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ELABORACIÓN DE UNA CREMA DERMOCOSMÉTICA 

ANTIOXIDANTE A BASE DE COMPUESTOS 

BIOACTIVOS DE Chenopodium quinoa Willd. Y Calendula 

officinalis Vahl. 
Felix Castillo Moralesa, Arcadio Zuñiga Santia, Yahaira Tapia Burgaa, Lourdes Victoria 

Tinocoa, Américo Castro Lunaa, Norma Ramos Cevallosa, Adil Barrientos Amaua, 

Nicole Arquinigo Bazana, Diana Chavez Rojasa, Diana Victorio Cruza y Gabriela N. 

Solano Canchaya*a 

 

RESUMEN 

La continua exposición de nuestra piel a radiación ultravioleta puede generar afecciones, 

como eritemas, envejecimiento prematuro hasta cáncer cutáneo, que pueden prevenirse 

con el uso de productos dermocosméticos con actividad antioxidante. El objetivo 

principal del estudio fue elaborar una crema dermocosmética antioxidante enriquecida 

con principios activos de extracto hidroalcohólico de Chenopodium quinoa Willd. y 

etanólico de Calendula officinalis Vahl. Para ello, se realizó un tamizaje fitoquímico 

mediante reacciones de coloración y precipitación. Se elaboró la crema y se evaluó su 

estabilidad mediante shock térmico. La actividad antioxidante se determinó usando los 

métodos de DPPH• , ABTS●+ y FRAP. Los metabolitos secundarios observados en 

mayor cantidad fueron polifenoles y glicósidos para caléndula; y solo glicósidos para 

quinua roja. La actividad antioxidante in vitro por el método DPPH• indicó un IC50 de 

27,47 µg/mL, y un TEAC de 92,79 mg Trolox®/g de crema; por el método ABTS●+, un 

IC50 de 47,73 µg/mL, y un TEAC de 95,42 mg Trolox®/g de crema; y por el método 

FRAP, un AAEAC de 6,79 mg Ácido ascórbico/g extracto. La crema dermocosmética 

enriquecida con los extractos de quinua roja y caléndula demostró una alta actividad 

antioxidante, además de cumplir con las pruebas de estabilidad y extensibilidad. 

 

Palabras clave: actividad antioxidante, Chenopodium, Calendula, crema 

dermocosmética. 

 

 

 

 

 

 

 

 
a Facultad de Farmacia y Bioquímica, Universidad Nacional Mayor de San Marcos. Jr. Puno N.° 1002, 

Lima, Perú. 

*Autor de correspondencia: gsolanoc@unmsm.edu.pe 

 

 

DOI: 10.37761/rsqp.v91i3.515 
Recibido:   16.06.25 
Aceptado:   25.10.25 

mailto:gsolanoc@unmsm.edu.pe


 
125  Felix Castillo, Arcadio Zuñiga, Yahaira Tapia… 

  Rev Soc Quím Perú 91(3) 2025 
 

DEVELOPMENT OF ANTIOXIDANT DERMOCOSMETIC 

CREAM BASED ON BIOACTIVE COMPOUNDS FROM 

Chenopodium quinoa Willd. AND Calendula officinalis Vahl  
 

ABSTRACT 

Exposing our skin continuously to ultraviolet radiation can cause conditions such as 

erythema, premature aging even skin cancer, which can be prevented by using 

dermocosmetic products with antioxidant activity. The main objective of the study was 

to develop a dermocosmetic cream enriched with active ingredients coming from 

hydroalcoholic extract of Chenopodium quinoa Willd. and ethanolic extract of Calendula 

officinalis Vahl. For that, a phytochemical screening was performed using coloration and 

precipitation reactions. Then, the cream was prepared and its stability was evaluated by 

heat shock. Antioxidant activity was determined using DPPH•, ABTS●+, and FRAP 

methods. The secondary metabolites observed in greatest quantities were polyphenols and 

glycosides for calendula; and only glycosides for red quinoa. In vitro antioxidant activity 

using the DPPH• method indicated an IC50 of 27.47 µg/mL, and a TEAC of 92.79 mg 

Trolox®/g of cream; by the ABTS●+ method, an IC50 of 47.73 µg/mL, and a TEAC of 

95.42 mg Trolox®/g of cream; and by the FRAP method, an AAEAC of 6.79 mg Ascorbic 

acid/g extract. The dermocosmetic cream enriched with red quinoa and calendula extracts 

demonstrated high antioxidant activity, in addition to complying with stability and 

extensibility tests. 

 

Key words:  antioxidant activity, Chenopodium, Calendula, dermocosmetic cream 

INTRODUCCIÓN 

Los problemas a la piel representan una preocupación creciente en la sociedad. La 

exposición prolongada a factores como la contaminación, el estrés oxidativo, la 

deshidratación y el envejecimiento prematuro afectan la salud y apariencia de la piel 

aumentando significativamente el riesgo de desarrollar cáncer de piel, una de las formas 

de cáncer más comunes a nivel mundial (1). Estos factores contribuyen al deterioro de la 

función barrera de la piel generando inflamaciones, irritaciones y pérdida de elasticidad. 

En este contexto, los productos dermocosméticos juegan un papel fundamental en el 

mantenimiento y la regeneración de la piel ayudando a protegerla y restaurar su equilibrio 

fisiológico (2).  

En los últimos años, se ha incrementado la tendencia del uso de ingredientes naturales en 

la formulación de productos cosméticos y dermocosméticos debido a sus propiedades 

bioactivas y a la preferencia de los consumidores por opciones seguras y sostenibles. Los 

extractos vegetales son reconocidos por sus propiedades antioxidantes, antiinflamatorias 

y regenerativas, las cuales los convierten en una alternativa viable en comparación a los 

compuestos sintéticos (3). Entre los extractos más prometedores se encuentran la 

Chenopodium quinoa Willd. "quinua roja" y la Calendula officinalis Vahl. “caléndula”, 

los cuales han demostrado tener efectos beneficiosos en la salud de la piel. La quinua es 

rica en flavonoides y polifenoles, compuestos con alta actividad antioxidante que ayudan 

a neutralizar los radicales libres generados por la exposición ultravioleta UV-B (4). La 
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caléndula, por su parte, es conocida por sus propiedades antiinflamatorias y cicatrizantes, 

debido a la presencia de triterpenos y carotenoides; y se ha utilizado tradicionalmente en 

el tratamiento de afecciones cutáneas (5). 

La sinergia entre los efectos antioxidantes de la quinua y las propiedades regenerativas 

de la caléndula poseen un potencial innovador en la formulación de una crema 

dermocosmética. Esta investigación se enfoca en el desarrollo y evaluación de una crema 

dermocosmética enriquecida con extractos de Chenopodium quinoa Willd. y Calendula 

officinalis Vahl. Se evaluarán la estabilidad fisicoquímica y las propiedades funcionales 

del producto, con el fin de validar su potencial en el cuidado y mantenimiento de la piel. 

 

PARTE EXPERIMENTAL 

Colecta y tratamiento de las muestras 

Las muestras de estudio fueron Chenopodium quinoa Willd. “quinua roja” y Calendula 

officinalis Vahl. “caléndula”.  Las semillas de quinua fueron recolectadas en abril del 

2023 en el distrito de Acora del departamento de Puno a una altitud de 3867 msnm. Las 

flores y hojas de caléndula fueron recolectadas en la ciudad de Huancayo a una altura de 

3259 msnm.  

 

Clasificación taxonómica 

La clasificación de las muestras vegetales de caléndula y de quinua roja fueron realizadas 

en el Museo de Historia Natural de la Universidad Nacional Mayor de San Marcos y por 

un consultor botánico, respectivamente. Las especies identificadas fueron Calendula 

officinalis Vahl. y Chenopodium quinoa Willd.  

 

Tamizaje fitoquímico 

El tamizaje fitoquímico se efectuó empleando extractos de Chenopodium quinoa Willd. 

“quinua roja” y Calendula officinalis Vahl. “caléndula”. La detección cualitativa de 

metabolitos secundarios se llevó a cabo mediante reacciones de formación de color y/o 

precipitado. La intensidad de la presencia de cada metabolito se clasificó en cuatro 

categorías: alta (+++), moderada (++), baja (+) y ausencia (–). 

 

Obtención de los extractos 

Las flores y hojas de Calendula officinalis Vahl. fueron colocadas en una estufa a 

temperatura de 42 ºC hasta sequedad, para luego ser tratadas con una mezcla etanólica en 

un proceso de maceración durante siete días en agitación diaria. Posteriormente, el 

extracto obtenido fue filtrado con papel Whattman Nº42 para luego ser concentrado en 

evaporador rotatorio a 100 rpm, 60 ºC y a 210 mbar. Finalmente, el producto obtenido 

fue secado a 50 ºC durante tres días hasta la eliminación total de solvente en el extracto. 

Las semillas de Chenopodium quinoa Willd. se secaron a temperatura ambiente y se 

molieron. Se obtuvo el extracto mediante maceración en solución hidroalcohólica al 60% 

p/v durante diez días. Tras la maceración, se filtró el extracto con papel Whattman Nº42 

para luego ser concentrado en evaporador rotatorio a 100 rpm, 60 ºC y a 210 mbar, y se 

secó a 42 ºC durante tres días hasta la eliminación total de solvente en el extracto. 
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Elaboración de la crema dermocosmética 

Para la elaboración de la crema se pesó en la balanza analítica 20 g de crema base; 0,1 g 

de extracto hidroalcohólico de Chenopodium quinoa Willd. y 0,1 g de extracto etanólico 

de Calendula officinalis Vahl. Posteriormente se solubilizaron los extractos concentrados 

en aceite de ricino (1:1) para luego ser vehiculizados en Tween 20. Finalmente se 

incorporaron los extractos en la crema base mediante una mezcla por extensión en una 

placa de vidrio aséptica. 

 

Tabla 1. Composición de la crema base. 
 

Componente Nombre/INCI (6) 

Aceite de oliva hidrogenado 

Insaponificable 
Hydrogenated Olive Oil Unsaponifiables 

Olivato de etilhexilo hidrogenado Hydrogenated Ethylhexyl Olivate 

Fenoxietanol Phenoxyethanol 

Estearato de glicol Glycol Stearate 

Diestearato de glicol Glycol Distearate 

EDTA disódico Dissodium EDTA 

Agua Aqua 

Copolímero de acrilatos de sodio Sodium Acrylates Copolymer 

Poliisobuteno hidrogenado Hydrogenated Polyisobutene 

Fosfolípidos Phospholipids 

Estearato de poliglicerilo-10 Polyglyceryl-10 Stearate 

 

Determinación de la actividad antioxidante por el método de captación del radical 

2,2-difenil-1-picrilhidrazil (DPPH•) 
 

Para medir la capacidad antioxidante, primero se preparó la solución stock al disolver 20 

mg de reactivo DPPH en 50 ml de metanol, y se guardó a 4 °C en oscuridad plena. Se 

disolvió el extracto de la muestra problema en su solvente de elección. Previamente a la 

lectura, se calibró el espectrofotómetro con un blanco y se procedió a leer las muestras a 

distintas concentraciones de 10 - 50 mg/mL de crema. Se colocaron 400 µL de cada 

muestra de diferente concentración con 800 µL de la solución trabajo de DPPH. Se dejó 

reposar durante 30 minutos y luego se leyó a 517 nm (7). El proceso se realizó por 

triplicado. Para la curva de calibración, se utilizó Trolox como estándar a concentraciones 

de 0; 1,2; 3,6; 7,2 y 10 µg/mL. Como parte final, se calculó el porcentaje de inhibición de 

DPPH• con la siguiente fórmula.  

% Inhibición = (Abs.control-Abs.muestra) / (Abs.control) ×100 
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Determinación de la actividad antioxidante por el método de captación del radical 

ácido 2,2’-azinobis (3-etilbenzotiazolin)- 6-sulfónico (ABTS•+) 
 

Se preparó una solución stock con 2,2'-Azinobis-3-etil-benzo-tiazolina-6-ácido sulfónico 

(ABTS) a partir de la dilución en agua desionizada hasta alcanzar una concentración de 

7 mM, luego se añadió 2,45 mM de persulfato potásico y se dejó en reposo alejado de la 

luz y a temperatura ambiente. Posteriormente, para diluir la solución stock ABTS se 

utilizó agua desionizada hasta obtener una absorbancia de 0,7 ± 0,02 a 734 nm. Todas las 

lecturas se realizaron a esta misma longitud de onda. Se emplearon 100 µL de la muestra 

problema, a la cual se le añadió 3 mL de solución de ABTS para realizar la lectura 10 

minutos después de la mezcla inicial, a una temperatura de 30 °C y a una longitud de onda 

de 734 nm (8). El proceso se realizó por triplicado Se procedió a leer las distintas 

concentraciones de 10 - 80 mg/mL de crema. Para la curva de calibración, se utilizó 

Trolox como estándar a concentraciones de 0; 50; 100; 200 y 400 µg/mL. Como parte 

final, se calculó el porcentaje de inhibición de ABTS●+ con la siguiente fórmula. 

% Inhibición = (Abs.control-Abs.muestra) / (Abs.control) ×100 

Determinación de la actividad antioxidante por el método de poder antioxidante 

reductor férrico (FRAP) 
 

Para el desarrollo de la técnica de capacidad de reducción del hierro (FRAP), se preparó 

el reactivo de trabajo mezclando 25 mL de tampón de acetato al 0,3 M (pH 3,6) con 2,5 

mL de una solución de Tris a 10 mM, (2-pyridyl)-s-triazina (TPTZ) en HCl al 40 mM, y 

2,5 mL de FeCl3 al 20 mM (10:1:1). Seguidamente, se preparó la solución madre de 2 

mg/mL de la muestra problema, en base a la cual se realizaron diluciones desde 12,5 

μg/mL hasta 100 μg/mL. Luego, se colocaron en un tubo de ensayo 50 μL de la muestra 

problema y 950 μL de la solución de FRAP, se procedió a agitar y se dejó en reposo en 

un ambiente oscuro por 15 minutos. Pasado este tiempo, se realizó la lectura de 

absorbancias a 593 nm (9). El blanco fue una solución de reactivo FRAP y agua 

desionizada en la misma proporción de las muestras, y se utilizó ácido ascórbico como 

estándar en concentraciones de 5; 10; 15 y 20 µmol/L. 

 

Estudios de estabilidad y extensibilidad de la crema dermocosmética 

a. Choque térmico 

La crema fotoprotectora se almacenó a bajas temperaturas (8 ± 1°C) durante 12 horas 

y luego fue expuesta a altas temperaturas (40 ± 1°C) las 12 horas restantes en la estufa 

Barnstead/Lab-Line Modelo N°3510 durante 3 días. Al inicio y al final del periodo de 

la prueba de choque térmico se evaluaron los parámetros organolépticos (olor, color, 

aspecto y consistencia) y fisicoquímicas (separación de fases por centrifugación y pH) 
(10).  
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Características organolépticas 

En las características organolépticas se evaluaron cambios físicos como olor, color, 

aspecto y consistencia de la crema dermocosmética. 

 

 

Centrifugación 

Se realizó la prueba de centrifugación para evaluar la separación de fases. Se colocó 

5g de muestra en un tubo y se centrifugó a 3500 rpm durante 20 minutos a temperatura 

ambiente (11). 

 

Medición de pH 

La determinación de pH de la crema se realizó utilizando el potenciómetro Milwaukee 

MI 151. Se preparó una solución al 10% de crema dermocosmética con agua destilada, 

luego se colocó el electrodo en esta y se registró el valor de pH obtenido. Todas las 

mediciones se realizaron por triplicado y se calculó un valor promedio. 

 

b. Determinación de extensibilidad de la crema dermocosmética 

Para la prueba de extensibilidad se pesaron 2 g de crema y se colocó en el centro de 

una placa de vidrio, se dispuso de una segunda placa que se colocó homogéneamente 

sobre la muestra con un peso de 250 g. Luego de 5 minutos se midió el área de la crema 

esparcida entre las placas. Todas las mediciones se realizaron por triplicado y se 

calculó un valor promedio (12). 

 

 

RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
 

Tamizaje fitoquímico 

El tamizaje fitoquímico del extracto etanólico de Calendula officinalis Vahl. reveló una 

presencia intensa de compuestos fenólicos, acompañada de una presencia moderada de 

flavonoides, taninos y saponinas esteroides/triterpénicas. La prueba con vainillina 

confirmó una reacción positiva intensa para saponinas, mientras que las pruebas para 

alcaloides resultaron en su mayoría negativas, con excepción de una leve reacción 

observada con el reactivo de Mayer. Finalmente, no se detectó evidencia de lactonas y 

cumarinas (Tabla 2). 
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Tabla 2. Marcha fitoquímica del extracto etanólico de Calendula officinalis Vahl. 
 

*Negativo (-), Presencia Leve (+), Moderada (++), Intensa (+++) 

 

Estos resultados guardan coherencia con estudios recientes que evidencian que los 

extractos hidroalcohólicos de Calendula officinalis Vahl. contienen cantidades relevantes 

de compuestos fenólicos y flavonoides, entre los que destacan rutina, quercetina e 

isorhamnetina, reconocidos por su marcada actividad antioxidante y citotóxica frente a 

diversas líneas celulares tumorales (13). Principalmente, la quercetina ha sido objeto de 

múltiples investigaciones debido a su capacidad para neutralizar especies reactivas de 

oxígeno (ROS), contribuyendo de esa manera a reducir el daño oxidativo celular y a 

retrasar procesos asociados al envejecimiento cutáneo. En un análisis comparativo de 26 

especies medicinales de las familias Asteraceae, Rosaceae y Lamiaceae, Sytar et al. 

identificaron a Calendula officinalis como uno de los extractos con mayor contenido de 

fenoles y flavonoides, además de presentar una destacada actividad antioxidante. Este 

hallazgo refuerza la consistencia de los resultados fitoquímicos obtenidos en el presente 

Reacción  Metabolito secundario Resultado  

Cloruro férrico Polifenoles +++ 

Shinoda Flavonoides ++ 

Gelatina Taninos ++ 

Dragendorff Alcaloides - 

Wagner Alcaloides - 

Bertrand Alcaloides - 

Mayer Alcaloides + 

Índice Afrosimétrico Saponinas + 

Baljet Heterósidos, cardiotónicos y 

sesquiterpenlactonas 

- 

Vainillina -HCl Glicósidos +++ 

Salkowsky Terpenoides - 

Brontarger Naftoquinonas, antraquinonas, 

antronas 

- 

Lieberman-Bouchardat Triterpenoides ++ 
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estudio y respalda el potencial de Calendula officinalis como insumo prometedor en 

formulaciones dermocosméticas con acción antioxidante efectiva (14).  

