtuvo la ecuación de la línea y se estimó el valor de la
longitud de onda de corte desde la intersección de la línea tangente de
la banda en la región lineal con el eje de la longitud de onda a la
absorbancia ceroG utilizando la ecuación de ajuste lineal de la curva
calculada en la ]igura zaY La banda energética se estableció al
sustituir el valor de la absorción en la ecuación F h31SY
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Se observó una absorción a la longitud de onda correspondiente a la
energía de la brecha energéticax Asíy la absorción en el borde de la
banda de conducción se calculó a LDj nmy trazando una línea
imaginaria desde la región descendiente del espectro que se
intercepta con la línea base CTabla ñZy que corresponde a una brecha
energética de LyáD eV C32Zx

CastroVAcuñaé G. A.; ReyesVCuellaré J. C.

En el caso de los NCs de ZnSy las dos bandas amplias características
de los semiconductores se observaron a FF8 y MD8 nmy usando una
longitud de onda de excitación de LM8 nmx Sin embargoy la emisión
por defectos para NCs de ZnS se referencia entre FáL5FLP nmy por lo
tantoy la pequeña banda a MD8 nmy si se compara con la intensidad de
la emisión excitónicay puede ser causada por la contaminación con
otro tipo de átomos metálicos C43Zx
La Figura L muestra las microimágenes de los NCs de CdS y ZnS
obtenidas por SEMx A partir de estas se estableció el tamaño promedio
en el régimen nanoscópico de á85M8 nm para los NCs de CdSy por lo
tantoy su actividad no se ve afectada por el efecto cuántico observado
en nanopartículas de diámetro menor al radio de Bohrx Los NCs de
ZnS en la Figura Lb se aprecian en conglomeradosx Aunque el tamaño
de los elementos individuales no es claramente observado a partir de
las microimagenesy se estimó en ñ885ñá8 nmx

𝐸𝑔∗ =
ℎ𝑐

λ 𝑐

Tabla 1. Longitud de onda 6nm) y brecha energética de los NCs obtenidos

Material Longitud de onda mnm) Brecha energética meV)
NCs CdS 379 3,27
CdS material macroscópico 520 2,86
NCs ZnS 330 3,75
ZnS material macroscópico 355 3,50

De la literaturay la banda de valencia se ha asignado a los estados Lp
del azufre y la banda de conducción a los estados Ms del cadmio C33Zx
Comparando con la brecha energética del material macromolecular
CdSy reportado a Má8 nm CáyLP eVZy se presentó un corrimiento hacia
la región azuly debido al confinamiento electrónico en estos
nanomateriales C34Zx
Ademásy aparece un hombro calculado a FjM nm aproximadamente
CáyM eVZy que corresponde a un valor ligeramente superior a la banda
energética de áyLP eV CMá8 nmZ de material CdS C35Zy que en el caso
de capas delgadas de CdS se explica por la presencia de defectos
cristalinos incluyendo límites de grano y dislocaciones C36Zx
Para los NCs de ZnSy se formó una dispersión coloidal estable en el
medio de reacción quey en presencia de SDSy permitió la
estabilización de las nanoestructurasx Siguiendo el procedimiento de
análisis descrito en la Figura ñay se estableció que los NCs de ZnS
presentaron una brecha energética a LL8 nm CLyDM eVZ a partir de la
ecuación de ajuste lineal que se encuentra en la Figura ñbx Este valor
resulta mayor al asignado para el material macroscópico ZnS de LyM
eV C37, 38Zx Para NCs de ZnS sintetizados a partir de la sal de sulfuro
de sodio origina nano materiales con una brecha energética de LyMM
eVy mientras que el material producido a partir de tioacetamida
presenta una brecha energética de LyDá eV según la literatura C39Zx
Por otro ladoy la Figura á presenta los espectros de emisión

fluorescente de los NCs preparados en el laboratoriox El espectro de
emisión fluorescente de NCs de CdSy aplicando una longitud de onda
de excitación de LM8 nmy consistió en dos bandas ampliasú la primera
centrada a LjB nm con un hombro a FLñ nm y la segunda a MáP nmx
Estos valores sugieren la formación de una nanoestructura del
semiconductor CdSy no obstantey el hombro sugiere la presencia de
aglomerados que producen una ampliación de la fluorescencia
excitónica y la segunda fluorescenciay por electrones atrapados que se
liberan a MñF nm debido a transiciones electrónicas de la banda de
conducción a un nivel aceptor en vacantes originadas por los iones de
azufre intersticiales C40, 41Zx Es importante notar que la baja
intensidad de esta última emisión podría resultar de una cobertura
suficiente del agente estabilizadory que elimina parcialmente las
trampas de electrones en la superficie C42Zx
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Figura 2. Espectros de emisión fluorescente de NCs de CdS y ZnS

Figura 3. SEM micro imágenes de a) CdS y b) ZnS

a b

Evaluación de la actividad fotocatalítica de los NCs

Una vez caracterizados los NCs de CdS y ZnSy se investigó el uso
potencial como fotocatalizadores activados por luz UVx Para elloy se
desarrolló la fotodegradación del AM CFigura FZx

[F]
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El proceso de transformación catalítica del HM se desarrolló en la
presencia de los NCs por separado a diferentes tiempos y se realizó el
seguimiento de la disminución de la banda de absorción del colorante
a 5Pj nm en el espectro visibleZ H medida que se incrementó el
tiempo de exposición9 se observó la reducción gradual de la banda
característica9 que indica la reacción de coloración del HMZ

Nanocristales para degradación de un colorante contaminante
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Figura 4.Degradación de AM en presencia de diferentes catalizadores. a) Eficiencia de
degradación y b) Relación de velocidad para la reacción de primer orden aparente .

La eficiencia de degradación del colorante HM alcanzó hasta un
DV4 para los NCs de ZnS y [[4 para CdSZ El porcentaje de
degradación aumentó en la medida que el tiempo de exposición a luz
UV se incrementóZ El blanco mostró que las moléculas de HM fueron
degradadas hasta un éj4 en ausencia del catalizador conservando
condiciones de irradiación similares a los experimentosZ
Para el sistema de ZnS también se observó que la actividad catalítica
se detiene después de Dj min de reacciónZ Esto puede atribuirse a un
envenenamiento de la superficie de los NCs9 teniendo en cuenta que
en el experimento se mantuvo una relación baja entre la
concentración de catalizador y la concentración del coloranteZ
El valor máximo para la degradación de HM9 que alcanzó un DV4 en
presencia de NCs de ZnS9 es comparable al obtenido con
nanoestructuras de óxido de cobre y óxido de zinc que alcanza el Dá4
q44x y Ujj49 respectivamente q45xZ

H partir de los datos obtenidos9 se estableció la velocidad de
reacción fotocatalítica siguiendo el modelo cinético ejemplificado por
la trasformación de un contaminante aromático policíclico9 el
benzofurano9 que sigue la cinética de reacción descrita en la ecuación
á q46xZ

𝑙𝑛
𝐶𝑜
𝐶
= 𝑘𝑎𝑡 [á]

Donde ka es la constante de velocidad de una reacción de primer
orden aparente y depende de la concentración qCx de HMZ Cj
representa la concentración inicial de HMZ La constante de velocidad
aparente se observa en la Figura Pb con valores de j9jUU min%U y
j9jV5 min%U9 los cuales representan la fotoactividad catalítica para
NCs de CdS y ZnS9 respectivamenteZ
El mecanismo de la reacción fotocatalítica se asocia con la

excitación de las nanoestructuras9 por su condición de
semiconductores9 en presencia de luz UV de éáj nm9 que
corresponde a energía cercana a la brecha energéticaF esta excitación
permite la liberación de electrones q47xZ Las reacciones químicas
involucradas se describen en las ecuaciones 5 a UPk

Interacción del AM con las NCs (adsorción)

𝑁𝐶𝑠 + 𝐻2𝑂 ↔ 𝐻+ + 𝑂𝐻− ↔ 𝑁𝐶𝑠 − (𝐻2𝑂 ↔ 𝐻+ + 𝑂𝐻−)𝑎𝑑𝑠 [5]

𝑁𝐶𝑠 + 𝐴𝑀 ↔ 𝑁𝐶𝑠 − (𝐴𝑀)𝑎𝑑𝑠 [[]

𝑁𝐶𝑠 + 𝑂2𝑎𝑐 ↔ 𝑁𝐶𝑠 − (𝑂2)𝑎𝑑𝑠 []]

𝑁𝐶𝑠 + ℎ𝑣 → 𝑁𝐶𝑠(𝑒−𝐵𝐶 + ℎ+𝐵𝑉) [D]

𝑂2(𝑎𝑑𝑠) + 𝑒− → 𝑂2
•− [Uj]

Formación de los pares electrón - hueco

Formación de especies oxigenadas reactivas

𝑂2
•− + 𝐻+ → 𝐻𝑂2

• [UU]

(𝐻2𝑂 ↔ 𝐻+ + 𝑂𝐻−)𝑎𝑑𝑠 + ℎ+𝐵𝑉 → 𝐻+ + 𝐻𝑂• [UV]

Degradación de AM
Oxidación de AM por los radicales hidroxilo

𝐴𝑀 − 𝐻 + 𝐻𝑂• → 𝐴𝑀• + 𝐻2𝑂 → 𝑃𝐷 [Ué]

Oxidación directa de AM por reacción con los huecos

𝐴𝑀 − 𝐻 + ℎ+𝐵𝑉 → 𝐴𝑀• + 𝐻2𝑂 → 𝑃𝐷 [UP]

PDk productos de degradaciónZ

Estos electrones interactúan con una molécula de agua en presencia
de un oxidante9 como el oxígeno disuelto9 produciendo radicales
libres oxhidrilo qOH•x9 que son altamente reactivos y se pueden usar
en la degradación de las moléculas aniónicas de HM q48xZ
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Conclusiones
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Método extendido de
Hildebrand en la
estimación de la
solubilidad de
algunas sulfonamidas
estructuralmente
relacionadas en
mezclas etanol + agua

Extended Hildebrand
solubility approach
applied to some
structurally related
sulfonamides in
ethanol + water
mixtures

Método ampliado de
Hildebrand na
estimação da
solubilidade da
algumas sulfamidas
estruturalmente
relacionadas em
misturas do etanol +
agua

Se aplicó el Método Txtendido de Solubilidad
de Hildebrand 6MTSHv al estudio de la
solubilidad de sulfadiazina2 sulfamerazina y
sulfametazina en mezclas binarias etanol 7
agua a C–G2UA KP Se utilizaron valores
reportados de solubilidad en equilibrio y
algunas propiedades fisicoquímicas de fusión
de estos compuestosP Se obtuvo una adecuada
capacidad predictiva del MTSH 6con
desviaciones promedio menores del N2Fgv al
utilizar modelos polinómicos regulares de
cuarto orden relacionando el parámetro de
interacción W con el parámetro de solubilidad
de Hildebrand de las mezclas solventesP Tl
carácter predictivo del MTSH fue de
magnitud semejante al que se obtuvo
calculando esta propiedad directamente2
donde se utilizó una regresión empírica
regular de cuarto orden de la solubilidad
experimental logarítmica de los fármacos en
función del parámetro de solubilidad de las
mezclas disolventesP

