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RESUMEN

Cuéllar Sanchez, Verénica. M en C. en Ingenieria Bioquimica. Unidad de
Investigacion y Desarrollo en Alimentos. Instituto Tecnoldgico de Veracruz. Enero
2018. Efecto del método de extraccion sobre el perfil de metabolitos y la
actividad antirradical de extractos de tejidos de diferentes variedades de
aguacate. Asesores: Dr. Victor J. Robles Olvera, Dra. Madeleine Hidalgo Morales,
Dr. Carlos A. Ledesma Escobar.

La industrializacion del aguacate resulta en un aumento de residuos
agroindustriales (epicarpio, tegumento y semilla) que contienen compuestos
bioactivos cuya caracterizacion ha sido limitada. El objetivo de esta tesis fue evaluar
el efecto de los métodos de extraccion sobre el perfil de metabolitos y actividad
antirradical en extractos de epicarpio, mesocarpio, semilla y tegumento de tres
variedades de aguacate: aguacatillo (Persea caerulea), aguacate Hass (Persea
americana L.) y aguacate fuerte (Persea americana var. Mill). Se seleccioné la
relacion adecuada de etanol/agua (50:50, 20:80 y 80:20 v/v) en funcién de la
cantidad de solidos extraidos por maceracion a 45 °C de epicarpio (E), mesocarpio
(M) y semilla (S) de aguacate Fuerte, a una relacion 1:40 solido:solvente, (p/v). Con
la relacion etanol:agua (80:20), se buscaron las condiciones Optimas para la
extraccion asistida con ultrasonidos (5, 10 y 15 min, 30, 50 y 70% amplitud de onda y
0.1, 0.5y 0.9 s/s) y con microondas (5, 10 y 15 miny 20, 110 y 200 W de potencia); y
por agitacion (10, 20, 30 45, 60 y 120 min) con aguacate Hass. La optimizacion se
realizd por superficie de respuesta a partir de las variables: sélidos totales, fenoles
totales (Folin-Ciocalteu), actividad antirradical (DPPH y ABTS) y el area de 10 picos
obtenidos por HPLC-DAD. Las condiciones Optimas fueron, para ultrasonidos: 3 min
y 63% de amplitud para E; 6.2 min y 28% de amplitud para M y 3 min 70% de
amplitud para S; para microondas: 10.9 miny 80 W; 15 miny 100 W y 15 miny 90 W
para E, My S, respectivamente; para agitacion, los tiempos seleccionados fueron 45,
60 y 20 min para E, M y S respectivamente. A estas condiciones se realizaron
extracciones de E, M, S y tegumento (T) de las tres variedades de aguacate. Los
extractos fueron caracterizados mediante analisis global (LC-QTOF MS/MS). El
mayor contenido de fenoles y de actividad antirradical se observé en extractos de
semilla de aguacate fuerte y aguacatillo, principalmente en los obtenidos por
ultrasonidos, y en extractos de epicarpio de aguacate Hass, independientemente del
método de extraccion. El analisis global de los extractos permitié obtener 2696
entidades moleculares que el analisis de componentes principales (PCA) diferenci6
entre las variedades de aguacate, sus tejidos y las técnicas de extraccion. De 155
compuestos tentativamente identificados, 86 han sido previamente reportados. Se
encontraron compuestos activos de interés comercial, sin embargo, es necesario
realizar un analisis cuantitativo antes de proponer la utilizacién de los desechos como
fuente de compuestos bioactivos.



ABSTRACT

Cuéllar Sanchez Veronica. MSc in Biochemical Engineering. Unidad de Investigacion
y Desarrollo en Alimentos del Instituto Tecnoldgico de Veracruz. Enero 2018. “Effect
of the extraction method on the profile of metabolites and the antiradical
activity of extracts of tissues of different varieties of avocado”. Asesores: Dr.
Victor J. Robles Olvera, Dra. Madeleine Hidalgo Morales, Dr. Carlos A. Ledesma
Escobar.

Avocado industrialization generates large amounts of agro-industrial residues
(epicarp, endocarp and seed) that contain bioactive compounds whose
characterization limited. The aim of this work was to evaluate the effect of extraction
methods on the profile of metabolites and antiradical activity in extracts of epicarp,
mesocarp, seed and endocarp of three varieties of avocado: Aguacatillo (Persea
caerulea), Hass avocado (Persea americana L.) and Fuerte avocado (Persea
americana var. Mill). The appropriate ratio of ethanol/water (50:50, 20:80 and 80:20
v/v) was selected based on the amount of solids extracted by maceration at 45 °C of
epicarp (E), mesocarp (M) and seed (S) of Fuerte avocado, at a 1:40 ratio
solid/solvent, (w/v). With the ethanol:water ratio (80:20), the optimal extraction
conditions for ultrasound-assisted (5, 10 and 15 min, 30, 50 and 70 % wave
amplitude and 0.1, 0.5 and 0.9 s/s duty cycle), microwave-assisted (5, 10 and 15 min
and 20, 110 and 200 W); and by agitation extraction (10, 20, 30, 45, 60 and 120 min)
were sought with Hass avocado tissue. The optimization was performed by a
response surface model that included variables: total solids, total phenols (Folin-
Ciocalteu), antiradical activity (DPPH and ABTS) and the area of 10 peaks obtained
by HPLC-DAD. The optimal conditions were, for ultrasound: 3 min and 63 %
amplitude for E; 6.2 min and 28 % amplitude for M and 3 min 70 % amplitude for S;
for microwave: 10.9 min and 80 W; 15 min and 100 W and 15 min and 90 W for E, M
and S, respectively; for agitation, the selected times were 45, 60 and 20 min for E, M
and S respectively. At these conditions, extractions of E, M, S and tegument (T) of the
three varieties of avocado were made. The extracts were characterized by global
analysis (LC-QTOF MS / MS). The highest content of phenols and antiradical activity
was observed in extracts of Fuerte avocado seed and Aguacatillo, mainly in those
obtained by ultrasound, and in Hass avocado epicarp extracts, irrespective of the
extraction method. The global analysis of the extracts allowed obtaining 2696
molecular entities that the analysis of main components (PCA) differentiated between
avocado varieties, tissues and extraction techniques. From 155 tentatively identified
compounds, 86 had been previously reported. Active compounds of commercial
interest were found; however, it is necessary to perform a quantitative analysis before
proposing the use of avocado wastes as a source of bioactive compounds.
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1 INTRODUCCION

El aguacate es un fruto de importancia comercial, existen 46 paises
productores entre los cuales, México ocupé el primer lugar de la produccién en el
periodo 2010-2013 con 1,467,837 ton (FAOSTAT, 2015). Fuentes del sector de
aguacate indican que aproximadamente el 10 % de la produccion de aguacate es
industrializado como aceite (Requejo, 1999). El aguacate es rico en vitaminas A, B, C
y E, &cidos grasos monoinsaturados y otros compuestos bioactivos (Buelvas-Salgado
et al., 2012). Los compuestos bioactivos no soélo se encuentran en la parte
comestible del fruto, sino también en la cascara y en la semilla. La industrializacion
del aguacate genera una gran cantidad de residuos cuyo empleo es limitado,
recientemente se ha motivado su estudio como fuente de metabolitos de interés para
la industria alimentaria, como es el caso de los compuestos con actividad
antioxidante. Sin embargo, no se tiene un conocimiento amplio del contenido de
compuestos bioactivos en los residuos, ni de su contenido en variedades de
aguacate no industrializadas como el aguacatillo, que podrian adquirir importancia

industrial.

A la fecha, tampoco se han encontrado estudios comparativos sobre métodos
de extraccion y los metabolitos extraidos. En este contexto, el empleo de energias
auxiliares para la extraccion de compuestos en fracciones morfoldgicas de aguacate

ha sido limitado.

Este trabajo tuvo por objetivo evaluar el efecto de diferentes métodos de
extraccidn (extraccion asistida con ultrasonidos, extraccion asistida con microondas y
extraccidon por agitacion) sobre la actividad antirradical (DPPH y ABTS) y el perfil de
metabolitos (LC-QTOF-MS/MS) de extractos de fracciones morfologicas (epicarpio,
mesocarpio, tegumento y semilla) de aguacatillo (Persea caerulea), aguacate Hass

(Persea americana L.) y aguacate Fuerte (Persea americana var. Mill).



2 ANTECEDENTES

El aguacate es el fruto del arbol del mismo nombre, de hoja perenne de la
familia de las lauraceas. El aguacate es originario de México, Colombia y Venezuela.
En el mundo hay alrededor de 500 variedades de aguacates, que difieren en la forma
y el color de la fruta (Knight, 2002). Los mayores productores a nivel mundial son:
México, Republica Dominicana, Indonesia, Colombia y Pera (FAOSTAT, 2015). Se
reconocen tres razas (subespecies): mexicana, guatemalteca y antillana, las cuales
se consideran subtropicales, semi-tropicales y tropicales respectivamente (Ortega y
Pino, 1997).

2.1 Estructura del aguacate

El fruto del aguacate estd constituido por el pericarpio y la semilla. El
pericarpio estd formado de tres capas: epicarpio (cascara), mesocarpio (pulpa) y
endocarpio junto a la cubierta seminal (Figura 2-1). El endocarpio se compone de
pocas capas de parénquima de células aplanadas tangencialmente que a menudo se

adhieren al tegumento (Barrientos, 1996).

Las células del parénquima, en las semillas, almacenan almidén (granulos
fundidos o agrietados en cotiledones y en el endospermo), proteinas (esferas o
cuerpos pequefos e irregulares), o aceites (elaioplastos o en esferosomas) (Esau,
1977).

El embrion contiene nutrientes de reserva, organicos e inorganicos,
localizados alrededor del embrion o en sus mismos tejidos; contiene
aproximadamente el 50 % del aceite de la semilla y antes de germinar presenta una
situacion citoldgica que indica inactividad, esto es la presencia de proteinas y lipidos
de reserva (Esau, 1977; Scagel et al., 1987).
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Pedunculo
1 Endocarpio

Mesocarpio

Exocarpio '
(Epicarpio) Semilla

FIGURA 2-1 Estructura general del aguacate.

2.2 Variedades de aguacate

Los aguacates se dividen en tres especies horticolas de acuerdo a las zonas
de origen y las caracteristicas distintivas: Persea nubigena var. guatemalensis L.
WMS de Guatemala, Persea americana var. drymifolia Blake de México, y P.
americana Mill. Var. americana de las Indias Occidentales. Las formas hibridas
existen entre los tres tipos (Requejo, 1999). Estas tres razas se fueron mezclando
naturalmente entre ellas por medio de su propio sistema de reproduccién. El
resultado de estas fusiones, producidas por medio de “polinizacion cruzada”, dieron

origen a incontables variedades hibridas naturalmente definidas.

Existen innumerables hibridos (Tabla 2-1), como la variedad “Fuerte” de
importancia comercial considerable, la cual se considera un cruzamiento entre la

especie mexicana y guatemalteca (Hope, 1983).
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TABLA 2-1: Caracteristicas de algunas variedades del aguacate.

Variedad Tamano Caracteristicas

~ Variedad verde de sabor suave, con piel verde y
Fruto de tamafio

Bacon mediano de forma oval delgada, mesocarpio amarilla verdosa, su peso
" | varia entre 200 y 400 g. Originario de California.
Variedad que tiene caracteristicas intermedias
Fuerte Piriforme a oblongo. entre_ Ia§ razas mezdc_anas y guatemaltecas,
considerandose un hibrido natural de estas dos
razas, de peso entre 180y 420 g.
Gwen Fruto oval, con sgmilla Variedad verde parecida al “Hass”, en tanto a
pequefia a mediana. sabor y textura, pero un poco mas grande.
Variedad que esta disponible todo el afio, se
Hass Forma oval, sem?lla de | distingue porque su piel se vuelve d.e_ver_de al
pequefia a mediana. verde purpurino cuando madura. Originario de
México.
Aguacatillo Fruto de telmaﬁo Variedad de piel muy delgada y comestible, de
pequeno. peso entre 36 y 40 g.

Cornejo-Mendoza, 2010.

2.3 Informacioén nutrimental del aguacate

La porcion comestible del aguacate esta constituida principalmente por grasas,
proteinas, carbohidratos y minerales, en concentraciones que dependen de la
variedad, localizacion y del estado fisioldgico del fruto. En la Tabla 2-2, se presentan
algunos componentes entre las dos variedades de mayor importancia econémica en

México, Fuerte y Hass.

TABLA 2-2: Informacion nutrimental de aguacate Hass y Fuerte.

Composicion (%) | Hass | Fuerte
Porcion comestible . 75 71.3

Humedad 68.4 65.7
Proteina 1.8 1.5

Grasa 20 26.6
Carbohidratos 7.8 4.6
Cenizas 1.2 1.6

Cornejo-Mendoza, 2010.
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La importancia alimenticia del aguacate se debe a que se posee hasta 1.8 %
de proteinas y un alto contenido de lipidos, en donde los &cidos grasos

predominantes son el oleico, linoleico y palmitico.

En su valor nutritivo se considera su alto contenido en vitaminas como: tiamina,
ribloflavina, niacina, piridoxina y acido pantoténico, asi como la presencia de
minerales de interés nutricional como fosforo, hierro, calcio y potasio y un alto
contenido de glutamina (Reyes et al., 2009; Reyes 2013; Moreiras, Carbajal, Cabrera
y Cuadrado 2013).

Destacandose dentro de las vitaminas hidrosolubles el importante porcentaje
gue potencializa el poder antioxidante de los tocoferoles en la vitamina E; el aporte
de las vitaminas liposolubles es suficiente en cantidad, sin la presencia de colesterol
y con un bajo porcentaje de acidos grasos saturados, la vitamina B9 o acido fdlico,
imprescindible para prevenir enfermedades en el feto; y B6 necesaria para
metabolizar las proteinas (Tovar, 2003).

2.4 Principales compuestos bioactivos presentes en el aguacate

Una amplia variedad de vegetales es altamente apreciada por su potencial
terapéutico atribuido al contenido de componentes conocidos como fitoquimicos
bioactivos (Foster et al., 2005). Con el fin de obtener principios activos medicinales
inocuos y eficaces, se ha intensificado la busqueda de fitoquimicos de origen vegetal

derivados de vegetales (Jones, 2002).

El aguacate es un alimento que contiene una gran cantidad de compuestos
bioactivos que aportan beneficios al ser humano, entre los que destacan lipidos,
aminoacidos, compuestos fendlicos, entre otros. El aguacate contiene nutracéuticos,
gue son compuestos quimicos bioactivos naturales que tienen propiedades

medicinales o que promueven la salud o previenen la enfermedad (Wildman, 2001).

2.4.1 Lipidos
El aceite de aguacate contiene una pequefia cantidad de &acidos grasos

saturados comparable al del aceite de girasol, de maiz, de soya y de cacahuate,
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aunque depende de la variedad y del estado de madurez (varia entre 10 y 19 %)
(Ratovohery et al., 1988).

Respecto a los acidos grasos monoinsaturados, el acido oleico llega a alcanzar
hasta un 80 % del total de los acidos grasos en el aceite de aguacate (ISEO, 1999;
Ratovohery et al., 1988).

El aceite de aguacate estd en una posicion intermedia entre los aceites
vegetales respeto al contenido de acidos grasos poliinsaturados (AGPI); contienen
niveles mas elevados de AGPI (11-15%) que el aceite de oliva o de palma, pero sus
niveles son mas bajos que el aceite de maiz, de algodon, de soya y de girasol (ISEO,
1999).

2.4.2 Flavonoides

Los flavonoides son compuestos de bajo peso molecular que comparten un
esqueleto comun de difenilpiranos (C6-C3-C6), compuesto por dos anillos de fenilos
(A y B) ligados a través de un anillo C de pirano (heterociclico). Los atomos de
carbono en los anillos C y A se numeran del 2 al 8, y los del anillo B desde el 2’ al 6'.
La actividad de los flavonoides como antioxidantes depende de las propiedades
redox de sus grupos hidroxifendlicos y de la relacion estructural entre las diferentes
partes de la estructura quimica (Bors et al., 2002; Burda, y Oleszek, 2006). Esta
estructura basica permite una multitud de patrones de sustitucion y variaciones en el

anillo C.
En funcién de sus caracteristicas estructurales se pueden clasificar en:
¢ Flavanos, como la Catequina, con un grupo —OH en posicion 3 del anillo C.

e Flavanoles, representados por la Quercetina, que posee un grupo carbonilo en

posicién 4 y un grupo —OH en posicion 3 del anillo C.

e Flavonas, como las Diosmetina, que poseen un grupo carbonilo en posicion 4

del anillo C y carecen de grupo hidroxilo en posicion C3.
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¢ Antocianidinas, que tienen unido el grupo —OH en posicion 3 pero ademas
poseen un doble enlace entre los carbonos 3 y 4 del anillo C (Chen et al.,
2007).

Los flavonoides se encuentran en frutas, verduras, semillas y flores, asi como
en cerveza, vino, té verde, te negro y soja, los cuales son consumidos en la dieta
humana de forma habitual y también pueden utilizarse en forma de suplementos
nutricionales, junto con ciertas vitaminas y minerales. Desempefian un papel
importante en la biologia vegetal; asi, responden a la luz y controlan los niveles de
las auxinas reguladoras del crecimiento y diferenciacion de las plantas. Otras
funciones incluyen un papel anti fungico y bactericida, confieren coloracién, lo que
puede contribuir a los fendmenos de polinizacién y tienen una importante capacidad

para fijar metales como el hierro y el cobre (Formica y Regelson, 2005).

En estudios epidemiolégicos se ha demostrado que con el consumo
incrementado de frutas y vegetales se experimenta una reduccion del 50 % en el
riesgo de canceres digestivos y de las vias respiratorias (Hollman y Katan, 1998).
Asi, la genisteina bloguea el desarrollo de tumores al prevenir la formacion de
nuevos vasos impidiendo con ello la llegada del oxigeno y nutrientes a las células

neotumorales.

Los flavonoides protoantocianidicos pueden ser absorbidos por las membranas
celulares y protegerlas de la accion de los radicales libres. Ademas combaten la
inflamacion (Sen et al.,, 2002; Bagchi et al., 2002) y las alergias y aumentan la
efectividad de las células natural killer (también llamadas “asesinas naturales” en

espafiol, y abreviadas como NK) del sistema inmune (Bagchi et al., 2002).

2.4.3 Acidos fenolicos

Los fenoles simples como el fenol, timol y resorcinol estan ampliamente
distribuidos entre todas las especies vegetales. Igualmente, los &cidos fendlicos
como el galico, vainillinico, p-hidroxibenzoico, y los aldehidos como la vainillina,

también son abundantes en plantas superiores y helechos (Martinez et al., 2000).
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Al igual que los flavonoides, los acidos fendlicos son apreciados por sus
propiedades antioxidantes y de captacion de radicales libres (Contreras-Calderén et
al., 2011). Sus beneficios a la salud han sido ampliamente reportados, destacando
principalmente inhibicion de la oxidacion de lipoproteinas de baja densidad (Martinez

et al., 2000), su actividad anticancerigena (Kaul y Khanduja, 1998).

En funcién de su estructura, los acidos fendlicos se pueden dividir en dos
grupos: derivados del acido hidroxibenzoico, los cuales tienen una estructura general
C6 — C1 y derivados del acido hidroxicinamico (C6—C3). En el reino vegetal, estos
compuestos pueden estar presentes en forma soluble, conjugados con &cidos
organicos, azucares, o enlazados a fracciones de la pared celular como la lignina.
Estos metabolitos se producen por la via de acido shiguimico en el tejido de las
plantas (Schuster y Herrmann, 1985) y son el precursor inmediato de los flavonoides
(Martens y Mithoéfer, 2005).