De igual forma, se realizó el tamizaje fitoquímico del extracto hidroalcohólico de 

Chenopodium quinoa evidenciando un resultado positivo significativo para la presencia 

de flavonoides mediante la reacción de vainillina-HCl. Además, se mostró la presencia 

moderada de fenoles, taninos y saponinas, y en menor proporción esteroles y triterpenos. 

Por último, no se detectó la presencia de alcaloides, azúcares reductores, esteroles y 

triterpenos (Tabla 3). 

 

Tabla 3. Marcha fitoquímica del extracto hidroalcohólico de Chenopodium quinoa Will. 
 

Reacción  Metabolito secundario Resultado  

Cloruro férrico Polifenoles ++ 

Shinoda Flavonoides ++ 

Gelatina Taninos - 

Dragendorff Alcaloides - 

Wagner Alcaloides - 

Bertrand Alcaloides - 

Mayer Alcaloides - 

Índice Afrosimétrico Saponinas + 

Baljet Heterósidos, cardiotónicos y 

sesquiterpenlactonas 

- 

Vainillina -HCl Glicósidos +++ 

Salkowsky Terpenoides + 

Brontarger Naftoquinonas, antraquinonas, 

antronas 

- 

Lieberman-Bouchardat Triterpenoides - 

*Negativo (-), Presencia Leve (+), Moderada (++), Intensa (+++) 

 

Los resultados obtenidos se compararon con el estudio de Kadri et. al., el cual realizó un 

tamizaje fitoquímico de semillas de Chenopodium quinoa identificando metabolitos 

secundarios como flavonoides, taninos, saponinas y triterpenos. Además, se determinó 

cuantitativamente el contenido total de polifenoles del extracto hidroalcohólico de esta 

especie mediante el método de Folin-Ciocalteu, obteniendo el valor de 11,647 ± 1,91 µg 
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AGE/mg de extracto; por ende, concluye que la especie Chenopodium quinoa posee un 

valor terapéutico considerable (15). Asimismo, el estudio de Anwar et. al. evaluó el 

extracto metanólico de semillas de Chenopodium quinoa determinando su contenido 

fitoquímico obteniendo niveles importantes de compuestos fenólicos con valor de 181.4 

mg GAE/g y flavonoides de 42.15 mg QE/g, confirmando la presencia de metabolitos 

bioactivos relevantes (16). A partir de lo mencionado anteriormente, diversos artículos han 

demostrado la relación directa entre la presencia de flavonoides y compuestos fenólicos 

con la actividad antioxidante como el estudio de Carciochi et al., donde determinó el 

contenido de fenoles y flavonoides del extracto hidroalcohólico de Chenopodium quinoa 

hallando los valores de 103 mg GAE/100 g y 25 mg QE/100 g, respectivamente. Acorde 

a ello, evaluó la actividad antioxidante evidenciando un valor de 28 % de inhibición 

DPPH indicando la importante y potencial capacidad antioxidante (17).  

Por lo tanto, la combinación de extractos de diferentes plantas puede generar un efecto 

sinérgico que potencia su actividad antioxidante, superando la acción individual de cada 

uno. Esto ocurre porque cada extracto aporta una diversidad de compuestos bioactivos 

como polifenoles y flavonoides que actúan a distintos niveles en la neutralización de 

radicales libres pudiendo ofrecer un espectro más amplio de protección contra el estrés 

oxidativo. 

 

Determinación de la actividad antioxidante por el método de captación del radical 

2,2-difenil-1-picrilhidrazil (DPPH•) 
 

Se evaluó la actividad antioxidante de la crema con extracto mediante el método DPPH•, 

observando un incremento en el porcentaje de inhibición del radical DPPH• a medida que 

aumentaba la concentración de la crema. Para ello se tomó 3 mL de solución stock de 

DPPH• al 40% en metanol y se diluyó con 42 mL de metanol, presentando una 

absorbancia de 0,682. 

 

Tabla 4. Captación de radical libre de DPPH• de Trolox® 
 

Concentración de 

Trolox® (μg/mL) 

Absorbancia Inhibición de 

DPPH• (%) 

IC50 (μg/mL) 

0 0,4694 0,00 
  

2,5489 

 

 

0,42 0,4338 7,59 

0,83 0,4008 14,61 

1,67 0,3226 31,28 

3,33 0,1575 66,46 



 
133  Felix Castillo, Arcadio Zuñiga, Yahaira Tapia… 

  Rev Soc Quím Perú 91(3) 2025 
 

 

Figura 1. Concentración de inhibición 50 (IC50) del Trolox® frente al radical DPPH•. 

 

Tabla 5. Captación de radical libre DPPH• de la crema formulada con extractos de 

Chenopodium quinoa Willd. "quinua roja" y Calendula officinalis Vahl. “caléndula”. 
 

Concentración de 

crema (μg/mL) 
Absorbancia 

Inhibición de 

DPPH• (%) 
IC50 (μg/mL) 

0 0,407 0,0000 

 27,4698 
10 0,304 24,1433 

30 0,187 53,9721 

50 0,051 87,3054 

 

Figura 2. Concentración de inhibición 50 (IC50) de la crema formulada con extractos de Chenopodium 

quinoa Willd. "quinua roja" y Calendula officinalis Vahl. "caléndula" frente al radical DPPH•. 
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TEAC= 92,7893 mg Trolox / g extracto 

Según Ismahene et al. encontraron que el extracto etanólico de la parte aérea de Calendula 

suffruticosa spp. ha mostrado una fuerte actividad antioxidante con un porcentaje de 

reducción de DPPH de 92,07 ± 0,05% y un IC50 = 0,017 mg /mL (18). Asimismo, en otro 

estudio elaborado por Yemina et al., evaluaron la actividad antioxidante de los extractos 

hidroalcohólicos de la especie Chenopodium quinoa Willd. en sus diversos colores, 

siguiendo el método de DPPH hallando que la actividad antioxidante de las muestras de 

granos de quinua roja fue de aproximadamente 1088,8 µg TEAC/g, mientras que para las 

muestras blanca y negra fue de 488,1 µg TEAC/g y 1546,8 µg TEAC/g, respectivamente. 

Además, los porcentajes de inhibición variaron entre 12 a 47,6% (19). A partir de ello, se 

extrapolan los resultados obtenidos de la actividad antioxidante de la crema a base de 

extracto hidroalcohólico de Chenopodium quinoa Willd. y etanólico de Calendula 

officinalis Vahl. encontrándose que el IC50 de 27,47 ug/mL fue mayor en comparación al 

extracto etanólico de Calendula suffruticosa spp. por sí solo, por otro lado, el TEAC de 

92,79 mg Trolox/g fue mayor en comparación a los extractos hidroalcohólicos de 

Chenopodium quinoa Willd. en sus diversas variedades. 

 

Determinación de la actividad antioxidante por el método de captación del radical 

ácido 2,2’-azinobis (3-etilbenzotiazolin)- 6-sulfónico (ABTS•+) 
 

La actividad antioxidante de la crema enriquecida con extracto de Chenopodium quinoa 

Willd. y Calendula officinalis Vahl. fue evaluada mediante el ensayo de ABTS●+. Para 

ello se realizó una disolución de agua destilada del catión ABTS•+ y persulfato de potasio 

hasta obtener una absorbancia de 0,7 a una longitud de onda de 734 nm. 

 

Tabla 6. Captación de radical catiónico ABTS•+ de Trolox®. 
 

Concentración de 

Trolox® (μg/mL) 
Absorbancia 

Inhibición de 

ABTS•+ (%) 
IC50 (μg/mL) 

0 0,6729 0,00 
  

4,5551 

50 0,6078 9,67 

100 0,5308 21,11 

200 0,3740 44,42 

400 0,0790 88,25 
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Figura 3. Concentración de inhibición 50 (IC50) del Trolox® frente al radical ABTS•+. 

 

Tabla 7. Captación de radical libre ABTS•+• de la crema formulada con extractos de 

Chenopodium quinoa Willd. "quinua roja" y Calendula officinalis Vahl. “caléndula”. 
 

Concentración de 

crema (μg/mL) 
Absorbancia 

Inhibición de 

ABTS•+ (%) 
IC50 (μg/mL) 

0 0,6127 0,0000 

 47,7389 
10 0,5843 4,6245 

50 0,2653 56,6920 

80 0,1037 83,0794 

 

Figura 4. Concentración de inhibición 50 (IC50) de la crema formulada con extractos de Chenopodium 

quinoa Willd. "quinua roja" y Calendula officinalis Vahl. "caléndula". frente al radical ABTS•+. 
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TEAC= 95,4171 mg Trolox / g extracto 

Del mismo modo, en el estudio de Yemina et al., evaluaron la actividad antioxidante de 

los extractos hidroalcohólicos de las diversas variedades de Chenopodium quinoa Willd. 

mediante el método de ABTS●+, obteniendo que, para las muestras de quinua negra, 

blanca y roja, fueron 2,25±0,08 uM TEAC/g, 1,95±0,12 uM TEAC/g y 1,79±0,07 uM 

TEAC/g, respectivamente, por lo cual se menciona que existe una tendencia de que los 

granos coloreados son los de mayor actividad antioxidante (19). Asimismo, en el estudio 

realizado por Chaires et al., se evaluó la capacidad de eliminación de radicales del 

extracto hidroalcohólico de semillas crudas de la especie Chenopodium berlandieri spp., 

por el método 2,2′-azino-bis (3-etilbenzotiazolina- 6 - ácido sulfónico) (ABTS●+), en el 

cual se obtuvo como resultado el TEAC que fue de 234 ± 5 mM Trolox/kg, 

considerándose un valor significativo de actividad antioxidante (20). En otro estudio, 

Pretthi et al., realizó un extracto etanólico de las flores de Calendula officinalis y halló 

que este eliminó eficazmente a los radicales libres estables ABTS●+ con un IC50 de 6,5 

µg/mL (21). A partir de ello, se compararon los resultados obtenidos de la actividad 

antioxidante de la crema a base de extracto hidroalcohólico de Chenopodium quinoa 

Willd. y etanólico de Calendula officinalis Vahl. encontrándose que el IC50 de 47,73 

ug/mL fue mayor en comparación al extracto etanólico de las flores de Calendula 

officinalis por sí solo (21), además, el TEAC de 95,42 mg Trolox/g fue mayor en 

comparación a los extractos hidroalcohólicos de las diversas variedades de Chenopodium 

quinoa Willd revisadas en la literatura científica. Lo que indica que ambos extractos en 

conjunto poseen una mayor actividad antioxidante que por sí solos. 

 

Determinación de la actividad antioxidante por el método de poder antioxidante 

reductor férrico (FRAP) 
 

Se preparó la solución madre de reactivo FRAP a una concentración de 2mg/mL y se 

cuantificó la absorbancia del estándar ácido ascórbico y la crema enriquecida con extracto 

de Chenopodium quinoa Willd. y Caléndula officinalis Vahl. 

 

Tabla 8. Poder reductor Férrico del estándar ácido ascórbico. 
 

Concentración de 

ácido ascórbico 

(umol/L) 

Absorbancia 

Promedio 

1ra 2da 3ra 

5 0,036 0,029 0,028 0,0310 

10 0,154 0,154 0,153 0,1537 

15 0,326 0,324 0,328 0,3260 

20 0,426 0,424 0,425 0,4250 
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Figura 5. Curva del Poder reductor férrico del Ácido ascórbico. 

 

Tabla 9. Poder reductor Férrico del de la crema formulada con extractos de Chenopodium 

quinoa Willd. "quinua roja" y Calendula officinalis Vahl. "caléndula". 
 

Concentración de 

crema (μg/ml) 

Absorbancia 
Promedio 

1ra 2da 3ra 

125 0,094 0,085 0,079 0,0860 

250 0,149 0,158 0,159 0,1553 

375 0,226 0,223 0,224 0,2243 

500 0,320 0,323 0,337 0,3267 

 

Figura 6. Curva del Poder reductor férrico de la crema formulada con extractos de Chenopodium quinoa 

Willd. "quinua roja" y Calendula officinalis Vahl. "caléndula". 



 
Elaboración de una crema dermocosmética…  138 

Rev Soc Quím Perú 91(3) 2025 
 

AAEAC= 6,79 mg Ácido ascórbico / g extracto 

La evaluación de la capacidad antioxidante de la crema formulada con extractos de 

Chenopodium quinoa Willd. “quinua roja” y Calendula officinalis Vahl. “caléndula” 

mediante el método FRAP presentó un valor de 6,79 mg de ácido ascórbico equivalente 

por gramo (mg AAE/g). Este resultado indica una capacidad antioxidante moderada, pero 

plantea interrogantes sobre la falta de sinergia entre ambos extractos, considerando que 

estudios previos han reportado valores más altos para los extractos individuales. Por 

ejemplo, el extracto hidroalcohólico de semillas de quinua cultivada en Corea alcanzó un 

valor FRAP de 13,13 mM Fe²⁺/kg, mientras que los extractos de EE. UU. y Perú 

mostraron 8,42 mM Fe²⁺/kg y 7,12 mM Fe²⁺/kg, respectivamente (22). En el caso del 

extracto metanólico de Calendula officinalis, se han reportado valores elevados como 

28,37 ± 0,12 mM Trolox para las flores y 17,68 ± 0,02 mM Trolox para las hojas (21). 

Estos resultados sugieren que la combinación en la crema no logró potenciar 

significativamente la capacidad antioxidante global. 

La falta de un aumento significativo en la capacidad antioxidante puede deberse a 

interacciones antagonistas entre los compuestos bioactivos, lo que reduciría su efecto 

combinado (23). Además, los mecanismos de acción de los antioxidantes en ambos 

extractos podrían no ser sinérgicos bajo las condiciones del ensayo FRAP. También es 

posible que la concentración utilizada (0,1 g de cada extracto en 20 g de crema) haya sido 

insuficiente para maximizar la actividad antioxidante. Otro factor a considerar es el origen 

de los extractos, ya que la variabilidad en la composición química debido a diferencias en 

el clima, el suelo y las condiciones de cultivo puede afectar la concentración de 

compuestos antioxidantes (24). Por último, el método FRAP mide únicamente la capacidad 

reductora, sin considerar otros mecanismos como la donación de hidrógeno o la quelación 

de metales. 
 

Estudios de estabilidad y extensibilidad de la crema dermocosmética 

Choque térmico 

Características organolépticas 

La evaluación de las características organolépticas se realizó antes y después del choque 

térmico obteniendo los resultados que se muestran en la Tabla 10. 

 

Tabla 10. Evaluación de las características organolépticas antes y después del choque 

térmico. 
 

Condiciones 
Características organolépticas 

Olor Color  Aspecto Consistencia 

Antes del choque 

térmico 
Sg Ap Homogéneo Cr 

Después del choque 

térmico 
Sg Ap Homogéneo Cr 

Ap: amarillo pardo; Sg: sui generis, Cr: cremoso 
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La estabilidad del color, aspecto, consistencia y el olor de una crema cosmética pueden 

alterarse después de estar en condiciones variadas y aceleradas de temperatura que pueden 

evidenciar cambios notorios a vista de los formuladores, tal y como lo menciona 

Panyachariwat et al., en su estudio de emulsiones cosméticas tópicas con extractos 

vegetales (25). La presente fórmula dermocosmética mantiene las características 

organolépticas al inicio y final del estudio de estabilidad, lo cual puede constituir que los 

componentes estearato de glicol y diestearato de glicol desempeñan una correcta función 

de estabilizantes en la fórmula. El Sodium Acrylates Copolymer es un gelificante (26), el 

cual estaría funcionando en la fórmula cosmética como gelificante de la fase acuosa, 

principalmente del extracto hidroalcohólico de Chenopodium quinoa Willd y etanólico 

de Calendula officinalis Vahl., esto se puede inferir dado que la crema demostró 

conservar su consistencia. 
 

Centrifugación 

La prueba de centrifugación se emplea para condicionar emulsiones a fuerzas 

gravitatorias extremas, con el objetivo de evaluar la estabilidad de la formulación y 

acelerar los posibles efectos de separación de fases y sedimentación. Este método es 

rápido y permite contrastar principalmente el efecto estabilizador de distintos 

componentes en la formulación como los espesantes y gomas, así como los parámetros 

en el proceso de elaboración del producto cosmético (27). En nuestro producto 

dermocosmético, no se evidenció una separación después de las pruebas de estabilidad, 

lo cual puede indicar que el estearato de poliglicerilo-10 proporcionó una aceptable 

función emulsificante de fase acuosa y oleosa, de igual modo el estearato de glicol y 

diestearato de glicol como estabilizantes y espesantes. 

 

Medición de pH 

La crema obtuvo un valor medio de pH de 4,65 antes de someterla a choque térmico, 

luego de mantenerse a altas y bajas temperaturas en un intervalo de 12 horas durante 3 

días se realizó nuevamente la medición de pH obteniendo un valor medio de 5,26. El pH 

normal de la superficie cutánea es ácido y se encuentra en el intervalo de 4,1- 5,8; las 

zonas del antebrazo, nariz, cuello, las mejillas y la zona perioral se sitúan entre estos 

valores (28). Los valores de pH de la crema que se obtuvo al inicio y al final de la prueba 

de estabilidad indican ser aceptables y compatibles con nuestro pH cutáneo, del mismo 

modo, es recomendable continuar con estudios de estabilidad acelerada a mayor plazo, 

para encontrar una mayor seguridad en la fórmula que mantiene el pH y así no pueda 

producir una alteración en la barrera cutánea. 