Txtended Hildebrand Solubility Kpproach
6THSKv was applied to evaluate the solubility
of sulfadiazine2 sulfamerazine2 and
sulfamethazine in some ethanol 7 water
mixtures at C–GPUA KP Reported experimental
equilibrium solubilities and some fusion
properties of these drugs were used for the
calculationsP In particular2 a good predictive
character of THSK 6with mean deviations
lower than NPFgv were found by using regular
polynomials in order four correlating the
interaction parameter W with the Hildebrand
solubility parameter of solvent mixtures
without drugP The predictive character of
THSK was the same as that obtained by direct
correlation of drug solubilities with the same
descriptor of polarity of the cosolvent
mixturesP

Na presente investigação2 aplicouyse o
Método Tstendido de Solubilidade do
Hildebrand 6MTSHv ao estudo da solubilidade
da sulfadiazina2 sulfamerazina e sulfametazina
em misturas binárias etanol 7 agua a C–G2UA
KP Obteveyse uma adequada capacidade
preditiva 6com menor desvio padrão de N2Fgv
do MTSH ao utilizar modelos polinomiais
regulares de quarta ordem relacionando o
parâmetro de interação W com o parâmetro de
solubilidade do Hildebrand das misturas de
solventesP O caráter preditivo do MTSH foi
semelhante ao obtido pelo cálculo utilizando
uma regressão empírica regular da quarta
ordem2 da solubilidade experimental
logarítmica dos fármacos em função do
parâmetro de solubilidade das misturas
dissolventesP
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Introduction

Sulfonamides are synthetic drugs used to treat certain infections
caused by a wide group of microorganisms in human and veterinary
medicine practice :1-3FH NeverthelessE the physicochemical properties
of these drugs in aqueous solutions have not yet been studied
completely :4FH Regarding their aqueous solubilitiesE it is well known
that they are very lowE being considered as very slightly soluble or
even practically insoluble :5FH In this wayE it has been reported that
the cosolvency is the best technique used in pharmacy for increasing
the drugs equilibrium solubility :6-8FH
MoreoverE it is clear that predictive methods of physicochemical

properties of drugsE in particular those intended to estimate their
solubilitiesE are very important for pharmaceutical and chemical
industryH This is because these methods allow the optimization of
several design and development processes :4FH In this regardE some
recent examples of these developments about the solubility prediction
of drugs are described in the literature as follows/ in neat water :9FE in
simulated gastrointestinal fluids :10FE in organic solvents :11F and in
mixed solvents :12-14FH In additionE some attempts to estimate the
solubility of sulfonamides in different aqueous or organic media have
been reported in the literature :15-17FH
For this reasonE this research presents a physicochemical study about
the solubility prediction of three structurally related sulfonamidesE
namelyE sulfadiazine :SDZE FigH 8FE sulfamerazine :SMRE FigH 8F and
sulfamethazine :SMTE FigH 8FE in binary mixtures conformed by
ethanol :EtOHF and water at 5J]H8+ KH The study was performed
based on the Extended Hildebrand Solubility Approach :EHSAF :8E
18F by using reported experimental equilibrium solubility values and
some thermal properties relative to the fusion of these drugs :19-21FH
ThusE this communication is similar to those developed previously for
other drugs in the same cosolvent mixtures :22-26FE and also to that
developed about the behavior of other sulfonamides in propylene
glycol Z water mixtures :27FH

It is crucial to note that EHSA method has been widely used to study
the solubility of many pharmaceutical compounds as has been exposed
previously :28FH FurthermoreE it is still employed to analyze the
behavior of several drugs in different cosolvent mixtures :29-32FH On
the other handE it is remarkable that EtOH and its aqueous mixtures are
the most employed solvent systems to develop liquid pharmaceutical
dosage forms owing its solubilizing and antimicrobial properties :33E
34FH

Theoretical background

NH2

S
NH

N

N

O
O

R1

R2

Figure 1. Molecular structure of the sulfonamides considered. Sulfadiazine: R1 and R2 = H.
Sulfamerazine: R1 = H, R2 = CH3. Sulfamethazine: R1 and R2 = CH3.

In a first approachE based on the Henry’s lawE the ideal solubility
: F of a solid solute could be calculated by means of the following
expression/

idX 5

log𝑋2
𝑖𝑑 = −

∆𝐻𝑓𝑢𝑠 (𝑇𝑓𝑢𝑠−𝑇)

2.303𝑅𝑇𝑓𝑢𝑠𝑇
+ (

∆𝐶𝑝
2.303𝑅

) [(
𝑇𝑓𝑢𝑠−𝑇

𝑇
) + ln (

𝑇

𝑇𝑓𝑢𝑠
) ] [8]

whereE is the molar enthalpy of fusion of the pure solute :at the
melting pointFE Tfus is the absolute melting pointE T is the absolute
solution temperatureE R is the constant gas :]HK8A J2mol·KF and ∆Cp is
the difference between the molar heat capacity of the crystalline form
and the molar heat capacity of the hypothetical supercooled liquid
formE both at the solution temperatureH Since ∆Cp values are not
commonly reportedE they may be approximated to the entropy of
fusionE calculated as follows/

∆Cp ≈ ∆Sfus =
∆Hfu s
Tfu s

[5]

Ideal solubility depends on the physicochemical properties of the
solid compound without considering the properties of the solventH In
this wayE the ideal solubility would be higher if the soluteOsolute
interactions are lower :35FH AccordinglyE compounds with high values
of melting point and enthalpy of fusion have lower ideal solubilitiesH
On the other handE the real solubility :X5F of a solid solute in a liquid
solution is analyzed by means of the following expression :25-27F/

− log𝑋2 = − log𝑋2
𝑖𝑑 + log 𝛾2 [K]

HereE is the nonOideality term with as the solute activity
coefficient defined on asymmetric basisH This property is determined
experimentally from real and ideal solubilitiesH NeverthelessE a
classical method of calculations is based on the regular solutions
model as/

log 𝛾2 𝛾2

𝛾2

− log𝑋2 = − log𝑋2
𝑖𝑑 +

𝑉2𝜙1
2

2.303𝑅𝑇
(𝛿1 − 𝛿2)2 [A]

whereE V5 is the partial molar volume of the soluteE is the volume
fraction of the solvent in the saturated solution and and are the
Hildebrand solubility parameters of solvent and soluteE respectivelyH

is calculated as/

𝜙1

𝜙1

𝛿1 𝛿2

𝜙1 =
𝑉1(1−𝑋2)

𝑉1(1−𝑋2)+𝑉2𝑋2
[+]

where V8 is the molar volume of the solventH
HoweverE all the pharmaceutical aqueous dissolutions deviate

significantly from that predicted by the regular solutions theoryH For
this reasonE Martin et alH :36-42F developed the EHSA methodH
TherebyE if the A term :defined as F is introduced
in the equation [A]E the real solubility of drugs can be calculated from
the expression/

− log𝑋2 = − log𝑋2
𝑖𝑑 + 𝐴(𝛿1

2 + 𝛿2
2 − 2𝑊) [’]

∆𝐻𝑓𝑢𝑠

∆Sfus
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Here+ the W term is equal to IK gwhere+ K is the Walker
parameter g1888z The W factor can be calculated from experimental
data by means of=

𝛿1𝛿2

𝑊 = 0.5 (𝛿1
2 + 𝛿2

2 −
log 𝛾2
𝐴
) [S]

where+ is the activity coefficient of the solute in the saturated
solution and it is calculated as= z The experimental values of
the W parameter can be correlated by means of regression analysis by
using regular polynomials as a function of as follows=

𝛾2

I
id
I D XX

𝛿1

𝑊 = 𝐶0 + 𝐶1𝛿1 + 𝐶2𝛿1
2 + 𝐶3𝛿1

3 …+ 𝐶𝑛𝛿1
𝑛 [M]

These empiric models can be used to estimate the drug solubility by
means of backVcalculation+ resolving this property from the specific
W value obtained in the respective polynomial regression g25, 268z

Results and discussion

The required properties about the sulfonamides studied such as ideal
solubility+ molar volume+ and Hildebrand solubility parameter are
presented in Table F g5, 21, 228z The volumetric behavior and polarity
of EtOH O water mixtures+ as a function of the composition+ is shown
in Table Iz Volume fractions and Hildebrand solubility parameters
were calculated assuming additive behavior g8, 438z Table I also
summarizes the experimental solubility of the sulfonamides expressed
in molarity and mole fraction reported in the literature g20, 218z

Table 1. Some properties of the sulfonamides considered

Mixtures composition a F

gMPaFDI8
Sulfadiazine b Sulfamerazine c Sulfamethazine c

wF fF gmolDL8 XI gmolDL8 XI gmolDL8 XI
RzRRRR RzRRRR %SzMR IzBB x FR–% %zMF x FR–B Lz%S x FR–% FzSF x FR–K FzKB x FR–0 IzMF x FR–K

RzFRRR RzFI0B %KzFS %zR0 x FR–% SzMM x FR–B FzFL x FR–0 Iz0I x FR–K IzK0 x FR–0 %zLK x FR–K

RzIRRR RzI%RL %IzBS SzRM x FR–% FzKR x FR–K IzRL x FR–0 %z%0 x FR–K %zBM x FR–0 LzL% x FR–K

Rz0RRR Rz0KI% %RzIL Fz0L x FR–0 0zII x FR–K %zRM x FR–0 Lz%K x FR–K MzBI x FR–0 IzRR x FR–%

Rz%RRR Rz%KM% 0MzR% IzIK x FR–0 KzSK x FR–K SzR0 x FR–0 FzMR x FR–% Fz%0 x FR–I 0zBB x FR–%

RzKRRR RzKKL% 0KzML 0zFI x FR–0 MzMM x FR–K FzR0 x FR–I IzL% x FR–% IzIF x FR–I Bz0F x FR–%

RzBRRR RzBKKS 00zM0 0zKK x FR–0 FzF% x FR–% FzIS x FR–I %zRM x FR–% IzSB x FR–I MzMM x FR–%

RzSRRR RzS%SB 0FzMM 0zMF x FR–0 Fz0L x FR–% Fz0S x FR–I %zLL x FR–% 0zRS x FR–I FzFI x FR–0

RzMRRR RzM0KK 0RzRR 0z%R x FR–0 Fz%I x FR–% Fz0I x FR–I KzKK x FR–% 0zRK x FR–I FzIM x FR–0

RzLRRR RzLFLK IMzIF IzIS x FR–0 FzFF x FR–% Lz%L x FR–0 %zBB x FR–% Iz0M x FR–I FzFS x FR–0

FzRRRR FzRRRR IBzKR Fz0I x FR–0 SzS% x FR–K KzMF x FR–0 0z%F x FR–% FzKS x FR–I LzFM x FR–%
a wF and fF are the mass and volume fraction of ethanol in the cosolvent mixtures free of sulfonamidez bZata from Refz (20)z cZata
from Refz (21)z

Table 2. Ethanol + water solvent mixtures composition, Hildebrand solubility parameter of mixtures and solubility of sulfonamides expressed in molarity and mole fraction
at 298.15 K.