Algunas investigaciones han demostrado que, en humanos, los &cidos
fendlicos, exhiben efectos potencialmente positivos: antimicrobianos, actividades
cardioprotectoras, antialérgicas y antinflamatorias, entre otras (Puuponen et al.,
2005; Rotelli et al., 2003). Los compuestos fendlicos reportados recientemente en
muestras de aguacate son: &cido galico, acido protocatecuico, acidos gentisico,
acido 4-hidroxibenzoico, acido siringico, acido p-cumarico, acido feralico, acido trans-
cinamico (Hurtado et al. 2011).

2.5 Principales fitoquimicos bioactivos presentes en fracciones morfoldgicas
de aguacate

En los siguientes apartados se describen algunos estudios realizados que
mencionan los compuestos quimicos identificados en las fracciones morfoldgicas de

aguacate.
2.5.1 Epicarpio
Ashton et al. (2006) realizaron un estudio para la identificacién de compuestos

en pigmentos de epicarpio, mesocarpio y aceite de aguacate de la variedad Hass,
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utilizé un equipo HPLC-PDA. Los carotenoides y clorofilas identificadas fueron la
luteina, el a-caroteno, p-caroteno, neoxantina, violaxantina, zeaxantina,
anteraxantina, clorofilas a y b, y feofitinas a y b con las concentraciones mas altas de
todos los pigmentos en el epicarpio. La concentraciéon de carotenoides totales fue
diferente entre los diferentes tipos de tejidos (P < 0.001). La luteina fue el
carotenoide mas abundante en el epicarpio, con una concentracién de 20,5 ug™.

Posteriormente Fidelis et al. (2015) desarrollaron una pelicula biodegradable
gue contenia tocoferol y extracto de epicarpio de aguacate. Los compuestos de los
extractos fueron caracterizados y cuantificados usando Cromatografia liquida de
ultra-alta eficiencia acoplada a espectrometria de masas con ionizacién por
electrospray en modo de iones negativos (UPLC-ESI (-) - MS). Los compuestos
identificados en los extractos de epicarpio de aguacate fueron: acido citrico (133 £ 10
Mg / 100 g de extracto), hidrato de catequina (82 £ 3 ug / 100 g de extracto), acido
malico (75 £ 2 ug / 100 g de extracto), epicatequina (62 £ 3 pg / 100 g de extracto) y
acido tartarico (11,8 + 0,1 ug / 100 g de extracto).

2.5.2 Mesocarpio

Pino et al., en 2004, realizaron un estudio para identificar compuestos volatiles
en mesocarpio de aguacate (Persea americana). Se utilizaron frutos verdes
almacenados a temperatura ambiente. Para realizar la extraccion se utilizé agua
destilada y éter dietilico. Los extractos obtenidos fueron analizados por cromatografia
de gases (GC) con detector de ionizacion de llama. Los constituyentes fueron
identificados de acuerdo a su masa y fueron confirmados en muchos compuestos por
sus indices de retencién relativos. Los terpenoides fueron los compuestos
predominantes. Entre los principales compuestos terpenoides se encontraron (Z) -
nerolidol, (E, E)-a-farneseno, B-cariofileno, oxido de cariofileno y a-copaeno. Otros
compuestos no terpenoides identificados fueron (E, E) - 2,4 - decadienal y (Z) - 3 -

hexenol.
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Hurtado et al. (2011) establecieron un método HPLC-DAD-ESI-TOF MS para la
identificacion de compuestos quimicos en extractos metandlicos de mesocarpio de
aguacate (Persea americana). Las variedades utilizadas en este estudio fueron:
Hass, Lamb-Hass, and Rugoro. El mesocarpio de cada variedad fue congelado y
liofilizado. Para realizar la extraccion se utilizaron acetona, metanol, etanol y acetato
de etilo en una relacién de 4 g de muestra en 40 mL de disolvente. Las condiciones
de separacion e identificacion se optimizaron usando una mezcla de 39 compuestos
qgue incluian acidos fendlicos y flavonoides. Se identificaron 17 compuestos en las
muestras de las 3 variedades de aguacate; en la variedad Ruguro se encontro el

mayor nimero de compuestos.

Posteriormente Hurtado-Fernandez et al. (2011) realizaron un método para la
determinacién de metabolitos de mesocarpio de 13 variedades de aguacate (Hass,
Lamb-Hass, Gem, Marvel, Jiménez 1, Jimenez 2, Pinkerton, Colin V33, Sir Prize,
Tacambaro, Nobel, Harvest y Hass Motril) en dos diferentes grados de maduracion.
Para obtener los extractos utilizaron como disolvente metanol con la siguiente
relacion: 4 g muestra/40 mL metanol. La separaciéon y cuantificacion de metabolitos
se utiliz6 HPLC-QTOF realizdndose una validacion analitica completa del método
con respecto a su linealidad, sensibilidad, precision y posibles efectos de matriz, con
el cual se identificaron alrededor de 200 compuestos tales como acidos organicos,
azucares, nucleosidos, vitaminas, isoprenoides, acidos fendlicos y derivados de
glucésidos, aminoécidos, flavonoides, acidos grasos, hormonas vegetales entre

otros.

2.5.3 Semilla

Wang et al. en 2010, realizaron una investigacion para determinar la capacidad
antioxidante, el contenido de compuestos fendlicos y la identificacion y cuantificacion
de compuestos antioxidantes en diferentes razas y variedades de aguacate. Las
variedades estudiadas fueron Slimcado, Booth 7, Booth 8, Choquette, Loretta,

Simmonds y Tonnage. Las frutas se separaron manualmente para obtener el
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epicarpio, las semillas y el mesocarpio, que fueron liofilizados y pulverizados
(pasaron por un tamiz de 40 de malla estandar) para la extraccion con disolventes.

Se realizaron extracciones con acetona/agua/acido acético usando el ensayo
de Folin-Ciocalteu para el contenido de compuestos fendlicos. La capacidad
antioxidante fue determinada por el método de ORAC y DPPH. Las procianidinas
fueron identificadas y cuantificadas usando HPLC-MSn. Los pigmentos antioxidantes
(clorofila y carotenoides) fueron estimadas espectrofotométricamente. Para todas las
variedades, la semilla fue la que contenia la mayor actividad antioxidante,

compuestos fendlicos y procianidinas, el mesocarpio los presenté en menor cantidad.

Las procianidinas identificadas en el epicarpio y en la semilla usando HPLC-
MSn fueron catequina, epicatequina, dimeros tipo A y B, trimeros tipo A y B,

tetrameros, pentameros y hexameros.

La capacidad antioxidante, el contenido de compuestos fendlicos y las
procianidinas en aguacate estan altamente correlacionados, sugiriéndose que las
procianidinas son los compuestos fendlicos que mayormente contribuyen a la
capacidad antioxidante. Este estudio sugiere que la semilla y el epicarpio de

aguacate, pueden ser aprovechados como fuente de antioxidantes.

2.5.4 Tegumento

Zavaleta y Sanchez, en 2014, realizaron una investigacién para validar una
metodologia para determinar taninos (catequina) en el tegumento de aguacate
(Persea americana Miller var. Hass) por HPLC-DAD. Se prepar6 una solucion madre
de catequina de 1 mg/mL. Para realizar la extraccion se utiliz6 agua ultra pura en una
relacion de 0.5 g de muestra en 4 mL de agua y se llevo al ultrasonido por 15 min.
Para determinar la linealidad del método, se evaluaron 6 soluciones estandares
comprendidas entre 1 y 25 pug/mL de catequina. La precision y exactitud del método
se evalu6 mediante nueve determinaciones con tres niveles de concentracion. De
acuerdo al método evaluado se obtuvo que el limite de deteccion para taninos

(catequina) fue de 0.21 pg/mL y el limite de cuantificacion de 0.7 pg/mL. En la
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evaluacion de la precision y exactitud del método, se obtuvieron valores de
desviacion estandar relativa inferiores al 2 %, lo que afirma la precision y exactitud de

la metodologia aplicada.

2.6 Efectos del consumo de aguacate en la salud humana

La Asociacion Americana de la Diabetes en un informe del 2002, recomienda
que los hidratos de carbono y el consumo de grasa monoinsaturada deberia
representar de 60 a 70 % de la ingesta de calorias para las personas con diabetes, y
de 15 a 20 % debe provenir de las proteinas. Las directrices de la Asociacion
Americana de Diabetes también presentan evidencia de que una dieta alta en grasas
monoinsaturadas puede mejorar la tolerancia a la glucosa y reducir la resistencia a la
insulina que permite un mejor control de la diabetes (American Diabetes Association,
2002).

El aguacate contiene B-sitosterol y glutation. (Heber, 2002). Estos compuestos
pueden ayudar a prevenir ciertos tipos de cancer y enfermedades del corazon; se ha
demostrado que el aguacate es una fuente excelente de Vitamina E, ya que contiene
1340 mg, que junto con el glutation (27.7 mg/100 g) funcionan como antioxidantes
disminuyendo la formacion de radicales libres. El aguacate es un fruto con alto
contenido de luteina (284 ug), la cual es un carotenoide que ayuda a proteger los

dafios del ojo como el desarrollo de cataratas (Heber, 2002).

El péptido glutatién contenido en el aguacate (27.7 mg/100 g), funciona como
antioxidante, neutralizando radicales libres que pueden causar dafio en las células
durante el envejecimiento y causar dafios al corazén y diversos tipos de cancer,
incluyendo el de boca y faringe (Jones et al., 1992). El aguacate es una fuente
importante de acidos grasos monoinsaturados en la dieta, lo cual evita la
hiperlipidemia al disminuir los niveles de colesterol y triglicéridos, ademas de no
provocar la disminucion del nivel de lipoproteinas de alta densidad (Vazquez et al.,
2009).
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2.7 Extraccién de compuestos bioactivos

La extraccion de compuestos bioactivos a partir de materias vegetales
utilizando solventes es una operacion clasica en muchos procesos industriales, el
interés por la determinacion de compuestos bioactivos de origen natural ha impuesto
a desarrollar métodos de extraccion, tales que brinden un mejor rendimiento de estos

compuestos bioactivos, en un periodo de tiempo corto y de bajo costo.

Las técnicas de extracciones mas comunes en la industria son la extraccion
sélido-liquido con agitacion, por arrastre con vapor y mediante el equipo Soxhlet.
Actualmente se estudian algunas técnicas modernas como la extraccién asistida por
ultrasonidos (Cabredo-Pinillos et al., 2006) y la extraccién asistida por microondas
(Bousbia et al., 2009).

2.7.1 Extraccion soélido- liquido con agitacion
Esta técnica de extraccion es una de las mas usadas tanto a nivel industrial

como a nivel laboratorio, debido a que no requiere de equipos sofisticados.

Consiste en poner en contacto la muestra con un solvente dentro de un tanque
con agitacion continua o intermitente para favorecer el intercambio de masa, la
difusividad y homogenizar el contacto sdlido — liquido. Por lo general, este proceso
se realiza con calentamiento a temperaturas por debajo de la temperatura normal de
ebullicién del solvente. Este método esta limitado por la saturacion del solvente de
extraccion, por lo que para obtener rendimientos de extraccion elevados se requiere
realizar varios lavados de la muestra, con lo que se consumen grandes cantidades

de solvente (Ledesma-Escobar, 2011).

El proceso de agitacion genera dos procesos que pueden ser empleados
dependiendo de las necesidades de uso, el sélido ausente de esencias o el propio
extracto. La naturaleza de los compuestos extraidos depende de la materia prima
empleada, asi como del liquido de extraccion. Existen dos métodos por agitacion de
acuerdo a la temperatura caliente y frio (Geankoplis, 2006).
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2.7.2 Extraccion asistida por microondas

La tecnologia de microondas, se ha convertido durante los ultimos afios, en
una herramienta que mejora la productividad de los procesos (Wannberg, 2006). El
microondas trabaja con radiaciones electromagnéticas que se encuentran en el
rango de 0.3 a 300 GHz (A = 1 hasta 0.001 m). (Wannberg, 2006; Tsubaki 2008). En
comparacion con los meétodos convencionales de calefaccion, las microondas
generan calor dentro del material, lo que conduce a velocidades de calentamiento

mas rapido y en periodos de tiempos mas cortos (Fang Li, 2010; Wannberg, 2006).

Esta técnica ha sido utilizada en la sintesis y extraccion de compuestos por sus

diversas ventajas (Bayramoglu et al., 2008; Golmakani y Rezaei, 2008).

En este contexto, Jiménez et al. (2001), realizaron un estudio sobre las
propiedades quimicas y fisicas del aceite de aguacate obtenido de puré de aguacate
por microondas, en €l demuestran que se obtiene un mayor rendimiento del aceite
cuando se deshidrata la mesocarpio mediante energia de microondas. Las muestras
de puré de aguacate obtenidas después de la deshidratacion con microondas,
conservan el color caracteristico al aguacate fresco; igual que las muestras obtenidas

por deshidratacion en método horno eléctrico convencional.

2.7.3 Extraccion asistida por ultrasonidos (UAE)
El ultrasonido de alta intensidad también conocida como sonicacién se utiliza
como un método alternativo de bajo costo, reproducible, simple y eficiente de

relevancia industrial para mejorar el proceso de extraccion de compuestos bioactivos.

Las ondas de ultrasonido después de la interaccibn con material vegetal
alteran sus propiedades fisicas y quimicas y su efecto cavitacional facilita la
liberacion de compuestos extraibles y mejora el transporte de masa mediante la
ruptura de las pareces celulares de las plantas (Cabredo-Pinillos et al., 2006; Chemat
et al., 2011; Vilkhu et al., 2008).

En cuanto a la extraccion asistida por ultrasonido, Ma et al. (2008), muestran

una comparacion de la extraccién asistida con ultrasonido y la extraccion por
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maceracion a partir de cascaras de mandarina (Citrus unshiu Marc.), mostrando el
efecto de las variables (potencia: 3.2, 8, 30 y 56 W; temperatura: 15, 30 y 40 °C; y
tiempo: 10, 20, 30, 40, 50 y 60 min) del proceso de la extraccion asistida por
ultrasonido sobre el contenido de compuestos fendlicos, el contenido total de
compuestos fendlicos medidos por el método de Folin-Ciocalteau y la actividad
antioxidante medida por el método de CRHF (Capacidad para Reducir el Hierro
Férrico). Los resultados mostraron que la extraccion asistida por ultrasonido genera
rendimientos mas altos en tiempos mas cortos, comparada con la extraccion por
maceracion. Adicionalmente, en la extraccion asistida por ultrasonidos, se evidencio
que el aumento de la temperatura entre 15 y 30 °C, el aumento del tiempo de
extraccion entre 10 y 40 minutos y el aumento de la potencia entre 3.2 y 8 W,

generaron un efecto positivo sobre la extraccion de los compuestos fendlicos.

2.8 Actividad antirradical y el contenido de fenoles

2.8.1 Actividad antirradical
La actividad antioxidante no puede ser medida directamente, pero puede
determinarse por los efectos del compuesto antioxidante en un proceso de oxidacion

controlado.

Existen varias técnicas para evaluar el poder antirradical de los compuestos
fendlicos, entre las mas destacadas: ABTS y DPPH que tienen la capacidad de

atrapar radicales (Huang et al., 2005; Deng et al., 2011; Mason et al., 2012).

2.8.1.1 Actividad antirradical DPPH

La molécula 1,1-difenil-2-picril-hidrazilo (DPPH) es conocida como un radical
libre estable debido a la deslocalizacibn de un electron desapareado sobre la
molécula completa (Fig. 2-2), por lo cual la molécula no se dimeriza, como es el caso
de la mayoria de los radicales libres. La deslocalizacion del electron también
intensifica el color violeta tipico del radical, el cual absorbe la luz a 517 nm.
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FIGURA 2-2 Estructura del DPPH antes y después de la reaccion con el antioxidante.
(Alam et al., 2012).

En el estudio realizado por Moreno-Gémez en 2014, sobre la actividad
antioxidante de extractos de pulpa de gulupa (Passiflora edulis Sims.), curuba
(Passiflora tripartida var. Mollissima), aguacate (Persea americana Mill.), uchuva
(Physalis peruviana L.), tomate de arbol (Cyphomandra betacea Sendt.) y lulo
(Solanum quitoense Lam.), se determind la actividad antioxidante por los métodos
quimicos: DPPH (2,2- difenil-2-picrilhidrazilo) y FRAP (poder antioxidante para
reducir iones férrico), en el cual la curuba presenté el mayor contenido total de
fenoles con un valor de 683.48 + 19.48 mg acido galico/100 g muestra B.H. En el
ensayo DPPH se encontr6 que el aguacate fue el extracto de mayor actividad
antioxidante con un valor de 161.15 + 4.25 pmol Trolox / 100 g muestra B.H. y por
FRAP la mayor actividad se obtuvo para el extracto de curuba con un valor de 148.07

+12.07 umol Trolox / g muestra B.H

2.8.1.2 Actividad antirradical ABTS

El ABTS, 2, 2"-azino-bis &cido (3-etilbenzotiazolin-6-sulfénico), es una
sustancia cromogénica que se puede convertir en su forma monocationica radical
ABTS + (coloreada) si se trata con un agente oxidante tal como el perdxido de
hidrogeno. La técnica que utiliza ABTSe+, implica la produccion directa del croméforo
ABTSe+ verde-azul a través de la reaccion entre ABTS y el persulfato de potasio
(K2S,0s). Este presenta tres maximos de absorcion a 645 nm, 734 nm y 815 nm. La

adicién de los antioxidantes al radical pre-formado lo reduce a ABTS (Fig. 2-3). De
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esta manera el grado de decoloracion como porcentaje de inhibicion del radical
cation ABTSe+ esta determinado en funcién de la concentracion y el tiempo (Re et

al., 1999; Arumugam et al., 2006).

S 503 + I
- Antioxidantes
035\@5 Nﬁij, —_
>:N+ "K2504
o
CZHE

/
2H5

+
ABTS (732nm)
Azul

s S0,
~0,8 s, N=C
>:N+ ;N

\CZHS

o—=

2H5

ABTS (732nm)
Incoloro

FIGURA 2-3 Estructura del ABTS<+ antes y después de la reaccion con el
antioxidante (Zuleta et al., 2009).

Para calcular el porcentaje de decoloracion del radical 2,2-difenil-1-
picrilhidracilo (DPPH) y del acido 2,2'-azino-bis-3-etilbenzotiazolin-6-sulfénico (ABTS)

se utiliza la ecuacion siguiente:

%AA = (Acontrol - Amuestra) 100

Acontrol

Doénde:

AA: Actividad antirradical.
Anmuestra. @bsorbancia de la muestra.

Acontrol: @bsorbancia del control (ausencia del antioxidante).
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Vasco et al. en 2008, determinaron el contenido total de compuestos fendlicos
solubles y la capacidad antioxidante, utilizando tres métodos diferentes (DPPH,
FRAP y ABTS +) en diecisiete frutas de Ecuador. Para el contenido fendlico total
medido por el método de Folin-Ciocalteu, tres grupos, que tenian <100, 200-500 y>
1000 mg GAE / 100 g FW, fueron claramente distinguibles. La frambuesa andina, la
cascara de cereza capulina y la fruta de maracuya se clasificaron en el tercer grupo,
con concentraciones de 2167, 1494 y 1010 mg de GAE/100 g de peso corporal,
respectivamente. Los andlisis de capacidad antioxidante revelaron las mismas
clases. FRAP y ABTS + dieron resultados comparables y estaban altamente
correlacionados (y = 0.691x + 6.78; r2 = 0.908).

2.8.2 Contenido total de fenoles por el método de Folin-Ciocalteu.
La determinacidn experimental consiste en propiciar una oxidacién/reduccion a
través del reactivo de Folin-Ciocalteu, la reaccion quimica que se lleva a cabo esta

indicada en la Figura 2-4.