 

Determinación de extensibilidad de la crema dermocosmética 

Según Muñoz et al., el área de extensibilidad en una crema es un parámetro considerado 

relevante en relación con su consistencia (29). En la investigación la crema 

dermocosmética obtuvo como resultado un valor de 72,19 cm2, este valor es el resultado 

de la acción de los emulsificantes, gelificantes, espesantes que han permitido que la 

incorporación de extractos vegetales e ingredientes humectantes se mantengan estables 

en la consistencia del producto cosmético. 

El desarrollo de productos cosméticos con componentes vegetales puede presentar retos 

técnicos para los formuladores, tales como la inestabilidad de los componentes, la 

inadecuada absorción de los activos en la capa exterior de la piel, dificultades de 
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dispersión que se ven reflejados en los resultados de calidad, seguridad y efectividad (30). 

Por consiguiente, es relevante continuar con estudios de reología, interacciones entre 

activos y vehículo, así como la estabilidad a largo plazo al igual que de eficacia 

antimicrobiana. 

 

 

CONCLUSIONES 

 
La actividad antioxidante in vitro de la crema enriquecida con extractos de Chenopodium 

quinoa Willd. y Calendula officinalis Vahl. indicó una alta capacidad antioxidante de los 

compuestos liposolubles e hidrosolubles de la formulación enriquecida, así como una 

mayor actividad en comparación con los datos exhibidos individualmente en otras 

investigaciones para la mayoría de los ensayos antioxidantes realizados. Estos resultados 

se atribuyen a los componentes fitoquímicos presentes en ambas especies vegetales, como 

polifenoles y glicósidos, cuya sinergia se traduce en los efectos observados. Se 

recomienda ahondar en los mecanismos que influyen en la disminución del potencial 

reductor férrico presentada por la combinación de ambos extractos en la formulación 

enriquecida. 

La crema enriquecida cumplió con los parámetros de estabilidad evaluados a través de 

los ensayos de centrifugación, análisis organoléptico y pH. Esto indica una correcta 

incorporación del extracto en el producto base, que es capaz de mantener sus 

características fisicoquímicas en rangos seguros y aceptables para los usuarios. 
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ESTRUCTURA ELECTRÓNICA Y TRANSICIÓN DE FASE  

SEMICONDUCTORA A FERROMAGNÉTICA EN FeAs 

CON ENLACE TETRAÉDRICO  
César Cabrera Aristaa*, Richard Bellido Quispea, Salvador A. Trujillo Pereza  

 

RESUMEN 

Aquí fueron calculadas la estructura electrónica y la energía total de la aleación FeAs con 

red cristalina tipo blenda de cinc. Fueron empleados el método LMTO, un potencial 

efectivo tipo LDA que usa la aproximación de intercambio y correlación de un gas de 

electrones homogéneo de spin polarizado para resolver la ecuación de Schrödinger de la 

red cristalina. Se calcularon las bandas de energía, densidad de estados y energía total del 

FeAs para siete casos diferentes de una fracción pequeña de la carga electrónica de 

valencia centrada en las esferas vacías de la diagonal en la red. Se obtuvo una estructura 

de bandas con brecha prohibida de 2,72 eV asociada con una fase semiconductora semi 

estable y con energía total de −17,59 Ry. Se obtuvo una fase ferromagnética estable del 

FeAs con una estructura electrónica que presenta dos picos distanciados por 354 meV 

cerca de la energía de Fermi, con energía total mínima de -19,68 Ry. Resultado que bien 

se puede asociar con un desdoblamiento de spin de los estados electrónicos, ya observado 

en estudios experimentales. 

 

Palabras clave: bandas de energía, semiconductores, fase ferromagnética. 

 
 

ELECTRONIC STRUCTURE AND SEMICONDUCTOR TO 

FERROMAGNETIC PHASE TRANSITION IN FeAs WITH 

TETRAHEDRAL BOND  
 

ABSTRACT 

 
Here the electronic structure and the total energy of the FeAs alloy with a zinc blende-

type crystal lattice were calculated. The LMTO method, an effective LDA-type potential 

that uses the exchange and correlation approximation of a homogeneous electron gas of 

polarized spin to solve the Schrödinger equation of the crystal lattice, were used. The 

energy bands, state density, and total energy of the FeAs were calculated for seven 

different cases of a small fraction of the valence electron charge centered on the empty 

spheres of the diagonal in the lattice. A band structure with a gap of 2,72 eV associated 

with a semi-stable semiconductor phase and with a total energy of −17,59 Ry was 

obtained. A stable ferromagnetic phase of FeAs was also obtained with an electronic 

structure that presents two peaks spaced by 354 meV near the Fermi energy, with a 

minimum total energy of -19,68 Ry. A result that can well be associated with a spin 

splitting of electronic states, already observed in experimental studies. 

 

Keywords: Energy bands, semiconductors, ferromagnetic phase. 
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INTRODUCCIÓN 

De publicaciones hechas ya es conocido que, dependiendo de su densidad electrónica y 

distribución geométrica, los materiales con enlaces tetraédricos de FeAs son capaces 

dealbergar estados cuánticos fundamentales que van desde la superconductividad hasta el 

ferromagnetismo y compitiendo entre sí. Los materiales tetraédricos basados en arseniuro 

de hierro FeAs han captado la atención sobre todo los materiales semiconductores 

ferromagnéticos (FMS) de alta temperatura de Curie (TC) basados en Fe con propiedades 

magnéticas, electrónicas y de transporte que los hacen prometedores para aplicaciones 

espintrónicas. En un artículo reciente de 2021, Anh1 reportó el uso de enlaces tetraédricos 

de FeAs incrustados en matriz de InAs semiconductora semejante a la estructura cristalina 

de los superconductores basados en Fe. Estudio que revela super redes de FeAs/InAs que 

exhiben ferromagnetismo y una magnetorresistencia extremadamente grande sintonizable 

por voltaje de compuerta, cuya temperatura de Curie TC aumenta rápidamente con la 

disminución de espesor de capa InAs. Los cálculos de primeros principios efectuado, 

revelan el importante papel de las posiciones desordenadas de los átomos de Fe en el 

establecimiento del estado ferromagnético de las superredes basadas en FeAs. Motivando 

el interés por conocer las propiedades electrónicas y magnéticas de este semiconductor 

ferromagnético.   

Los semiconductores ferromagnéticos de enlace tetraédrico se han vuelto atractivos como 

objeto de estudio por sus potenciales aplicaciones, principalmente en los dispositivos 

espintrónicos2 o electrónicos, como sensores, emisores de luz y foto detectores, entre 

otros semiconductores, que hoy constituyen la base de muchos dispositivos empleados en 

la electrónica moderna3. Aunque el influyente modelo de Zener del campo medio predice 

la división de espín en la banda de conducción y la banda de valencia de los 

semiconductores ferromagnéticos, esto no ha sido observado en los semiconductores 

ferromagnéticos dopados con Mn. En un trabajo que usa espectroscopia de túnel en 

estructuras de diodos de Esaki, se ha reportado que fue observada una energía de división 

de espín espontanea grande de 31.7meV a 50.0meV en la parte inferior de la banda de 

conducción del semiconductor ferromagnético blenda de cinc4 de tipo n. Sin embargo, los 

valores de temperatura de Curie calculados con estas energías de división de espín 

observadas son mucho más bajos que los experimentales en un factor de 400, de modo 

que el modelo de Zener del campo medio no explica consistentemente el ferromagnetismo 

y la energía de división de espín del FeAs e InAs.        

En 2017 fueron reportados cálculos con Density Functional theory (DFT) que estudiaron 

la influencia de los funcionales de intercambio y correlación, usando la LDA Local 

Density Approximation, usando la GGA Generalized Gradient Approximation, además 

de funcionales híbridos para conocer las propiedades electrónicas y magnéticas del FeAs 

con enlace tetraédrico en superconductores de Fe-pnictide5. Por otro lado, también fue 

efectuado un estudio de primeros principios para conocer la estructura electrónica y 

magnética para una fase hipotética blenda de cinc de compuestos de FeP, FeAs, FeSb, 

usando el método de las ondas planas aumentadas con un potencial completo, revelando 

un estado fundamental anti ferromagnético con red tipo blenda de cinc muy estable para 

FeSb6. Los parámetros que caracterizan la estructura electrónica de los semiconductores 

ferromagnéticos como el FeAs ó InAs incrementando su potencial como materiales 

electrónicos y optoelectrónicos de uso en nano estructuras. Además de constituir una 

ventaja para comprender y analizar el transporte cuántico de materiales semiconductores 

a esta escala7. El objetivo del trabajo aquí es determinar estructura de las bandas de 
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energía, la densidad de estados y la energía total de la aleación FeAs con red cristalina 

tipo blenda de cinc, usando el método de los orbitales lineales muffins tin o método 

LMTO8 con las técnicas computacionales a nuestro alcance. Se obtuvo la estructura de 

bandas en las direcciones cristalográficas de alta simetría Γ - X, Γ - L y Γ – K para siete 

fracciones de una pequeña parte de la carga de valencia residiendo en las regiones vacías 

de la diagonal de la red. La ecuación de Schrödinger de la red cristalina se resolvió con 

un potencial efectivo en la aproximación LDA formulado en el marco de la teoría del 

funcional de la densidad (DFT)9 usando la aproximación de intercambio y correlación de 

un gas de electrones homogéneo de spin polarizado10, modelo empleado para el cálculo 

de la estructura electrónica del AlAs11 reportando parámetros de estructura electrónica 

concordantes con resultados experimentales y que se presenta como una alternativa para 

el estudio de las propiedades electrónicas de otros materiales como semiconductores 

ferromagnéticos. 
 

 

PARTE PROCEDIMENTAL 

 

La carga electrónica  

El estudio se inicia con la carga electrónica de valencia que usaremos para hierro 4s24p1 

y para Arsénico 4s24p3 obtenida con el software libre ATOM.FOR de J. P. Desclaux12 

también disponible en la literatura. La carga electrónica de la red cristalina es formulada 

como de tipo átomo libre 𝜌𝐿(𝑟) en las posiciones de las esferas atómicas y es de forma 

homogénea 𝑞𝑅⃗ 
 en las esferas vacías de la diagonal de la red, de modo que esta no altere 

la densidad del material. La celda unitaria de la red posee la carga electrónica de dos 

átomos de diferente clase 𝜌𝑅,𝑖 y carga electrónica de dos esferas vacías 𝜌𝑅𝑣
 que se 

describen por las ecuaciones (1) y (2). Siendo 𝑆𝑤,𝑖 el radio de las esferas atómicas y γ una 

cantidad real que varía entre 0 y 1. 
 

𝜌𝑅,𝑖(𝑟) = 𝜌𝐿,𝑖(𝑟) + 𝛾
3

4𝜋

𝑞𝑅𝑖

𝑆𝑤,𝑖
3 

 (1) 

𝜌𝑅𝑣3
(𝑟) = (

1 − 𝛾

2
)

3

4𝜋

𝑞𝑅𝑖

𝑆𝑤,𝑖
3 

(2) 
 

El potencial efectivo de la red  

Con esta carga electrónica de la red fue calculada un potencial efectivo, que contiene toda 

la información de la red cristalina y la densidad del material y, considera la aproximación 

de intercambio y correlación de un gas homogéneo de electrones de spin polarizado. 

Potencial usado para el cálculo de la estructura electrónica del AlAs con buenos 

resultados11, de la forma:  
 

𝑉𝑒𝑓(𝑟) = −
2𝑍

𝑟
+

2

𝑟
 ∫ 4𝜋(𝑟′)2𝜌(𝑟′)𝑑𝑟′

𝑟

0

+ 2∫
4𝜋(𝑟′)2𝜌(𝑟′)

𝑟′ 𝑑𝑟′

𝑅𝑤

𝑟
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+2 𝑉𝑥𝑐(𝑟) − ∑∑
2𝑞𝑅′⃗⃗⃗⃗ 

| 𝑅⃗ − 𝑅′⃗⃗  ⃗ − 𝑇⃗ |

4

𝑇⃗ 𝑅⃗ ′

 

(3) 

 

Este potencial contiene además un término que describe la contribución de las esferas 

vacías con la fracción pequeña de la carga de valencia qR al potencial efectivo. Siendo las 
posiciones de las esferas vacía de la diagonal en la celda unitaria denotadas por 𝑅⃗  y 𝑅′⃗⃗  ⃗. 

El cálculo de este potencial requiere del radio de las esferas atómicas y vacías de la red 

cristalina, las que se dan en la tabla 1.  

 

Tabla 1. Parámetro de red de FeAs y radio de las esferas atómicas R, en a.u. 
 

a (Å) 𝑹𝑨𝒔 𝑹𝑭𝒆 𝑹𝒗𝟏 𝑹𝒗𝟐 

5,580 2,688 2,504 2,504 2,688 
  
 

Los parámetros potenciales LMTO 

La parte radial de la ecuación de Schrödinger mostrada en la ecuación (4), es resuelta con 

el potencial efectivo y se obtuvieron las funciones de onda parciales dentro de las esferas 

atómicas y en la región intersticial de la red. Siendo 𝑃𝑛,𝑙(𝑟) la función de onda parcial, 

con n y l como números cuántico principal y orbital. Los parámetros potenciales 

denotados con 𝜖𝜇;  ∆𝜇;  𝐶𝜇;  𝑃𝜇;  𝑄𝜇 son requeridos para cumplir la continuidad de la 

función de onda parcial dentro y fuera de la esfera atómica y su primera derivada 

energética en un punto que corresponde al radio de las esferas atómicas, parámetros 

definidos en el método muffin tin y que permitió constituir la base de orbitales LMTO13.  

 

𝜕2𝑃𝑛𝑙(𝑟)

𝜕𝑟2
+ [𝜖𝑛𝑙 −

𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
− 𝑉𝑒𝑓(𝑟)]𝑃𝑛𝑙(𝑟) = 0 

(4) 
 

 

La matriz hamiltoniana de K-S 

Obtenida la base {𝜒𝑣(𝒓⃗ )} de los orbitales LMTO, esta permite expandir la función de 

onda de la forma escrita en la ecuación (5).  

 

𝜓𝑖(𝒓) =  ∑𝑐𝑖𝑣𝜒𝑣(𝒓⃗ )

𝑁

𝑣

 

(5) 

Lo que permite escribir la ecuación de Kohn-Sham9,13 (K-S) de la red cristalina como una 
matriz de 9x9 en el espacio de momento cristalino 𝑘⃗ , ver la ecuación (6) en la que el 

termino 𝑆𝑣𝑣´ constituye las constantes de estructura tabuladas en la literatura.  
 

∑(𝐻𝑣𝑣′ − 𝜖𝑖𝑆𝑣𝑣′)𝒄𝑖𝑣′

𝑣′

= 0 

(6) 
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Matriz que fue diagonalizada con técnicas computacionales que ya existen en la literatura 

(fortran o Matlab) nos permitió determinar los auto valores de energía y los auto vectores 

en las direcciones de alta simetría de la red cristalina para cada una de las siete fracciones 

diferentes de la pequeña fracción de carga de valencia residiendo en las esferas vacías de 

la diagonal de la red.  
 

Las bandas de energía y densidad de estados  

Los auto valores de energía obtenidas de diagonalizar la matriz de K-S ecuación (7), se 

calcularon en las direcciones Γ - X, Γ - L y Γ – K de alta simetría de la red cristalina, lo 
que constituyen la estructura de las bandas de energía 𝜀(𝑘⃗ ). También fue calculada la 

densidad de estados (DOS) asociadas a cada una de las estructuras de bandas ya 

mencionadas. De la estructura de bandas se obtuvieron los parámetros de estructura 

electrónica para la fase semiconductora y de la densidad de estados para la fase 

ferromagnética de esta aleación FeAs. 

 

Energía total de la aleación FeAs 

Aunque la energía total con el modelo de la DFT considera cuatro términos, en este 

estudio se obtuvo con cinco términos sumando: la integral de los auto valores de energía 

hasta el último nivel de energía ocupado, la integral de interacción de Coulomb, la integral 

de energía de intercambio y correlación, más la contribución de las esferas vacías 
cargadas con la fracción pequeña 𝑞𝑅⃗ 

 de la carga electrónica valencia11,13. 

 

𝐸𝑇 = ∑𝜀𝑖

𝑜𝑐𝑐

𝑖

−
1

2
 ∫∫

𝑛(𝑟)𝑛(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟 ′|
𝑑𝑟 ′3𝑑𝑟 3 + 𝐸𝑥𝑐[𝑛(𝑟)] − ∫𝑉𝑥𝑐(𝑟)𝑛(𝑟)𝑑𝑟3 + ∑𝑞𝑅⃗ 𝑉𝑅⃗ 

𝑅⃗ 

    

(8) 
 

Esta energía total se obtuvo para cada estructura de bandas de energía calculadas para los 
siete valores de la fracción pequeña 𝑞𝑅⃗ 

 de la carga electrónica de valencia en las esferas 

vacías. La fase más estable de la aleación FeAs se evidencia de aquella estructura de 

bandas de energía que minimizó la energía total.    

 

La figura 1 resume la metodología desarrollada y en seguida se detalla en extenso cada 

una de las partes. 

 
Figura 1. Resumen de la metodología  
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RESULTADOS Y DISCUSION 

 

Estructura electrónica del FeAs 

Se efectuaron los cálculos de densidad de estados y las bandas de energía ϵ = ϵ(k) en las 

direcciones de alta simetría de la red cristalina Γ-L, Γ-X y Γ-K para siete valores de la 

pequeña fracción de carga de valencia fuera de las esferas atómicas y residiendo de forma 

homogénea en las esferas vacías de la celda unitaria. La estructura de bandas mostrada en 

la Figura 2 presenta una banda indirecta de energía prohibida entre el tope de la banda de 

valencia ubicada en el punto Γ15v y el fondo de la banda de conducción ubicada en el 

punto X1v, una brecha indirecta de 0,248 ± 0.001 𝑅𝑦, que equivalen a unos 3,378 ±
0.014 𝑒𝑉.  