Sulfonamide 9bbreviation
Molar mass
ggDmol a8

C9S
number a

id
IX

VI
gcm0Dmol8

I

gMPaFDI8

Sulfadiazine SZZ IKRzIM BMV0KVL 0zRF x FRV0 b FKRzR b IMzL b

Sulfamerazine SMR IB%zFR FISVSLVS Kz%K x FRV0 c FB%zK c IMzF c

Sulfamethazine SMT ISMz00 KSVBMVF FzRK x FRVI c FSLzR c ISz% c

a From Refz (4)z b From Refz (20)z c From Refz (21)z

𝛿

𝛿

In all cases the relative standard deviations in reported solubilities
were lower than IzR7 g20, 218z It is important to note that by using
the inverse KirkwoodVAuff integrals g44-468 these drugs are
preferentially solvated by water in waterVrich and EtOHVrich mixtures
but preferentially solvated by EtOH in mixtures with similar
proportions of both solvent components g478z These results were
interpreted as a consequence of hydrophobic hydration around the
nonVpolar moieties of these sulfonamides in aqueousVrich mixtures
and by polarity effects in those mixtures of similar proportionsz
Similar considerations about the aqueous behavior have been

reported from the temperatureVdependence of their octanolVwater
partition coefficients g488z Moreover+ these sulfonamides are acting as
Lewis acids with ethanol molecules+ because this cosolvent is more
basic than water based on their KamletVTaft hydrogen bond acceptor
parameters reported gas β 6 RzSK for ethanol and Rz%S for water8 g498z
Furthermore+ in EtOHVrich mixtures+ where these drugs are
preferentially solvated by water again+ these results were analyzed by
considering that the sulfonamides are acting mainly as Lewis bases
with water based on the Kamlet–Taft hydrogen bond donor
parameters of the solvents+ izez α 6 FzFS for water and RzMB for EtOH+
respectively g50, 518z
Figure I shows the ideal and experimental solubility+ as well as

those calculated by using the regular solution model gequation [%]8+ as
a function of the Hildebrand solubility parameter of the solvent
mixtures+ izez from IBzK to %SzM MPaFDIz In order to use equation [%]
the molar volume and Hildebrand solubility parameter of the
sulfonamides were taken from the literature as shown in Table F g20+
218z These values were calculated by using the groups’ contribution
method proposed by Fedors g528z
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Regarding Fig8 6= it is noteworthy that the regular solutions model
predicts that the maximum solubility value corresponds to the ideal
solubility and this is obtained when both the Hildebrand solubility
parameters of drug and solvent mixture are coincident8 In a similar
way= according to the literature the maximum experimental solubility
values are found when the Hildebrand solubility parameters of both
solute and solvent are also coincident ]8, 180= despite they can be very
different regarding the ideal solubility8

Figure 2. Ideal solubility ;---), experimental solubility ;○), and calculated solubility according to
the regular solutions model of Hildebrand ; ) of sulfonamides as a function of the
Hildebrand solubility parameter in ethanol + water mixtures at 298.15 K.

The / values for all these sulfonamides= calculated according to
equation [j]= are almost equal to /8PPP because the solubility of these
sulfonamides is very low in all the solvent system considered ]Table
O08 The activity coefficients of these sulfonamides expressed as
decimal logarithms are also shown in Table O8 Analysis of these
activity coefficients has been reported previously in the literature ]20=
2108 Briefly= based on the activity coefficients magnitudes it follows
that the solvent7solvent interactions are higher in neat water ]with
Hildebrand solubility parameter = 9E8+ MPa/M60 and they are smaller
in ethanol ]with = 6z8j MPa/M60 ]5008
Pure water and water7rich mixtures exhibiting larger log γ6 values
]even higher than 68+P0 would imply high solvent7solvent interactions
and low solvent7solute interactions8 On the other hand= in ethanol7rich
mixtures ]exhibiting log γ6 values between P8–P and /8OP0= the
solvent7solvent interactions are comparatively low and the solvent7
solute interactions would relatively be high8 Accordingly= the
solvation of these sulfonamides would be just higher in ethanol7rich
mixtures8 Table O also summarizes the calculated parameters A, K=
and W of the sulfonamides in EtOH B water mixtures8
Figure O shows that the W parameter of all sulfonamides exhibits
some deviation from the linear behavior with respect to the
Hildebrand solubility parameter of the solvent mixtures8 This
behavior is expectable because the W term implies the summation of
two quadratic ] 6 and 0 and one non7constant7quotient ]–log γ6MA0
terms ]equation [E]08
W values were adjusted to regular polynomials in orders from 6 to j
]equation [+]0 ]5308 As comparison the linear equation was also
considered8 Table 9 summarizes the coefficients obtained in all the
regular polynomials for these sulfonamides8
Searching for the best adjust= the first criterion used to define the
best polynomial order of W term as function of δ/ was the fitting
standard error ]Table 908 As another comparison criterion= the
difference percentages between the experimental solubilities and
those calculated by using EHSA were also calculated as shown in
Table j8

7/98PP

7/68PP

7/P8PP

7+8PP

7z8PP

798PP

768PP

P8PP

6j8PP OP8PP Oj8PP 9P8PP 9j8PP jP8PP

lo
g
X
6

δ/ M MPa/M6

Sulfadiazine

7/z8PP

7/98PP

7/68PP

7/P8PP

7+8PP

7z8PP

798PP

768PP

P8PP

6j8PP OP8PP Oj8PP 9P8PP 9j8PP jP8PP

lo
g
X
6

δ/ M MPa/M6

Sulfamerazine

7/z8PP

7/98PP

7/68PP

7/P8PP

7+8PP

7z8PP

798PP

768PP

P8PP

6j8PP OP8PP Oj8PP 9P8PP 9j8PP jP8PP

lo
g
X
6

δ/ M MPa/M6

Sulfamethazine

𝜙

𝛿
𝛿

𝛿1 𝛿 2
2

Figure 3.W parameter of sulfonamides in ethanol + water mixtures as a function of the
Hildebrand solubility parameter of the solvent mixtures at 298.15 K. ;○): Sulfadiazine; ;□):
sulfamerazine; ;Δ): sulfamethazine.

It is observed that as more complex is the polynomial used= there is
a better correlation between experimental and calculated solubility8
Accordingly= the most important increment= in concordance= is
obtained by passing from linear equation to polynomial in order 68
The concordances also increase significantly from orders 6 to O and O
to 98
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Nevertheless2 from order M to P the concordance increment is not so
much relevant2 because in the last case the mean uncertainties
obtained are in the same order or lower than those reported
experimentally S20, 21F9 It is important to know that uncertainties
lower than PA are useful for pharmaceutical purposes2 but better
agreements are required for academic and theoretical purposes9
As it has already been described2 regarding the practical usefulness
of the EHSA2 a very important consideration is about the complex
calculations involving other experimental variables of solute and
solvents2 instead of the simple empirical regression of the
experimental solubility values as a function of the Hildebrand
solubility parameters of solvent mixtures as shown in Fig9 M S18F9 For
this reason2 Table B shows the coefficients of regular polynomials in
order M of log X/ vs9 values Sequation [z]F S18F2 whereas Table ’
shows the calculated values of solubility by using equation [z] and
also the respective deviation percentages in front of the experimental
ones9

Table 3. Volume fraction of solvent, sulfonamide activity coefficients, and A, K, andW experimental parameters of sulfonamides in ethanol + water mixtures at 298.15 K.

Sulfadiazine
J SMPaJ]/F J log / J77 A Scm=]JF K SJ]cm=F a W SJ]cm=F a

M’987 J97777 /9’z’ /9B/’=P 79PMP=’z JP7B9’zP
MP9J’ 79zzzz /9P8= /9B/’/z 79P=J8P/ J=889M’P
M/9B’ 79zzzz /9=7/ /9B/’J= 79P/7BB8 J/8M978P
M79/z 79zzzz J9z’J /9B/B’’ 79PJJ’BP JJzJ9z7z
=897M 79zzz8 J9’Jz /9B/B=/ 79P7M7zP JJ789/MP
=P98z 79zzz’ J9P=J /9B/P8M 79Mz’’J7 J7=/9=/B
==98= 79zzzB J9M/M /9B/PPB 79Mz/=PB zB/98M’
=J988 79zzzB J9==’ /9B/P=7 79M88P’’ z779JPz
=7977 79zzzB J9=/P /9B/PM7 79M8P’zB 8M/9Mz7
/89/J 79zzz’ J9M=/ /9B/Pz’ 79M8=M/J ’889=PJ
/B9P7 79zzz8 J9Pz7 /9B/BP/ 79M8/JJB ’=89MP’

Sulfamerazine
J SMPaJ]/F J log / J77 A Scm=]JF K SJ]cm=F a W SJ]cm=F a

M’987 79zzz8 /9P7= /9887BB 79PPB7Pz JMz=9’’B
MP9J’ 79zzz8 /9=’J /9887B7 79PMJJBM J=’=9B’’
M/9B’ 79zzz’ /97zJ /98877P 79P/zJJ8 J/B8987/
M79/z 79zzzP J9’BJ /98’8’z 79PJz=/B JJ’B97=8
=897M 79zzz/ J9M8/ /98’BzJ 79PJJ7M’ J7z/9M/’
=P98z 79zz88 J9/B8 /98’M’= 79P7M788 J7JB9BJ/
==98= 79zz8P J9J/B /98’/z= 79Mz8==P zM’9PBM
=J988 79zz8= J97=z /98’J8J 79Mz=88/ 88M9’MM
=7977 79zz8/ 79zz/ /98’JMP 79Mz78=7 8/’9BP’
/89/J 79zz8B J97Bz /98’=B7 79M88/’’ ’’M9//z
/B9P7 79zzz7 J9/7M /98’B7P 79M8B87M ’/M9zz8