2H3(P(W3010)4) + 2H3(P(M03010)4) + 120H~ + Fen()l ]ﬁ W8023 + 3M08023
2 3

+ 4P033 + 18H,0 + Benzoquinona

FIGURA 2-4 Reaccion quimica por el método de Folin-Ciocalteu.

La intensidad del color azul formado se mide por espectrofotometria a 734 nm
y su intensidad es proporcional a la cantidad total de fenoles. Los resultados se

expresan como mg de acido galico/100 g de muestra en base humedad (B.H.).

En 2014, Lépez- Lara realizé extraccion con CO, supercritico de compuestos
antioxidantes del tegumento y semilla de aguacate variedad Hass, encontré que el
rendimiento fendlico esta directamente relacionado con el aumento de la temperatura
y presion, obteniéndose mayor rendimiento a 300 bar y 60 °C, mientras que para la

actividad antioxidante aumentando la temperatura y manteniendo la presion o
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viceversa en posible obtener un mayor rendimiento. El tegumento tuvo un mayor

contenido de compuestos fendlicos comparado con la semilla.

2.9 Metabolomica
El término metabolomica se ha atribuido tradicionalmente a O. Fiehn, que en
2002 la defini6 como “un analisis global, exhaustivo en el que se identifican y

cuantifican todos los metabolitos de un sistema biolégico” (Fiehn, 2002).

La metabolémica tiene como objetivo detectar, cuantificar y elucidar la
estructura de los metabolitos, los cuales se caracterizan por una gran diversidad
fisico-quimica en sus estructuras moleculares. En esta gran diversidad de estructuras
guimicas encontramos metabolitos enddgenos y exdgenos; los primeros (entre los
gue se incluyen aminoacidos, acidos organicos, acidos nucleicos, acidos grasos,
azucares, vitaminas, cofactores, pigmentos, antibidticos, etc.) son producidos de
manera natural por un organismo, y los segundos (tales como farmacos,
contaminantes ambientales, aditivos alimentarios, toxinas y otros xenobidticos)

provienen de la interaccion con el exterior (Patti et al., 2012).

La metabolémica ha emergido como una herramienta importante para muchas
disciplinas, principalmente las relacionadas con la salud y la nutricion. La

metabolémica se clasifica en funcién de:

e El ambito que abarca: animal (clinica) y vegetal.

e La estructura de los metabolitos: lipidomica, glicbmica y metalémica.

e La exposicidn a estimulos externos: nutrimetabolémica o metabolémica,
nutricional, xenometabolémica y farmacometabolémica.

e La dedicacion al estudio de enfermedades: metabolomica clinica y
cardiometabolémica.

e La orientacion a alimentos considerados como “productos vivos”:
metabolémica del vino.

e El espacio que abarca: metabolomica ambiental (Putri et al., 2013).
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La metaboldémica, en comparacion con otras 6micas, presenta varias ventajas
que han permitido que su desarrollo sea acelerado en los ultimos afios (Cifuentes y

Rutledge, 2013). Entre sus principales ventajas se pueden mencionar las siguientes:

Las plataformas analiticas son robustas y estables.
La reproducibilidad analitica y bioldgica es excelente.
Bajo coste del analisis por muestra y analito.

Minimamente invasiva.

a b~ 0N e

Integracion total del sistema.

2.9.1 Aspectos del analisis metabolomico
El andlisis se puede enfocar de diferentes tipos.

e Huella dactilar metabolémica (metabolomic fingerprinting) (Cevallos-Cevallos
et al., 2009).

e Huella pedicular metabolémica (metabolomic footprinting).

e Andlisis orientado (targeted analysis) (Alvarez-Sanchez et al., 2010b).

e Andlisis metabolémico global (global or coverage metabolomic analysis-

untargeted analysis — perfil metabol6mico).

2.9.2 Aplicaciones de la Metabolomica

La metabolémica es usada para dos propoésitos principales: (a) la busqueda de
diferencias entre huellas metabolémicas de diferentes poblaciones y (b) comprender
e integrar las distintas rutas metabdlicas, su relacion y el control de la concentracion

celular de metabolitos y sus fluctuaciones (Fiehn, 2007).

La metabolémica presenta numerosas aplicaciones tales como: la produccion
agricola y evolucion de la calidad de los cultivos, evaluacion y seguridad de los
alimentos, evaluacion de la toxicidad y de la nutricion, desarrollo farmacéutico,
mejora en los cultivos y en la fermentacién, avances tecnolégicos en Quimica
Analitica, secuenciacion del genoma y elucidacion en la funcibn de genes,

adaptaciones ambientales e integracion de diversas dmicas.
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2.9.3 Espectrometria de masas (MS)

La espectrometria de masas (MS) al igual que la espectroscopia de resonancia
magnética nuclear (RMN) son las técnicas analiticas mas usadas en estudios de
metaboldmica, la MS esta casi siempre acoplada a técnicas cromatograficas como la
cromatografia liquida (LC-MS), la cromatografia de gases (GC-MS), o menor medida

la electroforesis capilar (Azmir et al., 2013; Grossert, 2001).

Para generar los iones en fase gaseosa, hay diferentes tipos de fuentes de
ionizacion, como la ionizacion de impacto electronico por electrones (El) y de
ionizacion quimica (Cl), que se utilizan en GC-MS, y la ionizacién por electrospray
(ESI) y la ionizacion quimica a presion atmosférica (APCI) que se emplean en LC—
MS.

El tipo de fuente de ionizacion utilizado depende de las propiedades de la
molécula a analizar, tales como peso molecular, polaridad, volatilidad. Entre los
analizadores de masas se encuentran el Cuadruplo (Q), Tiempo de Vuelo (TOF),
Orbitrap y Transformada de Fourier (FTMS), los cuales varian en precision y

exactitud.

En ocasiones, para aumentar la sensibilidad de los analisis se utilizan
detectores tdndem MS, lo cual permite en ocasiones detectar hasta el doble de
compuestos que con una sola MS. De acuerdo al analisis metabolémico que se
requiere efectuar se determinan combinaciones de las fuentes de ionizacion y
analizadores de masa (Q-TOF, MALDI-TOF MS, etc.) (Dunn et al., 2005; Zhang et al.
2012).

2.9.4 Analisis de datos en metabolémica

Todas las técnicas utilizadas dan lugar a un conjunto de resultados complejo
qgue requiere programas informaticos especificos para su visualizacién y métodos
quimiométricos y bioinformaticos para su analisis estadistico. Esto es crucial para
identificar y validar estadisticamente las sustancias que contribuyen a la clasificacion

o al diagnéstico, ya que ellas conforman un conjunto complejo de biomarcadores que
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puede ayudar a definir el contexto biolégico o clinico y explicar los mecanismos

bioquimicos relacionados con los cambios observados (Nicholson et al., 2007).

El Andlisis de Componentes Principales (PCA) es un método estadistico no
supervisado que no requiere conocimiento previo de la muestras, ello resulta muy util
para identificar patrones o tendencias dentro de los grupos de muestras. Este
método, se basa en la reduccion de la dimensionalidad de los datos de forma que las
todas las variaciones quedan agrupadas en diferentes componentes (primero,
segundo, tercero etc.), segun su importancia en la interpretacion de la variable

observada (Halouska y Powers, 2006).
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3 OBJETIVOS

3.1 Objetivo general

Evaluar el efecto de los métodos de extraccion sobre el perfil de metabolitos y
la actividad antirradical en extractos de fracciones morfolégicas de tres variedades de

aguacate.

3.2 Objetivos especificos

e Establecer la metodologia mas adecuada para la extraccion de metabolitos de
epicarpio, mesocarpio, semilla y tegumento de aguacate de las variedades
Fuerte (Persea americana var Mill), Hass (Persea americana L.) y Aguacatillo

(Persea caerulea).

e Caracterizar los extractos con respecto al contenido de sdlidos y fenoles
totales, y a la actividad antirradical.

e Caracterizar los extractos de las diferentes fracciones morfologicas de
aguacate mediante analisis global (LC-QTOF MS/MS).

e Identificar la mayor cantidad posible de metabolitos en los extractos mediante
la comparacion de espectros MS/MS obtenidos frente a los espectros
existentes en base de datos.

23



4 MATERIALES Y METODOS

La metodologia propuesta para cumplir con los objetivos indicados en la
seccion anterior consistio en la seleccion de relacion adecuada de solvente
etanol:agua en funcion de la cantidad de sdlidos extraidos por maceracion de
epicarpio, mesocarpio y semilla de aguacate de la variedad Fuerte. Con la relacion
seleccionada de solvente se buscaron las condiciones Optimas para la extraccion
asistida con ultrasonidos (tiempo, amplitud de onda y ciclo util), asistida con
microondas (potencia y tiempo) y agitacion (hasta dos horas de extraccion) con
muestras de epicarpio, mesocarpio y semilla de aguacate var. Hass, bajo las

condiciones de un diseino factorial.

Con las condiciones Optimas de operacion se realizaron extracciones de
epicarpio, mesocarpio, semilla y endocarpio de las tres variedades de aguacate
(Fuerte, Hass y Aguacatillo) con ultrasonidos, microondas y agitacién; los extractos
obtenidos se almacenaron en oscuridad a -20 °C para las determinaciones de solidos

y fenoles totales, actividad antirradical y para la caracterizacién de los mismos.

La Figura 4-1 muestra el diagrama de la metodologia general. Cabe mencionar
que la metodologia descrita a continuacion se realiz6 en el Laboratorio de
Enzimologia en la Unidad de Investigacion y Desarrollo de Alimentos del Instituto
Tecnologico de Veracruz y en el Grupo de investigacion FQM-227 del Departamento

de Quimica Analitica de la Universidad de Cérdoba, Espafia.
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Preparacion de las muestras

Efecto del solvente Solidos totales

Soélidos totales

Efecto del método de extraccion Fenoles totales

DPPH
Actividad antirradical
ABTS

HPLC-DAD

Condiciones Optimas de extraccion

Separacion (LC)

Caracterizacion de los extractos Deteccion (MS)

Andlisis estadistico
multivariado

FIGURA 4-1 Diagrama de la metodologia general.

4.1 Materia prima

Las variedades de aguacate seleccionadas para este estudio fueron:
Aguacatillo (Persea caerulea), Hass (Persea americana L.) y Fuerte (Persea

americana var. Mill). Los aguacates de la variedad Fuerte y Aguacatillo se compraron
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en mercados locales de la Ciudad de Veracruz, México y los de la variedad Hass en
Cérdoba, Espafia.

4.2 Reactivos y solventes

La Tabla 4-1 muestra los reactivos y solventes que se emplearon en las
extracciones y analisis durante este trabajo.

TABLA 4-1: Reactivos y solventes empleados para la extraccion y caracterizacion de
antioxidantes fendlicos a partir de las fracciones morfologicas de aguacate.

Reactivo o solvente Grado o pureza Marca
Metanol (CH,0) HPLC-UV Sharlab Chemical
Etanol (C,H¢O) Grado Reactivo | Sharlab Chemical
Metanol (CH40) LC/MS Fisher Chemical

Acetonitrilo (C,H3N) LC/MS Fisher Chemical

Acetonitrilo (C,HsN) HPLC-UV Sharlab Chemical

Reactivo de Folin-Ciocalteu Grado Reactivo | Sharlab Chemical
Carbonato de sodio (Na,CO3) | Grado Reactivo | Sharlab Chemical
Persulfato de potasio (K,S,0g) | Grado Reactivo Sigma Aldrich

Acido formico (CH,05) LC/MS Fisher Chemical
Acido ascérbico (C¢HgOs) Sigma Aldrich
Acido gélico (C;HsOs) Sigma Aldrich
DPPH (C1gH12N50¢) 99% Sigma Aldrich
ABTS (C1gH15N406S4) 98% Sigma Aldrich

4.3 Preparacion de la muestra

Cada fruto de cada variedad, fue lavado, pesado y separado en cada una de
las fracciones morfolégicas (epicarpio, mesocarpio, semilla y tegumento). Las
fracciones morfolégicas se congelaron con nitrégeno liquido (-195.8 °C), se
liofilizaron (“FreeZone”, modelo US 7750020/ 7750021, Labconco), se pulverizaron a
< 4 mm y se almacenaron en bolsas metalicas tri-capa selladas al vacio a

temperatura ambiente para su posterior uso.
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4.4 Efecto de la proporcién etanol:agua

Se pes6 1 g de epicarpio, mesocarpio o semilla de frutos de la variedad Fuerte
y se coloco en matraz Erlenmeyer. Se adiciond el solvente con una relacion
sélido:solvente de 1:40 (g/mL). La extraccion se realizé por maceracion con agitacion
magnética a 45 °C. El solvente utilizado fue una mezcla etanol:agua a las
proporciones de 20:80, 50:50 y 80:20. Se tomaron muestras a 30, 60 y 120 min. Los
extractos obtenidos se filtraron con papel filtro Whatman No. 4 y se almacenaron en
frascos ambar a -20 °C hasta su posterior uso. A cada extracto se le determiné el

contenido de sélidos totales.

4.5 Optimizacion de extracciones

A la proporcion de disolvente seleccionada en el punto anterior, se optimizaron
las extracciones asistidas con ultrasonidos y microondas bajo un disefio experimental
de superficie de respuesta (Tabla 4-2). Como referencia, se realiz6 una extraccion
por maceracion con agitacion. En estos estudios se utilizaron fracciones morfolégicas
de aguacate de la variedad Hass (Persea americana L.). A los extractos se les
evaluo el contenido de solidos totales, compuestos fendlicos y actividad antirradical.
Los extractos se filtraron sucesivamente con papel filtro Whatman No. 4 y con un
filtro de 0.2 um y se almacenaron en frascos ambar a -20 °C hasta su posterior uso.

4.5.1 Extraccién con agitacion

La extraccion de 1 g de cada fraccion morfoldgica de aguacate se realizd con
40 mL de solvente (80:20, etanol/agua) en frascos ambar de 125 mL, en un agitador
con control electronico de velocidad y tiempo (Vibromatic Rocking Mixer), a 60° C.

Los extractos se realizaron por duplicado.
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4.5.2 Extraccion asistida por ultrasonidos

Las extracciones de 1 g de fraccion morfolégica se realizaron en frascos de
125 mL con 40 mL de solvente en un sonicador digital Brason 450 (20 kHz, 450 kHz)
con sonda de ultrasonidos de titanio de 12.7 mm de diametro. Se utilizé un bafio a 0
°C para disipar el calor provocado por los ultrasonidos. Los experimentos se
realizaron por duplicado.

Los resultados se analizaron mediante un modelo de superficie de respuesta

(Ecuacion 1), donde Y; representa el valor estimado de la i-ésima respuesta.

Y = Bo + BiXy + BoXz + B3 Xz + P11 Xt + Br2X1Xo + B13X1Xiz + BoaXF + Brz Xy X5 +

B33 X e Ecuacioén 1

4.5.3 Extraccion asistida por microondas

La extraccion asistida por microondas se realizd en las proporciones
sélido:solvente descritas anteriormente en un equipo “Microdigest 301; Prolabo,
Paris, Francia” de 200 W, con control de potencia. Los resultados se analizaron

mediante el modelo de superficie de respuesta de la ecuacion 2.

Yi = ﬁo + ﬁ]_Xl + 32X2 + ﬁllxlz + ﬁ12X1X2 + ﬁszzz ................................ ECU&CIén 2
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TABLA 4-2: Disefio de experimentos Box-Behnken para estudiar el efecto de las
condiciones de extraccion de epicarpio, mesocarpio, tegumento y semilla de
aguacates de la variedad Hass sobre la concentracion de compuestos funcionales
extraidos.

S L . . Extraccion asistida con
Agitacién Extraccién asistida con ultrasonidos

microondas
I'E\lx%. “(fn”i‘rﬁ’)o tiempo (min) Ciclo dtil (s/s) | Amplitud (%) |(rzgc£e’t:%:jc5r)1 Pozs\;‘fia
1 10 10 0.5 10 10 55
2 20 6.5 0.5 40 5 55
3 30 10 0.1 40 5 10
4 45 3 0.1 40 15 10
5 60 10 05 70 15 55
6 120 3 0.5 70 10 100
7 6.5 0.9 10 5 100
8 3 0.9 40 15 100
9 6.5 0.1 70 10 10
10 6.5 0.5 40 10 55
11 6.5 0.9 70 5 55
12 10 0.9 40 5 10
13 6.5 0.5 40 15 10
14 3 05 10 15 55
15 6.5 0.1 10 10 100
16 10 0.5 10 5 100
17 6.5 0.5 40 15 100
18 10 0.1 40 10 10
19 3 0.1 40
20 6.5 05 70
21 3 0.5 70
22 6.5 0.9 10
23 3 0.9 40
24 6.5 0.1 70
25 6.5 0.5 40
26 6.5 0.9 70
27 10 0.9 40
28 6.5 0.5 40
29 3 0.5 10
30 6.5 0.1 10
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4.6 Contenido de sélidos totales

Los solidos totales se calcularon en una alicuota de 2 mL de extracto
colocados en un tubo eppendorf previamente tarado. La muestra se evapordé en un
concentrador al vacio Eppendorf Concentrator Plus (Hamburgo, Alemania, Modelo
2013) a 60 °C durante 24 horas.

4.7 Contenido total de fenoles

Para la cuantificacion de fenoles totales se utilizé la técnica de Folin-Ciocalteu.
Se mezclaron 1.58 mL de agua destilada, 100 pL del reactivo de Folin—Ciocalteu y 20
ML del extracto, después de un reposo de 5 min, se anadieron 300 pL de carbonato
de sodio al 20 % y se incub6 a 40 °C durante 30 min, la absorbancia se midi6 a 765

nm en un espectrofotémetro “Thermo Spectronic® Helios alpha UV/Visible”.

Para obtener la concentracion de compuestos fendlicos en los extractos se
realiz6 una curva de calibracion con una solucion stock de &cido gélico a 1 mg/mL,
se siguio el procedimiento anterior para prepararla utilizando concentraciones de
0.01 a 0.7 mg/mL. EIl blanco se prepard con todos los reactivos a excepcion de la
muestra que fue sustituida por el solvente de extraccion. La curva de calibracion se
realiz6 para cada tipo de fraccion morfolégica y para cada método. Los resultados se
expresaron en equivalentes de acido galico. Las curvas de calibracion se encuentran

en las Figuras 8-1, 8-4 y 8-7 del Anexo 1.

4.8 Determinacion de la actividad antirradical
4.8.1 Medicién de la actividad antirradical con DPPH

Se determind la actividad antioxidante del extracto con 0.003 g del radical libre
DPPH (2,2-difenil-1-picril-hidracilo) disueltos en 100 mL de metanol (MeOH), se dejo
reposar por 5 min y se ajusté a una absorbancia de 0.8 £ 0.02 a 517 nm (usando
como blanco MeOH puro). La solucion de referencia se prepar6é con 1 mL del DPPH
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y 50 pL del disolvente de extraccion. El porcentaje de actividad antirradical se calculd
como porcentaje de decoloracion de DPPH mediante la siguiente ecuacion:

% Actividad antiradical = ( — i—m) 3 L Ecuacion 3
R

Donde A, es la absorbancia de la muestra y Ar es la absorbancia de la
referencia. Los resultados se expresaron como mg equivalentes de acido ascérbico y
como porcentaje de inhibicién. La curva de calibracion se obtuvo de una solucion
stock de &cido ascérbico de 1 mg/mL, la cual se diluyé para obtener 0.01, 0.025,
0.05, 0.10, 0.15 y 0.2 mg/mL de concentracién. La curva de calibracion se realizo
para cada tipo de fraccion morfologica y para cada método. Los resultados se
expresaron en equivalentes de acido ascorbico. Las curvas de calibracion se

presentan en las Figuras 8-2, 8-5y 8-8 del Anexo 1.