 
Figura 2. Estructura de bandas del FeAs, en unidades Ry, obtenida con 100% de la fracción de carga qR 

en las esferas vacías de la red. 

 

 

Tabla 2: Brecha prohibida ϵg en los puntos de simetría Γ, X y L respecto al tope de la 

banda de valencia en el punto Γ, con de ±0,001 𝑅𝑦 y ±0.014 𝑒𝑉 
 

P.S.    L K 

𝝐𝒈(𝑹𝒚) 0,254 0,248  0,306 0,268 

𝝐𝒈(𝒆𝑽)  3,449 3,378  4,162 3,607 
 

Estructura de bandas que se ajusta más a una fase semiconductora del FeAs asociada con 

una energía total de −17,57 ± 0.01 𝑅𝑦 que no es mínima. La densidad de estados 

obtenida para este caso resultó con un perfil con una brecha de energía prohibida que 

caracteriza la fase semiconductora de esta aleación, ya observada en las bandas de 
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energía. La estructura electrónica obtenida para el caso de un 80% del valor de la fracción 

de carga qR residiendo en las esferas vacías de la red, ha resultado con cambios 

apreciables en los estados electrónicos cerca de las bandas de valencia y de conducción 

con una brecha de energía prohibida nula, tal como se observa en la estructura de bandas. 

La densidad de estados para este caso resultó con un perfil que confirma lo observado en 

las bandas de energía, mostrando la característica de semi metal de esta aleación FeAs.        

 

 
Figura 3: Estructura de bandas de energía del FeAs, en unidades Ry, obtenida con un 70.0% de la 

fracción qR residiendo en las esferas vacías. 

 

En la Figura 3 se observa un notable cambio en la estructura electrónica calculada para el 

caso de un 70% del valor de la fracción pequeña de carga qR residiendo en las esferas 

vacías   = 0,3 la estructura de bandas resultó con alta concentración de estados 

electrónicos en la banda de valencia. Estructura de bandas que caracteriza fuertemente la 

fase ferromagnética de esta aleación FeAs. La densidad de estados asociada con esta 

estructura de bandas confirma la alta concentración de estados electrónicos con dos picos 

separados por una energía de 0,026 ± 0,001 𝑅𝑦, unos 354 𝑚𝑒𝑉 cercana al límite de la 

banda de valencia y próxima a la energía de Fermi. Estructura electrónica que se asocia 

con la energía total mínima correspondiente a −19,68 ± 0,01 𝑅𝑦. Los resultados 

obtenidos para  = 0,4 un 60% del valor de la carga qR en las esferas vacías de la red, 

muestran una estructura de bandas y una densidad de estados con un perfil que se 

caracteriza más con una fase ferromagnética, similar a la obtenida con  = 0,3 pero 

ligeramente desplazados hacia mayores valores de energía total. Los resultados para los 

demás casos con  = 0,6,  = 0,8 y  = 1,0 la estructura electrónica presenta un perfil con 
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tendencia similar hacia mayores valores de energía, pero asociada con la fase 

ferromagnética de la aleación FeAs. A continuación, se presenta los parámetros de 

estructura electrónica de los puntos de alta simetría más representativos, todas obtenidas 

de la estructura de las bandas de energía que minimiza la energía total. 

 

Tabla 3: La energía de Fermi, la energía total en unidades Ry del FeAs obtenidas con el 

método de orbitales LMTO aquí, con ±0,001 𝑅𝑦 para 𝐸𝑇 
 

      0,8 1,0 

EF(Ry) -0,216 0,114 -0,661 -0,603 -0,486 -0,373 -0,225 

ET(Ry) -17,59 -16,92 -19,68 -19,11 -18,80 -19,12 -18,41 
 

La tabla 3 presenta los resultados calculados para los siete casos que nos planteamos como 

objetivo al inicio. La figura 4, permite apreciar mejor la transición de fase con la 

respectiva redistribución de la carga en la red, se observa una energía total de−17,59 ±
0,02 𝑅𝑦 relacionada con la estructura de las bandas de energía calculada para γ = 0,0 que 

se asocia con una fase semiconductora del FeAs con brecha de 3,378 ± 0.014 𝑒𝑉de 

energía prohibida. Sin embargo, la energía total mínima es de −19,68 ± 0,02 𝑅𝑦 que está 

relacionada con la estructura de las bandas de energía calculada con  = 0,3 y con una 

densidad de estados de alta concentración de estados electrónicos, con dos picos cercanas 

al tope de la banda de valencia y la energía de Fermi.  
 

 
Figura 4: Resultados de la energía Total en unidades Ry de la aleación FeAs, calculadas con el modelo 

empleado en el presente estudio.  
 

 

CONCLUSIONES 

 
Los resultados muestran que el perfil de la estructura de las bandas de energía y de la 

densidad de estados obtenida para un 100% de la pequeña fracción de carga qR residiendo 

en las esferas vacías de la diagonal de la red, presenta los parámetros de estructura 

electrónica que está asociada fuertemente con una fase semiconductora de la aleación 

FeAs ya antes observada por otro estudio6. Por otro lado, la estructura de las bandas de 

energía y la densidad de estados obtenidos con 𝛾 = 0.3, un 70% de la fracción de carga 

qR residiendo en las esferas vacías de la diagonal, han resultado con una gran 

concentración de estados electrónicos en la banda de valencia, el perfil de la densidad de 
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estados a resultado con dos picos máximos separados por 0.354eV y cercanos a la energía 

de Fermi -0.661 Ry en la banda de valencia, lo que caracteriza fuertemente una fase 

ferromagnética1 de está aleación FeAs. Los cálculos muestran que esta estructura 

electrónica con características ferromagnéticas es la que se asocia con una mayor 

estabilidad del sistema con una energía total mínima de -19.68 Ry. El modelo de potencial 

efectivo LDA usado en la presente investigación, que toma en cuenta el efecto de la 

contribución de una fracción pequeña de carga de valencia en las esferas vacías de la red, 

el potencial de intercambio y correlación de un gas homogéneo de electrones de spin 

polarizado resultó ser bueno para el cálculo de la estructura electrónica de las aleaciones 

semiconductoras ferromagnéticas. 
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REMOCIÓN DE BORO DE AGUA SUPERFICIAL 

MEDIANTE COLUMNA DE LECHO FIJO CON 

AMBERLITE IRA 743: ESTUDIO DINAMICO Y 

MODELADO LOGÍSTICO 
Jean C. Pizarro Rabanala, Margarita Briceño Toledob, Edilberto P. Mamani Lopéza, 

Edgardo O. Avendaño Caceresa* 
 

 

RESUMEN 

El objetivo de este estudio fue determinar la capacidad de la columna y la isoterma de 

adsorción, ajustar y analizar las curvas de avance, determinar los parámetros de la 

ecuación logística para tres modelos de lecho fijo (Bohart-Adams, Thomas y Yoon-

Nelson).  Se utilizó lo resina Amberlite IRA 743 y la columna opero a 3, 7 y 11 mL min-

1, Se empleo la ecuación logística para ajustar las curvas de avance y determinar los 

parámetros para los tres modelos de lecho fijo. La capacidad de la columna se basó en los 

tiempos de ruptura (tb), la capacidad total (tt) y la capacidad utilizable (tu). El análisis de 

boro se realizó por espectrofotometría visible utilizando Azometina H. El modelo de 

Langmuir se ajustó mejor a los datos experimentales con un qmáx=11,97 mg g-1 y b=0,02 

L mg-1. Los datos experimentales de las curvas de avance para 3, 7 y 11 mL min-1 se 

ajustaron a la ecuación logística obteniendo R2=0,985, 0,997 y 0,999, respectivamente. 

En la determinación de la capacidad de la columna se encontró que tu/tt (fracción de la 

capacidad de lecho utilizada hasta el punto de ruptura) para los flujos de 3, 7 y 11 mL 

min-1 fueron de 0,67, 0,39 y 0,25, respectivamente. Los resultados evidenciaron que el 

modelo de Langmuir se ajustó mejor a los datos experimentales, las curvas de avance y 

la capacidad de la columna demostraron que caudales bajos optimizan el contacto y el 

uso del lecho adsorbente.  

 

Palabras clave: intercambio iónico, boro, adsorción e isoterma 
 

BORON REMOVAL FROM SURFACE WATER USING A 

FIXED-BED COLUMN WITH AMBERLITE IRA 743: 

DYNAMIC STUDY AND LOGISTIC MODELING 
 

ABSTRACT 

The objective of this study was to determine the column capacity and adsorption isotherm, 

adjust and analyze breakthrough curves, and determine the parameters of the logistic 

equation for three fixed bed models (Bohart-Adams, Thomas, and Yoon-Nelson). 

Amberlite IRA 743 resin was used and the column operated at 3, 7, and 11 mL min⁻¹. The 

logistic equation was employed to adjust breakthrough curves and determine the 

parameters for the three fixed bed models. Column capacity was based on breakthrough 
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time (tb), total capacity (tt), and usable capacity (tu). Boron analysis was performed by 

visible spectrophotometry using Azomethine H. The Langmuir model showed better fit 

to experimental data with qmáx = 11,97 mg g⁻¹ and b = 0,02 L mg⁻¹. Experimental data 

from breakthrough curves for 3, 7, and 11 mL min⁻¹ were fitted to the logistic equation 

obtaining R² = 0,985, 0,997, and 0,999, respectively. In the determination of column 

capacity, it was found that tu/tt (fraction of bed capacity used up to the breakthrough point) 

for flow rates of 3, 7, and 11 mL min⁻¹ were 0,67, 0,39, and 0,25, respectively. Results 

demonstrated that the Langmuir model showed better fit to experimental data, and 

breakthrough curves and column capacity showed that low flow rates optimize contact 

and use of the adsorbent bed. 

 

Keywords: ion exchange, boron, adsorption, isotherm. 

 

INTRODUCCIÓN 

El boro se libera al medio ambiente tanto de forma natural, a través de la meteorización 

de rocas, como por actividades humanas presente en las aguas residuales generadas por 

la industria y la agricultura1.  Aunque es un micronutriente esencial para plantas y 

animales, tiene múltiples aplicaciones comerciales y su exceso resulta tóxico para ambos. 

El margen entre las dosis seguras y las perjudiciales para plantas y personas es muy 

reducido, por lo que con frecuencia es necesario eliminarlo del agua y de las aguas 

residuales2.   Al ser los cultivos muy sensibles a concentraciones altas de boro en el agua 

de riego, su concentración es una grave amenaza para ellos3.  No hay un único método 

para eliminar el boro del agua. Dependiendo de la concentración de boro presente, se 

puede utilizar uno o varios métodos. Entre los métodos disponibles se incluyen  la 

adsorción sobre cenizas volantes, precipitación química, nanofiltración, osmosis inversa, 

electrodiálisis, microfiltración con intercambio iónico, así como procesos híbridos como 

la ultrafiltración con intercambio iónico y electrodesionización entre otros. El método de 

mayor uso en soluciones acuosas es el uso de resina quelante selectiva de boro mediante 

intercambio iónico4.  La cantidad de boro presente en el agua esta influenciada por las 

características geológicas circundantes, como el contenido de boro de las formaciones 

geológicas locales y las fuentes antropogénicas. El agua de mar presenta como 

concentración promedio 4,6 mg L-1 de boro oscilando entre concentraciones de 0,5 a 9,6 

mg L-1, en contraste el agua dulce muestra concentraciones de boro < 0,01 mg L-1 a 1,5 

mg L-1. En el agua superficial las concentraciones de boro encontradas oscilan desde < 

10 mg L-1 a mayores de 1000 mg L-1(3).  Lo anterior implica que en diferentes lugares se 

requiere remover el boro de las fuentes consideradas para abastecimiento público y/o en 

su caso para riego agrícola de cultivos sensibles al boro.  

En este estudio se utilizaron muestras de agua provenientes de la salida de los filtros de 

la planta antigua de tratamiento del distrito de Ite (provincia de Jorge Basadre, región de 

Tacna en Perú). Esta agua no está destinada para consumo humano debido a que la 
concentración de arsénico supera el valor máximo recomendado (norma nacional peruana 

Decreto Supremo N°031-2010-SA) de 0,01 mg L-1 los pobladores lo utilizan para otros 

usos, la concentración promedio de boro determinada durante el estudio fue de 9,64±0,27 

mg L-1. Los habitantes de Ite consumen agua subterránea. Según los registros de la 

Administración Local del Agua Caplina Locumba (ALA-Caplina-Locumba), 

perteneciente a la Autoridad Nacional del Agua (ANA Perú), los monitoreos 
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participativos de la calidad del agua superficial en la cuenca Locumba, realizados entre 

2016 y 2021 en la estación de monitoreo 1316RLocu5 (ubicada en el río Locumba, 

coordenadas UTM WGS 84 Zona 19 K, 300083 Este y 8036874 Norte), muestran valores 

promedio de boro de 8,44±1,55 mg L-1, pH de 8,31±0,17 y conductividad eléctrica de 

2400±150 µScm-1. A pocos metros aguas abajo de esta estación se encuentra la bocatoma 

del canal de Ite, que deriva parte del caudal del río hacia el distrito de Ite, donde una 

porción de esta agua es tratada en la planta antigua de tratamiento de agua. El distrito de 

Ite es una zona agrícola donde las concentraciones altas de boro afectan a la 

diversificación de cultivos. El presente estudio propone utilizar las aguas tratadas por la 

planta antigua de tratamiento, reduciendo las concentraciones de boro utilizando la resina 

Amberlite IRA 743 a niveles para uso agrícola. 

La región de transferencia de masa en un proceso de adsorción está condicionada por 

elementos tales como la isoterma de adsorción, el flujo, la transferencia de masa hacia las 

partículas y la difusión en los poros. A pesar de la existencia de técnicas teóricas para la 

predicción de la transferencia de masa y los perfiles de concentración en el lecho, sus 

hallazgos pueden resultar imprecisos debido a las incertidumbres vinculadas al flujo y a 

las correlaciones empleadas. Por consiguiente, resulta imprescindible llevar a cabo 

experimentos a escala de laboratorio para lograr resultados fiables5. 

El objetivo del presente estudio fue determinar la remoción de boro utilizando la resina 

de intercambio iónico Amberlite IRA 743 (AI743), específica para la remoción de boro 

del agua de la salida de los filtros de la planta antigua de tratamiento del distrito de Ite. 

Para ello, se empleó una columna de lecho fijo a nivel de laboratorio, lo que permitió 

llevar a cabo un estudio dinámico en el que se analizó la curva de avance, se calcularon 

los parámetros de los modelos de lecho fijo de Yoon-Nelson, Thomas y de Bohart-Adams 

mediante la aplicación del modelo logístico, así como también la determinación de la 

capacidad de la columna y las isotermas de adsorción de Langmuir y Freundlich. 

 

 

PARTE EXPERIMENTAL 

 

Área de estudio 

El área de estudio está ubicada en el distrito de Ite, que pertenece a la provincia de Jorge 

Basadre, una de las cuatro provincias del departamento de Tacna ubicado en el país de 

Perú. Se tomaron muestras representativas de la salida del filtro de la antigua planta de 

tratamiento de agua cuya ubicación en coordenadas UTM WGS 84, 291849 Este y 

8024164 Norte, Zona 19 K. La figura 1 muestra el departamento de Tacna ubicado en el 

sur del Perú, con sus cuatro provincias y la provincia Jorge Basadre donde se encuentra 

ubicado el distrito de Ite. La zona ampliada corresponde a la planta antigua de tratamiento 

de agua de Ite. 
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Figura 1. Mapa de ubicación del área de estudio 

 

Propiedades del adsorbente 

La resina de intercambio iónico Amberlite IRA 743, según su hoja de especificaciones 

técnicas tiene las siguientes características. 
 

Matriz    : Poliestireno macro poroso 

Grupo funcional  : N-Metilglucamina 

Forma física   : Perlas de color beige 

Forma iónica al ser enviado : Base libre (FB) 

Capacidad total  : 0,7 eq L-1 
 

Tamaño de partícula    

Tamaño medio armónico : 0,500 – 0,700 mm 

Coeficiente de uniformidad : 1,6 

< 0,300 mm   : Máximo 1% 

 

Construcción y descripción de la columna de intercambio iónico 

La columna de intercambio consta de dos tubos de vidrio de 22 cm y 82 cm, un diámetro 

interno de 1,5 cm, con un espesor de 0,2 cm; ambos tubos fueron conectados con una 

unión de goma de 3,5 cm de altura.  El sistema de drenaje es un tapón circular fabricado 

de goma de 0,4 cm de espesor, diámetro interno de 1,5 cm y 3,4 cm de altura. La goma 

tiene una salida que está conectada a una tubería tipo T, utilizada para la salida del líquido 

intercambiado y para el proceso de expansión de la resina; en el interior de la goma 

descansa una rejilla que va sellada al tapón utilizando silicona, con el fin de evitar que la 

resina salga por la tubería de salida de la columna de intercambio.  La columna tiene en 

la parte superior un tapón de goma con dimensiones de 0,5 cm de espesor, 1,5 cm de 
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diámetro interno una altura de 3,5 cm; con un orificio en la parte lateral de diámetro de 

0,65 cm, donde se conecta la alimentación para la columna. El flujo de alimentación se 

realizó utilizando una bomba peristáltica, pasando el líquido por gravedad a través de la 

columna (flujo de arriba hacia abajo). Se utilizó una masa de 15g de resina AI743, 

teniendo un volumen de resina de 21,8±0,2 mL para un diámetro de columna de 

intercambio de 1,5 cm y una altura de lecho de 15 cm.  En la figura 2, se observa el 

esquema del sistema de intercambio iónico que fue construido para la adsorción de boro. 
 