Sulfamethazine
J SMPaJ]/F J log / J77 A Scm=]JF K SJ]cm=F a W SJ]cm=F a

M’987 79zzz’ /9P’/ =9J==8J 79PB=PBz JM’’9=J=
MP9J’ 79zzzB /9=/’ =9J==JP 79PM8P8= J=P898J/
M/9B’ 79zzzM /97/M =9J=JPP 79P=P8’/ J/P=9z7=
M79/z 79zz8z J9’/7 =9J/8B= 79P/P7B= JJB79/PB
=897M 79zz8/ J9MP8 =9J/M=8 79PJP8=7 J7’P9zB8
=P98z 79zz’/ J9//J =9JJ8/= 79P78/P8 J7779/J8
==98= 79zzBP J97’= =9JJ==M 79P7J877 z=J97B=
=J988 79zzPz 79z’/ =9J7z’/ 79MzB’=z 8B89=/8
=7977 79zzPB 79zJ= =9J7877 79Mz=J7= 8JJ9=B8
/89/J 79zzB/ 79zP= =9JJJzB 79Mz7=7B ’P89B=J
/B9P7 79zz’/ J97P8 =9JJ87M 79M88BJP ’J7978P

a J J]cm= = J MPa

It is noteworthy that empirical regular polynomials2 as shown in
equation [z]2 are commonly referred as Bustamante’s Equation and
are widely used in pharmaceutical sciences owing its simplicity2 as
has been described in the literature S4F9

log𝑋2 = 𝐶0
∗ + 𝐶1

∗𝛿1 + 𝐶2
∗𝛿1

2 + 𝐶3
∗𝛿1

3 + 𝐶4
∗𝛿1

4 [z]

By using both calculation methods2 the same mean deviation
percentages were obtained as shown in Tables P and ’2 i9e9 /9BPA2
/98/A and J9MJA for sulfadiazine2 sulfamerazine2 and
sulfamethazine2 respectively9 This behavior is similar to those
described earlier for other drugs in different cosolvent mixtures
S22-28F9 Thereby2 the results for these sulfonamides could indicate a
non[significant usefulness of EHSA method for practical and
academic purposes9 Nevertheless2 it is necessary to know that this
correlative method considers the drug solubility from a complete
thermodynamic viewpoint9
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γ

γ
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In this way5 the main point about these calculations is about to find an
effective method for the Walker K parameter estimation to calculate
the W term as SK A Because the and terms would be
known5 the drug experimental solubility could be calculated in any
mixture O18+A

Figure 4. Logarithmic solubility of sulfonamides in ethanol q water mixtures as a function of the
Hildebrand solubility parameter of the solvent mixtures at 298]15 K] Dotted lines are the additive
log7solubility behavior] ;○C: Sulfadiazine; ;□C: sulfamerazine; ;ΔC: sulfamethazine]

𝛿1𝛿2 𝛿1 𝛿2

Table 4. Coefficients and statistical parameters of regular polynomials in several orders ofW as a function of solubility parameters of cosolvent mixtures free of sulfonamide ;Eq]
[7]C in ethanol q water mixtures at 298]15 K]

Sulfadiazine
Coefficient or
Parameter

Polynomial order
N S U C P

C% –SAUNj x N%S UA%P– x N%S –NAP7% x N%N SACU7 x N%S –NAP7C x N%U

CN UAP6N x N%N PA–CC x N%% UAS6S x N%N UAP%P x N%% SA–%j x N%S

CS CA%–P x N%–N –UAU6j x N%–N 7A6–6 x N%–N –NAUC– x N%N

CU –A–j% x N%–U –NAPCC x N%–S UA6j6 x N%–N

CC NACjN x N%–C –PASU– x N%–U

CP SAj%P x N%–P

AdjA RS %AjjP NA%%% NA%%% NA%%% NA%%%
FitA ErrA N7A%j NA7U7 %ACSC %AU7S %AUN%

Sulfamerazine
Coefficient or
Parameter

Polynomial order
N S U C P

C% –SAC–– x N%S UAS%C x N%S –SAPjj x N%N UAj6% x N%S –NAPCC x N%U

CN UAP6N x N%N UAjjS x N%% UAUN6 x N%N –NACCU x N%N SAP7j x N%S

CS CAS77 x N%–N –UA6UP x N%–N NA–%– x N%8%% –NAU–S x N%N

CU 6AS%j x N%–U –SA77C x N%–S UAj%7 x N%–N

CC SACSj x N%–C –PAC6– x N%–U

CP UA%7P x N%–P

AdjA RS %AjjC NA%%% NA%%% NA%%% NA%%%
FitA ErrA NjA%7 NAj7– %AC7C %AUSS %AN7j

Sulfamethazine
Coefficient or
Parameter

Polynomial order
N S U C P

C% –SA–S6 x N%S UANSj x N%S 6A7N– x N%N NA–j7 x N%S –PANCS x N%S

CN UAP6N x N%N UAPN7 x N%% SAUSj x N%N NASj7 x N%N NA%jU x N%S

CS CAUPU x N%–N –NA%7C x N%–N UAS%U x N%–%N –PA%C7 x N%%

CU CA77P x N%–U –SAjSU x N%–U NACP% x N%–N

CC PAS–N x N%–P –NAj–U x N%–U

CP NA%76 x N%–P

AdjA RS %AjjC NA%%% NA%%% NA%%% NA%%%
FitA ErrA NjAUS NAUS% %AN–P %ANPP %ANUU

Conclusion

In this research5 the extended Hildebrand solubility approach was
adequately used to analyze the solubility of sulfadiazine5
sulfamerazine5 and sulfamethazine in EtOH 8 water mixtures at
Sj7ANP KA A good predictive character within UA%q were observed by
using regular polynomials in orders four by correlating the interaction
parameter W with the Hildebrand solubility parameter of the solvent
mixtures without drugsA Nevertheless5 the predictive character of
EHSAmethod is the same as the one obtained by direct correlation of
the sulfonamides solubility and the same descriptor of polarity of the
cosolvent mixturesA Ultimately5 it is noteworthy that this research
expands the analyses developed previously based on classical
dissolution thermodynamic properties as well as the preferential
solvation of the drugs by the solvent components O20, 21, 47+A
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Table 5. Calculated solubility of sulfonamides in ethanol + water mixtures by using theW parameters obtained from regression models in orders 1, 2, 3, 4 and 5, and
standard deviations with respect to the experimental values, at 298.15 K.

Sulfadiazine
1

0MPa1/2–
X2 calculated 5 dev. a

1 2 3 4 5 1 2 3 4 5
47.80 1.05 x 10–7 3.52 x 10–6 4.65 x 10–6 4.76 x 10–6 4.83 x 10–6 98 26.9 3.4 1.02 0.43
45.17 3.24 x 10–6 9.29 x 10–6 8.27 x 10–6 8.00 x 10–6 7.70 x 10–6 59 17.9 4.9 1.49 2.34
42.67 3.87 x 10–5 2.02 x 10–5 1.59 x 10–5 1.56 x 10–5 1.57 x 10–5 157 34.3 5.8 3.58 4.29
40.29 2.03 x 10–4 3.71 x 10–5 3.05 x 10–5 3.07 x 10–5 3.16 x 10–5 530 15.0 5.5 4.85 1.99
38.04 5.22 x 10–4 5.87 x 10–5 5.45 x 10–5 5.59 x 10–5 5.67 x 10–5 807 1.9 5.3 2.91 1.47
35.89 7.22 x 10–4 8.16 x 10–5 8.71 x 10–5 8.93 x 10–5 8.81 x 10–5 713 8.1 1.9 0.51 0.85
33.83 5.84 x 10–4 1.01 x 10–4 1.21 x 10–4 1.22 x 10–4 1.18 x 10–4 415 10.7 6.3 7.12 4.20
31.88 2.97 x 10–4 1.14 x 10–4 1.42 x 10–4 1.40 x 10–4 1.38 x 10–4 114 17.6 2.1 0.74 0.70
30.00 1.01 x 10–4 1.18 x 10–4 1.39 x 10–4 1.35 x 10–4 1.37 x 10–4 29 17.3 2.5 5.18 3.60
28.21 2.41 x 10–5 1.13 x 10–4 1.13 x 10–4 1.11 x 10–4 1.15 x 10–4 78 1.2 1.6 0.32 2.94
26.50 4.26 x 10–6 1.01 x 10–4 7.64 x 10–5 7.86 x 10–5 7.69 x 10–5 94 30.4 1.4 1.47 0.67

Mean value b 281 16.5 3.7 2.65 2.14
Standard Deviation b 284 10.8 1.9 2.26 1.45

Sulfamerazine
1

0MPa1/2–
X2 calculated 5 dev. a

1 2 3 4 5 1 2 3 4 5
47.80 2.00 x 10–7 1.16 x 10–5 1.62 x 10–5 1.69 x 10–5 1.72 x 10–5 99 32.0 5.6 1.40 0.21
45.17 8.63 x 10–6 2.92 x 10–5 2.54 x 10–5 2.39 x 10–5 2.29 x 10–5 63 25.5 9.4 3.05 1.53
42.67 1.31 x 10–4 6.18 x 10–5 4.67 x 10–5 4.49 x 10–5 4.52 x 10–5 196 39.6 5.4 1.43 2.18
40.29 8.09 x 10–4 1.13 x 10–4 8.98 x 10–5 9.09 x 10–5 9.40 x 10–5 755 19.7 5.0 3.86 0.53
38.04 2.28 x 10–3 1.82 x 10–4 1.67 x 10–4 1.75 x 10–4 1.78 x 10–4 1166 1.4 7.0 2.83 1.20
35.89 3.26 x 10–3 2.63 x 10–4 2.84 x 10–4 2.97 x 10–4 2.92 x 10–4 1008 10.6 3.4 0.88 0.75
33.83 2.59 x 10–3 3.43 x 10–4 4.21 x 10–4 4.27 x 10–4 4.13 x 10–4 535 15.8 3.3 4.78 1.44
31.88 1.24 x 10–3 4.10 x 10–4 5.29 x 10–4 5.16 x 10–4 5.07 x 10–4 148 17.7 6.1 3.48 1.73
30.00 3.80 x 10–4 4.55 x 10–4 5.52 x 10–4 5.25 x 10–4 5.35 x 10–4 32 18.1 0.5 5.37 3.57
28.21 7.95 x 10–5 4.71 x 10–4 4.73 x 10–4 4.57 x 10–4 4.75 x 10–4 83 1.2 1.7 1.76 1.96
26.50 1.19 x 10–5 4.60 x 10–4 3.31 x 10–4 3.48 x 10–4 3.40 x 10–4 97 34.9 2.9 2.15 0.38