4.8.2 Analisis de la actividad antirradical por el método ABTS

La formacion del radical ABTS®*" se realiz6 mediante la reaccion de persulfato
de potasio (2.45 Mm) con ABTS (2,2'-azino-bis (3-etilbenzotiazolin-6- &cido sulfénico)
(7Mm). Para esto, se pesaron 0.0033 g de persulfato de potasio, 0.0194 g del
reactivo de ABTS, se colocaron en un frasco y se afiadieron 5 mL de agua destilada.
La mezcla se agitd, dejandola reposar por 16 h en oscuridad a temperatura

ambiente.

Para el andlisis, se diluyeron 150 pL del radical ABTS con 15 mL de etanol
absoluto en oscuridad, hasta obtener una absorbancia de 0.7 £ 0.02 a 754 nm. En un
tubo se colocaron 980 pL de la solucion de ABTS y se afiadieron 20 yL del extracto.
La mezcla se agito y se dejo reposar durante 5 min y se dio inicio a la reaccion a 754
nm. La absorbancia de referencia se obtuvo afiadiendo 20 uL del solvente de
extraccion en lugar del extracto (Breksa y Manners, 2006). El porcentaje de actividad
antirradical se calculd como porcentaje de decoloracion de ABTS mediante la
ecuacion 3. La curva de calibracion se realizé para cada tipo de fraccion morfologica

y para cada método. Los resultados se expresaron en equivalentes de &cido
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ascorbico. Las curvas de calibracion obtenidas se presentan en las Figuras 8-3, 8-6 y
8-9 del Anexo 1.

4.9 Optimizacion de respuestas multiples

La optimizacion de respuestas multiples se realiz0 para maximizar la
concentracion de picos cromatograficos mas abundantes y cuya respuesta
correlacionara positivamente con la actividad antioxidante, asi mismo, para minimizar
aguellos que correlacionaban negativamente. En funcibn de la muestra se
seleccionaron entre 5 y 10 picos cromatograficos del cromatograma obtenido
mediante HPLC-DAD.

Se utilizé una funcién de deseabilidad global (Ecuacién 4):

D = (di(Y)) e () 10) weeeeeeeaeeeee e Ecuacion 4

Donde D representa la deseabilidad global del experimento, d; (Y;) es la deseabilidad
individual de cada metabolito en el experimento y n el nimero total de respuestas

estudiadas en cada experimento.

Para evaluar la deseabilidad global del experimento es necesario calcular la
deseabilidad individual de cada una de las respuestas. En el caso de maximizar la

respuesta, la funcion de deseabilidad individual se define como (Ecuacion 5):

Ai(Y) =Y = Y i Yimax — Yomin ceveeveeeneaeai e Ecuacién 5

Donde Y; es el resultado experimental, Ynax € Ymin representan el valor maximo y
minimo, respectivamente, de la variable encontrada a lo largo del disefio. Para esto
se utilizé el software “STATGRAPHICS® Centurion XVI”.

A partir de los resultados del estudio de deseabilidad se realizaron nuevas
extracciones con cada una de las energias auxiliares estudiadas, las cuales se

usaron para el estudio comparativo de los diferentes métodos de extraccion.
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4.10 Separacion y analisis de metabolitos

La separacion de los metabolitos para todos los estudios se llevé a cabo por
cromatografia de liquidos de alta resolucion (HPLC) en una columna cromatografica
C18 Inertsil ODS-2 (250 mm x 4.6 mm d.i., 5 ym particula), usando como fases
moviles (A) agua y (B) acetonitrilo con un flujo de 0.8 mL/min, mediante el siguiente
gradiente: 0 min 4% B; 2 min 21%, 27 min 24% B, 29 min 100% B; 40 min 4% B; 45
min 4% B. El volumen de inyeccion fue de 20 pyL cuando se uso el detector de luz
UV-Visible, mientras que para los analisis por espectrometria de masas (MS) fue de
10 uL. Para el analisis por MS se agregé a las fases moviles acido férmico 0.1%

como agente ionizante.

4.10.1 Cromatografia de liquidos de alta resolucién acoplada a un detector de
diodos en fila (HPLC-DAD)

La optimizacidon de las técnicas de extraccion se realizé con un cromatégrafo
de liquidos Agilent 1100 que consta de: desgasificador de vacio G1322A, bomba
capilar G1376A, acoplado a un detector de diodos en fila (DAD) G1315A y véalvula de
alta presion para inyecciéon manual Rheodyne 7725. En todos los casos se midio la
absorbancia de las muestras usando simultdneamente 5 longitudes de onda (210,
254, 280, 320 y 450 nm).

4.10.2 Cromatografia de liguidos de alta resolucion acoplada a detector hibrido
cuadrupolo-tiempo de vuelo de alta resolucién (HPLC-QTOF-MS/MS)

La separacion de los metabolitos para los analisis por espectrometria de
masas se llevé a cabo en un cromatégrafo de liquidos Agilent serie 1200 que consta
de: desgasificador de vacio G1379B, bomba binaria SL G1312B, automuestreador
G1367C y termostato para columna G1330B. La ionizacion de los metabolitos previo
al analisis por MS se realiz6 mediante ionizacion electrospray (ESI), tanto en modo
positivo como en negativo con las siguientes condiciones: presion del gas

nebulizador 50 psi, flujo y temperatura del gas de secado 10 L/miny 360 °C.
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El andlisis por espectrometria de masas se realizdO con un detector hibrido
cuadrupolo-tiempo de vuelo de alta resolucion (Agilent Q-TOF 6540), con adquisicion
de datos en modo centroide dentro de un rango dinamico extendido (2 GHz). Los
datos se obtuvieron en modo MS con una velocidad de 6 espectros/s en el rango m/z
de 40-1200 y en modo MS/MS para los iones precursores mas intensos con una
velocidad de 3 espectros/s en el rango m/z de 30-1200. La fragmentacion se realizd

usando 2 energias de colisién (20 V y 40V), en todos los casos.

4.11 Analisis no orientado (global y huella dactilar)

En todos los casos, se realizd6 un analisis discriminativo por analisis de
componentes principales (PCA) con el fin de identificar la formacién de grupos
correspondientes a una misma muestra y observar si éstos se separaban entre si. El
PCA permite identificar la existencia de diferencias entre las muestras en base a la
huella dactilar (fingerprints) de cada una de ellas.

Estos andlisis se realizaron mediante el programa en linea MetaboAnalyst 3.0.

(www.metaboanalyst.ca).

4.12 Identificacion de metabolitos

La informacion MS/MS obtenida de cada metabolito se analiz6 mediante el
programa Mass Hunter Qualitative Data Analysis v.7.0 (Agilent Technologies, Inc.
2016) y se utilizo para la identificacion de tantos metabolitos cémo fuera posible en
cada caso, por comparacion de los espectros MS/MS obtenidos contra los
almacenados en las bases de datos publicas METLIN (http://metlin.scripps.edu);
HMDB (http://www.hmdb.ca), MassBank (http://www.massbank.jp) y ReSpect
(http://spectra.psc.riken.jp), asi como en las generadas por el grupo de investigacion

donde se desarrollo la investigacion (Figura 4-2).
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FIGURA 4-2 Comparacion del espectro MS/MS de Procianidina B2 obtenido a 40 eV
de energia de colision. (A) Espectro del programa Qualitative Analysis B.07.00 y (B)
Espectro de la base de datos Metlin.
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5 RESULTADOS Y DISCUSION

El peso promedio de los aguacates utilizados vario de acuerdo a la variedad y
tamafo del fruto aguacate. De las tres variedades en estudio, el aguacatillo fue el
mas pequeiio, con un peso promedio de 36.12 g. El aguacate Fuerte, de clasificacion
mediana, pes6 151.51 g, mientras que el aguacate Hass pes6 en promedio 228.68 g,
indicando su clasificacibn como extra. Saavedra (1995) y Belmar (1996), publicaron
que el peso promedio del fruto de la variedad Hass varia entre 200 y 300 g, rango en
el que se encuentra el peso obtenido. Los porcentajes de cada fraccion morfolégica
de cada variedad, se pueden observar en la Tabla 5-1. Como puede observarse en la
Tabla 5-1, el mesocarpio es la fraccion morfolégica mas importante en todas las
variedades, mientras que el tegumento constituye la fraccibn mas pequefia, aunque
el aguacate de la variedad Fuerte es el que la contiene en mayor proporcion debido a
que también la semilla de esta variedad es la mas grande, debe recordarse que el

tegumento recubre a la semilla.

TABLA 5-1: Peso de las muestras frescas de las tres variedades en estudio.

NUmer Peso | Peso de las fracciones (g, media + desviacion
Variedad ode tol::\ls?g) medio estandar)
frutos 9) Epicarpio | Mesocarpio @ Semilla  Tegumento
228.68 20.57 158.79 54 4.16
Fuerte 10 2286.81 + + + + +
37.70 2.83 33.31 4.35 0.41
Hass 151.51 20.59 101.45 21.6 0.68
9 1363.6 * + + £l it
15.62 3.21 14.08 5.21 0.17
36.12 3.05 14.13 11.70 0.51
Aguacatillo 38 1295.08 + + + * *
4.30 2.11 2.95 2.24 0.105
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Resultados y discusion

Como puede observarse en la Tabla 5-2, la humedad de las fracciones
morfoldgicas esta relacionada con la variedad del fruto del cual proviene. Los tejidos
de frutos de la variedad Fuerte mostraron el mayor contenido de humedad
comparado con las otras dos variedades. Estos porcentajes dependen de varios
factores, entre ellos se encuentra la regiéon donde se cultiva y la madurez del fruto
(Donetti y Terry, 2014).

TABLA 5-2: Porcentaje de humedad de las fracciones de aguacate de las variedades
estudiadas.

Muestra Variedad Variedad Variedad
Fuerte Hass Aguacatillo
Epicarpio 34.23 19.17 2.87
Mesocarpio 38.84 10.96
Semilla 19.81 2.77 10.96
Tegumento 2.73 0.8

5.1 Efecto del tiempo de extraccion con agitacion

Para determinar el tiempo adecuado de extraccion, se realizaron cinéticas de
sélidos extraibles totales hasta alcanzar el equilibrio utilizando mesocarpio y semilla
de aguacate de la variedad Fuerte. En la Figura 5-1 se observa que después de 3 h
de maceracién del mesocarpio se contindan extrayendo solidos, mientras que en el

caso de la semilla, se observa que se alcanza el equilibrio a partir de las 2 h.
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FIGURA 5-1 Evolucion de los sélidos extraibles totales durante la extraccion por
maceracion con agitacion en etanol:agua (80:20) de mesocarpio y semilla de
aguacate variedad Fuerte.

5.2 Efecto de la proporcion etanol:agua sobre los sdlidos extraidos

La cinética de sélidos extraidos durante la extraccion de epicarpio, mesocarpio
y semilla de aguacate var. Fuerte con las diferentes proporciones de etanol:agua
(50:50, 20:80 y 80:20) se observan en la Figura 5-2. Los extractos de mesocarpio y
semilla presentaron un contenido similar de solidos extraibles a las 60 min y no se
observan diferencias a las dos horas de extraccidon. El extracto de epicarpio mostro
una conducta similar, pero con un contenido de sélidos de aproximadamente la mitad
de los obtenidos con mesocarpio y semilla. En la Figura 5-2 se observa que la
relacion de solvente que mostré mayor extraccion de sélidos totales fue la de 80:20,
por lo que se eligié esta relacion para las extracciones asistidas por ultrasonidos y

microondas y por agitacion.
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FIGURA 5-2 Efecto de la proporcién de etanol:agua (+ 50:50,  20:80, 4 80:20 v/v)
sobre la evolucion de los solidos extraibles totales durante la extraccion con agitacion
de epicarpio, mesocarpio y semilla de aguacate var. Fuerte.
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5.3 Optimizacién de las extracciones asistidas con ultrasonidos

5.3.1 Optimizacion de la extraccion de epicarpio de aguacate asistida con
ultrasonidos

Para encontrar los valores Optimos de extraccion se realizé el analisis de
multiples respuestas mediante un modelo de deseabilidad. Cada respuesta fue
optimizada de forma individual por medio del modelo de superficie de respuesta

representado por la Ecuacion 1.

Y = Bo + BiXy + BoXy + B Xz + P11 Xt + Br2X1Xo + B13X1 X1z + BraX5 + Bz Xy X3
+ B33X3

Doénde: X;= tiempo (3, 6.5 y 10 min), X,= amplitud (10, 40 y 70 %) y Xs= ciclo
atil (0.1, 0.5, 0.9 s/s). Las variables de respuesta fueron Y;: DPPH, Y,: fenoles totales,
Ys: ABTS, Y,: solidos totales, Ys: pico 1, Ye: pico 2, Y7: pico 3, Ys: pico 4, Yq: pico 5, Yio:
pico 6, Y11: pico 7, Yi2: pico 8, Yi3: pico 9y Yi4: pico 10.

Los coeficientes de regresion para cada una de las variables de respuesta de
extractos de epicarpio de aguacate var. Hass obtenidos con la asistencia de

ultrasonidos se encuentran en la Tabla 5-3.

El tiempo y el ciclo util tuvieron un efecto significativo positivo sobre el valor de
DPPH, el caso contrario se observé con la amplitud, que lo afect6 significativamente
de manera negativa (Tabla 8-1 del Anexo 2). La interaccion tiempo-amplitud y los
términos cuadréticos de tiempo y de ciclo util ejercieron efecto significativo negativo
sobre la actividad antirradical DPPH. En el caso del contenido de fenoles totales el
tiempo y la amplitud de onda afectaron significativamente de manera negativa, asi
mismo con la interaccion entre ellos. En lo que respecta a la actividad antirradical por
ABTS se observé que, al igual que el contenido de compuestos fendlicos, el tiempo y
la amplitud mostraron efecto significativo negativo sobre dicha actividad. En el caso
del contenido de solidos totales los parametros que muestran efecto significativo son

la amplitud y el ciclo util.
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TABLA 5-3: Coeficientes de regresion de las 14 variables de respuesta seleccionadas para la optimizacién de la extraccion de epicarpio de
aguacate var. Hass asistida con ultrasonidos.

Coeficiente Y1 Y, Y3 Ya Ys Ys Y7 Ys Yo Y10 Y11 Y12 Y13 Y14
Bo 1.5852 | 2.5601 | 11.8315 | 0.6710 | 0.0749 | 0.0063 | 0.0050 | 2.8775 | 2.5719 | 1.1873 | 0.5292 | 1.3214 | 0.0667 | 0.0304
B1 0.0802 | -0.0615 | -0.4041 | 0.0420 | -0.0044 | -0.0008 | -0.0007 | -0.0088 | -0.0086 | 0.0360 | -0.0027 | -0.0442 | -0.0069 | -0.0011
B2 -0.0082 | -0.0074 | -0.0355 | -0.0100 | -0.0005 | 0.0001 | 0.0003 | -0.0149 | -0.0180 | -0.0048 | -0.0037 A 0.0030 | 0.0003 | 0.0003
B3 0.0875 | 1.4502 5.8615 | -0.4579 | -0.0105 | -0.0010 | -0.0047 | -0.4017 | -0.2941 | -0.1747 | -0.0344 | 0.3725 | 0.0041 | -0.0063
B11 -0.0130 | -0.0039 | -0.0174 | -0.0053 | 0.0002 | 0.0001 | 0.0001 | -0.0107 | -0.0119 | -0.0085 | -0.0026 A 0.0007 | 0.0005 | 0.0000
B12 -0.0001 | -0.0016 | -0.0004 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0002 | -0.0003 | -0.0001 | -0.0002 | 0.0000 | 0.0000
B3 0.1269 | 0.2648 1.2457 0.0451 | 0.0028 | -0.0007 | -0.0013 | 0.2103 | 0.2321 | 0.1154 | 0.0517 | 0.0078 | -0.0032 | -0.0008
B2z 0.0001 | 0.0001 0.0004 0.0001 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0002 | 0.0002 | 0.0001 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000
B2s 0.0056 | 0.0061 0.0260 0.0063 | 0.0004 | -0.0001 @ 0.0000 | 0.0111 | 0.0091 | 0.0070 | 0.0065 | 0.0022 | -0.0001 | -0.0003
Bas -0.8739 | -2.9712 | -12.3385 | -0.0766 | -0.0102 | 0.0085 | 0.0106 | -0.9815 | -1.0949 | -0.6194 | -0.4577 | -0.4363 | 0.0263 | 0.0177
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Las tres variables de extraccion mostraron efecto significativo negativo sobre
los picos 1, 4, 5y 7 del cromatograma de la Figura 8-10 del Anexo 3; en el caso de
los picos 2, 3y 10, solamente la amplitud mostro efecto significativo positivo y para
los picos 6, 8 y 9, el tiempo mostrd efecto significativo negativo en comparacion con
la amplitud y el ciclo util que muestran efecto significativo positivo. La amplitud de
onda ejercio efecto significativo (p < 0.05) para DPPH, fenoles totales, ABTS y los
picos 2,4,5,6, 7,9y 10.

En base al estudio de deseabilidad, tomando en cuenta los 10 picos
seleccionados, se encontro que el tiempo de extraccion mas adecuado fue de 3 min.
El valor mas adecuado de amplitud de onda fue de 70 %, excepto para solidos
totales y los picos 1, 3, 8 y 9, para los cuales la amplitud mas adecuada fue de 10 %,
69.62 %, 46.59 %, 54.32 %, 31.11 % respectivamente. Para la extraccion global, el

valor optimo fue de 70 %.

El ciclo util ejercio efecto significativo sobre los picos 1, 4y 5, con 0.9 s/s, en el
caso de ABTS vy los picos 6, 7 y 9 el efecto significativo se observé a 0.89 s/s, las
variables que mostraron un ciclo Gtil mucho menor fueron los soélidos totales y los
picos 2, 3 y 10 con un ciclo util de 0.10 s/s. Para la extraccion global de las 14
variables, el ciclo util ideal fue 0.3 s/s. El grafico de deseabilidad para la extraccion

global se muestra en la Figura 5-3.

Los graficos de superficie de respuesta para cada una de las variables de

respuesta se encuentran en la Figura 8-19 del Anexo 4.
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FIGURA 5-3 Superficie de respuesta del estudio de deseabilidad para la extraccion
asistida con ultrasonidos de epicarpio de aguacate var. Hass.

5.3.2 Optimizacion de la extraccién de mesocarpio de aguacate asistida con
ultrasonidos

La optimizacién de la extraccidbn de mesocarpio de aguacate var. Hass asistida
con ultrasonidos, se realizd con el modelo representado en la Ecuacién 1. Con las
mismas variables independientes y niveles descritos en el apartado. 5.3. Las
variables dependientes fueron: Y;: DPPH, Y,: fenoles totales, Ys: ABTS, Y,: sélidos

totales, Ys: pico 1, Ye: pico 2, Y7: pico 3, Yg: pico 4, Yg: pico 5y Yio: pico 6
Los coeficientes de regresion de la optimizacion de las 10 variables de

respuesta se presentan en la Tabla 5-4.

Los tres factores ejercieron un efecto significativo positivo sobre la actividad
antirradical de DPPH y ABTS, solidos totales y el pico 3. El tiempo de extraccion
ejercio un efecto significativo negativo sobre los picos 1y 2, contrario a lo observado

por el efecto de la amplitud y el ciclo util.
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TABLA 5-4: Coeficientes de regresion de las 10 variables de respuesta seleccionadas para la optimizacién de la
extraccion de mesocarpio de aguacate var. Hass asistida con ultrasonidos.