 

Figura 2. Esquema del sistema de intercambio iónico utilizado para adsorción de boro 
 

Curvas de avance: 

Se mantuvo el pH natural del agua y la temperatura ambiente. Se trabajó con tres flujos 

diferentes dentro del rango de trabajo recomendado por las especificaciones técnicas de 

la resina (4 a 30 volúmenes por hora, BV/h). Los flujos de trabajo fueron de 11, 7 y 3 mL 

min-1. Los flujos fueron regulados a través de una bomba peristáltica con cabezal 

multicanal (MasterFlex L/S). Previamente la resina AI743 fue hidratada 24 horas antes 

con agua destilada y colocada en la columna de intercambio. Una vez establecido el 

caudal, se empezó a alimentar la columna con la muestra de agua colectada. Se 

determinaron los periodos de tiempo de toma de muestras, que es dependiente del 

volumen de agua a tratar y el caudal de alimentación. La recolección de las muestras a 

diferentes tiempos se realizó en envases de plástico y se procedió al análisis de las 

mismas; las muestras fueron colectadas hasta que la concentración de salida de la columna 

de intercambio sea igual o similar a la concentración de entrada a la misma. Esto indica 

que la resina llego a su saturación llamado también punto de agotamiento de la resina. 

Los análisis de boro para las curvas de avance fueron realizados utilizando un 

espectrofotómetro UV-Visible, un medidor de pH (HANNA, modelo HI98129), los 

reactivos utilizados para determinar el boro por espectrofotometría visible utilizando 

Azometina H fueron: azometina H (Sigma-Aldrich, grado P.A.), ácido ascórbico (Sigma 

Aldrich, grado ACS), EDTA(Merck, ACS), ácido acético (Merck, EMSURE), acetato de 
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amonio (Merck, EMSURE) y una solución estándar de boro de 1000 mg L-1 (Merck, 

Certipur) y ácido bórico (Merck, EMSURE). 

 

Isoterma de adsorción: 

Se prepararon seis soluciones de 250 mL con diferentes concentraciones de boro (57, 78, 

184, 476, 1249 y 1661 mg L-1), las mismas fueron colocadas en envases de plástico de 

750 mL, posteriormente se procedió con el análisis de boro de cada solución. Se 

adicionaron 2,0g de resina AI743, en cada uno de los envases de plástico con las 

soluciones de boro antes preparadas procediendo a tapar los envases. Se agitan los 

envases y se deja un tiempo de contacto de seis días a temperatura ambiente hasta alcanzar 

el equilibrio, luego se realizó nuevamente los análisis de boro en cada una de las seis 

soluciones. Estos análisis fueron realizados en el Laboratorio de Química Analítica y 

Ambiental de la Carrera de Química y Farmacia de la Facultad de Ciencias de la Salud 

de la Universidad Arturo Prat de Iquique-Chile, por espectrofotometría visible (Genesys 

20 de Spectronic Unicam) utilizando Azometina-H. El método de análisis de boro se basó 

en la norma 11.1 INIA de Chile 20066; teniendo como modificación que no se utiliza el 

extractante CaCl2 para el análisis de boro en agua. 

 

Determinación de las constantes para los modelos de lecho fijo de Bohart-Adams, 

Thomas y Yoo-Nelson utilizando el modelo logístico para 03 diferentes flujos 
 

El autor Chu7 demostró en su investigación que los parámetros de los tres modelos de 

lecho fijo (Bohart-Adams, Thomas y Yoo-Nelson) pueden estimarse mediante el ajuste 

de una única ecuación: la función logística. 
 

𝐶

𝐶𝑜
=

1

1 + exp (𝑎 − 𝑏𝑡)
……………… . (1) 

Cuyos parámetros para cada modelo se muestran en la siguiente tabla. 
 

Tabla 1. Parámetros de los tres modelos de lecho fijo expresados en términos de los 

parámetros generales “a” y “b” de la ecuación logística. 
 

Modelo Parámetros de ecuación logística 

a b 
Bohart-Adams kBA No L/u kBA Co 

Thomas kT qo M/Q kT Co 

Yoon-Nelson kYN τ kYN 
 

Donde: Co, concentración inicial del adsorbato (mg cm-3). L, profundidad del lecho (cm). M, masa del 

adsorbente (g). Q, caudal volumétrico (cm3 min-1). u, velocidad superficial (cm min-1). kBA, coeficiente de 

velocidad de Bohart-Adams (cm3 mg-1min-1). No, Capacidad de adsorción del adsorbente por unidad de 

volumen de lecho (mg cm-3). kT, coeficiente de velocidad de Thomas (cm3 mg-1 min-1). qo, carga sólida 

por unidad de masa de adsorbente (mg g-1). kYN, coeficiente de velocidad de Yoon-Nelson (1 min-1). τ, 

tiempo requerido para el 50% de ruptura (min). Referencia Chu7. 
 

Utilizando la ecuación logística se ajustó estadísticamente los datos experimentales de las 

curvas de avance de los tres flujos con los que trabajó (3, 7, 11 mL min-1), determinando 

los parámetros generales “a” y “b” junto a los parámetros propios de cada modelo. 

Físicamente las constantes “a” y “b” en la ecuación logística representan: el parámetro 

“a” representa la capacidad del sistema. El parámetro “b” representa la cinética del 
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proceso de adsorción. Para el diseño de lechos fijos valores altos de “a” indican mayor 

capacidad de adsorción y tiempos de servicio más largos. Valores altos de “b” indican 

transiciones más rápidas entre la zona no saturada y saturada. Esta comprensión unificada 

del significado físico de los parámetros es fundamental para el diseño y optimización de 

sistemas de adsorción en lecho fijo, ya que permite una interpretación coherente 

independientemente del modelo matemático específico utilizado. En la Tabla 1 se muestra 

los parámetros antes mencionados. 

 

Determinación de la Capacidad de la columna  

Es posible demostrar que la capacidad total o estequiométrica de una torre de lecho 

empacado, al alcanzar el equilibrio con la corriente de alimentación, es directamente 

proporcional al área comprendida entre la curva de ruptura y la línea correspondiente a 

C/Co = 1,0 como se evidencia en la siguiente figura 35.  

 

Figura 3. Determinación de la capacidad a partir de la curva de avance5 
 

El área total sombreada representa la capacidad total o estequiométrica del lecho: 
 

𝑡𝑡 = ∫ (1 −
𝐶

𝐶𝑜
)𝑑𝑡

∞

𝑜

…………… . (2) 

Donde tt es el tiempo equivalente a la capacidad total o estequiométrica. La capacidad 

utilizable del lecho hasta el tiempo del punto de ruptura tb, es el área cuadriculada de la 

figura 3. Co y C representan la concentración inicial y en el tiempo del boro 

respectivamente. 

𝑡𝑢 = ∫ (1 −
𝐶

𝐶𝑜
) 𝑑𝑡

𝑡𝑏

𝑜

……………(3) 

Donde tu es el tiempo equivalente a la capacidad utilizable o el tiempo en el cual la 

concentración del efluente alcanza su máximo nivel permisible.  

La relación tu/tt es la fracción de la capacidad o longitud total del lecho utilizada hasta el 

punto de ruptura. Así para una longitud total del lecho de HT, HB es la longitud del lecho 

utilizada hasta el punto de ruptura. 
 

𝐻𝐵 =
𝑡𝑢
𝑡𝑡

𝐻𝑇 ………………… . . . (4) 
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La longitud de lecho no utilizado HUNB en m, es entonces la fracción no usada 

multiplicada por la longitud total. HUNB representa la sección o zona de transferencia de 

masa; depende de la velocidad del fluido y es independiente de la longitud total de la 

columna. 

𝐻𝑈𝑁𝐵 = (1 −
𝑡𝑢
𝑡𝑡

)𝐻𝑇 …………(5) 

 

Se utilizaron los datos experimentales de las curvas de avance de los tres caudales (3, 7 y 

11 mL min-1) y fueron ajustados utilizando la ecuación logística (ecuación 1); luego en 

base a las tres ecuaciones logísticas ajustadas (una para cada flujo) se procedió a 

determinar para cada una de las tres curvas de avance el tiempo equivalente a la capacidad 

total (tt), el tiempo equivalente a la capacidad utilizable (tu), la longitud de lecho utilizado 

hasta el punto de ruptura (HB) y la longitud de lecho no utilizada (HUNB), para estos 

cálculos se utilizaron las ecuaciones 2, 3, 4 y 5 respectivamente. La concentración 

utilizada para el punto de ruptura fue de 0,05 (C/Co = 0,05) para las tres curvas de avance. 

La altura total para los 03 lechos de intercambio fue de 15 cm (HT). 
 

 

RESULTADOS Y DISCUSIÓN 

 
Isotermas de adsorción: 

Se utilizaron dos isotermas de adsorción de Langmuir y de Freundlich para evaluar los 

datos experimentales. Una isoterma de adsorción representa la relación entre la cantidad 

de contaminante retenido en el adsorbente y la concentración en solución acuosa, bajo 

condiciones de equilibrio y temperatura constante8.  Las formas linealizadas de las dos 

isotermas se muestran a continuación. 

Isoterma de Langmuir: 

𝐶𝑒

𝑞𝑒
=

1

𝑞𝑚á𝑥𝑏
+

𝐶𝑒

𝑞𝑚á𝑥
………… .… (6) 

 

Isoterma de Freundlich: 

𝑙𝑛 𝑞𝑒 = ln𝐾𝐹 + 
1

𝑛
ln𝐶𝑒 ……… . . . (7) 

 

Donde: qe cantidad de adsorbato retenido por el adsorbente en condiciones de equilibrio 

(mg g-1); Ce es la concentración de equilibrio (mg L-1), b y qmáx son las constantes de 

Langmuir, donde b es la constante relacionada con la afinidad del sitio de adsorción (L 

mg-1) y qmáx es la constante referida a la capacidad máxima de adsorción en monocapa 

(mg g-1). KF es la constante de Freundlich relacionada con la capacidad de adsorción (mg 

g-1)(dm3 g-1)n, n intensidad de la adsorción9. 

Se llevó a cabo la investigación del equilibrio de adsorción del boro en la resina Amberlite 

IRA 743, utilizando los modelos de isoterma de Langmuir y Freundlich. Los hallazgos 

obtenidos (Tabla 2, Figura 4) evidencian resultados diferenciables en cuanto al ajuste de 

los datos experimentales a cada modelo. 

Para el modelo de Langmuir, el coeficiente de correlación lineal (R2=0,989) señala un 

alto ajuste, lo que indica que el proceso de adsorción es en monocapa, se lleva a cabo 
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principalmente en una superficie homogénea, la energía de activación es constante y la 

interacción entre las moléculas de adsorbato es insignificante10. El valor de qmáx de 

Langmuir calculado tiene un valor de 11,970 mg g-1. Los autores Nasef et al.11 describen 

que se ha  determinado una capacidad máxima de adsorción de boro de 0,69  mmol g-1 

(7,46 mg g-1)  a pH 9,5, 30  °C y 140  rpm durante 2  h,  con una concentración inicial de 

40  mg L-1. Adicionalmente también describen que la eficiencia de remoción disminuía 

con el aumento de la concentración de boro en la alimentación. Estos resultados 

concuerdan con las investigaciones de Nasef et al.11,  Marín Martínez 12 y García-Soto13 

quienes coinciden en el ajuste significativo del modelo de Langmuir en trabajos con la 

resina Amberlite IRA 743 y la adsorción de boro. 

 

Tabla 2. Parámetros de Langmuir y Freundlich para la adsorción de boro sobre la resina 

Amberlite IRA 743 
 

Langmuir Freundlich 

qmáx (mg g-1) b(L mg-1) RL R2 1/n KF(L g-1) R2 

11,97 0,021 Isoterma 
Favorable 

0,989 0,209 2,647 0,871 

RL: Parámetro de equilibrio14 

 

El ajuste de los datos experimentales utilizando el modelo de Freundlich mostraron un 

coeficiente de determinación menor (R2=0,871) que el encontrado por el modelo de 

Langmuir (R2=0,989) representando este último mejor el comportamiento de los datos 

experimentales. Lo antes mencionado también puede deducirse analizando los ajustes no 

lineales que se aprecian en la figura 4(A) y 4(B). Mostrando el modelo de Langmuir 

ajustarse mejor a los datos experimentales. En la figura 5 se aprecia que los valores de RL 

confirman una adsorción favorable para todas las condiciones evaluadas (0 < RL < 1)14. 

En reacciones de intercambio que exhiben isotermas favorables como es el caso de este 

estudio, la forma característica de la curva de ruptura y su amplitud generalmente no 

varían con la longitud del lecho13. 

Estos valores permiten afirmar que el modelo de Langmuir describe mejor la adsorción 

de boro en la resina Amberlite IRA 743, teniendo el boro una alta afinidad con los sitios 

activos de la resina 
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Figura 4. Estudio del equilibrio de adsorción del boro A) Ajuste de la forma lineal de la Isoterma 

Langmuir, B) Ajuste de la forma de lineal de la isoterma de Freundlich, C) Isoterma de Langmuir 

ajustada, D) Isoterma de Freundlich ajustada. 

 

El parámetro RL (factor de separación o parámetro de equilibrio), es utilizado para 

comprobar si el ajuste al modelo de Langmuir es favorable para el proceso de adsorción. 

Confirma si el modelo de Langmuir es apropiado para describir el sistema estudiado. El 

parámetro RL, adimensional se define14, 15, 16, 17.  
 

𝑅𝐿 =
1

1 + 𝑏𝐶𝑖
………………… . .… . (8) 

 

Donde b es el parámetro de Langmuir y Ci la concentración inicial de la muestra 

estudiada. Este parámetro define el tipo de isoterma obtenida: un RL>1 indica una 

isoterma no favorable, RL=1 corresponde a una isoterma lineal, RL entre 0 y 1 representa 

una isoterma favorable, y un RL=0 es una isoterma irreversible. 

 

Figura 5. Ajuste del modelo de Langmuir Favorable 
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Ajuste de las curvas de avance y determinación de las constantes para los modelos 

de lecho fijo de Bohart-Adams, Thomas y Yoo-Nelson utilizando el modelo logístico 

para 03 diferentes caudales. 
 

Se utilizó tres caudales (3, 7 y 11 mL min-1) para evaluar la adsorción de boro en una 

columna de lecho fijo. Se generaron datos experimentales de las curvas de avance que 

fueron ajustadas con el modelo logístico (ecuación 1), la figura 6 muestra los datos 

experimentales con las curvas de avance ajustadas. El modelo logístico también fue 

utilizado para calcular los parámetros de los modelos de lecho fijo de Bohart-Adams, 

Thomas y Yoon-Nelson. En tabla 3 se observa los valores para los parámetros calculados 

y el nivel de ajuste (R2) alcanzado para cada caudal utilizado. Autores como Bakka et al18, 

Juela et al.
19 y Dima et al.20 también han utilizado el modelo logístico en sus trabajos de 

investigación. 

La figura 6 evidencia que a medida que aumenta el caudal, la curva de avance tiende a 

inclinarse hacia la izquierda, logrando periodos de tiempo más breves por lo tanto 

saturaciones más rápidas. Esto puede explicar el hecho que a mayores velocidades en la 

columna no permiten un tiempo de contacto suficiente entre el adsorbato y adsorbente, 

reduciendo la eficiencia de adsorción consecuentemente permitiendo que se alcance 

rápidamente el punto de ruptura de la columna. Con caudales de 11 mL min-1 se llega a 

la saturación alrededor de 1500 minutos, mientras que a 3 ml min-1 la saturación se 

prolonga alrededor de 4000 minutos. Los autores Yilmaz et al21 y García-Soto13 en sus 

investigaciones de adsorción de boro mediante intercambio iónico; utilizando la resina 

Amberlite IRA 743 encontraron también que flujos mayores disminuyen la eficiencia de 

captura de boro. 

 
Figura 6. Ajuste de las curvas de avance utilizando el modelo logístico  

 

El modelo logístico utilizado para el ajuste de las curvas de avance se ajustó en un alto 

grado mostrando valores del coeficiente de determinación (R2) mayores a 0,98. Estos 

resultados son consistentes con7, quien validó el uso del modelo logístico para la 

obtención de parámetros cinéticos clásicos. 
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Tabla 3. Valores de las constantes de los modelos de lecho fijo de Bohart-Adams, Thomas 

y Yoo-Nelson utilizando el modelo logístico para 03 diferentes caudales  
 

Modelo ml min-1 Parámetros de ecuación logística R2 

a b 

Bohart-Adams  
11 

 

 
3,984 

 

 
0,006 

 
0,985 Thomas 

Yoon-Nelson 

Bohart-Adams  
7 

 

 
4,917 

 

 
0,004 

 
0,997 Thomas 

Yoon-Nelson 
Bohart-Adams  

3 
 

9,047 
 

0,004 0,999 Thomas 

Yoon-Nelson 
 

Los resultados encontrados explican que las tasas de flujo bajas aumentan el tiempo de 

contacto, promoviendo mecanismos de difusión y captura del boro en las zonas activas 

del adsorbente. 

En la tabla 4, se observa que los valores de kB, kT y kYN aumentan con el aumento de la 

velocidad de flujo evidenciando esto una cinética más rápida. Respecto a No y qo mantiene 

un valor constante a flujos intermedios a bajos y disminuye a flujos altos significando que 

flujos altos provocan un menor aprovechamiento del lecho y del absorbente. En cuanto a 

τ se puede notar que disminuye con el aumento de flujo alcanzando el sistema más rápido 

el 50% de saturación. 
 

Tabla 4. Parámetros de los modelos de lecho fijo de Bohart-Adams, Thomas y Yoo-

Nelson. 
 

Modelo Parámetro Flujos (ml min-1) 

3 7 11 

Bohart-Adams (BA) kBA (ml mg-1 min-1) 0,36 0,46 0,66 

No (mg ml-1) 2,83 2,85 2,50 

Thomas kT (ml mg-1 min-1) 0,36 0,46 0,66 

qo (mg g-1) 5,00 5,03 4,41 

Yoon-Nelson (YN) kYN (min-1) 0,00362 0,0044 0,006

3 

τ (min) 2499,36 1117,5

3 

633,5

2 

 

Donde(18): KBA es la constante del modelo de (BA), No es la capacidad de sorción del adsorbente por 

unidad de volumen de lecho, KT es la constante del modelo de Thomas, qo es la concentración máxima en 

la fase sólida, kYN es el coeficiente de velocidad de (YN), τ es el tiempo necesario para alcanzar el 50% 

de penetración del adsorbato. 
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Estudios previos como los de Marín Martínez12 han trabajado en modelos cinéticos 

clásicos en batch y columna. La presente investigación propone utilizar el modelo 

logístico como herramienta para estimar los parámetros de modelos clásicos con un alto 

ajuste estadístico.  