Mean value b 380 19.7 4.6 2.82 1.41
Standard Deviation b 417 12.6 2.5 1.46 0.97

Sulfamethazine
1

0MPa1/2–
X2 calculated 5 dev. a

1 2 3 4 5 1 2 3 4 5
47.80 2.44 x 10–7 2.17 x 10–5 2.77 x 10–5 2.80 x 10–5 2.82 x 10–5 99 22.8 1.6 0.56 0.11
45.17 1.47 x 10–5 5.63 x 10–5 5.09 x 10–5 5.01 x 10–5 4.93 x 10–5 70 13.8 2.8 1.40 0.30
42.67 2.83 x 10–4 1.23 x 10–4 1.00 x 10–4 9.93 x 10–5 9.96 x 10–5 185 24.0 0.8 0.07 0.26
40.29 2.04 x 10–3 2.33 x 10–4 1.97 x 10–4 1.97 x 10–4 2.00 x 10–4 921 16.6 1.6 1.36 0.02
38.04 6.28 x 10–3 3.88 x 10–4 3.64 x 10–4 3.68 x 10–4 3.71 x 10–4 1617 6.1 0.4 0.62 1.30
35.89 9.24 x 10–3 5.78 x 10–4 6.12 x 10–4 6.18 x 10–4 6.15 x 10–4 1364 8.4 3.1 2.07 2.64
33.83 7.19 x 10–3 7.78 x 10–4 9.05 x 10–4 9.08 x 10–4 8.97 x 10–4 710 12.4 1.9 2.21 0.98
31.88 3.23 x 10–3 9.60 x 10–4 1.16 x 10–3 1.15 x 10–3 1.14 x 10–3 188 14.3 3.2 2.61 1.98
30.00 9.00 x 10–4 1.10 x 10–3 1.26 x 10–3 1.25 x 10–3 1.26 x 10–3 30 14.6 1.6 2.71 1.98
28.21 1.65 x 10–4 1.16 x 10–3 1.17 x 10–3 1.16 x 10–3 1.18 x 10–3 86 0.4 0.0 0.85 0.59
26.50 2.09 x 10–5 1.17 x 10–3 9.16 x 10–4 9.27 x 10–4 9.19 x 10–4 98 27.0 0.2 0.95 0.01

Mean value b 488 14.6 1.6 1.40 0.93
Standard Deviation b 575 7.9 1.1 0.89 0.93

a %𝐷𝑒𝑣 = 100 (
|𝑋2 𝑒𝑥𝑝𝑒𝑐−𝑋2 𝑐𝑎𝑙𝑐 |

𝑋2 𝑒𝑥𝑝𝑒𝑐
)

b

𝛿

𝛿

𝛿

Calculated as

Calculated considering the obtained values in the neat solvents and the nine binary mixtures.
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+oefficient or
Parameter

Sulfadiazine Sulfamerazine Sulfamethazine

O
LC –mfmRu x mLm –PfPP0 x mLL –mfgmg x mLm

O
mC mfuRu x mL–m –ufP55 x mL–m uf0Rm x mL–m

O
PC mfzí0 x mL–P Rf0g5 x mL–P –mfmzR x mL–P

O
0C –ufmLí x mL–5 –mfRRm x mL–0 –mfí5u x mL–5

O
5C ífu05 x mL–R mf5LL x mL–g 0fPRR x mL–R

/djf RP Lfzzz Lfzzz mfLLL
Titf Brrf LfLPL LfLmz LfLmL

m

7MPamEPG
XP calculated 8 devf a

Sulfadiazine Sulfamerazine Sulfamethazine Sulfadiazine Sulfamerazine Sulfamethazine
5ífuL 5fíR x mL–R mfRz x mL–g PfuL x mL–g mfLP mf5m LfgR
5gfmí ufLL x mL–R Pf0z x mL–g gfLm x mL–g mf5z 0fL0 mf0í
5PfRí mfgR x mL–g 5f5z x mL–g zfz0 x mL–g 0fgz mf50 LfLu
5LfPz 0fLí x mL–g zfLz x mL–g mfzí x mL–5 5fug 0fuR mf05
0ufL5 gfgz x mL–g mfíg x mL–5 0fRu x mL–5 Pfzm Pfu5 LfRg
0gfuz ufz0 x mL–g Pfzí x mL–5 Rfmu x mL–5 Lfgm Lfuí PfmP
00fu0 mfPP x mL–5 5fPí x mL–5 zfLu x mL–5 ífm0 5fíz PfPm
0mfuu mf5L x mL–5 gfmR x mL–5 mfmg x mL–0 Lfí5 0fgL PfR5
0LfLL mf0g x mL–5 gfPg x mL–5 mfPg x mL–0 gfmz gf5L Pfí5
PufPm mfmm x mL–5 5fgí x mL–5 mfmR x mL–0 Lf0m mfíg Lfu0
PRfgL ífuR x mL–g 0f5u x mL–5 zfPí x mL–5 mf5í Pfm5 Lfz5

Mean value b PfRg PfuP mf5m
Standard deviation b PfPí mf5í LfzL

Table 6. Coefficients and statistical parameters of regular polynomials in fourth degree of log X2 as a function of solubility parameters of cosolvent
mixtures free of sulfonamide (Eq. [9]) in ethanol + water mixtures.

Table 7. Calculated solubility of sulfonamides in ethanol + water mixtures by using the equations of log X2 vs. δ1 as regression models in order 4, and standard deviations with
respect to the experimental values, at 298.15 K.
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publicación científica arbitradaB del Éepartamento de QuímicaB
@acultad de jiencias de la Universidad Nacional de jolombia sede
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6y referenciasá
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revisiónB debe establecer su aporte y criterio propiosá Éebe presentar
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tamaño cartaO interlineado ãOAO con márgenes superior e inferior de
ãOj cm y ÚOA cm en los ladosO con letra Times New Roman çãO
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RESUMENl ABSTRACTl RESUMOl INTRODUCCIÓNl
MATERIALES Y MÉTODOSl RESULTADOS Y DISCUSIÓNl
CONCLUSIONESl AGRADECIMIENTOS y REFERENCIASM

Oxidación catalítica de tolueno y ãópropanol sobre óxidos mixtos
de Mn y Qo obtenidos por coprecipitaciónM

Qatalytic oxidation of toluene and ãópropanol over Mn and Qo
mixed oxides obtained by coprecipitation methodM

J oxidação catalítica de tolueno e ãópropanol em óxidos mistos
de Mn e de QoO obtidos por coprecipitaçãoM
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Nombres y apellidos completosM

Último título profesionalM

ºnstitución en la cual trabajaM

País y ciudad de residenciaM

Qorreo electrónico Rde cada autorSM

Esquema de revisión

Bespués de recibir el artículo y verificar que cumpla con el
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el tema tratadoM
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enviar una nueva versión a la revistaM Una vez el editor
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o Cambios mayoresú Los autores deben enviar una nueva
versión a la revistaO la cual será sometida a evaluación corta
Rlos autores deben enviar una lista detallada con los cambios
realizados o el porqué de los cambios no realizadosSM

o Rechazadoú Los autores deciden si someten una nueva
versión a la revistaO la cual será tratada como un artículo
nuevoM

Si el artículo es aceptado aparecerá inicialmente en formato preó
impresión en la página Web de la revista RhttpúCC
wwwMrevistasMunalMeduMcoCindexMphpCrcolquimCindexSM Posteriormente
se reemplazará por la versión diagramadaM

Los manuscritos se aceptan en españolO inglés o portuguésO sin
embargoO siempre el títulol resumen y palabras claves deben
presentarse en los tres idiomasM Qomo estrategia para aumentar la
difusión y visibilidad de los resultados se sugiere presentar los
manuscritos en inglésM

Página inicial

Título

Fl título debe ir en minúsculaO a menos que la mayúscula sea
mandatoriaM Bebe ser conciso pero informativo y no debe exceder
çãA caracteres incluyendo los espaciosM Bebe aparecer siempre en
españolO inglés y portuguésM Por ejemploú
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Fn los datos de filiación se debe conservar el orden categóricoú
LaboratorioO institutoO universidadO ciudadO estadoO paísO eómailM Qada
filiación debe ser enlistada con números en superíndice y
referenciada a cada autorM Fl autor de correspondencia debe ir
denotado con asteriscoM Por ejemploú

Mauricio JcelasçO Flizabeth 7ilãO Markus BoerrÚO Martha BazaÚO @uan
Manuel Urbinaçí

çLaboratorio de Química Orgánica y *iomolecular ó LQO*ioO
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ã6acultad de QienciasO Pontificia Universidad @averianaO Qarrera D Nº
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Universidad ºndustrial de SantanderO Qiudad UniversitariaO JJ PDéO
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íJutor para correspondenciaú jurbinakuisMeduMco

Cuerpo del artículo

Todo el texto debe venir justificado Ralineado a izquierda y derechaSO
con las páginas y líneas numeradas continuamenteM Todos los títulos y
subtítulos primaros y secundarios deben ir justificados a la izquierdaM
Los títulos RRESUMENl PALABRAS CLAVEl
INTRODUCCIÓNl MATERIALES Y MÉTODOSl
RESULTADOS Y DISCUSIÓNl AGRADECIMIENTOSl
CONCLUSIONES y REFERENCIASS deben ir con mayúscula
sostenida y negrillaM Los subtítulos primarios en minúsculas
sostenida y en negrillaM Los subtítulos secundarios con minúscula
sostenida y en cursivaM Siempre se deben definir los términos
estadísticosO abreviaturas y los símbolos la primera vez que se usan
en el artículoM Para las unidades de medida se debe usar el sistema
métrico internacionalM
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Cuando no van seguidos de unidadesx los números enteros hasta
diez se escriben con la palabra Eunox dosx diezñ y mayores de diez con
números ETTx TIx TAIñ: Cuando se utilicen númerosx estos deben ir
seguidos de sus unidades y se mantendrá un espacio entre uno y otro
ETAA mx OA mLñ: Si se trata de porcentaje no deje espacio entre el
número y la unidad EÓAjñ: En manuscritos escritos en español las
cifras decimales irán separadas por coma Exñ y en inglés por punto E:ñ:
Cite cada figura y tabla en el texto de acuerdo al orden de aparición y
en el siguiente formatoí Figura T o Figuras T y I o Figuras T;óTF o
Tabla T:

En la discusión deben destacarse los aspectos nuevos y relevantes
del estudiox y evitar repetir información ya facilitada en las sección
INTRODUCCIÓN: Se recomienda evaluar posibles relaciones entre
los resultados obtenidosx juzgar los resultados en relación con los
obtenidos por otros autoresx y proponer hipótesis que expliquen los
datos obtenidos: En esta sección debe haber una extensión mínima de
tres páginas a doble espacio:

Conclusiones

Debe aparecer mínimo un párrafo con las conclusionesx vinculado a
los objetivos del estudiox evitando enumerarlas o presentarlas como
frases sueltas: Se deben realizar afirmaciones plenamente respaldadas
por los datos:

Resumen

Resumen de máximo IAA palabras: Se sugiere poner una frase
introductoria: Deben mencionarse los propósitos de la investigaciónx
los resultados relevantes Eproporcionando datos específicos yx de ser
posiblex su significación estadísticañx y las conclusiones principales
sin incluir citas bibliográficas: Se debe hacer énfasis en los aspectos
nuevos e importantes del estudio: Debe evitar presentarse un resumen
descriptivo Eaquel donde no se presentan datosñx en cambiox debe
presentarse un resumen analítico Eaquel en donde se presentan los
datos relevantes obtenidos en la investigaciónñ: Debe aparecer
siempre en españolx inglés y portugués:

Palabras clave

Deben listarse de N a D palabras claves: No se deben emplear las
palabras ya usadas en el título del manuscrito: Deben aparecer
siempre en españolx inglés y portugués:

Introducción

Deben presentarse los fundamentos lógicos para la realización del
trabajo: Solo se dan las referencias estrictamente oportunas y no se
deben incluir datos o conclusiones del trabajo que se está publicando:
;l final de la introducciónx debe presentarse el objetivo del trabajo:

Materiales y métodos

En una subsección deben listarse los reactivos utilizadosx la marca y
el país: Se deben usar subtítulos en los procedimientos utilizados: Los
procedimientos deben tener el detalle suficiente para permitir a otros
profesionales reproducir la investigación: Se deben incluir los
equipos empleadosx incluyendo nombre del fabricante y paísx además
de las referencias de la metodología y métodos estadísticos: Deben
describirse los métodos nuevos o los que han sido sustancialmente
modificadosx sustentando las razones para utilizarlos y evaluando sus
limitaciones:
Los autores que envíen artículos de revisiónx deberán describir los
métodos empleados para localizarx seleccionarx extraer y sintetizar la
información: Siempre que se hagan pruebas estadísticasx debe usarse
un subtítulo “;nálisis estadístico” para su descripción:

Resultados y discusión

Los resultados deben presentarse en un orden lógico y concordante
con el orden de los métodos: Se deben destacar los resultados que
contribuyen a la generación de nuevo conocimiento: La información
contenida en tablas no debe repetirse en figuras y viceversa:

Agradecimientos

Deben mencionarse las fuentes de financiación de los proyectos de
investigación yFo apoyos recibidos para la realización del estudio
Ebecasx equiposx reactivosx entre otrosñ: Pueden nombrarse a aquellas
personas que hayan prestado su ayuda intelectual al trabajox pero
cuyas contribuciones no justifiquen la autoríax describiendo la
contribución llevada a cabox por ejemplox áapoyo técnicoáx árevisión
crítica del escritoáx “recolección de muestras”:

Referencias

El formato está basado en la guía de estilos de la ;merican Chemical
Society E;CSñ:

Referencias en texto: Todas las citas que aparecen en el texto deben
coincidir con las presentadas en la sección REFERENCI;Sx y
viceversa:
Debe evitarse citar como bibliografíaí

Los resúmenes presentados en congresos u otras reuniones:
Comunicaciones personales:
Datos no publicados: La citación de un artículo “en prensa”
supone que el artículo ya fue aceptado para publicación:

•
•
•

Las citas deben realizarse con números itálicos en paréntesis en la
línea del textox y dentro de la puntuación: Por ejemploí

ó Las condiciones de extracción se encuentran reportadas en otros
estudios E1ñ:

Si hay varias citas se separan con coma Exñ sin espacios entre los
números6 si son citas consecutivasx se separan con guión Eóñ: Por
ejemploí

ó Los resultados obtenidos fueron similares a los reportados por otros
autores E8, 26-30ñ:

Las citas se deben escribir con números naturales acorde a su orden
de aparición: Si dentro de la redacción del texto se debe mencionar el
autorx entonces la citación debe serí

Un autorí Duque E2ñ
Dos autoresí Duque y Palomeque E3ñ
Más de dos autoresí Duque et al: E4ñ

•
•
•
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Formato de referencias: ‘as referencias deben ser organizadas en el
mismo orden numérico en el que fueron presentadas a lo largo del
textoó

Revistas
Se debe anotar el apellido y las iniciales del nombre de todos los
autoresó wpellidos se separan de las iniciales del nombre con comaó
‘as iniciales de los nombres de autores se acompañan con puntoó ‘os
autores se separan con punto y comaó ‘uego se escribe el títuloó &l
nombre abreviado de la revista en cursivaj de acuerdo al khemical
wbstracts Service Source [ndex hkwSS[j http0DDcassiócasóorgD
searchójspIó &l año en negrillaj el volumen en itálica y las páginas
hseparadas por guiónIó Ge igual maneraj si el artículo cuenta con G_[
es necesario incluirlo al final de la referenciaó

Uasta seis autores0 se incluyen todos los autoresó

Ga Silvaj Ró9 ”issimj [ó9 ’rosnanj +ó9 ’rosnanj ]ó kreatine
synthesis0 Uepatic metabolism of guanidinoacetate and
creatine in the rat in vitro and in vivoó Am. J. Physiol.
Endocrinol. Metab. 2009j 296j RBMáRMHó G_[0 http0DD
dxódoióorgDHOóHHBRDajpendoó6OBNJóROO2ó

+ás de seis autores0 incluir hasta los seis primeros autores y a
continuación escribir et aló

•

•

Libros y otras monografías
‘ibros sin editores
á Stoutj ]ó9 wntonioj ]ó9 Falmanj Gó Essentials of creatine in
sports and healthó Uumana @ress [ncó0 Totowaj ”]j ROO29 pp
;OáNOó G_[0 http0DDdxódoióorgDHOóHOOJD6J2áHáB6JNBáBJ;áRó

á ’udavarij Só9 _’”eilj +ó ]ó9 Smithj wó9 Ueckelmanj @ó &ó9
_benchainj ]ó Rój ]ró9 Vallipeauj ]ó wó Ró9 G’wreceaj +ó wó The
merck index, an encyclopedia of chemicals, drugs, and
biologicalsj H;th edó +erck v koój [ncó0 Whitehouse Stationj
”]j ROOH9 pp HJM2áHJM6ó

‘ibros con editores
áRowej Ró kó9 Sheskeyj @ó ]ó9 _wenj Só kó hedsóIó Handbook of
pharmaceutical excipientsj Bth edó @harmaceutical @ress and
wmerican @harmacists wssociation0 Vrayslakej [‘j ROOM9 pp
J62áJ66ó

kapítulo en libro editado
+c’rienj +ó Selecting the korrect pU Value for U@‘kó [n
HPLC made to measure: A practical handbook for
optimization9 Fromidasj Sój &dó9 WileyáVkU0 Weinheimj
Vermanyj ROOM9 pp 26áHO;ó

[mpreso
Fingj Fó ]ó Gevelopment of a pressurized system for oxidation
studies of volatile fluidsó +óSó Thesisj The @ennsylvania State
Universityj State kollegej @wj +arzo H62;ó

&lectrónico
wbramsj ”ó +ó &fficiency enhancement in dyeásensitized solar
cells through light manipulationó @hóGó Gissertation [_nline]j
The @ennsylvania State Universityj University @arkj @wj
Gecember ROOBó http0DDetdaólibrariesópsuóeduDthesesDapprovedD
WorldWide[ndexD&TGáHOMHDindexóhtml hconsultado el R de
abril de ROHNIó

•

•

•

•

•

Libros y otras monografías

@enn State Gepartment of khemistryó http0DD
wwwóchemópsuóeduD hconsultado el J de junio de ROHNIó

+allet khemistry ‘ibraryj University of Texas ‘ibrariesó
ThermoGex home page0 wn index of selected thermodynamic
and physical property resourcesó http0DDwwwólibóutexasóeduD
thermodexD hconsultado el H6 de marzo de ROHNIó

Sitios Web

En prensa
+artínezj Wó9 ]ouybanj wó9 wcreej Wó &ój ]ró komments on
‘‘Solubility and thermodynamic function of a new anticancer
drug ibrutinib in RáhRáethoxyethoxyIethanol / water mixtures
at different temperatures”ó J. Chem. Thermodynó 2015ó [n
pressó G_[0 http0DDdxódoióorgDHOóHOHMDjójctóROHBóHHóO;H

Tablas y figuras

‘as fotosj diagramasj mapas y gráficas se clasifican como figurasó
Geben usarse figuras como alternativa a las tablas9 evite redundancia
entre tablasj figuras y textoó
‘as figuras con sus leyendas deben enviarse individualmente en

formato óT[WWj de excelente calidadj con una resolución mínima de
;OO dpi y con uno de dos tamaños h6 cm de anchoj que es una
columnaj o RO cm que cubre las dos columnasIó ‘a impresión a color
no genera costos adicionales para los autoresj sin embargoj representa
un mayor costo para la revistaó Teniendo esto en cuentaj se debe
utilizar escala de grises o tramas siempre que sea posibleó Geben
usarse colores cuando sea estrictamente necesarioó Wiguras que hayan
sido creadas en &xcel o Word deben ser enviadas en esos programasó
‘as tablas deben estar en el cuerpo del artículo al final del
documentoó Tanto las tablas como las figuras deben ser
autocontenidas hpoder interpretarse sin necesidad de recurrir al
cuerpo del artículoIó &n la leyenda de la figuraj o en el título o pie de
la tablaj deben describirse las clavesj abreviaturas y demás
explicacionesó Se recomienda proporcionar además de los promediosj
las desviaciones estándar y demás información estadística relevante a
los datosó
‘a rotulación de cada tabla debe ir a la cabeza de la mismaj

mientras que en las figuras debe presentarse al pieó &vite figuras
pequeñas aisladas0 agrupe figuras con información relacionada en
figuras compuestas rotuladas con letras hWigura Haj Wigura ;bj etcóIó
Si un artículo contiene tablas o figuras reproducidas hasí sean del
mismo autorIj es obligación declarar el origen y presentar permiso
para utilizarlasó &s responsabilidad de los autores conseguir el
correspondiente permisoó Si tiene dudas al respectoj por favor
comunicarse con la revista vía correo electrónico
hrcolquim_fcbogTunalóeduócoI o por teléfono h/BJH ;HMBOOO &xtó
HNNB2Ió

Preparación para el envío online

wntes de realizar el envío de su manuscrito ya sea por el @ortal o por
correo electrónicoj verifique que cumple con las siguientes
condiciones0
@resenta un título en los ; idiomas solicitadosó
@roporciona nombres y apellidos completos de los autores he

indica quién es el autor de correspondenciaIj y de cada autor se
menciona0
o Último título profesionaló
o [nstitución en la cual trabajaó

•
•
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Costo de la publicación

La publicación de un artículoN con una extensión no mayor a h
páginas de la revistaN tendrá un costo de ÚhDADDD pesos colombianosA
Las páginas adicionales tendrán un costo de ÚTDADDD pesos
colombianos cada unaA

o Último título profesionalA
o Institución en la cual trabajaA

Presenta un resumen analíticoN de máximo TDD palabrasN en los h
idiomas solicitadosA
Presenta palabras claveN en los h idiomas solicitadosA
El cuerpo del artículo se encuentra en el formato solicitadoA
Las referencias citadas en el cuerpo del artículo aparecen en la
sección REFERENCIASN y viceversaA
El formato de las referencias sigue las indicaciones estipuladas en
esta guíaA
En las referencias se menciona el DOI de los artículosN si es el
casoA
Las figuras están en formato ATIFF con resolución mayor a hDD dpi
en archivos diferentes al cuerpo del documentoA Si las figuras
fueron creadas en Word o Excel entonces se envían en ese formatoA
Las tablas van al final del documentoA
Adjunta la carta de presentación del artículo en el formato
dispuesto para tal finA