Coeficiente Y1 Y, Y3 Y4 Ys Ys Y7 Ys Yo Y10
Bo 0.0153 0.0208 0.1152 0.1298 0.0164 0.0083 -0.0148 0.0321 0.0542 -0.0237
B1 0.0011 0.0066 0.0073 0.0191 -0.0005 -0.0020 0.0006 0.0106 0.0115 0.0105
B2 0.0001 0.0006 0.0005 0.0017 0.0000 -0.0001 0.0008 -0.0018 -0.0009 0.0003
Bs 0.0099 -0.0006 0.0453 0.0734 -0.0289 0.0183 0.0378 0.0259 -0.0632 -0.0540
B11 -0.0001 -0.0005 -0.0007 -0.0004 0.0001 0.0001 0.0001 -0.0007 -0.0009 -0.0007
B12 0.0000 0.0000 0.0000 -0.0005 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0001 0.0000
Bis 0.0000 0.0032 0.0033 0.0214 0.0016 -0.0010 -0.0022 -0.0101 0.0049 0.0018
B22 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
B23 0.0001 0.0007 0.0001 0.0027 0.0003 0.0001 -0.0002 0.0019 0.0024 0.0013
Bss -0.0079 -0.0161 -0.0566 -0.1906 0.0092 -0.0144 -0.0052 0.0079 0.0101 0.0398
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El tiempo de extraccion y la amplitud de onda presentaron un efecto
significativo positivo sobre el contenido de fenoles totales podemos observar que los
factores de. El tiempo y ciclo util correlacionan de manera negativa para (Yg) el area
del metabolito 4. El tiempo de extraccion correlaciond de forma positiva con el pico 5
y finalmente el ciclo atil correlaciond negativamente con el pico 6 (Tabla 8-2 del
Anexo 2). La amplitud de onda ejercio efecto significativo (p < 0.05) sobre DPPH,
fenoles totales, solidos totales y los picos 1, 4, 5y 6 con el mismo valor de 70 %. El
ciclo util no mostré efecto significativo sobre ABTS y el pico 2, con un ciclo util de
0.64 y 0.58 respectivamente, en relacion al resto de las respuestas con valor 6ptimo
de 0.9 s/s.

Para obtener las condiciones de extraccion mas adecuadas, se minimizaron
las respuestas de los picos 4 y 5, ya que éstas se correlacionaron de forma negativa
con respecto a la actividad antioxidante DPPH, el resto de las variables fueron

maximizadas debido a su correlacion positiva con la actividad antioxidante.

Para la extraccion global se seleccionaron 6 metabolitos (Figura 8-11 del
Anexo 3). El estudio de deseabilidad mostré que el tiempo de extraccibn mas
adecuado fue de 3 min, el valor éptimo de amplitud de onda fue de 69.97 % y el de
ciclo til fue 0.85 s/s. El grafico de deseabilidad se muestra en la Figura 5-4.

Los graficos de superficie de respuesta para cada una de las variables se

encuentran en la Figura 8-19 del Anexo 4.

45



Resultados y discusion

Deseabilidad

i

Deseabilidad

...
o
—
o

9 qo0 Amplitud (%)

Tiempo de extraccion (min)

FIGURA 5-4 Superficie de respuesta del estudio de deseabilidad para la extraccion
asistida con ultrasonidos de mesocarpio de aguacate var. Hass.

5.3.3 Optimizacion de la extraccion de semilla de aguacate asistida con
ultrasonidos

La optimizacién de la extraccion de semilla de aguacate var. Hass se realiz6
con ayuda del modelo descrito en la ecuacion 1 con las mismas variables y niveles
descritos en el apartado 5.3. Los coeficientes de regresion se presentan en la Tabla
5-5.

La amplitud y el ciclo util presentaron un efecto significativo positivo sobre la
actividad antirradical de DPPH, el caso contrario se observo con el efecto del tiempo,
que la afecta significativamente de manera negativa. La interaccion amplitud-ciclo util
y los efectos cuadraticos del tiempo y de la amplitud afectan significativamente de
manera negativa al valor de DPPH.

46



Resultados y discusion

TABLA 5-5: Coeficientes de regresion de las 14 variables de respuesta seleccionadas para la optimizacién de la extraccién de semilla de
aguacate var. Hass asistida con ultrasonidos.

Coeficiente Y1 Y2 Y3 Y4 Ys Ys Y7 Ys Yo Y10 Y11 Y12 Y13 Y14
Bo 1.2984 | 0.4706 | 8.4421 | 0.2422 | 0.0303 | -0.0126 | 0.0119 | 0.0119 | 0.1335 | 0.0951 | 0.0814 | -0.1525 | 0.0200 | 0.0274
B1 -0.0003 | 0.1304 | -0.3758 | -0.0016 | -0.0100 | 0.0055 | -0.0019 | -0.0019 | 0.0569 | 0.0253 | 0.0095 | 0.2434 | -0.0033 | -0.0016
B2 0.0186 | 0.0188 | 0.1138 | 0.0094 | 0.0010 | -0.0006 A 0.0001 | 0.0001 | -0.0031 | 0.0159 | 0.0100 | 0.0328 | 0.0011 | 0.0016
Bs 0.1256 | 0.0427 | -2.9949 | 0.1582 | 0.0166 | 0.0393 | 0.0012 | 0.0012 | -0.3864 | 0.4010 | 0.1882 | 0.5851 | 0.0451 | 0.0446
B11 -0.0047 | -0.0055 | -0.0064 | -0.0010 | 0.0010 | -0.0004 A 0.0003 | 0.0003 | -0.0036 @ -0.0021 | -0.0011  -0.0171 | 0.0008 | 0.0003
B12 0.0008 | -0.0008 | 0.0022 | 0.0001 | -0.0001 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | -0.0002 | -0.0001 | 0.0000 | -0.0012 | -0.0002 | -0.0001
Bis 0.0251 | -0.0111 | 0.3979 | 0.0136 | -0.0016 | 0.0006 | -0.0006 | -0.0006 | -0.0038 | 0.0086 | 0.0105 | 0.0707 | 0.0010 | 0.0015
B22 -0.0002 | -0.0002 | -0.0014 | -0.0001 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | -0.0002 | -0.0001 | -0.0002 | 0.0000 | 0.0000
B23 -0.0128 | -0.0018 | -0.0381 | -0.0059 | -0.0002 | 0.0002 | 0.0002 | 0.0002 | 0.0045 | -0.0040 K -0.0036 |6 -0.0102 | 0.0001 | -0.0005
Bss 0.2183 | 0.4296 | 2.0561 | 0.0422 | -0.0032 | -0.0509 | -0.0057 | -0.0057 | 0.1469 | -0.1521 | -0.0398 | -0.0810 | -0.0524 | -0.0238
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En el caso de los fenoles totales, los factores presentaron un efecto
significativo positivo, en caso contrario a las interacciones, ya que presentaron un
efecto significativo negativo. En lo que respecta a la variable ABTS, el tiempo y el
ciclo util mostraron un efecto significativo negativo. De la misma manera que en el
caso de la extraccion de epicarpio, las variables que mostraron un efecto significativo

positivo sobre el contenido de solidos totales fueron la amplitud y el ciclo util.

En cuanto a los efectos del resto de las variables que corresponden a los picos
seleccionados en los cromatogramas (Figura 8-12 del Anexo 3), las tres variables de
extraccion mostraron un efecto significativo negativo sobre los picos 6, 7 y 8. El
tiempo de extraccion presentd efecto significativo negativo en comparacion con la
amplitud y ciclo util sobre los picos 1, 3, 9 y 10; pero el efecto fue positivo sobre el
pico 5. La amplitud mostr6 un efecto negativo, caso contrario al tiempo y ciclo util
sobre el pico 2. La amplitud de onda ejercié un efecto significativo (p < 0.05) sobre
los picos 2, 4, 9 y 10. El ciclo util mostré efecto significativo sobre DPPH, fenoles
totales, solidos totales y los picos 6, 7y 8 con 0.9 s/s; el ABTS y los picos 1, 3y 5
son significativamente diferentes con 0.1%, las variables que no son

significativamente diferentes fueron los picos 2, 4, 9y 10.

Para obtener las condiciones de extraccibn mas adecuadas mediante el
analisis de deseabilidad, las variables DPPH, fenoles totales, ABTS, solidos totales,
y los picos 5, 6, 7 y 8 fueron maximizadas, ya que correlacionaron de forma positiva
con la actividad antioxidante DPPH; por otro lado, los picos 1, 2, 3, 4, 9 y 10 fueron
minimizados ya que éstos influyeron de forma negativa sobre la actividad
antioxidante DPPH (Tabla 8-3 del Anexo 2).

El tiempo de extraccibn méas adecuado, de acuerdo con el estudio de
deseabilidad, fue de 6.24 min, el valor 6ptimo de amplitud de onda de 28.49 % vy el

de ciclo util de 0.9 s/s. El grafico de deseabilidad se muestra en la Figura 5-5.
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Los gréficos de superficie de respuesta para cada una de las variables se
encuentran en la Figura 8-20 del Anexo 4.

En el caso del tegumento, debido a que su textura es mas parecida a la del
epicarpio que a la del mesocarpio o semilla, se utilizaron las mismas variables de

extraccion del epicarpio.

Deseabilidad
mm 0.0
] s 041
] 1 0.2

Deseabilidad

5 7 9 11 0 . Amplitud (%)

Tiempo (min)

FIGURA 5-5 Superficie de respuesta del estudio de deseabilidad para la extraccion
asistida con ultrasonidos de semilla de aguacate var. Hass.

Los resultados indican que para obtener una mayor actividad antirradical a
partir de extractos de epicarpio y mesocarpio se debe utilizar el tiempo de extraccion
mas corto con un valor alto de amplitud de onda, mientras que en el caso de
extractos de semilla, se requiere cerca del factor medio utilizado con una amplitud de

onda menor a los otros dos tejidos.

La Tabla 5-6 muestra los valores que se obtendrian de cada una de las

variables de respuesta al usar las condiciones 6ptimas.
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TABLA 5-5: Respuestas estimadas para los valores ideales de extraccion con
ultrasonidos de las diferentes fracciones morfolégicas de aguacate.

ReesstiprrL:gj;a Epicarpio Mesocarpio Semilla
Sdlidos totales 0.422 0.45 0.507
Fenoles totales 2.657 0.087 1.601

DPPH 1.610 0.026 1.689
ABTS 12.494 0.132 8.583
Pico 1 0.067 0.015 0.022
Pico 2 0.007 0.007 0.002
Pico 3 0.007 0.025 0.009
Pico 4 2.604 0.098 0.03
Pico 5 2.239 0.141 0.096
Pico 6 1.202 0.064 0.657
Pico 7 0.465 0.407
Pico 8 1.325 1.826
Pico 9 0.054 0.042
Pico 10 0.035 0.072

5.4 Optimizacién de las extracciones asistidas con microondas

Como en el caso de la extraccion asistida con ultrasonidos, se optimizaron al
menos 9 variables de respuesta mediante superficie de respuesta usando un modelo
cuadratico (Ecuacion 2) cuyas variables independientes fueron X;= ciclos de
irradiacion (5, 10 y 15; 30 s/30s) y X,=potencia (10, 55y 100 W).

5.4.1 Optimizacion de la extraccion de epicarpio de aguacate asistida con
microondas

Los coeficientes de regresion obtenidos de la optimizacion de las 9 variables
de respuesta Y;: DPPH, Y,: fenoles totales, Y3: ABTS, Y,: sélidos totales, Ys: pico 1,
Ye: pico 2, Y7: pico 3, Yg: pico 4y Yq: pico 5 en extractos de epicarpio de aguacate var.
Hass se presentan en la Tabla 5-7. En la Figura 8-13 del Anexo 3 se pueden

observar los picos seleccionados para el andlisis.
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TABLA 5-6: Coeficientes de regresion de las 9 variables de respuesta seleccionadas
para la optimizacion de la extraccion de epicarpio de aguacate var. Hass asistida con
microondas.

Coeficiente Bo B1 B2 B Bi2 B2
Y1 2.30542 0.05569 0.00764 -0.00157 -0.00027 -0.00003
Y2 2.73882 -0.313364 0.0654539 0.0154288 -9.87E-05 -0.0004709
Ys 7.3624 -0.111787 0.105079 0.0167681 | -0.00103507 | -0.00049837
Ya 0.211037 0.0126791 | 0.00523458 | -0.00020561 -1.54E-05 -2.30E-05
Ys 0.426382 0.571561 0.0822659 -0.0297726 | -0.00075891 | -0.00053172
Ys -0.869676 0.906465 0.121401 -0.0440229 | -0.00301703 | -0.00074234
Y7 -0.0004749 0.266714 0.0374866 -0.0138215 | -0.00028945 | -0.00024558
Y8 0.368242 0.281606 0.0317985 -0.0134102 | 0.00014591 | -0.00016874
Yo 0.228914 | 0.00078714 | 0.00144025 | -0.00018466 -6.46E-05 -9.52E-06

Los ciclos de irradiacion y la potencia tuvieron un efecto significativo positivo
sobre las variables DPPH, solidos totales y los picos 1, 2, 3, 4 y 5. Los ciclos de
irradiacion mostraron efecto significativo negativo y la potencia efecto positivo sobre
las variables fenoles totales y ABTS. La potencia ejercié efecto significativo, con un

nivel de confianza del 95.0 %, sobre todas las variables.

En el andlisis de optimizacién de respuestas multiples mediante el modelo de
deseabilidad para obtener las condiciones de extraccibn mas adecuadas, todas las
variables correlacionaron positivamente con la actividad antioxidante, excepto el pico
5 que correlacion6 de forma negativa, por lo que esta variable fue minimizada (Tabla
8-4 del Anexo 5).

El andlisis basado en las 9 variables de respuesta, indicd que el valor mas
adecuado de ciclos de irradiacion fue de 10.93 y el de potencia de 79.17 %. El
grafico de deseabilidad se observa en la Figura 5-6. Las superficies de respuesta de

la optimizacion de cada variable se observa en la Figura 8-21 del Anexo 6.
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FIGURA 5-6 Superficie de respuesta del estudio de deseabilidad para la extraccién
asistida con microondas de epicarpio de aguacate var. Hass.

5.4.2 Optimizaciéon de la extraccion de mesocarpio de aguacate asistida con
microondas

La optimizacion del método de extraccién de mesocarpio de aguacate variedad
Hass, asistido con microondas, se realizd, como en los casos anteriores, por medio
del modelo representado por la ecuacion 2. Las 11 variables de respuesta analizadas
fueron Y;: DPPH, Y,: fenoles totales, Y3: ABTS, Y,: solidos totales, Ys: pico 1, Yg: pico
2, Y7: pico 3, Yg: pico 4, Yo: pico 5, Yio: pico 6 y Yii: pico 7. Los valores de los
parametros se observan en la Tabla 5-8.

Las dos variables de extraccion mostraron efecto significativo positivo sobre
DPPH, fenoles totales, ABTS, solidos totales y los picos 2 y 8. El ciclo util ejercié
efecto significativo en forma negativa sobre los picos 1y 7; tanto la potencia como el

ciclo de irradiacion mostraron efecto significativo negativo sobre los picos 3,4y 5.

Para obtener las condiciones de extraccion mas adecuadas mediante el

analisis de optimizacidén de respuestas multiples, se minimizé el efecto sobre el pico

52



Resultados y discusion

5 porque fue la Unica respuesta que correlacion6 negativamente sobre la actividad
antioxidante DPPH (Tabla 8-5 del Anexo 5), el resto de las variables fueron

maximizadas.

El andlisis basado en las 11 variables de respuesta, mostro que el valor mas

adecuado es de 15 ciclos de irradiacion y potencia de 90.76 % (Figura 5-7).

Los valores 6ptimos para cada variable de respuesta se pueden observar en la
Figura 8-22 del Anexo 6.

TABLA 5-7: Coeficientes de regresion de las 11 variables de respuesta
seleccionadas para la optimizacion de la extraccion de mesocarpio de aguacate var.
Hass asistida con microondas.

Coeficiente Bo B: B By, B2 B,
Y1 0.0114 0.00215 0.000245 | -0.000103 | -2.65E-07 -9.24E-07
Y, -0.00645 0.01453 0.00056 -0.00074 0.000062 -0.000007
Y3 0.159842 | 0.003969 | 0.000347 | -0.000161 | 0.00000035 | 0.00000029
Y, -0.25621 0.09637 0.00371 -0.00534 0.00043 -0.000042
Ys 0.13106 -0.0152 0.00276 0.00062 -0.0000024 | -0.000023
Yo 0.007631 | 0.000793 | 0.000049 | -0.000027 | 0.00000008 | -0.00000034
Y7 0.009971 | -0.000399 | -0.000026 | 0.0000209 | 0.00000213 | 0.00000032
Yg 0.05218 -0.00395 | -0.000085 | 0.000175 | -0.0000016 | 0.00000097
Yo 1.40408 -0.10403 -0.00317 0.00525 -0.00027 | -0.00000636
Y10 0.3116 -0.043274 | 0.011725 | 0.002336 | 0.00000002 | -0.000079
Y1 -0.0000086 | 0.0189049 | 0.0071361 | -0.0008034 | 0.000053 -0.0000438

5.4.3 Optimizacion de la extraccion de semilla de asistida con

microondas

aguacate

La optimizacion de la extraccion de semilla de aguacate var. Hass, asistida con
microondas, se realizé como se ha descrito previamente por medio de la ecuacién 2.
Los coeficientes de regresion de las 12 variables de respuesta Y;: DPPH, Y,: fenoles
totales, Ys: ABTS, Y, solidos totales, Ys: pico 1, Yg: pico 2, Y7: pico 3, Yg: pico 4, Yq:

pico 5, Yio: pico 6, Yi1: pico 7'y Yi2: pico 8, se observan en la Tabla 5-9.
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FIGURA 5-7 Superficie de respuesta del estudio de deseabilidad para la extraccion
asistida con microondas de mesocarpio de aguacate var. Hass.

TABLA 5-8: Coeficientes de regresion de las 12 variables de respuesta estudiadas
para la optimizaciéon de la extraccion de semilla de aguacate var. Hass asistida con
microondas.

Coeficiente Bo B: B2 B B2 B,
Y, 0.42398 | 0.31193 | -0.00253 | -0.01406 | 4.33E-05 9.02E-05
Y, 0.47409 0.0274 | -0.00104 | 0.00108 | -0.000094 0.00008
Ys 4.19126 | 0.11282 | -0.00238 | 0.00062 0 0.00024
Y, 0.04003 | 0.02674 | 0.00151 | -0.00044 | 0.000013 0.000014
Ys 0.00541 | 0.00517 | 0.00046 | -0.00008 | 0.000019 | -0.0000021
Ys 0.00082 | 0.01053 | 0.00011 | -0.00043 | 2.39E-05 | 2.48E-06
Y- -0.08537 | 0.01987 | 0.01637 | 0.00204 | -0.000578 | -5.33E-05
Ys 0.12225 | -0.00664 | 0.00422 | 0.00175 | -6.01E-05 | -3.89E-06
Yo -0.48509 | 0.20448 | 0.00679 | -0.00624 | -0.000272 | 3.44E-05
Y10 0.29679 | -0.01642 | 0.00388 | 0.00111 | -0.000105 | -2.56E-05
Yu 0.01667 | 0.00131 | 0.00071 | 0.00014 | -2.68E-05 | -9.76E-07
Yo 0.01513 | 0.00111 | 0.00022 | 0.0001 | -2.18E-05 | 2.36E-06
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Los dos factores de extraccion mostraron efecto significativo positivo sobre los
sélidos totales y los picos 1, 2, 3, 5y 8. El ciclo util ejercié efecto significativo en
forma negativa con respecto a los picos 4 y 6, mientras que la potencia lo hizo sobre

la actividad antirradical (DPPH y ABTS) y el contenido de compuestos fendlicos.

Todas las variables correlacionaron positivamente con la actividad antirradical

(Tabla 8-6 del Anexo 5), por lo que todas fueron maximizadas.