 

Determinación de la capacidad de la columna  

Las curvas de avance utilizadas para determinar la fracción de lecho utilizada y la zona 

no utilizada o de transferencia de masa, se obtuvieron para tres caudales (3, 7, 11 mL min-

1), considerando los tiempos de ruptura tb, la capacidad total tt y la capacidad utilizable tu. 

La relación tu/tt, que representa la proporción del lecho que se emplea efectivamente, 

indica que con el incremento del caudal, la proporción del lecho utilizado será menor, 

como puede observarse en la Tabla 5, donde con el menor caudal de trabajo se logra 

utilizar 67% del lecho, y con el mayor caudal de trabajo se logra solo utilizar solo el 25%; 

de igual modo, en la figura 7, se muestra claramente que con flujos bajos se aprovecha 

mayor cantidad de lecho, que trabajando a flujos altos, que trae en consecuencia una 

menor cantidad de lecho sin utilizar. 

 

Tabla 5. Parámetros para el cálculo de la capacidad de la columna para tres diferentes 

caudales  
 

Q(ml/min) C/Co tb(min) tt(min) tu(min) tu/tt HB(cm) HUNB(cm) HT(cm) 

3 0,05 1685,98 2499,2 1671,8 0,67 10,03 4,97 15 

7 0,05 448,34 1118,1 438,3 0,39 5,88 9,12 15 

11 0,05 165,40 636,2 160,2 0,25 3,78 11,22 15 
 

Donde: Q (caudal), C/Co (concentración en el punto de ruptura), tb (tiempo del punto de ruptura), tt 

(tiempo equivalente a la capacidad total), tu (tiempo equivalente a la capacidad utilizable), tu/tt (fracción 

de la capacidad de lecho utilizada hasta el punto de ruptura), HB (longitud de lecho utilizado hasta el 

punto de ruptura), HUNB (longitud de lecho no utilizada) y HT (longitud total del lecho de intercambio). 
En la tabla 5, la longitud del lecho que no se usa es representado por el parámetro HUNB, 

observándose que, al aumentar el flujo, el tiempo de contacto entre el adsorbato y el 

adsorbente disminuye, ocasionando un aumento del área de transferencia de masa y 

disminución en la eficiencia del proceso de adsorción en columna; teniendo como 

consecuencia que una parte mayor del lecho no sea utilizada efectivamente.  

 

Figura 7. Comparación entre longitud utilizada y no utilizada del lecho 
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Con un flujo menor, el tiempo hasta el punto de ruptura tb es mucho mayor (hasta 1685 

minutos a 3 mL min-1), disminuyendo hasta 165 minutos para un flujo de 11 mL min-1 y 

análogamente, el tiempo de la capacidad total tt se reduce cuando el caudal aumenta (de 

2499,2 a 636,2 min) observándose, además, que los caudales más bajos facilitan una 

mejor interacción entre el contaminante y el adsorbente, lo que aumenta el tiempo de 

funcionamiento antes de llegar a la saturación. 
 

 

CONCLUSIONES 

El estudio realizado para la determinación de la isoterma de adsorción, mostró que los 

datos experimentales son mejor representados por la isoterma de Langmuir. Lo que indica 

según los postulados de Langmuir, que el proceso de adsorción es en monocapa y se lleva 

a cabo en una superficie homogénea. 

El modelo logístico utilizado permitió realizar una interpretación representativa de los 

datos experimentales facilitando la estimación de parámetros cinéticos para tres modelos 

de lecho fijo. Se determinó que trabajar con caudales bajos mejora el proceso de contacto 

entre el adsorbente y adsorbato; haciendo más eficiente el proceso de adsorción, 

significando una mayor retención del boro y un uso más eficiente del lecho. El modelo 

logístico muestra ser versátil y sólido para estudiar la dinámica de intercambio en 

columnas de lecho fijo. 

El estudio de la capacidad de la columna para tres flujos (3, 7 y 11 mL min-1) basándose 

en los tiempos de ruptura tb, la capacidad total tt y la capacidad utilizable tu, puso de 

manifiesto que trabajar con flujos bajos emplea una proporción mayor de lecho 

adsorbente. Trabajar a caudales bajos optimiza en el caso de estudio la capacidad útil del 

sistema, prolongará su vida útil y mejora el rendimiento del proceso de tratamiento de 

adsorción de boro del agua. 
 

En conjunto, estos hallazgos evidencian que la resina selectiva a boro Amberlite IRA 743 

es una alternativa eficiente y viable para la remoción de boro en regiones afectadas por 

altas concentraciones de boro, siendo una alternativa de mejora de calidad del agua para 

uso agrícola. Se recomienda realizar más estudios a escala mayores, evaluar la 

regenerabilidad, estabilidad a largo plazo y de esta manera fortalecer la sustentabilidad 

económica y ambiental del proceso. 

Este estudio representa la primera validación experimental exitosa del modelo logístico 

propuesto por Chu(7)  para la remoción de boro, demostrando su aplicabilidad práctica en 

sistemas reales de tratamiento de agua. 
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RESUMEN 

Las fracciones proteicas de cuatro cultivares comerciales de Chenopodium quinoa 

procedentes de los distritos de Acocro, Chiara y Acos Vinchos se caracterizaron mediante 

electroforesis SDS-PAGE (dodecil sulfato sódico-poliacrilamida) y se cuantificaron por 

el método de Bradford. El perfil electroforético mostró de 3 a 11 bandas con un peso 

molecular entre 5 y 123 kDa para las albúminas; de 1 a 10 bandas y un peso molecular 

entre 9 y 105 kDa para las globulinas 7S; de 2 a 9 bandas y un peso entre 11 y 75 kDa 

para las globulinas 11S; de 1 a 3 bandas y pesos entre 11 y 16 kDa para las prolaminas y 

de 1 a 7 bandas y pesos entre 13 y 61 kDa para las glutelinas. El contenido en proteínas 

reveló una mayor presencia de globulinas 7S con 25,15 mg/mL (cultivar Rojo de Acocro); 

las globulinas 11S alcanzaron valores de 19,46 mg/mL (cultivar Rojo de Acos Vinchos). 

Las albúminas oscilaron entre 6,56 y 19,3 mg/mL (más altas en el cultivar Negro de 
Chiara), las prolaminas entre 2,21 y 7,57 mg/mL y las glutelinas entre 7,86 y 16,5 mg/mL. 

Por lo tanto, existe variabilidad en las características moleculares de las fracciones 

proteicas de los 4 cultivares procedentes de los distritos de Acocro, Acos Vinchos y 

Chiara, ya que cada cultivar muestra un perfil electroforético único de bandas proteicas. 

 

Palabras clave: Chenopodium quinoa, cultivares, fraccionamiento, electroforesis, 

proteínas de reserva. 

  

MOLECULAR CHARACTERISATION OF PROTEINS 

FROM FOUR COMMERCIAL CULTIVARS OF 

Chenopodium quinoa Willd., Ayacucho 
 

ABSTRACT 

The protein fractions from four commercial cultivars of Chenopodium quinoa, sourced 

from the districts of Acocro, Chiara, and Acos Vinchos, were characterized using SDS-

PAGE (sodium dodecyl sulfate-polyacrylamide gel electrophoresis) and quantified via 

the Bradford method. Electrophoretic profiles revealed 3–11 bands with molecular 

weights ranging from 5 to 123 kDa for albumins; 1–10 bands from 9 to 105 kDa for 7S 

globulins; 2–9 bands from 11 to 75 kDa for 11S globulins; 1–3 bands from 11 to 16 kDa 

for prolamins; and 1–7 bands from 13 to 61 kDa for glutelins. Protein quantification 
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showed the highest concentration of 7S globulins at 25.15 mg/mL (in the Red from 

Acocro cultivar), while 11S globulins reached 19.46 mg/mL (in the Acos Vinchos Red 

cultivar). Albumins varied from 6.56 to 19.3 mg/mL (highest in the Black cultivar from 

Chiara), prolamins from 2.21 to 7.57 mg/mL, and glutelins from 7.86 to 16.5 mg/mL. 

Overall, these cultivars exhibited variability in molecular characteristics, with each 

displaying a distinct electrophoretic profile of protein bands. 

 

Key words: Chenopodium quinoa, cultivars, fractionation, electrophoresis, reserve 

proteins. 

 

INTRODUCCIÓN 

La quinua constituye un pseudocereal procedente de los Andes centrales y la región sur 

del país alrededor del lago Titicaca cuyo cultivo data desde tiempos ancestrales; este 

pseudograno tiene alto valor nutritivo por el balance perfecto de aminoácidos esenciales, 

contenido de grasas y proteínas.1 Se considera como un alimento funcional promisorio y 

su baja cantidad de gluten, la hace más digerible para todo tipo de consumidor. La FAO, 

como entidad mundial, ha declarado el año 2013 “Año Internacional de la quinua” y 

afirma que representa una riqueza vegetal promisoria de la humanidad, en base a sus 

inmensas propiedades benéficas y diversos usos, y por considerarla como una alternativa 

para solucionar los graves problemas de malnutrición humana.2  

Es sabido que la quinua posee alto porcentaje de proteínas ligada a la presencia de 

aminoácidos esenciales, lo que la cataloga como un alimento de calidad. Caracterizada 

por su alto contenido de lisina, aminoácido que no es muy abundante en el reino vegetal; 

además, contiene otros aminoácidos esenciales, particularmente arginina e histidina, que 

son muy apropiados para la alimentación infantil. También contiene leucina, isoleucina, 

metionina, fenilalanina, treonina, triptófano y valina.3 

El método de extracción según Osborne4, se fundamenta en la relación estructura-

solubilidad de las proteínas. Las proteínas difieren en su solubilidad debido a sus 

características estructurales. Las glutelinas son insolubles en agua, en soluciones salinas 

y en alcohol, y bastante solubles en sosa y potasa.11 Es importante notar que la mayoría 

de nitrógeno proveniente de proteínas es soluble en alcohol y en disoluciones alcalinas. 

Las globulinas, albúminas y proteasas son solubles en disoluciones alcalinas diluidas. 

En la extracción de proteínas, la exposición de la harina al n-hexano por 24 h incrementó 

la solubilidad de las proteínas en aproximadamente 10 %. Se menciona la importancia de 

la deslipidización de la harina total para estudios cualitativos de fracciones proteicas.5 La 

separación de proteínas de Chenopodium quinoa Willd., cultivares blanca, amarilla, negra 

y roja, fue por electroforesis SDS - PAGE (sodium dodecyl sulphate – polyacrylamide 

gel electrophoresis).4,5 Este método de separación proteica, tiene alto poder de resolución 

y sensibilidad.6 

Existe referencia limitada sobre las proteínas fraccionadas que contiene la quinua en 

Ayacucho, en tal sentido se promueve al estudio de las proteínas vegetales para enriquecer 

una base de datos en nuestra región. Además, la población está en una etapa de 

crecimiento exponencial con una simultánea reducción de recursos a través de la 

salinización y desertificación de suelos de cultivo, resultado de las actividades 

antropogénicas y el cambio climático.7 Ante la necesidad de conocer los niveles de 

proteínas en las diversas variedades de quinua adaptadas en la zona de influencia del gas 

de Camisea, se realizó el trabajo sobre extracción y caracterización molecular de proteínas 
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de cuatro cultivares comerciales de quinua Chenopodium quinoa Willd., colectadas en 

los distritos de Acocro, Acos Vinchos y Chiara, con el objetivo de evaluar el perfil 

electroforético y cuantificar las fracciones proteicas de estas especies promisorias de 

interés agronómico y nutricional. 

 

PARTE EXPERIMENTAL 

Lugar de ejecución  

Las muestras de quinua fueron trasladadas al Laboratorio de Bioquímica, ubicado en el 

Pabellón de Laboratorios de la Facultad de Ciencias Biológicas de la Universidad 

Nacional de San Cristóbal de Huamanga, para realizar los análisis correspondientes. 

 

Muestra 

Los campos de cultivo de quinua muestreados, están ubicados en la jurisdicción de los 

distritos comprometidos con el trayecto del gas de Camisea (Acocro, Chiara, Acos 

Vinchos) de la provincia de Huamanga, región Ayacucho - Perú. Se colectaron semillas 

(1 kg) de cuatro cultivares de quinua Blanca, Roja, Negra y Amarilla en los tres distritos 

(obteniéndose un total de 12 muestras), de los cuales se obtuvieron fracciones proteicas 

para su caracterización molecular y cuantificación.  

 

Métodos 

Procesamiento de muestras 

Los granos de quinua recolectados se limpiaron manualmente y se tamizaron para 

eliminar impurezas. Los granos seleccionados se almacenaron en envases herméticos 

codificados. Posteriormente, se pesaron 100 g de granos limpios, se secaron en estufa 

(modelo Labor Muszeripari Muvek) a 40 °C durante 24 h. Los granos secos se molieron 

en un pulverizador de granos (marca Oster) hasta obtener una harina fina.  

 

Deslipidación 

Una muestra de 0,2 g de quinua pulverizada se suspendió en 2,0 mL de n-hexano (relación 

1:10 p/v). Se agitó a 150 rpm en agitador orbital a 4 °C durante 24 h. Cada 4 h, se vortexeó 

durante 1 min. Se centrifugó a 17 000 g por 15 min a 4 °C. Se descartó el sobrenadante 

(fase lipídica). El pellet se secó al aire en campana de extracción durante 30 min y se usó 

para las extracciones. 

 

Extracción de las fracciones proteicas según Osborne4 

Extracción de albúminas: El pellet deslipidizado se resuspendió en 2,0 mL de tampón: 

CaCl₂ 10 mM, MgCl₂ 10 mM, pH 8,0. Se vortexeó durante 10 min a 4 °C. Se agitó a 130 

rpm por 1 h a 4 °C. Se centrifugó a 17 000 g por 30 min a 4 °C. El sobrenadante fue la 

fracción de albúminas, el cual se transfirió a tubo Eppendorf y se almacenó a –20 °C. El 

pellet se reservó. 
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Extracción de globulinas 7S: El pellet se resuspendió en 2,0 mL de: NaCl 0,1 M, 

K₂HPO₄ 10 mM, pH 7,5. Se repitieron los pasos anteriores de la extracción de albúminas. 

El sobrenadante fue la fracción 7S. 

Extracción de globulinas 11S: El pellet se resuspendió en 2,0 mL de: NaCl 1,0 M, 

K₂HPO₄ 10 mM, EDTA 1 mM, pH 7,5. Se repitieron los pasos anteriores. El sobrenadante 

fue la fracción 11S. 

Extracción de prolaminas: el pellet se resuspendió en 1,0 mL de 2-propanol 70% (v/v) 

(relación 1:5 p/v). Se repitieron los pasos anteriores. El sobrenadante fue la fracción de 

prolaminas. 

Extracción de glutelinas: el pellet final se resuspendió en 1,0 mL de: Urea 7 M, tiourea 

2 M, Triton X-100 1% (v/v), 2-mercaptoetanol 1% (v/v). Se repitieron los pasos 

anteriores. El sobrenadante fue la fracción de glutelinas. 

Obtención de pellet 

Para concentrar las fracciones proteicas al final del proceso de extracción, se tomaron 0,5 

mL de cada sobrenadante y se transfirieron a tubos Eppendorf. Se añadieron 1,5 mL de 

acetona fría, se agitó manualmente durante 1 min y se centrifugó a 17 000 g durante 15 

min a 4 °C. Se descartó cuidadosamente el sobrenadante y el pellet proteico se almacenó 

a 4 ºC. Finalmente, cada pellet se resuspendió en 1 000 µL de agua bidestilada 

autoclavada y se almacenó a –20 °C hasta su análisis. 

 

Preparación de la muestra biológica para la electroforesis 

Se mezcló la proteína con el buffer de carga 4X en proporción 3:1 en microtubos y se 

sometió a ebullición por 5 min. 

Finalizado el procedimiento, se retiraron los tubos y fueron centrifugados por 10 seg a 

12000 rpm. Se mantuvieron dentro de un recipiente con hielo hasta el proceso de 

electroforesis. 

 

Perfil electroforético 

Las proteínas se separaron por electroforesis en gel de poliacrilamida al 10 % con dodecil 

sulfato de sodio (SDS-PAGE) 8,9, utilizando un sistema de electroforesis vertical (modelo 

Enduro E2010-P2). La corrida se realizó a 100 V constantes durante 1 hora. 

Posteriormente, el gel se tiñó con Coomassie Brilliant Blue R-250 (0,1 % en solución de 

ácido acético al 10 % y metanol al 40 %) durante 1 hora con agitación suave, seguido de 

destinción en la misma solución sin colorante hasta obtener fondo claro (Figura 1)10. 

Los pesos moleculares de las bandas proteicas se estimaron por interpolación en una curva 

semilogarítmica, utilizando el marcador de referencia Promega Broad Range Protein 

Molecular Weight Marker (10 a 225 kDa). 
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Figura 1. Patrón electroforético de la fracción de globulinas 7s de cuatro cultivares de quinua 

(Chenopodium quinoa Willd.) muestreados en los distritos de Chiara, Acos Vinchos y Acocro. M: 

Marcador de peso molecular (kDa). 

 

Cuantificación de proteínas por el método de Bradford 

La cuantificación de proteínas se realizó mediante el método de Bradford utilizando el 

colorante Coomassie Brilliant Blue G-25010. La absorbancia se midió a 595 nm en un 

espectrofotómetro UV-visible (modelo Único 1200). Previamente, se construyó una 

curva de calibración con concentraciones conocidas de seroalbúmina bovina (BSA) como 

proteína patrón, obteniéndose un coeficiente de correlación lineal de R² = 0,9904. Para 

cada muestra, se mezclaron 10 µL de extracto proteico con 790 µL de agua bidestilada y 

200 µL del reactivo de Bradford (preparado según protocolo estándar). Tras 5 minutos de 

incubación a temperatura ambiente, se midió la absorbancia y se determinó la 

concentración de proteínas por interpolación en la curva de calibración. 