•

•
•
•

•

•

•

•

Manuscrito aceptado para publicación

Si el Editor le ha notificado que su manuscrito podría ser aceptado
para publicación en caso de tener en cuenta las modificaciones
sugeridas por los revisoresN envíe la nueva versión del artículo
acompañada de una carta donde detalle cada uno de los comentarios
de los revisoresN y justifique en caso de que no tenga en cuenta alguna
de las sugerenciasA Trabaje la nueva versión del artículo con control
de cambios o resalte los cambios en esta nueva versiónN para que el
Editor pueda identificarlos con facilidadA

La nueva versión del documento en donde se trabaje con control
de cambios o se resalten las modificaciones trabajadasA
Una carta en la que se detallen cada uno de los comentarios de los
revisoresN justificando aquellos casos en los que no se siguió una
determinada indicación o sugerenciaA
Las imágenes que se hayan modificado en virtud de los
comentarios de los revisores y las necesidades de la nueva
versiónA Las imágenes deben estar en formato ATIFF con una
resolución mayor a hDD dpiA

•

•

•

Una vez haya finalizado el proceso de revisión por paresN el Editor
enviará un correo electrónico alPosE autorPesE del manuscrito
manifestando la decisión del Comité EditorialA Si el manuscrito ha
sido aceptado para publicaciónN se adjuntarán al correo las
sugerenciasN indicaciones y comentarios que cada evaluador efectuó
sobre los aspectos de fondo y de forma del artículoA Para continuar
con el proceso de publicación elPlosE autorPesE deben enviar los
siguientes archivos al correo de la revista
Prcolquim_fcbog@unalAeduAcoE_

•
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Revista Golombiana de Química fRevU GolombU QuimU Online
version ISSN q6:xF6xJáy printed version ISSN gáqgFqPgAj is a peerF
reviewed scientific journal from the Wepartment of Ghemistryy
Faculty of Sciences of Universidad Nacional de Golombiay ’ogotáU
Since its launch in áJxá and until áJPg Revista Golombiana de
Química published a volume per yeary and its frequency changed to
one or two volumes per year from áJPá to qgg/U From qggx until the
presenty this journal has published three volumes per yearU @ll of its
volumes are available online at the websiteE httpEBB
wwwUrevistasUunalUeduUcoBindexUphpBrcolquimBindexU
Revista Golombiana de Química is indexed in databases such as

Scopusy Publindexy WO@Jy SciELOy Latindexy and RedalycU This
publication has a Scientific and Editorial ’oard composed of
renowned researchers in each subjecty and accepts relevant
contributions to the different areas of chemistry such as analytical
chemistryy biochemistryy organic and physical chemistryy food
chemistryy inorganic chemistryy material sciencesy organometallic
chemistryy and chemistry teachingy among othersU The target audience
are professionals of any area of chemistryU

Description

Types of manuscripts

Research articles

They are articles that present results of investigation that have not
been published previouslyU The authors should highlight the
contribution of their work to novel knowledgeU It is suggested a
maximum of Ag referencesU

Reviews

They will be requested by invitation of the Publishing ’oardy
considering the experience of the authors in a specific subjectU They
are articles that present the current state of the knowledge on a
subjectU @dditionallyy in this type of articlesy the authors should
clearly establish their contribution and own criterionU It has to present
more than :g referencesy preferably of the last : yearsU

Revista Golombiana de Química follows the ethics policy proposed
by GOPEE httpEBBpublicationethicsUorgB intended for peerFreviewed
scientific journalsU Please be aware that plagiarismy ghost writingy and
duplication of results are considered to go against our ethics policyU
This journal uses an evaluation system in which authors and referees
are unknown to each otherU

The journal defines a conflict of interest as any subject that interfere
inE the complete and objective presentationy the review by pairsy the
taking of publishing decisionsy or the publication of investigation
articles presented to the journalU The conflict of interests can be of
financial and no financial naturey professional or personaly and can
come up in relation to an organization or another personU

Conflicts of interest

Submitting and outline for the general
review

Manuscripts submitted to the Revista Golombiana de Química for
their possible publication have to be unpublished fno subjected at
the same time to any other journal, either printed or digitaljU The
authors are responsible for their opinions and ideas declared in the
manuscriptU The precision of the information in a manuscripty
including figures and tablesy is complete responsibility of the author
fsjU
Manuscripts can be submitted for their evaluation via email

frcolquim_fcbog_unalUeduUcoj or through the platform onFline of the
journal fhttpEBBwwwUrevistasUunalUeduUcoBindexUphpBrcolquimjU

General requirements for submitting

Sending through the portal online are possible if the author is
registeredU If noty the author should register following the
necessary stepsU ’efore beginningy it is important to check that the
sending meets all the requirements requested by the journal fSee
section Preparation for onFline sendingjU

Neither abstract nor authors’ data should be included in the onF
line version of the documentU These information should be
included in the metadatay that is to sayy in the submission formU
On the contraryy if the article is sent by eFmail it has to contain all
the data that is specify in the Format sectionU

In both casesy onFline submitting or via eFmaily a letter presenting
the article must be submittedU This letter should include the most
relevant aspects of the manuscripty a list of three possible
reviewersy with their respective contact dataU The letter should be
sign by all the authorsU

Photosy diagramsy mapsy and figures should be named as figuresU
Photos and maps should be attached in a separated filey in a TIFF
or JPEG formatU They should have the size at which they have to
be publishedy with a resolution of 6gg dpiy and in a grey scale in
black and whiteU If a grey scale is not good enough then different
trams should be usedU Photos and maps should not be copied in
Word because they lose resolutiony and therefore there will be
problems during the formattingU If the graphic corresponds to
archives developed in Excel or Wordy then authors should send it
in the original programU

6U

Ethics

áU

qU

AU
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Preparation

The document has to be presented in a Word çdoc or çdocx fileí size
letterí kçF line spacingí with top and bottom margins of kçj cm and
EçF cm in right and left marginsí font Times New Romaní pages
consecutively numberedç The titlesP ABSTRACTk RESUMENk
RESUMOk INTRODUCTIONk MATERIALS AND METHODSk
RESULTS AND DISCUSSIONk CONCLUSIONSk
ACKNOWLEDGEMENTSí and REFERENCES should to be
usedç

6atalytic oxidation of toluene and kApropanol over Mn and 6o
mixed oxides obtained by coprecipitation methodç

Oxidación catalítica de tolueno y kApropanol sobre óxidos mixtos
de Mn y 6o obtenidos por coprecipitaciónç

Q oxidação catalítica de tolueno e kApropanol em óxidos mistos de
Mn e de 6oí obtidos por coprecipitaçãoç

Author(s) and their filiations

ºull namesç

Last professional titleç

Working institutionç

6ountry and city of residenceç

8Amail Cfor each authorMçç

Reviewing flow

Qfter receiving the manuscript and verifying that it fulfils with the
format established in this guideí it is sent to peerAreviewersç

Qfter receiving the evaluationsí the decision of the 8ditorial áoard
is sent to the correspondence authorP

o Accepted with minor changesP Quthors should send a new
version to the journalç When the editor verifies that the
changes were made Cthe authors have to send a detailed list
with the changes made or the reason why they do not made
the changesMí the article is acceptedç

o Major changesP Quthors should send a new version to the
journalí which will be subjected to a fast evaluation Cthe
authors have to send a detailed list with the changes made or
the reason why they do not made the changesMç

o RejectedP The authors decide if they subject a new version
to the journalí which will be treated as a new articleç

If the article is acceptedí it will appear initially in a preAprint
format
in the web page of the journal ChttpPããwwwçrevistasçunalçeduçcoã
indexçphpãrcolquimãindexMç Later on it will be replaced by the
diagramed versionç

Manuscripts are accepted in Spanishí 8nglish or Portugueseç
Howeverí the titlek abstractk and key words should be written in
the three languagesç Qs a strategy to increase the diffusion and
visibility of the manuscriptí the journal encourage to the authors to
present the manuscript in 8nglishç

First page

Title

The title has to be in small letterí unless the capital is compulsoryç It
has to be concise but informative and does not have to exceed LkF
characters including spacesç The title has to appear always in
Spanishí 8nglishí and Portugueseç ºor exampleP

•

•

•

•

•

•

•

•

•

•

•

ºiliation data should keep a categorical order as followsP laboratoryí
instituteí universityí cityí stateí countryí eAmailç 8ach filiation should
be listed with numbers in superscript and referenced to each authorç
The author of correspondence has to be denoted with an asteriskç ºor
exampleP

Mauricio QcelasLí 8lizabeth @ilkí Markus 7oerrEí Martha 7azaEí Juan
Manuel UrbinaLO

LLaboratorio de Química Orgánica y áiomolecular A LQOáioí
ºacultad de 6ienciasí Universidad Industrial de Santanderí 6iudad
Universitariaí QQ I/qí áucaramangaí 6olombiaç

kºacultad de 6ienciasí Pontificia Universidad Javerianaí 6arrera / Nº
BEAqkí áogotá 7ç6çí 6olombiaç

E@rupo de áioquímica Teórica A @áQTí ºacultad de 6ienciasí
Universidad Industrial de Santanderí 6iudad Universitariaí QQ I/qí
áucaramangaí 6olombiaç

OQuthor of correspondenceP jurbina*uisçeduçco

Body of the manuscript

The manuscript should be justified Caligned to both left and rightMí
with the pages and lines numbered continuouslyç Qll titles and
primary and secondary subtitles should be justified to the leftç The
titles CABSTRACTk INTRODUCTIONk MATERIAL AND
METHODSk RESULTS AND DISCUSSIONk CONCLUSIONSk
ACKNOWLEDGEMENTSí and REFERENCESM have to go with
capital letter and bold typeç The primary subtitles have to go with
small letter sustained and bold typeç The secondary subtitles have to
go in italicç Qlways the statistics termsí abbreviationsí and symbols
have to be defined the first time they are used in the manuscriptç ºor
the measurement unitsí the International Metric System should be
usedç

Language
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When not followed by units numbers are written up to ten with the
word EoneF twoF threeF etcTx and higher than ten with numbers EDDF DUF
DOUxT Numbers with units should be followed by the units keeping a
space between one and another EDOO mF jO mLxT If the number
represents a percentage then there should not be any space between
the number and the unit EPO8xT In manuscripts written in Spanish
decimals are separated by comma EFx and in English by point ETxT Each
figure and table in the text must be quoted according to the order of
apparition and in the following formatK Figure D or Figures D and U or
Figures DAADF or Table DT

New and outstanding outcomes of the study should be highlightedT
Information presented in the sections INTRODUCTION should not
be shown again in this sectionT It is advised to evaluate possible
relations between the obtained resultsF to judge the results in relation
with the ones obtained by other authorsF and to propose hypotheses to
explain the obtained dataT The sections should have a minimum
extension of three pages written in double spaceT

Conclusions

Minimum one paragraph should be presented as conclusion EsxT
Conclusions should be in accordance to the aim of the studyF avoiding
to enumerate them or to present them as loose sentencesT Author
should present the conclusions well supported by the dataT