El analisis global de deseabilidad mostré que el valor mas adecuado de ciclos
de irradiacion fue de 15 y en el caso de la potencia, el valor 6ptimo fue de 100 %
(Figura 5-8).

Las variables fenoles totales, ABTS, sdlidos totales y los picos 1, 4, 7y 8, no
fueron significativamente diferentes con un nivel de confianza del 95.0 %,
obteniéndose las mismas condiciones de extraccion que en el analisis global. Los
valores éptimos de cada variable de respuesta se observan en la Figura 8-23 del
Anexo 6.
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FIGURA 5-8 Superficie de respuesta del estudio de deseabilidad para la extraccion
asistida con microondas de semilla de aguacate var. Hass.
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La extraccion de tegumento, asistida con microondas, se realizé a los mismos

valores que los calculados para epicarpio.

La Tabla 5-10 muestra los valores predichos de las variables a las condiciones

deseables u Optimas calculadas con el modelo.

TABLA 5-9: Respuestas estimadas para los valores ideales de extraccion con
microondas de las diferentes fracciones morfolégicas de aguacate.

Extraccién con microondas
Respuesta

estimada Epicarpio Mesocarpio Semilla
Soélidos totales 0.582 0.564 0.658
Fenoles totales 3.302 0.117 1.725
DPPH 2.915 0.035 2.655
ABTS 12.443 0.218 8.239
Pico 1 5.64 0.099 0.119
Pico 2 6.127 0.015 0.133
Pico 3 2.442 0.012 0.908
Pico 4 3.43 0.03 0.71
Pico 5 0.214 0.312 1.793
Pico 6 0.597 0.276
Pico 7 0.461 0.09
Pico 8 0.067

5.5 Extraccion de fracciones fisiolégicas de aguacate por maceracion con
agitacion
En las extracciones por maceracion, se buscé el tiempo mas adecuado de

extraccion en funcion de la actividad antirradical por DPPH.

En la Figura 5-9 (A) se observa el efecto del tiempo de extraccion de epicarpio
de aguacate var. Hass sobre la actividad antioxidante, puede apreciarse que hasta
los 30 min, no hay diferencias significativas, asi como tampoco a partir de 45 min. El
analisis de varianza mostro una razon-F = 10.9395 (cociente entre el estimado entre-
grupos y el estimado dentro-de-grupos) con un valor-P < 0.05, indicando que existe

diferencia significativa de la media de DPPH entre un nivel de t y otro. En lo que
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respecta a la extraccion de mesocarpio (Figura 5-9 B), el valor P (0.4858) de la razon
F (1.00828) no fue significativo, indicando que al primer tiempo analizado ya se habia
obtenido toda la actividad antirradical alcanzable bajo las condiciones de estudio. En
el caso de la semilla, si se observo un efecto significativo en el tiempo de extraccion,
la razén F (15.3962) present6 un valor P = 0.0023, indicando diferencia significativa

de la media de DPPH entre un nivel de tiempo y otro.
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FIGURA 5-9 Efecto del tiempo de extraccion de epicarpio (A), mesocarpio (B) y
semilla de aguacate (C) var. Hass por maceracion con agitacion en etanol:agua
(80:20) sobre el valor de DPPH en los extractos
(X en los extractos HSD).

En funcion de los resultados anteriores, se establecieron como adecuados, los

tiempos mostrados en la Tabla 5-13.

TABLA 5-11: Tiempo de extraccion (por maceracién con agitaciéon en etanol:agua
80:20) mas adecuado para cada fraccion morfolégica de aguacate.

Valores ideales para la extraccién con agitacién

Muestra Tiempo (min)
Epicarpio 45
Mesocarpio 60

Semilla 20

De forma similar a los otros métodos de extraccion, se establecio que el tiempo

de extraccion para el tegumento seria el mismo que el calculado para el epicarpio.

Las diferencias encontradas en los extractos obtenidos por los diferentes
métodos de extraccion estan intimamente relacionadas el principio del método de

extraccién. Ma et al. (2008) compararon la extraccion asistida con ultrasonidos y la
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extraccion con maceracion sobre el contenido de compuestos fenélicos, mostrando
que la extraccion asistida por ultrasonidos genera rendimientos mas altos en tiempos
mas cortos, comparada con la extraccion convencional. La extraccion asistida con
ultrasonidos mejora la eficiencia y reduce el tiempo de procesamiento, ademas de
gue puede realizarse a temperaturas bajas que son favorables para los compuestos
inestables al calor. De acuerdo a la literatura, estos efectos pueden ser explicados
por la cavitacion generada por la aplicacion de ondas de ultrasonido, ya que la
amplitud de onda ultrasénica es proporcional al tamafio de la burbuja de cavitacion

formada, asi como la intensidad de colapso de ésta (Li et al., 2004).

En el caso de la extraccion asistida por microondas, la irradiacion de
microondas causa movimiento de moléculas por migracién de iones y rotacion de
dipolos, que contribuyen a una rapida trasferencia de energia y materia al solvente
(Gao, 2005). Las microondas penetran en la muestra calentando instantaneamente
los compuestos polares presentes en ella, incluida el agua, la cual genera micro
explosiones de vapor que rompen el tejido celular facilitando la transferencia de
masa hacia el disolvente, lo que permite obtener extractos en menor tiempo que los
métodos tradicionales basados en la conductividad térmica, sin embargo, la
irradiacion con microondas puede acelerar la degradacién de algunos metabolitos
(Zhang et al., 2011).

5.6 Efecto del método de extraccidon en las fracciones morfoldgicas de las tres
variedades de aguacate.

5.6.1 Efecto del método de extraccion sobre las variables de respuesta:

aguacate var. Fuerte.

Como se mencioné en la metodologia, después de realizar la optimizaciéon de
los métodos de extraccion sobre cada tejido, estas condiciones se usaron para la
obtencion de nuevos extractos de las tres variedades. Estos nuevos extractos se
realizaron con las condiciones mas adecuadas presentadas anteriormente para cada

fracciébn morfologica.
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Los resultados de compuestos fendlicos se expresan en equivalentes de acido
gélico, los de actividad antirradical por DPPH y ABTS en equivalentes de &cido

ascorbico y en porcentaje de inhibicion.

La Tabla 5-12 describe las caracteristicas del extracto obtenido por la
asistencia de ultrasonidos, a las condiciones Optimas para cada fraccion morfoldgica.
El tejido que mostro el mayor contenido de fenoles totales y actividad antirradical fue
la semilla. El contenido de fenoles totales fue practicamente el mismo entre semilla 'y
tegumento, y de igual forma entre epicarpio y mesocarpio. El tejido con mayor
actividad antirradical por DPPH, fue la semilla, seguido del tegumento, por ABTS
después de la semilla, el mesocarpio y el tequmento mostraron el mismo porcentaje

de actividad.

Un patron similar fue observado en los extractos obtenidos con asistencia de
microondas (Tabla 5-12), los extractos de semilla y tegumento mostraron mayor
porcentaje de actividad antirradical que los extractos de mesocarpio. En ambos
extractos, en los obtenidos con la asistencia de ultrasonidos y con microondas, la
menor actividad antirradical se observé en los extractos de epicarpio, sin embargo,
se encontré un mayor contenido de fenoles en estos extractos, que en los extractos
de mesocarpio, lo que quiere decir que la actividad antirradical en mesocarpio es
debida a compuestos de naturaleza no fendlico. La mayor actividad antirradical se

observé en los extractos obtenidos por microondas.

Wang et al., en 2010, evaluaron la capacidad antioxidante de extractos de
mesocarpio, semilla y epicarpio de 7 variedades de aguacate obtenidos por
maceracion con agitacion, y encontraron que las semillas presentaban el mayor
contenido de compuestos fendlicos y actividad antioxidante (DPPH) en todas las

variedades del fruto, lo que coincide con los resultados obtenidos en este estudio.
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5.6.2 Efecto del método de extraccion sobre las variables de respuesta:
aguacate var. Hass.

Las caracteristicas de los extractos obtenidos por los diferentes métodos se
muestran en la Tabla 5-13. El extracto de epicarpio fue el que mostré mayor
contenido de compuestos fenolicos y mayor actividad antioxidante por DPPH y ABTS
en los tres métodos de extraccion ultrasonidos, microondas y agitacion, por lo que se
concluye que para el aprovechamiento de este residuo se puede usar cualquier

meétodo de extraccion, ya que en los tres muestran el mismo rendimiento.

Los resultados obtenido en este trabajo coinciden con lo reportado por
Rodriguez-Carpena et al. (2011), quienes realizaron un estudio sobre la actividad
antioxidante (DPPH y ABTS) de extractos de epicarpio, mesocarpio y semilla de las
variedades Fuerte y Hass, sus resultados mostraron que los extractos de epicarpio y
semilla tenian cantidades mas altas de compuestos fendlicos y un potencial

antirradical in vitro mas intenso que los extractos de mesocarpio.
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TABLA 5-10: Efecto del método de extraccion con etanol:agua (80:20) sobre el contenido de sélidos y fenoles totales y
actividad antirradical, de extractos de fracciones morfolégicas de aguacate var. Fuerte.

Extractos obtenidos con la asistencia de ultrasonidos

Muestra Tiempo = Amplitud | Ciclo util = Solidos totales @ Fenoles totales DPPH ABTS
(min) % s/s % mg/mL mg/mL % mg/mL %
Epicarpio 3 63 0.3 0.134 0.011 0.300 11.397 @ 0.313 1.276
Mesocarpio 3 70 0.9 0.289 0.009 0.033 12.199 | 0.047 4.204
Semilla 6.2 28 0.9 0.189 0.056 0.361 12.944 @ 0.488 4.579
Tegumento 3 63 0.3 0.124 0.047 0.345 12.543 | 0.468 4.204
Extractos obtenidos con la asistencia de microondas
.C'CIQS _d,e Potencia | Sélidos totales | Fenoles totales DPPH ABTS
irradiacion
(30 s/ 30 s) (W) % mg/mL mg/mL % mg/mL %
Epicarpio 10.3 80 0.162 0.0288 0.309 11.627 | 0.369 2.327
Mesocarpio 15 90 0.353 0.0237 0.037 13.116 @ 0.064 7.432
Semilla 15 100 0.231 0.152 0.586 18.614 | 0.925 | 12.838
Tegumento 10.3 80 0.227 0.161 0.581 18.499 @ 0.938 | 13.138
Extractos obtenidos por maceracion con agitacion
Tiempo Sélidos totales | Fenoles totales DPPH ABTS
(min) % mg/mL mg/mL % mg/mL %
Epicarpio 45 0.153 0.018 0.252 10.195 | 0.385 2.627
Mesocarpio 60 0.328 0.009 0.032 11.970 | 0.058 6.381
Semilla 20 0.168 0.063 0.413 14.261 @ 0.582 6.381
Tegumento 45 0.150 0.060 0.364 13.001 | 0.563 6.006
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TABLA 5-11: Efecto del método de extraccidén con etanol:agua (80:20) sobre el contenido de sélidos y fenoles totales y
actividad antirradical, de extractos de fracciones morfolégicas de aguacate var. Hass.

Extractos obtenidos con la asistencia de ultrasonidos

Muestra Tiempo | Amplitud | Ciclo util | Soélidos totales = Fenoles totales DPPH ABTS
(min) % s/s % mg/mL mg/mL % mg/mL %
Epicarpio 3 63 0.3 0.151 0.767 1.511 | 40.495 | 2.661 | 44.913
Mesocarpio 3 70 0.9 0.149 0.033 0.016 4.320 0.078 | 10.610
Semilla 6.2 28 0.9 0.174 0.308 0.619 16.59 1.105 @ 16.570
Tegumento 3 63 0.3 0.042 0.036 0.062 1.670 0.575 6.904
Extractos obtenidos con la asistencia de microondas
.C'CIQS _d,e Potencia | Sélidos totales | Fenoles totales DPPH ABTS
irradiacion
(30 s/ 30 s) W) % mg/mL mg/mL % mg/mL %
Epicarpio 10.3 80 0.257 0.889 1.620 | 43.433 @ 3.073 | 52.398
Mesocarpio 15 90 0.200 0.038 0.024 6.452 0.092 @ 13.227
Semilla 15 100 0.206 0.429 0.834 22.35 1.656 | 26.599
Tegumento 10.3 80 0.015 0.072 0.116 3.111 0.782 | 10.683
Extractos obtenidos por maceracion con agitacion
Tiempo Sélidos totales | Fenoles totales DPPH ABTS
(min) % mg/mL mg/mL % mg/mL %
Epicarpio 45 0.151 0.876 1.878 | 50.346 | 2.9649 @ 50.436
Mesocarpio 60 0.053 0.023 0.018 4.896 0.842 | 11.773
Semilla 20 0.211 0.481 1.057 @ 28.341 1.7518 @ 28.343
Tegumento 45 0.044 0.037 0.041 1.095 0.427 4.215

63



Resultados y discusion

5.6.3 Efecto del método de extraccion sobre las variables de respuesta:

aguacatillo.

En este apartado, se describen los resultados del analisis de los extractos de
los tejidos del aguacate conocido como aguacatillo. No se han encontrado
publicaciones con informacién sobre dicho fruto. Esta variedad de aguacate tiene una
peculiar caracteristica, ya que al igual que mesocarpio, el epicarpio también se
puede consumir, otro concepto mas para considerarse un fruto de importancia en

este trabajo.

Los resultados de las caracteristicas de los extractos obtenidos con las
diferentes técnicas, se muestran en la Tabla 5-14. El extracto de semilla fue el que
presentd mayor contenido fendlico y actividad antioxidante en comparacion con el
resto de los tejidos. En ese mismo contexto el mesocarpio ocup6 el segundo lugar, el

epicarpio el tercero y el tegumento el dltimo lugar.

El contenido de fenoles totales del extracto de semilla, obtenido por
microondas, fue de casi el doble en comparacion con el del epicarpio; los extractos
de mesocarpio y tegumento mostraron una concentracion similar. Con respecto a la
actividad antirradical, la evaluada por ABTS fue mayor que la evaluada por DPPH,
salvo en los extractos de tegumento obtenidos con la asistencia de ultrasonidos y de
microondas, y en lo que respecta al extracto de semilla, el porcentaje de inhibicion

fue mas del doble que el obtenido con el extracto de epicarpio.

La concentraciébn mas alta de compuestos fendlicos se presentd en el extracto
de mesocarpio obtenido por maceracion con agitacion, caso contrario a los extractos
con ultrasonidos y microondas. Sin embargo, la semilla mostré6 concentraciones
similares a los extractos de microondas y ultrasonidos, siendo el tejido con mayores

propiedades antioxidantes.
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TABLA 5-12: Efecto del método de extraccion con etanol:agua (80:20) sobre el contenido de sélidos y fenoles totales y

actividad antirradical, de extractos de fracciones morfoldgicas de aguacatillo.

Extractos obtenidos con la asistencia de ultrasonidos

Tiempo | Amplitud C,IC.IO Solidos totales | Fenoles totales DPPH
Muestra atil
(min) % s/s % mg/mL mg/mL %
Epicarpio 3 63 0.3 0.071 0.073 0.364 4.875
Mesocarpio 3 70 0.9 0.119 0.311 0.0455 | 7.134
Semilla 6.2 28 0.9 0.161 0.322 0.878 | 17.717
Tegumento 3 63 0.3 0.018 0.005 0.283 2.854
Extractos obtenidos con la asistencia de microondas
Ciclos de : .
. . Potencia | Solidos totales | Fenoles totales DPPH
irradiacion
(30 s/305s) (W) % mg/mL mg/mL %
Epicarpio 10.3 80 0.122 0.186 0.586 | 10.404
Mesocarpio 15 90 0.124 0.01 0.048 7.788
Semilla 15 100 0.206 0.432 1.080 | 22.770
Tegumento 10.3 80 0.0357 0.013 0.426 6.421
Extractos obtenidos por maceracién con agitacion
Tiempo Solidos totales | Fenoles totales DPPH
(min) % mg/mL mg/mL %
Epicarpio 45 0.111 0.174 0.626 = 11.415
Mesocarpio 60 0.051 0.489 0.032 3.865
Semilla 20 0.143 0.327 0.973 | 20.095
Tegumento 45 0.012 0.004 0.198 0.713

ABTS
mg/mL %
0.598 6.759
0.092 | 13.009
1.729 @ 28.706
0.291 0.799
ABTS
mg/mL %
1.055 | 15.625
0.087 | 12.064
2.070 35.32
0.3618 @ 2.180
ABTS
mg/mL %
1.059 | 15.698
0.064 7.631
1.774 @ 29.579
0.306 1.090
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5.7 Comparacion de los métodos de extracciéon mediante analisis global

Los extractos obtenidos a las condiciones determinadas como 6ptimas, se
analizaron, ademas de las variables de respuesta analizadas en la seccion 5.6,
mediante LC-QTOF-MS/MS para realizar la comparacion de los métodos de

extraccion mediante andlisis global.

Después del tratamiento de datos obtenidos mediante espectrometria de
masas, se obtuvo una matriz (1010x37) formada por las 1010 entidades moleculares
encontradas en los extractos obtenidos con los tres métodos de extraccion de las
tres variedades de aguacate en epicarpio, una matriz de (613x37) de 613 entidades
moleculares encontradas en mesocarpio, (513x37) con 513 entidades en semilla y

una matriz (560x37) de 560 entidades moleculares en tegumento.

Para evaluar el efecto de cada uno de los métodos de extraccion y de cada
variedad de fruto en cada fraccion morfologica, se realizaron pruebas de
discriminacion mediante el andlisis de componentes principales (PCA).

5.7.1 Efecto del método de extraccién y del tipo de tejido sobre los

compuestos extraidos de las tres variedades

En la Figura 5-10 se presenta el analisis de componentes principales de las
entidades moleculares obtenidas en el andlisis de los extractos de las 4 fracciones
morfologicas de las tres variedades obtenidos por las tres técnicas de extraccion
analizadas. En la Fig. 5-10 se observa una buena discriminacion entre los métodos
de extraccion, en los que se explica un 79.6 % de la variabilidad total en epicarpio
(A), un 71.9 % en mesocarpio (B), 65.8 % en semilla (C) y un 77 % en tegumento
(D).

Los extractos obtenidos por los tres métodos de epicarpio de las tres
variedades se separaron a lo largo del PC 1 (42.6 %) y del PC 2 (37 %); asi mismo
se observa que en la variedad Fuerte existe un solapamiento parcial entre agitacion y
microondas, en la variedad Hass existe un solapamiento parcial entre los tres

meétodos y en aguacatillo el solapamiento se dio entre microondas y agitacion.
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FIGURA 5-10 Efecto del método de extraccion (Us: ultrasonidos, Mw: microondas y
Ag: agitacion), del tipo de tejido (A: epicarpio, B: mesocarpio, C: semillay D:
tegumento) y de la variedad (Hass, Fuerte y Aguacatillo) sobre los compuestos

extraidos.
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En los extractos de mesocarpio, existe una discriminacion entre las tres
variedades y se separaron a lo largo de PC 1 (42.8 %) y PC 2 (29.1 %), en dicho
analisis se observa que en la variedad Fuerte hay un solapamiento entre los tres
meétodos de extraccion, teniéndose que en los tres se presentan resultados similares;
en la variedad Hass también hay un efecto similar entre los tres métodos; caso
contrario a las muestras de aguacatillo, en ese conjunto formado por agitacion fueron
mas distantes respecto a los otros dos, entre microondas y ultrasonidos existe mayor

proximidad entre ellos.

En la Figura 5-10C, de los extractos de semilla existe una discriminacion clara
entre variedades de aguacate con los tres métodos de extraccién usados y éstos se
separaron a lo largo de PC 1 (43.6 %) y PC 2 (22.2 %). Asi mismo, se observa un
solapamiento entre los tres métodos de extraccidon en las tres variedades, teniéndose

gue en los tres se presentan resultados similares.