 

 

 RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
 

Caracterización de las fracciones proteicas mediante electroforesis 

En la tabla 1 se muestran las estimaciones de los pesos moleculares de albúminas de 

cuatro cultivares de Chenopodium quinoa. En los cultivares Negro de Acocro y Blanco 

de Acos Vinchos se observaron 12 bandas de proteínas de 5 a 121 kDa y 5 a 115 kDa 

respectivamente. Seguido por el cultivar Negro de Chiara con 10 bandas con rango de 5 

a 117 kDa. El cultivar con menos bandas fue Amarillo de Chiara con 3 bandas de 9 a 19 

kDa. La banda con mayor peso molecular se registró en el cultivar Rojo de Acos Vinchos 

con 123 kDa. No se logró obtener el perfil de proteínas del cultivar Blanca de Chiara, por 

degradación de proteínas en la muestra. El análisis electroforético de las fracciones de 

albúmina provenientes de semillas de quinua de la variedad Amarilla, Blanca, Negra y 

Roja, colectadas en tres regiones geográficas distintas, reveló perfiles proteicos 

cualitativa y cuantitativamente diferentes. La variabilidad observada, manifestada en el 

número de bandas y sus pesos moleculares estimados, contradice la hipótesis nula de un 

perfil homogéneo y sugiere la influencia de factores como la variación dentro de las 

variedades y entre variedades. Además, la albúminas y globulinas son las principales 

proteínas de almacenamiento en la quinua.13  
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Tabla 1. Pesos moleculares de albúminas en cuatro cultivares comerciales de 

Chenopodium quinoa Willd. 
 

Cultivares Distritos Nº de bandas Pesos moleculares estimados (kDa) Rango (kDa) 

Amarillo 

Acocro 6 108, 37, 19, 10, 9, 6 6-108 
Acos Vinchos 7 27, 19, 10, 9, 6, 7, 5 5-27 

Chiara 3 19, 10, 9 9-19 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 5.33±2.08  
 

Blanco 

Acocro 8 120, 105, 36, 28, 19, 10, 9, 6 6-120 
Acos Vinchos 11 115, 106, 97, 58, 29, 25, 18, 10, 9, 6, 5 5-115 

Chiara - - - 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 9.5±2.12  
 

Negro 

Acocro 11 121, 105, 95, 59, 51, 19, 11, 10, 9, 6, 5 5-121 
Acos Vinchos 9 114, 55, 49, 18, 14, 10, 9, 6, 5 5-114 

Chiara 10 117, 109, 102, 60, 48, 26, 18, 9, 6, 5 5-117 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 10±1  
 

Rojo 

Acocro 6 26, 18, 10, 8, 6, 5 5-26 
Acos Vinchos 6 123, 20, 11, 9, 6, 5 5-123 

Chiara 8 121, 101, 57, 49, 20, 12, 10, 7 7-121 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 6.67±1.15  
 

Leyenda: 𝑋̅: Promedio, DE: Desviación estándar, Rango: Rango de pesos moleculares estimados. 
 

 

En la tabla 2 se presenta los pesos moleculares de globulinas 7S de cuatro cultivares de 

Chenopodium quinoa. En el cultivar Negro de Acos Vinchos se observó 10 bandas de 

proteínas de 9 a 100 kDa. Seguido por los cultivares Amarillo y Blanco de Acocro y 

Amarillo de Acos Vinchos con 9 bandas con rangos de 9 a 103 kDa, 9 a 105 kDa y 9 a 

104 kDa respectivamente. La banda con mayor peso molecular se registró en el cultivar 

Blanco de Acocro con 105 kDa. Y la banda con el menor peso molecular fue de 9 kDa 

que se observó en el 67% de las muestras. 

Mu et al.12, obtuvieron el perfil electroforético en gel de SDS-PAGE, la quinua analizada 

con contenido proteico total de 14,15 ± 0,28 %; en su mayoría albúminas (66 kDa) y 

globulinas (55 kDa).  

 

Tabla 2. Estimación de pesos moleculares de globulinas 7S en cuatro cultivares 

comerciales de Chenopodium quinoa Willd. 
 

Cultivares Distritos Nº bandas Pesos moleculares estimados (kDa) Rango (kDa) 

  

Amarillo 

Acocro 9 103, 91, 59, 52, 25, 16, 14, 10, 9 9-103 
Acos Vinchos 9 104, 89, 58, 50, 31, 24, 14, 10, 9 9-104 

Chiara 7 56, 30, 23, 15, 13, 9, 9 9-56 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 8.33±1.15  
 

Blanco 

Acocro 9 105, 92, 52, 33, 25, 17, 14, 10, 9 9-105 
Acos Vinchos 2 57, 9 9-57 

Chiara 2 49, 15 15-49 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 4.33±4.04  
 

Negro 

Acocro 2 10, 9 9-10 
Acos Vinchos 10 100, 88, 57, 49, 31, 24, 16, 14, 13, 9 9-100 

Chiara 7 100, 87, 56, 46, 29, 23, 13 13-100 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 6.33±4.04  
 

Rojo 

Acocro 1 58 58 
Acos Vinchos 6 88, 53, 25, 15, 13, 9 9-88 

Chiara 5 48, 25, 20, 34, 26 20-48 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 4±2.65  
 

Leyenda: 𝑋̅: Promedio, DE: Desviación estándar, Rango: Rango de pesos moleculares estimados. 
 



 
Caracterización molecular de proteínas…  176 

Rev Soc Quím Perú 91(3) 2025 
 

En la tabla 3 se muestra el peso molecular de globulinas 11S de cuatro cultivares de 

Chenopodium quinoa. En el cultivar Amarillo de Chiara se observó 9 bandas de proteínas 

con pesos de 11 a 75 kDa. Seguido por el cultivar Rojo de Acocro con 7 bandas de 12 a 

68 kDa. El cultivar con menos bandas fue Negro de Acocro con 2 bandas y pesos entre 

15 a 66 kDa. La banda con mayor peso molecular se registró en los cultivares Amarillo 

de Chiara y Negro de Acos Vinchos con 75 kDa. Y con menor peso molecular fue el 

cultivar Amarillo de Chiara con 11 kDa. De las 12 muestras se logró visualizar el perfil 

de proteínas de 5 cultivares (ver tabla 3), en el resto de los cultivares no se evidenció 

bandas en los carriles de electroforesis. 

La movilidad a través del gel puede verse afectada por el estado de la proteína como, por 

ejemplo, fosforilación y presencia de moléculas multiméricas; la migración de las bandas 

de globulina 7S y 11S dependen principalmente de la fuerza iónica de sus agentes 

extractores. En el caso de las globulinas se caracterizan por ser del tipo 11S constituidas 

por una masa molecular de 300-350 kDa conformadas por seis pares de polipéptidos 

ácidos y básicos estabilizados por una unión disulfuro.13 

 

Tabla 3. Estimación de pesos moleculares de globulinas 11S en cuatro cultivares de 

Chenopodium quinoa Willd. 
 

 

Cultivares  Distritos Nº bandas  

Bandas de 

Bandas 

Pesos moleculares estimados (kDa) Rango (kDa) 

Amarillo 

Acocro - - - 
Acos Vinchos - - - 

Chiara 9 75, 64, 56, 42, 33, 25, 16, 13, 11 11-75 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 9±0  
 

Blanco 

Acocro 0 - - 
Acos Vinchos 0 - - 

Chiara 0 - - 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 0±0  
 

Negro 

Acocro 2 66, 15 15-66 
Acos Vinchos 4 75, 66, 29, 24 24-75 

Chiara - - - 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 3±1.41  
 

Rojo 

Acocro 7 68, 62, 57, 34, 24, 19, 12 12-68 
Acos Vinchos - - - 

Chiara 4 73, 65, 56, 24 24-73 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 5.5±2.12  
 

Leyenda: 𝑋̅: Promedio, DE: Desviación estándar, Rango: Rango de pesos moleculares estimados. 
 

En la tabla 4 se muestra el peso molecular de prolaminas de cuatro cultivares de 

Chenopodium quinoa Willd. En los cultivares Amarillo de Chiara, Blanco y Rojo de Acos 

Vinchos se observó 3 bandas de proteínas con pesos de 11 a 16 kDa, 12 a 15 kDa y 12 a 

15 kDa respectivamente. Los cultivares que mostraron una banda fueron Amarillo de 

Acocro (13 kDa), Blanco de Chiara (12 kDa), Negro de Acocro (13 kDa), Negoa de Acos 

Vinchos (14 kDa) y Rojo de Acocro (13kDa). La banda con mayor peso se registró en el 

cultivar Amarillo de Chiara con 16 kDa. Y con el menor peso se observó en los cultivares 

Amarillo de Acos Vinchos y Chiara con 11 kDa. En el cultivar Blanco de Acocro no se 

registró evidencia de bandas en el carril de electroforesis. 
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Tabla 4. Estimación de pesos moleculares de prolaminas en cuatro cultivares comerciales 

de Chenopodium quinoa Willd. 
 

Cultivares  Distritos 
Número de 

bandas 
Pesos moleculares estimados (kDa) 

Rango 

(kDa) 

Amarillo 

Acocro 1 13 13 
Acos Vinchos 2 13, 11 11-13 
Chiara 3 16, 13, 11 11-16 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 2±1  
 

Blanco 

Acocro - - - 
Acos Vinchos 3 15, 13, 12 12-15 
Chiara 1 12 12 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 2±1.41  
 

Negro 

Acocro 1 13 13 
Acos Vinchos 1 14 14 
Chiara 2 13, 12 12-13 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 1.33±0.58  
 

Rojo 

Acocro 1 13 13 
Acos Vinchos 3 15, 13, 12 12-15 
Chiara 2 13, 12 12-13 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 2±1  
 

Leyenda: 𝑋̅: Promedio, DE: Desviación estándar, Rango: Rango de pesos moleculares estimados. 
 

En la tabla 5 se presentan los pesos moleculares de glutelinas de cuatro cultivares de 

Chenopodium quinoa Willd. En el cultivar Blanco de Acocro se observó 7 bandas de 

proteínas con peso molecular de 13 a 54 kDa. Seguido por el cultivar Amarillo de Chiara 

con 5 bandas de proteínas de 14 a 31 kDa. El cultivar que mostró una banda fue el 

Amarillo de Acocro (26 kDa). La banda de proteína con mayor peso molecular se registró 

en el cultivar Amarillo de Acos Vinchos con 61 kDa. Y la banda con el menor peso se 

observó en el cultivar Blanco de Acocro con 13 kDa. Se logró evidenciar bandas de 

proteínas en 5 cultivares (ver tabla 5), en el resto de lo cultivares no se logró registrar 

bandas de la fracción de glutelinas.  

 

Tabla 5. Estimación de pesos moleculares de glutelinas en cuatro cultivares comerciales   

de Chenopodium quinoa Willd. 
 

Cultivares  Distritos Número de bandas Pesos moleculares estimados (kDa) Rango (kDa) 

Amarillo 

Acocro 1 26 26 
Acos Vinchos 4 61, 57, 30, 25 25-61 
Chiara 5 31, 25, 18, 15, 14 14-31 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 3.33±2.08  
 

Blanco 

Acocro 7 54, 49, 24, 18, 15, 14, 13 13-54 
Acos Vinchos 3 58, 28, 25 25-58 
Chiara - - - 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 5±2.83  
 

Negro 

Acocro 0 - - 
Acos Vinchos 0 - - 
Chiara 0 - - 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 0±0  
 

Rojo 

Acocro 0 - - 
Acos Vinchos 0 - - 
Chiara 0 - - 

𝑋̅ ± 𝐷𝐸 0±0  
 

Leyenda: 𝑋̅: Promedio, DE: Desviación estándar, Rango: Rango de pesos moleculares estimados. 
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Concentración de fracciones proteicas 

Del análisis de la figura 2, se desprende que el contenido de proteínas en cada fracción 

extraída de los cuatro cultivares de Chenopodium quinoa procedentes de los distritos de 

Acocro, Acos Vinchos y Chiara, corresponde a las albúminas con rangos de 6,56 a 19,3 

(mayor el cultivar negro de Chiara); las que predominaron fueron las globulinas 7S con 

un valor de 25,15 mg/mL del cultivar Rojo de Acocro; en tanto que las globulinas 11S 

alcanzaron valores de 19,46 mg/dL del cultivar Rojo de Acos Vinchos; las de menor 

porcentaje fueron las prolaminas con valores de 2,21 a 7,57 mg/mL; respecto a las 

glutelinas osciló entre 7,86 mg/dL a 16,5 mg/mL. Lo que significa que existe variabilidad 

en los cultivares y su procedencia6. 
 

 

Figura 2. Concentración de proteínas (mg/mL) de 5 fracciones proteicas en cuatro cultivares de 

Chenopodium quinoa Willd de tres distritos. 

 

Con el método de Osborne4, se obtuvo un alto rendimiento para las albúminas (41-50 %), 

globulinas (7-11 %), prolaminas (4-6 %) y glutelinas (14-16 %) de cuatro cultivares de 

quinua. Respecto al porcentaje de prolaminas y glutelinas, existe cierta discrepancia con 

autores que refieren que estas fracciones están ausentes15; dado que, de acuerdo a los 

resultados del trabajo, si se reporta su presencia, aunque en mínima proporción. Además, 

Mu et al.12 reporta 35 %, 37 %, 9 % y 15 % de albúminas, globulinas, prolaminas y 

glutelinas respectivamente en la semilla de quinua, contradiciendo a Burrieza et al.15, 

quien tomó como muestra de evaluación una sola variedad de 4 países (Ecuador, Perú, 

Bolivia y Chile), siendo una muestra no representativa. Sólo en el Perú existe más de 3 

mil ecotipos, 20 variedades comerciales reconocidos por el MINAGRI y la FAO2 lo que 

afianza el presente trabajo de investigación y sus respectivos reportes.  
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CONCLUSIONES 

Las fracciones proteicas de cuatro cultivares comerciales de Chenopodium quinoa de tres 

zonas en estudio muestran variabilidad en el peso molecular predominando las albúminas, 

globulinas 7S y 11S, poca presencia de prolaminas y glutelinas. El contenido de proteínas 

reveló mayor presencia de globulinas 7S con 25,15 mg/mL del cultivar Rojo de Acocro; 

las globulinas 11S con 19,46 mg/dL del cultivar Rojo de Acos Vinchos; las albúminas 

con rangos de 6,56 a 19,3 mg/dL (mayor en el cultivar Negro de Chiara); las fracciones 

de menor porcentaje fueron las prolaminas con 2,21 a 7,57 mg/mL; las glutelinas con 7,86 

mg/dL a 16,5 mg/mL. Existe variabilidad de las características moleculares de las 

fracciones de proteínas de los 12 cultivares evaluados, cada uno tiene su propio perfil 

electroforético, por influencia del tipo de cultivar, zona de muestreo, tipo de suelo, entre 

otros factores. 
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CARACTERIZACIÓN DE UNA PELÍCULA DE 

QUITOSANO CONTENIENDO FTALOCIANINA DE 

ALUMINIO TETRASULFONADA CLORADA (ALPCS4CL) 

Y SU INTERACCIÓN CON LA PIEL 
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RESUMEN 

La terapia fotodinámica es un tratamiento utilizado para destruir células no deseadas 

(cáncer, psoriasis, acné, lunares, etc.). Consiste en generar oxígeno singlete en las zonas 

afectadas, conjugando la acción de un fotosensibilizador, luz y oxígeno molecular, para 

provocar la muerte celular. En este trabajo se inmoviliza un fotosensibilizador, el 

AlPcS4Cl, en una película de quitosano y se trata de identificar si se transfiere a la piel 

cuando se pone en contacto con ella. La eficiencia del fotosensibilizador es estudiada 

indirectamente, viendo su efecto frente al ácido úsnico. La película quitosano-AlPcS4Cl 

es caracterizada por espectroscopía UV-Visible y fluorescencia. La potencial 

acumulación del fotosensibilizador en la piel se estudió por MALDI-TOF-MS sobre 

biopsias de piel. Se observó que el AlPcS4Cl sí provoca cambios estructurales en el ácido 

úsnico. No se detectaron trazas de fotosensibilizador en la piel de ratón cuando esta estuvo 

en contacto con películas de quitosano-AlPcS4Cl, pero sí cuando se inoculó directamente 

el fotosensibilizador en la piel de ratón. 

 

Palabras clave: AlPcS4Cl, Encapsulamiento de fotosensibilizador, MALDI-TOF-MS, 

Espectroscopia de fluorescencia. 

 

CHARACTERIZATION OF A CHITOSAN FILM 

CONTAINING ALUMINUM PHTHALOCYANINE 

TETRASULFONATE CHLORIDE (ALS4PC-CL) AND ITS 

INTERACTION WITH THE SKIN 
 

ABSTRACT 

Photodynamic therapy is a treatment used to destroy unwanted cells (cancer, psoriasis, 

acne, moles, etc.). It involves generating singlet oxygen in the affected areas, combining 

the action of a photosensitizer, light, and molecular oxygen, to cause cell death. In this 

study, a photosensitizer, AlPcS4Cl, is immobilized in a chitosan film and an attempt is 

made to determine whether it transfers to the skin upon contact. The efficiency of the 

photosensitizer is studied by observing its effect on usnic acid. The chitosan-AlPcS4Cl 

film was characterized by UV–visible and fluorescence spectroscopic analyses. The 

potential accumulation of the photosensitizer in skin was evaluated using MALDI-TOF-
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MS analysis of skin biopsies. It was observed that AlPcS4Cl does cause structural changes 

in usnic acid. No traces of photosensitizer were detected on mouse skin when it was in 

contact with chitosan-AlPcS4Cl films, but they were detected when the photosensitizer 

was directly inoculated into the mouse skin. 