Abstract

Abstract should have a maximum of UOO wordsT To write an
introductory sentence is suggestedT The authors have to mention the
aim of the investigationF the notable results Eproviding specific data
andF if possibleF its statistical significancexF and the main conclusions
without bibliographic referencesT Authors should emphasize towards
the new and important aspects of the studyT A descriptive abstract
should be avoided Ewhere no data is shownxF insteadF an analytical
abstract Ewhere notable data obtained in the investigation is shownx
should be presentedT The abstract has to appear always in SpanishF
EnglishF and PortugueseT

Key words

Between three to six words have to be listedT The words used in the
title of the manuscript should not be used in this sectionT Key words
have to appear always in SpanishF EnglishF and PortugueseT

Introduction

The logical foundations for the realization of the work have to be
presentedT Only strictly timely references should be givenT Data or
conclusions of the manuscript should not be included in this sectionT
At the end of the introductionF the aim of the work have to be shownT

Materials and methods

In a subsectionF the reagents usedF tradeF and the country have to be
listedT The methods used should be listed by subtitlesT The procedures
have to have the sufficient detail to allow other professionals to
reproduce the experimentsT This section must include the equipmentF
including name of the manufacturer and countryF in additionF the
references of the methodology and statistical methods should be
providedT Authors should describe the new methods or those that
have been substantially modifiedF supporting the reasons to use them
and evaluating their limitationsT
Authors submitting reviews should describe the methods employed

to locateF selectF extractF and synthesize the informationT If statistical
tests are doneF then a subtitle “Statistical analysis” should be included
for their descriptionT

Results and discussion

Results should be presented in a logical order and in accordance to
the order presented in the MATERIALS AND METHODS sectionT
Authors should highlight the results that contribute to the generation
of new knowledgeT The information contained in tables does must not
be repeated in figuresF and vice versaT

Acknowledgements

Funding sources should be mentioned in this sectionT Support
received for the realization of the study EeTgTF scholarshipsF
equipmentF reagentsx should also be includedT Autors can appoint
those people that contributed to the workF but whose contributions do
not justify the authorshipF describing the contribution carried outF for
exampleF “technical support”F “critical review of the writing”F
“collecting samples”T

References

The format is based in the guide of styles of the American Chemical
Society EACSxT
References in textK All the appointments that appear in the text have
to coincide with those presented in the section REFERENCESF and
vice versaT

Authors must avoid referencing as bibliographyK

The summaries presented in congresses or other meetingsT
Personal communicationsT
Unpublished dataT The citation of a manuscript as “in press”
supposes that it was already accepted for publicationT

•
•
•

The references should appear with italic numbers in parentheses in
the line of the textF and inside the punctuationT For exampleK

A The conditions of extraction are reported in other studies E1xT

If there is more than one reference there must be separated by comma
EFx without spaces between numbersT If they are consecutive
references they are separated by hyphenT For exampleK

A The results obtained were similar to those reported by other
authors E8, 26-30xT

The references should be written with natural numbers in
accordance to their order of apparitionT If within the text the authorEsx
are to be mentionedF then the citation has to be asK

An authorK Duque E2x
Two authorsK Duque y Palomeque E3x
More than two authorsK Duque et alT E4x

•
•
•
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Format of referencesK The references have to be organized in the
same numerical order in which they were presented along the textN

Journals
The surname and the initials of the name of all the authors have to be
includedN Surnames should be separated of the initials of the name by
commaN The initials of the names of authors should be accompanied
with pointN Luthors should be separated with semicolonN Lfter the
authors information the title should be writtenN The name abbreviated
of the journal in italicR according to the [hemical Lbstracts Service
Source ”ndex /[LSS”R httpKBBcassiNcasNorgBsearchNjspDN The year in
bold typeR the volume with italic type and the pages /separated with
hyphenDN ”f available the ]O” should be includedN

Up to six authorsK all the authors should be includedN

]a SilvaR RNP NissimR ”NP VrosnanR MNP VrosnanR qN [reatine
synthesisK +epatic metabolism of guanidinoacetate and
creatine in the rat in vitro and in vivoN Am. J. Physiol.
Endocrinol. Metab. 2009R 296R H09;H9JN ]O”K httpKBB
dxNdoiNorgBJMNJJ0HBajpendoNkM067NHMM8N

More than six authorsK include until the sixth author and then
write et alN

•

•

Books and other monographs
Vooks without editors
; StoutR qNP LntonioR qNP _almanR ]N Essentials of creatine in
sports and healthN +umana Press ”ncNK TotowaR NqR HMM8P pp
2M;6MN ]O”K httpKBBdxNdoiNorgBJMNJMM7Bk78;J;0k760;072;HN

; VudavariR SNP O’NeilR MN qNP SmithR LNP +eckelmanR PN íNP
ObenchainR qN RNR qrNP ‘allipeauR qN LN RNP ]’LreceaR MN LN The
merck index, an encyclopedia of chemicals, drugs, and
biologicalsR J2th edN Merck C [oNR ”ncNK Whitehouse StationR
NqR HMMJP pp J798;J79kN

Vooks with editors
;RoweR RN [NP SheskeyR PN qNP OwenR SN [N /edsNDN Handbook of
pharmaceutical excipientsR 0th edN Pharmaceutical Press and
Lmerican Pharmacists LssociationK ‘rayslakeR ”@R HMM9P pp
7k8;7kkN

[hapter in edited book
McVrienR MN Selecting the [orrect p+ Value for +P@[N ”n
HPLC made to measure: A practical handbook for
optimizationP _romidasR SNR ídNP Wiley;V[+K WeinheimR
‘ermanyR HMM9P pp 8k;JM2N

Printed
_ingR _N qN ]evelopment of a pressurized system for oxidation
studies of volatile fluidsN MNSN ThesisR The Pennsylvania State
UniversityR State [ollegeR PLR March Jk82N

Online
LbramsR NN MN ífficiency enhancement in dye;sensitized solar
cells through light manipulationN PhN]N ]issertation [Online]R
The Pennsylvania State UniversityR University ParkR PLR
]ecember HMM0N httpKBBetdaNlibrariesNpsuNeduBthesesBapprovedB
WorldWide”ndexBíT];JM9JBindexNhtml /consulted on the Hnd
Lpril HMJ6DN
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•

•

•

•

Doctoral Thesis (or similar)

Penn State ]epartment of [hemistryN httpKBB
wwwNchemNpsuNeduB /consulted on the 7th june HMJ6DN

Mallet [hemistry @ibraryR University of Texas @ibrariesN
Thermo]ex home pageK Ln index of selected thermodynamic
and physical property resourcesN httpKBBwwwNlibNutexasNeduB
thermodexB /consultado el Jk de marzo de HMJ6DN

Web sites

In press
MartínezR FNP qouybanR LNP LcreeR WN íNR qrN [omments on
‘‘Solubility and thermodynamic function of a new anticancer
drug ibrutinib in H;/H;ethoxyethoxyDethanol U water mixtures
at different temperatures”N J. Chem. ThermodynN 2015N ”n
pressN ]O”K httpKBBdxNdoiNorgBJMNJMJ9BjNjctNHMJ0NJJNM2J

Tables and figures

PhotosR diagramsR mapsR and graphics should be mentioned as
figuresN We encourage authors to present data in figures instead to
tablesN ”n any caseR redundancy among tablesR figuresR and text should
be avoidedN
Figures with legends have to be sent individually in format NT”FFR

of excellent qualityR with a minimum resolution of 2MM dpi and with
one of two sizes /k cm of widthR that is a columnR or HM cm that
covers the two columnsDN The color impression does not generate
additional costs for the authorsR howeverR it represents a greater cost
for the journalN With this in mindR a scale of grey or trams should be
used whenever possibleN The use of color might be considered when
it is strictly necessaryN Figures originally created in Microsoft Word
or íxcel should be sent in that programN
Tables should be included in the body of the manuscript at the end

of the documentN Voth tables and figures have to be self;contained
/They should be interpreted without needing information from the
body of the manuscriptDN _eys and abbreviations should be described
in the legend of the figure and in the title or foot of the tableN ”t is
advised to provide in addition to the averageR the standard deviationR
and other notable statistical informationN
The labels of each table have to be at the top of itR whereas in

figures the labels have to be presented at their footN Small figures
should be avoidedK group figures with information related in
compound figures entitled with letters /Figure JaR Figure 2bR etcNDN ”f
a manuscript contains tables or figures reproduced /even if they are
from the author /sD submitting the manuscriptD it is compulsory to the
authors to declare the origin and to present permission to use themN ”t
is responsibility of the authors to achieve the corresponding
permissionN ”n case of any doubt in this regardR please contact the
journal via e;mail /rcolquim_fcbogWunalNeduNcoD or by telephone
/U07J 2J90MMM íxtN J6608DN

Preparation for on-line submiting

Vefore sending your manuscriptR by the Portal or by emailR verify that
it fulfils with the following conditionsK

”t has a title in the 2 languages requestedN
”t provides full names of the authorsR and for each one it is

mentionedK

o @ast professional titleN
o ”nstitution in which the author worksN

•
•
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Cost of the publication

The publication of a manuscript with an extension up to three pages
of the journal will have a cost d/OFOOO Colombian pesosS Additional
pages will cost of d:OFOOO Colombian pesos each oneS

o Country and city of residenceS
o ENmailS

It presents an analytical abstractF of maximum :OO wordsF in the
three languages requestedS
It presents keywordsF in the / languages requestedS
The body of the article follows the format requestedS
The cited references in the body of the article appear in the section
REFERENCES and vice versaS
The format of the references follows the indications stipulated in
this guideS
In the references the DOI of the articles are presentedF if it is the
caseS
The figures are in format STIFF with resolution greater than /OO
dpiS Iin separated filesqS If a figure was created in Word or Excel
then sent it in that formatS
The tables are placed at the end of the documentS
A letter presenting the manuscript in a format as suggested above
is includedS Available in http:DDwwwSrevistasSunalSeduScoDindexSphpD
rcolquim
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Manuscript accepted for publication

If the Editor has notified the correspondence author that his Iherq
manuscript could be accepted for publication in case the
modifications suggested by the referees are taken into accountF the
author should send the new version of the manuscript accompanied of
a letter detailing the response to each one of the commentsS In the
case a comment is not taken into account the author should justify the
reasonS The new version of the manuscript should be created with the
“track changes” option or highlighting in yellow the changesF so that
the Editor can identify them easilyS

The new version of the manuscript in which the author uses the
option “track changes” or highlight in yellow the modifications
performedS
A letter detailing the response to each one of the commentsS In the
case a comment is not taken into account the author should justify
the reasonS
In the case that a reviewer suggest that a figure should be
modifiedF then be aware that it should be in format STIFF with a
resolution greater than /OO dpiS

•

•

•

Once the process of reviewing is completedF the Editor will send an
email to the correspondence author manifesting the decision of the
Editorial BoardS If the manuscript is accepted for publicationF an eN
mail attaching the suggestionsF indicationsF and comments of each
reviewer will be sent to the correspondence authorS To continue with
the process of publicationF the author should send the following
archives to the email of the journal Ircolquim_fcbog@unalSeduScoq:
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