En la Figura 5-10D, de los extractos obtenidos por ultrasonidos, microondas y
agitacion de tegumento, las variedades se separaron a lo largo de PC 1 (56.6 %) y
PC 2 (20.4 %); en la variedad Hass existe una correlacién entre las entidades
moleculares obtenidas por ultrasonidos y agitacion, caso contrario a los extractos con
microondas, estos muestran una proximidad con agitacion; respecto a la variedad
aguacatillo existe una correlacién entre ultrasonidos y agitacion, pero si existe una
gran diferencia con microondas con respecto a los otros dos; por ultimo en la

variedad Fuerte hay una correlacion entre agitacion y ultrasonidos.

5.7.2 Efecto del método de extracciéon sobre los compuestos extraidos en

aguacate Fuerte

Para llevar a cabo un andlisis mas exhaustivo entre métodos, se realizé6 una

prueba de discriminacion mediante PCA en aguacate variedad Fuerte.

De los datos obtenidos por espectrometria de masas en esta variedad, se

obtuvo la matriz (1010x12) formada por las 1010 entidades moleculares en epicarpio,
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una matriz (613x12) para mesocarpio, otra matriz (513x12) para semilla y otra
(560x12) para tegumento.

En la Figura 5-11 se observa la discriminacion que existe entre los métodos de
extraccion, en los que se explica un 52.4% de la variabilidad total en epicarpio (A), un

42.2 % en mesocarpio (B), 63.1% en semilla (C) y un 61.3% en tegumento (D).

Los extractos de epicarpio obtenidos por los tres métodos se separaron a lo
largo de PC 1 (36.1 %) y PC 2 (16.3 %); asi mismo se observa que en la variedad

Fuerte existe un solapamiento parcial entre agitacion y microondas.

En los extractos de la mesocarpio, existe una solapamiento parcial entre
agitacion y microondas, las 613 entidades moleculares se separaron a lo largo de PC
1 (23.7 %) y PC 2 (18.5 %).

En la Figura 5-11C, de los extractos de semilla, se observa que existe una
discriminacion entre microondas con respecto a los otros dos métodos, ya que
agitacion y microondas presentan una correlacion parcial entre ambos, este efecto se
ve reflejado a lo largo de PC 1 (42.2 %) y de PC 2 (20.9 %).

La Figura 5-11D, de los extractos de tegumento obtenidos por ultrasonidos,
microondas y agitacion muestra que los métodos de extraccién se separaron a lo
largo de PC 1 (46.1 %) y PC 2 (15.2 %) y se observa que no hay un efecto entre

cada método.
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FIGURA 5-11 Efecto del método de extraccién (Us: ultrasonidos, Mw: microondas y
Ag: agitacién) y del tipo de tejido (A: epicarpio, B: mesocarpio, C: semillay D:
tegumento) de aguacate var. Fuerte, sobre los compuestos extraidos.
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5.7.3 Efecto del método de extraccion sobre los compuestos extraidos en
aguacate Hass

El analisis discriminativo en la variedad Hass se realiz6 con una matriz
(1010x12) formada por las 1010 entidades moleculares en epicarpio, una matriz
(613x12) para mesocarpio, otra matriz (513x12) para semilla y otra (560x12) para

tegumento.

En la Figura 5-12 se observa la discriminacion que existe entre los métodos de
extraccion, en los que se explica un 61.6 % de la variabilidad total en epicarpio (A),

un 50.7 % en mesocarpio (B), 62 % en semilla (C) y un 72.7 % en tegumento (D).

Los extractos de epicarpio de la variedad Hass obtenidos por los tres métodos
se separaron a lo largo de PC 1 (40.7 %) y PC 2 (20.9 %); existe un solapamiento

entre los tres métodos de extraccion.

En los extractos de mesocarpio, no hay una correlacion entre los métodos, las
613 entidades moleculares se separaron a lo largo de PC 1 (28.2 %) y PC 2 (22.5
%).

En la Figura 5-12C, de los extractos de semilla, no hay una correlacion entre

los métodos, este efecto se ve reflejado a lo largo de PC 1 (45.8 %) y PC 2 (16.2 %).

Los extractos de tegumento obtenidos por ultrasonidos, microondas y agitacion
(Figura 5-12D), se separaron a lo largo de PC 1 (62.1 %) y PC 2 (10.6 %) y se
observa que hay una correlacién entre agitacién y ultrasonidos; en cuanto a los

extractos con microondas, no correlacionan con los otros dos métodos.

5.7.4 Efecto del método de extracciéon sobre los compuestos extraidos en

aguacatillo

El analisis discriminativo en aguacatillo se realizé6 con una matriz (1010x12)
formada por las 1010 entidades moleculares en epicarpio, una matriz (613x12) para
mesocarpio, otra matriz (513x12) para semilla y otra (560x12) para tegumento.
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FIGURA 5-12 Efecto del método de extraccion (Us: ultrasonidos, Mw: microondas y
Ag: agitacién) y del tipo de tejido (A: epicarpio, B: mesocarpio, C: semillay D:
tegumento) de aguacate var. Hass, sobre los compuestos extraidos.

72



Resultados y discusion

En la Figura 5-13 se observa la discriminacion que existe entre los métodos de
extraccion, en los que se explica un 67.9 % de la variabilidad total en epicarpio (A),

un 76.2 % en mesocarpio (B), 62 % en semilla (C) y un 64.9 % en tegumento (D).
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FIGURA 5-13 Efecto del método de extracciéon (Us: ultrasonidos, Mw: microondas y
Ag: agitacion) y del tipo de tejido (A: epicarpio, B: mesocarpio, C: semilla y D:
tegumento) de aguacatillo, sobre los compuestos extraidos.
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Los extractos obtenidos por los tres métodos de epicarpio en esta variedad se
separaron a lo largo de PC 1 (55.6 %) y PC 2 (12.3 %); no se observo correlacion

entre métodos de extraccion.

En los extractos de mesocarpio, existe un solapamiento parcial entre
microondas y ultrasonidos, a diferencia de los extractos con agitacion que no
muestran una correlacion con los otros métodos, las 613 entidades moleculares se
separaron a lo largo de PC 1 (66.6 %) y PC 2 (9.6 %).

En la Figura 5-13C, los extractos de semilla obtenidos con ultrasonidos
muestran una similitud con respecto a los otros dos métodos, sin embargo entre los
extractos obtenidos con ayuda de agitacion y de microondas no hay una correlacion,
este efecto se ve reflejado a lo largo de PC 1 (45.1 %) y PC 2 (16.9 %).

Los extractos de tegumento obtenidos por ultrasonidos, microondas y agitacion
(Figura 5-13D), se separaron a lo largo de PC 1 (52.6 %) y PC 2 (64.9 %), se
observa que hay una correlacién parcial entre agitacion y ultrasonidos; en cuanto a

los extractos con microondas, estos no correlacionan con los otros dos métodos.

5.7.5 Efecto de la variedad de aguacate y del tipo de tejido sobre los

compuestos extraidos con ultrasonidos

En la evaluacién para el analisis discriminativo en ultrasonidos, se obtuvo una
matriz (1010x12) formada por las 1010 entidades moleculares en epicarpio, una
matriz (613x12) para mesocarpio, otra matriz (513x12) para semilla y otra (560x12)

para tegumento.

En los extractos obtenidos de epicarpio de las tres variedades (Figura 5-14A),
se explica el 85.3 % de la variabilidad total, reflejados en PC 1 (46.5 %) y PC 2 (38.8
%), las entidades moleculares de la variedad Fuerte se agruparon de tal forma que

se observa mucha similitud entre ellos.

En los extractos de mesocarpio, las entidades moleculares no mostraron

correlacion entre las variedades, las 613 entidades moleculares se separaron a lo
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FIGURA 5-14 Efecto de la variedad de aguacate (Hass, Fuerte y Aguacatillo) y del
tipo de tejido (A: epicarpio, B: mesocarpio, C: semilla y D: tegumento) sobre los
compuestos extraidos con la asistencia de ultrasonidos.
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En la Figura 5-14C, se observa una distribucién amplia a lo largo de PC 1 (53
%) y PC 2 (24.5 %) representando el 77.5 % de la variabilidad total, existe una gran

dispersion entre las variedades.

En los extractos de tegumento (Figura 5-14D), las entidades de los extractos
obtenidos por los diferentes métodos se separaron a lo largo de PC 1 (63.2 %) y PC
2 (24.4 %), con una variabilidad total del 87.6 %, no hay correlacion entre variedades

de aguacate.

5.7.6 Efecto de la variedad de aguacate y del tipo de tejido sobre los

compuestos extraidos con microondas

El analisis discriminativo de los extractos obtenido con ayuda de microondas,
se realizé con una matriz (1010x12) formada por las 1010 entidades moleculares de
extractos de epicarpio, una matriz (613x12) para extractos de mesocarpio, otra matriz

(513x12) para extractos de semilla y otra (560x12) para extractos de tegumento.

El andlisis de PCA de los extractos de epicarpio de las tres variedades (Figura
5-15A), explica el 89.1 % de la variabilidad total, reflejados en PC 1 (46.4 %) y PC 2
(42.7 %), existe una dispersion entre cada variedad, pero las entidades moleculares
de cada una de las variedades se agruparon de tal forma que se observa mucha

similitud entre ellos.
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FIGURA 5-15 Efecto de la variedad de aguacate (Hass, Fuerte y Aguacatillo) y del
tipo de tejido (A: epicarpio, B: mesocarpio, C: semilla y D: tegumento) sobre los
compuestos extraidos con la asistencia de microondas.

En los extractos de mesocarpio, las entidades moleculares no mostraron
correlacion entre las variedades, las 613 entidades moleculares se separaron a lo
largo de PC 1 (52.2 %) y PC 2 (29.8 %) representando el 82 % de la variabilidad
total.
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En la Figura 5-15C se observa una distribucion amplia a lo largo de PC 1 (45
%) y PC 2 (28.3 %) representando el 73.3 % de la variabilidad total, hay dispersién

entre cada variedad

Las entidades moleculares de los extractos de tegumento (Figura 5-15D), se
separaron segun el método utilizado para su extraccién, a lo largo de PC 1 (59.7 %) y
PC 2 (29.1 %), con una variabilidad total explicada del 88.8 %, no existe una

correlacion entre variedades de aguacate.

5.7.7 Efecto de la variedad de aguacate y del tipo de tejido sobre los

compuestos extraidos con agitacion.

El analisis discriminativo de los extractos obtenidos por maceracion con
agitaciéon se realiz6 con una matriz (1010x12) formada por las 1010 entidades
moleculares en epicarpio, una matriz (613x12) para mesocarpio, otra matriz (513x12)

para semilla y otra (560x12) para tegumento.

El ACP de los extractos obtenidos de epicarpio de las tres variedades (Figura
5-16A), explica el 88.2 % de la variabilidad total, reflejados en PC 1 (47.5 %) y PC 2
(40.7 %), las entidades moleculares de la variedad Fuerte se agruparon de tal forma

gue se observa mucha similitud entre ellos.

Las entidades moleculares de los extractos de mesocarpio no mostraron
correlacion entre las variedades, las 613 entidades moleculares se separaron a lo
largo de PC 1 (47.5 %) y PC 2 (39.9 %) representando el 87.4 % de la variabilidad
total, los entidades moleculares de cada variedad mostraron una mayor dispersion

entre ellas.

En la Figura 5-16C se observa que se formaron tres grupos, uno para cada
variedad, por lo que se infiere que en cada grupo hay similitud entre las entidades
moleculares, esto representa el 79.4% de la variabilidad total (PC 1:53.3% y PC 2
26.1%).
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FIGURA 5-16 Efecto de la variedad de aguacate (Hass, Fuerte y Aguacatillo) y del
tipo de tejido (A: epicarpio, B: mesocarpio, C: semilla y D: tegumento) sobre los
compuestos extraidos por agitacion.

Las entidades moleculares de los extractos de tegumento (Figura 5-16D), se
separaron a lo largo de PC 1 (60.9 %) y PC 2 (24.7 %, con una variabilidad total del
85.6 %, mostrando que no hay correlacion entre variedades de aguacate. Las
entidades moleculares del extracto de aguacate de variedad Hass mostraron mayor
dispersién en comparacién con las de los extractos de tegumento de aguacates de la
variedad fuerte y aguacatillo.
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5.8 Caracterizaciéon quimica de los extractos de aguacate mediante
cromatografia de liquidos acoplada a espectrometria de masas de alta

resolucion

La caracterizacion de metabolitos en los extractos de los tejidos de las tres
variedades de aguacate obtenidos por los tres métodos de extraccion, se efectud por
comparacion de los espectros MS/MS obtenidos experimentalmente contra los que
se encuentran en las bases de datos publicas Metabolite and tAndem MS database
(METLIN), The Human Metabolome Database (HMDB), RIKEN MSn spectral
database for phytochemicals (ReSpect) y MassBank, en las cuales se encuentra una

amplia variedad de espectros generados desde diferentes plataformas analiticas.

5.8.1 Identificacion de los metabolitos mediante espectros MS/MS

En esta investigacion se lograron identificar 155 metabolitos en los extractos
de los diferentes tejidos de las tres variedades de aguacate, clasificados de la

siguiente manera:

e En los extractos obtenidos con la asistencia de ultrasonidos: 170
o Fuerte: 43 en epicarpio, 49 en mesocarpio, 35 en semilla y 55 en
tegumento.
o Hass: 53 en epicarpio, 50 en mesocarpio, 32 en semilla y 39 en
tegumento.
o Aguacatillo: 46 en epicarpio, 50 en mesocarpio, 29 en semilla 'y 31 en
tegumento.
e En los extractos obtenidos con la asistencia de microondas: 188
o Fuerte: 38 en epicarpio, 59 en mesocarpio, 43 en semilla y 62 en
tegumento.
o Hass: 51 en epicarpio, 48 en mesocarpio, 43 en semilla y 49 en
tegumento.
o Aguacatillo: 57 en epicarpio, 46 en mesocarpio, 36 en semilla y 33 en

tegumento.
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e En los extractos obtenidos por maceracion con agitacion: 164
o Fuerte: 46 en epicarpio, 51 en mesocarpio, 43 en semilla y 58 en
tegumento.
o Hass: 22 en epicarpio, 40 en mesocarpio, 36 en semilla y 39 en
tegumento.
o Aguacatillo: 55 en epicarpio, 36 en mesocarpio, 31 en semilla 'y 37 en

tegumento.

Algunos de los metabolitos que se identificaron en todas la muestras fueron
acido quinico, perseitol, betaina, trigonelina, L-glutamato, hesperetina, sacarosa,
hesperedina, naringina, L-prolina, acido citrico y D-glucoheptosa. En la Tabla 5-15 se
muestran algunos metabolitos identificados agrupados de acuerdo a sus propiedades
quimicas. En la Tabla 5-16, se muestran los compuestos que se encontraron sélo en
los extractos de determinadas variedades de aguacate, lo que les daria particularidad

a los frutos de esas variedades.

Los resultados resumidos anteriormente estén relacionados con los informes
publicados por Guetsky et al.,, 2005; Hurtado-Fernandez et al., 2011; Contreras-
Gutiérrez et al., 2013 y Hurtado-Ferndndez et al., 2014, quienes reportaron
metabolitos similares a los identificados en este estudio. En los estudios citados, los
autores encontraron que el acido quinico fue uno de los metabolitos identificados con
mayor concentracién, también identificaron acidos benzoicos y pantoténicos,

epicatequina y catequina, acidos feralicos y p-cumaricos (acidos hidroxicinamicos).
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TABLA 5-13: Compuestos encontrados en las tres variedades de las cuatro fracciones morfologicas con los tres
métodos de extraccion.

Acidos L : . Acidos -
carboxilicos Aminoécidos Flavonoides Azlcares fenolicos Acidos grasos Otros
Acido quinico L- glutamato Hesperitina o Hedn Ester metilico del acido 7-cis Acido shikimico
glucoheptosa clorogénico hexadecenoico
Acido citrico L-serina Hesperedina D-manitol p-aqlqlo 1-Palmitoil-2-linoleoil PE (PLPE) N|ap|n§1 (amdo
cumarico nicotinico)
. o m-acido Metiléster del acido Piridoxina
L-glutamina Naringina 1-kestosa - ) . T
cumarico eicosapentaenoico (Vitamina B6)
L- acido Procianidina B2 Metilester de acido 9 (2), 11 (E), 13 Salidrosida
aspartico (E) octadecatrienoico
) : . : Metiléster del acido 5 (2), 8 (2), 11 - -~
L- asparagina Epicatequina (2) Eicosatrienoico Acido orético
L-tirosina Kaempfgrql -0 Ester metilico del acido araquidénico Dopamina
glucdsido
Amdo \ Querce'Eln_a o Glutation
aminobutirico galactosido
L-valina Rutina Perseitol
L-leucina Quercetina

Betaina
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TABLA 5-14: Compuestos caracteristicos de las variedades de aguacate.

Resultados y discusion

Nombre del
compuesto

Ultrasonidos

Microondas

Agitacion

Aguacatillo

Fuerte

Hass

Aguacatillo

Fuerte

Hass

Aguacatillo

Fuerte

Hass

CPIST

C P

S

CPIST

C P

S

C P S|IT

CPIST

L-acido aspartico

X

X X

X

L-triptofano

L-isoleucina

Acido p-cumaérico

Acido m-cumaérico

B-fenilo-y-acido
amino butirico

L-fenilalanina

1-feniletilamina

Acido malico

Dopamina

Acido 2-
hidroxicinamico

Acido succinico

Glutatiéon

1-Kestosa
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El acido abscisico es una hormona vegetal que participa en el desarrollo y
crecimiento asi como en la respuesta adaptativa a estrés tanto de tipo abiético como
biético. Funciona en muchos procesos de desarrollo de plantas, incluida la dormancia

de los brotes.

Dentro de la familia de los flavonoides, se determind naringina, epicatequina,
catequina, kaempferide y quercetina. La epicatequina y la quercetina fueron los mas

abundantes.

En el trabajo publicado por Hurtado-Fernandez et al. (2011) identificaron 17
compuestos fendlicos en mesocarpio de tres variedades de aguacate (Hass, Lamb-
Hass y Rugoro). En ese mismo afio reporté un analisis en el mismo tejido pero ahora
de 13 variedades, en el que identific6 mas de 200 compuestos pertenecientes a
varias clases estructurales (acidos organicos, azucares, nucledsidos, vitaminas,
isoprenoides, acidos fendlicos y derivados de glucésido, aminoacidos, flavonoides,
acidos grasos, hormonas vegetales, entre otros).

En este contexto, Kosinska et al. (2012) realizaron un estudio sobre los
compuestos fendlicos y la actividad antioxidante (AA) de epicarpio y semilla de dos
variedades de aguacate (Hass y Shepard) en extractos obtenidos por maceracion
con etanol; obtuvieron 14 compuestos en epicarpio, entre los que destacan
catequinas, epicatequinas y quercetinas y 5 compuestos en semilla, procianidinas,

catequina y acido clorogénico.