 

Keywords: AlPcS4Cl, Photosensitizer encapsulation, MALDI-TOF-MS, Fluorescence 

spectroscopy. 

 

INTRODUCCIÓN 

La terapia fotodinámica (TFD) es una modalidad de tratamiento que ha sido utilizada en 

el tratamiento exitoso de una serie de enfermedades y trastornos, incluidas la 

degeneración macular relacionada con la edad, la psoriasis y ciertos cánceres1. El proceso 

fotodinámico combina tres componentes (un fotosensibilizador (FS), luz y oxígeno 

molecular) para eliminar patógenos, células o tejidos. Los tres componentes no son 

tóxicos cuando actúan por separado2. Cuando el fotosensibilizador es irradiado con luz 

de longitud de onda apropiada, absorbe energía y la transfiere al oxígeno molecular, 

convirtiéndola en oxígeno singlete, una especie muy reactiva. Esta última especie es la 

responsable de provocar una serie de reacciones sobre biomoléculas importantes, 

provocando muerte celular o del microorganismo en donde se está provocando el proceso 

fotodinámico1. Este proceso fue aplicado inicialmente en la FTD del cáncer a la piel, pero 
en la actualidad se aplica en el tratamiento de diversas enfermedades o desórdenes de la 

piel. La TFD es doblemente selectiva, ya que el FS se acumula selectivamente en las 

células cancerosas y, además, el proceso se inicia solamente con la iluminación de la zona 

afectada2,3. En el caso de tratamiento de desórdenes de la piel (psoriasis, acné, queratosis 

actínica, leishmania cutánea, etc.) se utiliza el FS incorporado en cremas, las que se 

aplican tópicamente. El FS es absorbido por la piel y, al ser irradiado con luz visible, se 

inicia el proceso fotodinámico y las células superficiales de la piel son eliminadas4,5. 

El AlPcS4Cl es un fotosensibilizador hidrofílico constituido por un anillo de ftalocianina 

rodeado de cuatro grupos sulfónicos, con un átomo de aluminio en la cavidad central, 

unido a un átomo de cloro, Figura 1. Este fotosensibilizador ha sido muy estudiado por 

su alta afinidad por ciertos tipos de cáncer (cáncer de vesícula) y por su rápida eliminación 

del organismo. El AlPcS4Cl ha sido ensayado para controlar amastigotes de Leishmania 

(V.) peruviana, lográndose una inhibición del 72%6. 

 

 

Figura 1. Estructura química del AlPcS4Cl 
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En general, la investigación actual sobre la TFD se basa en cuatro aspectos 

fundamentales: 

a) Tipo de fotosensibilizador: Los FS utilizados en la TFD son generalmente derivados 

de porfirina y ftalocianina, y pueden ser hidrofílicos o lipofílicos7.  

b) Localización intracelular: El daño celular provocado por el FS, y por ende el tipo de 

muerte celular, depende de la zona en la célula donde se acumula el fotosensibilizador. 

El grado de lipofilicidad de los fotosensibilizadores determina su localización y el tipo 

de daño celular. En general, un fotosensibilizador lipofílico se acumula en la 

membrana de la célula y sus organelas7 . De otro lado, los fotosensibilizadores 

hidrofílicos ingresan a la célula por pinocitosis y son localizados principalmente en 

lisosomas y endosomas8. También se utiliza el ácido aminolevulínico (ALA), un 

precursor para la biosíntesis de porfirina en el organismo9. Ya existen tres 

generaciones de fotosensibilizadores y algunos de ellos ya se encuentran autorizados 

por la FDA para su comercialización1. El FS ideal debe tener una gran afinidad por las 

células cancerosas (o las que se quieran eliminar), debe metabolizarse rápidamente de 

las células normales, poseer una fuerte absorción y un alto rendimiento cuántico para 

generar oxígeno singlete1,2. Por ejemplo, los FS lipofílicos se acumulan en la 

membrana celular, provocando la desintegración de la membrana celular1. Un FS a 

base de tetrafenilporfirina rodeado de cuatro cadenas largas de doce átomos de 

carbono, lo que le confiere una alta lipofilicidad, se acumula en la membrana celular 

(modificando la permeabilidad de los canales iónicos) y en la cromatina10,11. 

c) Nuevos vehículos portadores del fotosensibilizador: Se han desarrollado diferentes 

estrategias para mejorar la internalización del FS al interior de la célula que se quiere 

eliminar. Por ejemplo, los FS hidrofílicos, como el AlPcS4Cl, se pueden conjugar con 

péptidos, con liposomas y con nanopartículas inorgánicas para mejorar su 

penetrabilidad en las células12. Para aplicaciones no cancerosas, los FS se aplican en 

forma de cremas13. También se ha intentado inmovilizar fotosensibilizadores 

(ZnPcS4) en membranas de quitosano y se demostró que el fotosensibilizador 

mantenía sus propiedades de generar oxígeno singlete14, 15. 

d) Nuevas fuentes de luz y técnicas de monitoreo: Al inicio de la TFD, la fuente de luz 

fue el láser, pero los FS también pueden ser activados con luz visible proveniente de 

LEDs con diferentes longitudes de onda6,16. De otro lado, las técnicas de monitoreo de 

la TFD aprovechan la fluorescencia de los FS que han sido absorbidos en los tejidos17. 

Recientemente se ha combinado la Tomografía de Emisión de Positrones (PET) para 

visualizar la acción del fotosensibilizador AlPcS4Cl18. 

Cuando se aplica la TFD in vivo, generalmente se da un tiempo de 24 h para que el 

fotosensibilizador se distribuya en el organismo, y luego se aplica la fuente de luz en 

la zona donde se quiere generar el oxígeno singlete1. En este artículo se utilizó el 

AlPcS4Cl en solución y dentro de una película de quitosano, y se puso en contacto con 

piel de ratón, para luego tratar de identificar la presencia del fotosensibilizador y su 

tiempo de permanencia en la piel. Para ello se aplica la técnica de MALDI-MS sobre 

una biopsia de piel. Previamente, se estudió la actividad del fotosensibilizador sobre 

una solución de ácido úsnico, una molécula fotoprotectora bastante estable. 
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PARTE EXPERIMENTAL 
 

Materiales 

El fotosensibilizador AlPcS4Cl (Peso molecular 895,25 g/mol) se obtuvo de Frontier 

Scientific (USA). El quitosano, de viscosidad 400 mPa.s., ácido acético glacial, etanol y 

ácido úsnico provinieron de Merck. 

 

Estudio de la interacción del ácido úsnico con AlPcS4Cl 

Se preparó una solución del fotosensibilizador AlPcS4Cl 4,7 x 10-4 M (0,0042 g de 

AlPcS4Cl en 10 mL de agua destilada). Se tomó 5,4 mL del fotosensibilizador y se enrasó 

en una fiola de 25 mL con una solución de 0,0025 g de ácido úsnico en etanol. Se obtuvo 

una solución con 100 ppm de ácido úsnico y AlPcS4Cl 1,02 x 10-4 M (Solución 1). 

Se tomó 2,5 mL de la solución 1 y se enrasó con etanol 78% en una fiola de 25 mL, 

obteniéndose una solución de ácido úsnico 10 ppm y AlPcS4Cl 1,02 x 10-5 M (Solución 

2). 

Se colocaron 5 mL de la solución 2 en 4 diferentes viales, los cuales fueron llevados a la 

cámara para ser irradiados con luz roja LED (λ=670 nm) por diferentes tiempos (20, 22, 

24 y 48 h, respectivamente). Los cambios fueron monitoreados por espectroscopía UV-

visible. 

 

Preparación de películas de Quitosano-AlPcS4Cl a diferentes concentraciones 

Se preparó una solución del fotosensibilizador AlPcS4Cl 5,0 × 10⁻⁴ M (0,0045 g 

AlPcS4Cl/10 mL de agua destilada), a partir de la cual se preparó una solución de 

concentración 5,0 × 10⁻⁵ M. A partir de esta nueva solución se realizaron diluciones de 

1,0; 2,0; 3,0 y 4,0 x 10⁻⁵ M. 

De otro lado, se preparó una solución de quitosano al 1% en CH3COOH al 1%. 

Finalmente, se prepararon mezclas de solución de quitosano y del fotosensibilizador a 

diferentes concentraciones (2:1, 20 mL), respectivamente, y se trasvasaron a placas Petri, 

y se secaron en estufa a 40 °C por 24 h. 

 

Caracterización de las películas de quitosano-AlPcS4Cl 

Las películas obtenidas fueron caracterizadas por espectroscopía UV-visible (Thermo 

Scientific, Heλios γ, simple haz, precisión 1 nm, barrido de 200 a 800 nm) y fluorescencia 

(Exemplar BWTek, Delaware, US, con una fuente de excitación de 405 nm, con una 

integración de 50 ms). 

 

Interacción de películas de quitosano-AlPcS4Cl con piel de ratón 

Películas de Quitosano-AlPcS4Cl (la concentración del AlPcS4Cl utilizada fue 4,0 x 10⁻⁵ 

M), de dimensiones 1 x 1 cm, se pusieron en contacto con el lomo rasurado de un ratón. 

Luego de 24 h se sacrificó al ratón, se tomó una biopsia de la zona de contacto, se colocó 

en formol para su preservación y se procedió a realizar la determinación de la presencia 

de AlPcS4Cl mediante el MALDI-TOF-MS (Thermo Q Exactive HF). 
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Obtención de pieles de ratón inyectadas con AlPcS4Cl 

Se preparó una solución del fotosensibilizador AlPcS4Cl 4,7 x 10-4 M (0,0042 g 

AlPcS4Cl/10 mL de agua destilada). Se inyectó 0,075 mL del fotosensibilizador por 

inyección subcutánea al ratón de aprox. 30g, según el siguiente cálculo: 
 

Vinyect.(mL) = (1 mg FS/kg) x (1 mL/0.42 mg FS) x (Wratón (kg) 
 

Donde: FS se refiere al fotosensibilizador AlPcS4Cl. 

Luego de aproximadamente 10 min, se procedió a sacrificar al ratón y realizar el corte de 

la piel donde se realizó la inyección. Finalmente, las muestras de pieles se colocaron en 

formol para su preservación y se procedió a realizar la determinación de la presencia de 

AlPcS4Cl mediante el MALDI-MS (Thermo Q Exactive HF). 

 

Análisis de las biopsias por MALDI-MS 

Para la lectura en el equipo se utilizó la matriz α-Cyano-4-hydroxycinnamic acid (α-

CHCA) disuelta en acetonitrilo/ácido trifluoroacético 0,1% - MeOH (1:1) con 

concentración de 20 mg/mL, la cual fue aplicada mediante spray sobre la muestra y fue 

leída con polaridad positiva en el rango de 200 - 2000 m/z con aceleración de voltaje de 

3,0 kV y resolución de 30 000. Nivel RF de lente S: 70. Temperatura del capilar: 300 

°C19. 

 

RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
 

Estudio de la interacción del ácido úsnico con AlPcS4Cl 

La Figura 2 muestra la evolución de los espectros UV-Visible de una solución de ácido 

úsnico 10 ppm y AlPcS4Cl 1,02 x 10-5 M, colocados en una cámara e irradiados con luz 

roja LED (λ=670 nm) por diferentes tiempos (20, 22, 24 y 48 h). Al tiempo t=0, se 

observan las bandas de absorción del FS a 675 nm, 608 nm y 350 nm20, y las bandas de 

absorción del ácido úsnico a 234 y 282 nm17. Se seleccionó utilizar una luz LED roja, de 

670 nm, para poder excitar la banda más intensa del FS, y así generar oxígeno singlete6. 

 

 

Figura 2. Espectros de absorción de solución de ácido úsnico 10 ppm/AlPcS4Cl 1,0 × 10⁻⁵ M. Se observa 

la desaparición de la banda a 282 nm del ácido úsnico. 
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Con el tiempo de irradiación se observa que la banda del ácido úsnico a 282 nm 

desaparece. A 20 h de irradiación ya no se observa dicha banda. En cambio, la otra banda 

del ácido úsnico, a 232 nm, prácticamente no cambió de intensidad. La curva obtenida a 

48 h está amplificada debido a una disminución del volumen (incremento de 

concentración), sin embargo, permite ver mejor la desaparición de la banda a 282 nm. 

Hay que remarcar que de las dos bandas del ácido úsnico, se ha reportado que la posición 

de la banda a 232 nm depende del solvente utilizado21. 

Se ha reportado que el ácido úsnico no genera oxígeno singlete ni tampoco actúa como 

atenuador, es decir, que tampoco reacciona con el oxígeno singlete22. Sin embargo, los 

espectros UV muestran que el ácido úsnico sufre variaciones estructurales en presencia 

del AlPcS4Cl, en las condiciones del experimento, en función del tiempo. Se sabe que el 

oxígeno singlete reacciona principalmente con los dobles enlaces a través de reacciones 

de adición electrofílica o reacciones de tipo ene. Según la estructura del ácido úsnico 

(Figura 3), lo más probable es que reacciones con los dobles enlaces de las posiciones 2 

o 4, ya que este anillo no es aromático23. 

 

Figura 3. Estructura química del ácido úsnico 
 

Caracterización de películas de Quitosano-AlPcS4Cl 

Luego de la evaporación del solvente, de las mezclas de soluciones de quitosano y FS 

descritas en la parte experimental, quedaron películas en las placas Petri. El color turquesa 

de las mismas se muestra cada vez más intenso en función del incremento de la 

concentración utilizada del FS. Se cortaron láminas rectangulares (1 x 4 cm) (Figura 4) y 

fueron adaptadas para ser medidas directamente en los espectrofotómetros UV-Visible y 

de fluorescencia. 

 

Figura 4. Películas de quitosano-AlPcS4Cl a diferentes concentraciones. El color se incrementa con la 

concentración del FS. 
 

En la Figura 5, se observa el incremento de la intensidad de banda del fotosensibilizador 

en con la concentración del mismo, utilizado para la preparación de las películas. La otra 

banda, a 350 nm, corresponde al quitosano. A pesar de que la medición de la absorbancia 

fue en estado sólido, las bandas del AlPcS4Cl aparecen en las mismas longitudes de onda 
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que cuando se mide en solución acuosa. La banda de absorción más intensa del AlPcS4Cl 

aparece a 675 nm24. 

 

Figura 5. Espectros de absorción de películas de Quitosano-AlPcS4Cl a diferentes concentraciones. 
 

Los espectros de fluorescencia de las películas de quitosano-AlPcS4Cl se muestran en la 

Figura 6. Se observa el característico desplazamiento Stokes, diferencia entre el max en 

el espectro de absorción (675 nm) y el de la fluorescencia (682 nm). El max de 

fluorescencia se incrementa con la concentración del FS, según lo observado en la 

literatura24. En este trabajo, a pesar de que se midió al estado sólido, el max de 

fluorescencia siguió la misma tendencia, varía desde 682 nm (1 x 10-5 M) hasta 686 nm 

(5 x 10-5 M). 

 

Figura 6. Espectros de emisión de películas de quitosano-AlPcS4Cl a diferentes concentraciones. 

 

Detección de AlPcS4Cl en piel de ratón 

El análisis por MALDI-MS de biopsias de piel de ratón, que estuvieron en contacto con 

películas de quitosano-AlPcS4Cl, no detectó ninguna evidencia de presencia del FS. 
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Aparentemente, no hubo ninguna transferencia del fotosensibilizador a la piel por simple 

contacto entre ellos. En cambio, cuando se inyectó directamente una solución del FS, se 

llegó a detectar la señal del FS, pero se detectó solamente a partir de 4,7 x 10⁻⁴ M. Se 

podría pensar que el AlPcS4Cl podría haber salido de las biopsias cuando se dejaron en 

contacto con formol, pero estas soluciones se mantuvieron incoloras durante todo el 

tiempo que estuvieron en contacto con las biopsias. 
 

 

Figura 7. Cromatograma obtenido por MALDI-TOF de la biopsia de piel de ratón. 
 

La Figura 7 muestra el cromatograma obtenido por MALDI-TOF. Se observa un gran 

número de picos debido al gran número de biomoléculas presentes en la piel analizada. 

La señal del FS fue encontrada en la fracción a un tiempo de retención de 2,77 minutos. 

La Figura 8 muestra el grupo de señales característico del MALDI-MS. Se observa la 

señal del peso molecular del fotosensibilizador a 895,714 (Peso molecular del FS = 

895,25 g/mol). Esta señal se obtuvo cuando se inoculó una solución de 4,7 x 10-4 M de 

AlPcS4Cl. Desafortunadamente, esta concentración ya es considerada tóxica. En el caso 

de soluciones más diluidas del fotosensibilizador, cabe la posibilidad de que el tiempo de 

espera de 10 minutos, para la obtención de las biopsias, haya sido suficiente para que el 

AlPcS4Cl se haya distribuido por el organismo del ratón, de tal manera que la 

concentración remanente del mismo sea suficientemente diluida para no ser detectado por 

MALDI-MS. 
 

 

Figura 8. Espectro MALDI-MS de la fracción presente a 2,77 minutos. Se identifica la señal del 

fotosensibilizador a 895,714. 
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CONCLUSIONES 

 
Se obtuvo evidencia por espectroscopía UV de que el fotosensibilizador AlPcS4Cl es 

capaz de modificar estructuralmente al ácido úsnico. Las espectroscopías UV-Visible y 

de fluorescencia son apropiadas para caracterizar al fotosensibilizador AlPcS4Cl en el 

interior de películas de quitosano. Se observaron las mismas señales a las mismas 

longitudes de onda que en solución. 

La técnica MALDI-TOF-MS es apropiada para detectar moléculas presentes en la piel, lo 

que abre diferentes posibilidades de estudiar la permanencia o la cinética de degradación 

de diferentes fármacos. En este estudio no se detectó ninguna traza del FS cuando 

películas de quitosano-AlPcS4Cl estuvieron en contacto con la piel, pero sí cuando se 

inoculó directamente el FS. El AlPcS4Cl fue detectado a partir de una concentración de 

4,7 x 10-4 M. 
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