Estos metabolitos destacan por su capacidad antioxidante tales como la
Procianidina B2, que también tiene diversos efectos celulares y posibles propiedades
anticancerigenas. El glutation es un compuesto sintetizado a partir de la cisteina,
contiene un grupo crucial de tiol (-SH) que lo convierte en un antioxidante eficaz. El
acido clorogénico es un acido fendlico natural, inhibidor carcinégeno. La colina es
una molécula precursora de la cerilcolina, un neurotransmisor que esté involucrado
en diversas funciones, en las que se incluye la memoria y el control muscular. El
metabolito B-fenilo-y-acido amino butirico es un aminoécido derivado del GABA que

se utiliza para eliminar la ansiedad y tratar el insomnio. Algunos metabolitos
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participan como intermediarios bioquimicos, como el acido shikimico que participa
como un intermediario bioquimico importante en plantas y microorganismos. El L-
acido aspartico es un aminoacido que juega un papel importante en la sintesis de
otros aminoacidos y en los ciclos del acido citrico y de la urea. Otros compuestos
esenciales en la dieta humana, L-triptéfano es un aminoacido esencial en la dieta
humana, la L-isoleucina es un aminoacido presente en las proteinas de la dieta y se
encuentra en la mayoria de las semillas y nueces. 1-Kestosa es un
fructooligosacéarido que contiene un pequefio numero (de tres a seis) de azucares

componentes.

Es importante mencionar que la energia de colisibn es un factor muy
importante dentro de la identificacibn de los compuestos, para obtener la mayor
informacion estructural posible de cada entidad molecular, las 36 muestras usadas
en esta investigacion fueron tratadas con dos energias de colision (20 y 40 eV). La
necesidad de una mayor o menor energia de colisién depende del tipo de molécula,
generalmente, entre mayor sea el tamafio de la molécula mayor sera la cantidad de
energia necesaria para obtener los fragmentos caracteristicos (Ledesma-Escobar,
2016). La mayoria de los compuestos se identificaron en ambas polaridades, seguida
de la polaridad de positiva y finalmente la negativa.

Con lo descrito anteriormente, se lograron identificar 155 metabolitos de los
cuales, 12 acidos carboxilicos, 23 aminoéacidos, 19 flavonoides, 11 azucares, 4
vitaminas, 7 &cidos fendlicos, 7 péptidos, y 7 &cidos grasos. En la identificacién
también se encontraron 65 metabolitos pertenecientes a otros grupos, tales como
aminas, alcaloides, nucleobases y glucdsidos. Los parametros de identificacion de
los 155 metabolitos se muestran en la Tabla 8-7, asi mismo de presentan algunas

caracteristicas de dichos metabolitos en la Tabla 8-8, ambas descritas en el Anexo 7.
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6 CONCLUSIONES

En el presente estudio, se evaluo el efecto del método de extraccion sobre el
perfil de metabolitos y la actividad antioxidante de extractos de tejidos de tres

variedades de aguacate.

Para ello, primero se establecio la metodologia mas adecuada para la
extraccion de metabolitos de epicarpio, mesocarpio, semilla y endocarpio de tres
variedades de aguacate, utilizando ultrasonidos, microondas y agitacion como
meétodos de extraccion, mediante el analisis de multiples respuestas se determinaron
los parametros mas adecuados para cada tejido. De manera general se observé que
los métodos de extraccion asistida por ultrasonidos y agitacion muestran el mismo
efecto en las tres variedades, y en el caso de la extraccion con microondas tiende a
una aproximacion a ellos, pero se requieren diferentes condiciones de extraccion

para cada método.

Después de obtener las condiciones de trabajo mas adecuadas para cada
tejido, se obtuvieron nuevos extractos con esas condiciones para llevar a cabo la
caracterizacion de los extractos con respecto al contenido de soélidos y fenoles
totales, y a la actividad antirradical. El extracto que mostré que el tejido que mostro
mayor concentracién de compuestos fendlicos y mayor actividad antioxidante en la

mayoria de los anlisis fue el de la semilla.

Las entidades moleculares de los extractos se caracterizaron mediante analisis
global (LC-QTOF MS/MS) y se analizaron por componentes principales. Se
obtuvieron 2696 entidades moleculares que mostraron diferencias significativas entre
variedades de aguacate y sus tejidos, asi como entre las técnicas de extraccion,
mostrando que la composicion de los extractos de tejidos que pudieran ser similares,
como el tegumento, depende de la variedad del fruto. Se lograron identificar 155
compuestos tentativos, de los cuales 86 han sido previamente reportados y 70 se

han encontrado por primera vez en este trabajo.
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Los subproductos derivados de la agroindustria del aguacate, como el
epicarpio y la semilla poseen compuestos de alto valor que pueden ser extraidos y
podrian ser empleados en las industrias de alimentos, cosmética y farmacéutica, lo
gue conduciria a un aprovechamiento integral del fruto y adicionalmente se reduciria
el impacto ambiental ocasionado por la inadecuada disposicion de los subproductos;
sin embargo, debe de realizarse un analisis cuantitativo de los compuestos de interés
agui encontrados, antes de proponer el uso de los desechos como fuente de

compuestos bioactivos.
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8 ANEXOS

ANEXO 1: Curvas de calibracion
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FIGURA 8-1 Curvas de calibracion para la cuantificacion de fenoles totales en
extractos de (A) epicarpio, (B) semillay (C) mesocarpio de aguacate var. Hass

obtenidos con asistencia de ultrasonidos.
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FIGURA 8-2 Curvas de calibracion para la cuantificacion de actividad antirradical
(DPPH) en extractos de (A) epicarpio, (B) semilla y (C) mesocarpio de aguacate var.
Hass obtenidos con asistencia de ultrasonidos.
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FIGURA 8-3 Curvas de calibraciéon para la cuantificacion de actividad antirradical
(ABTS) en extractos de (A) epicarpio, (B) semilla'y (C) mesocarpio de aguacate var.
Hass obtenidos con asistencia de ultrasonidos.
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FIGURA 8-4 Curvas de calibracién para la cuantificacion de compuestos fendlicos en
extractos de (A) epicarpio, (B) semilla 'y (C) mesocarpio de aguacate var. Hass
obtenidos con asistencia de microondas.
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FIGURA 8-5 Curvas de calibracién para la cuantificacion de actividad antirradical
DPPH en extractos de (A) epicarpio, (B) semilla 'y (C) mesocarpio de aguacate var.
Hass obtenidos con asistencia de microondas.
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FIGURA 8-6 Curvas de calibraciéon para la cuantificacion de actividad antirradical
ABTS en extractos de (A) epicarpio, (B) semillay (C) mesocarpio de aguacate var.
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FIGURA 8-7 Curvas de calibraciéon para la cuantificacion de compuestos fendlicos en
extractos de (A) epicarpio, (B) semilla 'y (C) mesocarpio de aguacate var. Hass
obtenidos por agitacion.

103



Anexos

. y = -2.7615x + 0.8916 (A)
R*=0.9927
®-....0..
© 0.8 4 Tl ®-........
o | e
5 0.6 Bl TSNS
5%1 e .
0.4 4 e
3 @
<02 1
0 . ' ' ' '
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25
Concentracion de acido ascérbico (mg/mL)
- y =-2.7515x + 0.8883 (B)
N R? =0.9901
o 08 4 T e.....
L
S 06 - AL JTE
8% e o ..
g 049 e ®
<<
0.2 -
0 . ' ' ' '
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25
Concentracién de acido ascorbico (mg/mL)
L. y =-2.6497x + 0.8479 ©
R*=0.9913
0.8 4 @--.. o....
L T ®-......
N . S
so6 4 e ...
%1 T
= | [ SR
2 64+ e Y
<C
0.2 -
0 . ' ! ' '
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25

Concentracion de acido ascérbico (mg/mL)

FIGURA 8-8 Curvas de calibracion para la cuantificacion de actividad antirradical
DPPH en extractos de (A) epicarpio, (B) semilla y (C) mesocarpio de aguacate var.
Hass obtenidos por agitacion.
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ANEXO 2: Correlaciones de las variables de optimizacion de la extraccién de epicarpio, mesocarpio y semilla
de aguacate var. Hass asistida con ultrasonidos

TABLA 8-1: Correlaciones de las variables de optimizacion de la extraccion de epicarpio de aguacate var. Hass
asistida con ultrasonidos.

Tiempo | Amplitud | Ciclo util DPPH FT ABTS ST PICO1 | PICO2 | PICO3 | PICO4 | PICO5 | PICO6 | PICO7 | PICO8 | PICO9 | PICO10

Tiempo -0.065 0.000 -0.306 | -0.172 | -0.046 | -0.055 | -0.273 | -0.169 | -0.009 | -0.214 | -0.218 | -0.277 | -0.252 | -0.357 | -0.411 -0.180
Amplitud | -0.0646 0.000 0.013 | -0.078 | 0.036 | -0.127 0.335 0.108 0.118 0.138 0.111 0.136 0.215 0.030 0.031 0.213
Ciclo util 0 0.000 0.332 0.211 0.310 0.024 0.238 -0.265 | -0.329 0.235 0.278 0.262 0.223 0.081 0.184 -0.213
DPPH -0.3061 0.013 0.332 0.690 0.645 0.638 0.466 -0.360 | -0.592 0.690 0.726 0.746 0.706 0.401 -0.238 -0.014
FT -0.1722 -0.078 0.211 0.690 0.840 0.604 0.480 -0.365 | -0.433 0.796 0.783 0.823 0.734 0.725 -0.257 0.085
ABTS -0.0456 0.036 0.310 0.645 0.840 0.486 0.316 -0.448 | -0.427 0.654 0.667 0.691 0.564 0.587 -0.288 0.000
ST -0.0554 -0.127 0.024 0.638 0.604 0.486 0.339 -0.454 | -0.454 0.629 0.647 0.631 0.608 0.435 -0.316 0.023
PICO1 -0.2729 0.335 0.238 0.466 0.480 0.316 0.339 -0.182 | -0.436 0.687 0.649 0.653 0.764 0.347 -0.130 0.062
PICO 2 -0.1692 0.108 -0.265 -0.360 | -0.365 | -0.448 | -0.454 | -0.182 0.571 -0.283 | -0.346 | -0.346 | -0.491 0.014 0.531 0.670
PICO 3 -0.0086 0.118 -0.329 -0.592 | -0.433 | -0.427 | -0.454 | -0.436 0.571 -0.481 | -0.528 | -0.472 | -0.588 0.096 0.585 0.503
PICO 4 -0.214 0.138 0.235 0.690 0.796 0.654 0.629 0.687 -0.283 | -0.481 0.971 0.969 0.805 0.711 -0.200 0.182
PICO 5 -0.2179 0.111 0.278 0.726 0.783 0.667 0.647 0.649 -0.346 | -0.528 0.971 0.977 0.823 0.690 -0.183 0.093
PICO 6 -0.2769 0.136 0.262 0.746 0.823 0.691 0.631 0.653 -0.346 | -0.472 0.969 0.977 0.832 0.733 -0.165 0.137
PICO 7 -0.2521 0.215 0.223 0.706 0.734 0.564 0.608 0.764 -0.491 | -0.588 0.805 0.823 0.832 0.464 -0.344 -0.113
PICO 8 -0.3573 0.030 0.081 0.401 0.725 0.587 0.435 0.347 0.014 0.096 0.711 0.690 0.733 0.464 0.244 0.503
PICO9 -0.4105 0.031 0.184 -0.238 | -0.257 | -0.288 | -0.316 | -0.130 0.531 0.585 -0.200 | -0.183 | -0.165 | -0.344 0.244 0.471

PICO 10 -0.1803 0.213 -0.213 -0.014 | 0.085 0.000 0.023 0.062 0.670 0.503 0.182 0.093 0.137 -0.113 0.503 0.471
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TABLA 8-2: Correlaciones de las variables de optimizacién de la extraccibn de mesocarpio de aguacate var. Hass
asistida con ultrasonidos

Tiempo | Amplitud | Ciclo util | DPPH FT ABTS ST Picol | Pico2 | Pico3 | Pico4 @ Pico5 | Pico6

Tiempo -0.065 0.000 -0.040 @ 0.071 | 0.114 | 0.116 @ 0.443 | -0.276 | -0.062 | 0.117 | 0.242 | 0.071
Amplitud -0.065 0.000 0.208 | 0.480 | -0.092 | 0.423 | 0.043 | 0.067 | 0.358 | 0.157 | 0.383 | 0.435
Ciclo util 0.000 0.000 0.515 | 0.598 | 0.209 | 0.445 | 0.069 | 0.139 | 0.508 | 0.216 | 0.495 | 0.565
DPPH -0.040 0.208 0.515 0.447 | 0.107 | 0.486 | 0.118 | 0.016 | 0.282 | -0.120 | 0.222 | 0.318
FT 0.071 0.480 0.598 0.447 0.211 | 0.747 | 0.146 | 0.195 | 0.522 | 0.399 | 0.810 | 0.807
ABTS 0.114 -0.092 0.209 0.107 | 0.211 -0.106 | 0.095 | 0.197 | -0.044 | 0.229 | 0.119 | 0.016
ST 0.116 0.423 0.445 0.486 | 0.747 | -0.106 0.069 | -0.054 @ 0.303 | 0.070 | 0.614 | 0.616
Pico1l 0.443 0.043 0.069 0.118 | 0.146 | 0.095 | 0.069 -0.287 | 0.071 | 0.041 | 0.287 | 0.278
Pico 2 -0.276 0.067 0.139 0.016 | 0.195 @ 0.197 | -0.054 | -0.287 0.218 | 0.504 | -0.016 | -0.023
Pico 3 -0.062 0.358 0.508 0.282 | 0.522 | -0.044 | 0.303 | 0.071 | 0.218 0.364 | 0.339 | 0.418
Pico 4 0.117 0.157 0.216 -0.120 | 0.399 | 0.229 | 0.070 | 0.041 | 0.504 | 0.364 0.480 | 0.294
Pico 5 0.242 0.383 0.495 0.222 | 0.810 | 0.119 | 0.614 | 0.287 | -0.016 | 0.339 | 0.480 0.892
Pico 6 0.071 0.435 0.565 0.318 | 0.807 | 0.016 | 0.616 | 0.278 | -0.023 | 0.418 | 0.294 @ 0.892
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TABLA 8-3: Correlaciones de las variables de optimizacién de la extraccion de semilla de aguacate var. Hass asistida
con ultrasonidos.

Tiempo | Amplitud | Ciclo util DPPH FT ABTS ST PICO1 | PICO2 | PICO3 | PICO4 | PICO5 | PICO6 | PICO7 | PICO8 | PICO9 | PICO10

Tiempo -0.065 0.000 -0.124 | 0.254 | -0.271 | -0.025 0.074 0.043 0.173 -0.237 0.021 -0.020 0.008 0.069 0.125 -0.011
Amplitud -0.065 0.000 -0.145 | -0.081 | -0.018 | -0.146 0.090 0.353 0.106 0.266 -0.235 0.072 0.148 0.085 0.179 0.356
Ciclo util 0.000 0.000 -0.006 | 0.373 0.025 0.150 -0.053 0.017 -0.043 0.039 -0.250 0.317 0.254 0.349 0.016 0.165
DPPH -0.124 -0.145 -0.006 0.405 0.768 0.890 -0.100 | -0.622 | -0.508 | -0.038 0.101 0.669 0.706 0.314 -0.474 -0.033
FT 0.254 -0.081 0.373 0.405 0.411 0.459 -0.028 = -0.634 | -0.012 | -0.099 0.046 0.502 0.521 0.522 -0.059 0.061
ABTS -0.271 -0.018 0.025 0.768 0.411 0.672 -0.130 | -0.482 | -0.320 | -0.099 | -0.010 0.486 0.508 0.115 -0.335 -0.099
FT -0.025 -0.146 0.150 0.890 0.459 0.672 -0.205 | -0.598 | -0.560 | -0.048 0.014 0.735 0.761 0.457 -0.503 -0.049
Pico 1 0.074 0.090 -0.053 -0.100 | -0.028 | -0.130 | -0.205 0.206 0.791 0.249 0.103 0.159 0.191 -0.157 0.800 0.704
Pico 2 0.043 0.353 0.017 -0.622 | -0.634 | -0.482 | -0.598 0.206 0.335 -0.017 | -0.092 | -0.399 | -0.416 & -0.406 0.357 0.140
Pico 3 0.173 0.106 -0.043 -0.508 | -0.012 | -0.320 | -0.560 0.791 0.335 0.119 0.196 -0.166 | -0.153 -0.223 0.908 0.523
Pico 4 -0.237 0.266 0.039 -0.038 | -0.099 | -0.099 | -0.048 0.249 -0.017 0.119 0.025 0.130 0.153 0.058 0.138 0.251
Pico 5 0.021 -0.235 -0.250 0.101 0.046 | -0.010 | 0.014 0.103 -0.092 0.196 0.025 -0.032 | -0.041 | -0.115 0.098 -0.039
Pico 6 -0.020 0.072 0.317 0.669 0.502 0.486 0.735 0.159 -0.399 | -0.166 0.130 -0.032 0.966 0.707 -0.037 0.471
Pico 7 0.008 0.148 0.254 0.706 0.521 0.508 0.761 0.191 -0.416 | -0.153 0.153 -0.041 0.966 0.718 -0.030 0.489
Pico 8 0.069 0.085 0.349 0.314 0.522 0.115 0.457 -0.157 | -0.406 | -0.223 0.058 -0.115 0.707 0.718 -0.061 0.391
Pico 9 0.125 0.179 0.016 -0.474 | -0.059 | -0.335 | -0.503 0.800 0.357 0.908 0.138 0.098 -0.037 | -0.030 | -0.061 0.761

Pico 10 -0.011 0.356 0.165 -0.033 | 0.061 | -0.099 | -0.049 0.704 0.140 0.523 0.251 -0.039 0.471 0.489 0.391 0.761
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ANEXO 3: Cromatogramas de extractos de diferentes fracciones morfoldgicas
obtenidos con los diferentes métodos de extraccién
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Minutes

obtenido por agitacién durante 10 min.
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ANEXO 4: Superficies de respuesta de las variables dependientes de la
extracciéon de fracciones morfolégicas de aguacate Hass asistida con
ultrasonidos.
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ANEXO 5: Correlaciones de las variables de optimizacion de la extraccién de epicarpio, mesocarpio y semilla
de aguacate var. Hass asistida con microondas

TABLA 8-4: Correlaciones de las variables de optimizacion de la extraccion de epicarpio de aguacate var. Hass
asistida con microondas.

ir?ac;?:c?:n P°:;;')Cia DPPH FT ABTS ST Picol | Pico2 | Pico3 | Picod | Pico5
irf::i’:c?;n 0.000 0394 & 0037 | 0362 & 0300 -0.196 | -0.313 | -0.172 | 0.106 | -0.496
Potencia 0.000 0642 | 0412 | 0779 | 0.894 | 0435 | 0193 | 0458 | 0.653 | -0.175
DPPH 0.394 0.642 0492 | 0765 | 0771 @ 0427 | 0267 | 0458 | 0626 | -0.168
FT -0.037 0.412 0.492 0463 | 0498 | 0.176 | 0082 | 0238 | 0339 | -0.192
ABTS 0.362 0.779 0.765 | 0.463 0.892 = 0373 | 0100 & 0425 | 0671 | -0.373
FT 0.300 0.894 0771 | 0498 | 0.892 0459 | 0251 | 0500 | 0.754 | -0.317
Pico -0.196 0.435 0427 | 0176 | 0373 | 0.459 0.889 | 0994 | 0.827 | 0.595
Pico 2 0313 0.193 0267 | 008 | 0.100 | 0251 | 0.889 0.866 | 0.608 | 0.695
Pico 3 0.172 0.458 0458 | 0238 | 0425 @ 0500 @ 0994 | 0.866 0.852 | 0.532
Pico 4 0.106 0.653 0626 | 0339 | 0671 | 0754 | 0827 | 0608 | 0.852 0.142
Pico 5 -0.496 0175 | 0168 @ -0.192 | 0373  -0317 @ 0595 & 0.695 | 0532 | 0.142
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TABLA 8-5: Correlaciones de las variables de optimizacion de la extraccibn de mesocarpio de aguacate var. Hass

asistida con microondas.

Ciclos de
irradiacion
Potencia
DPPH
FT
ABTS
ST
Pico 1
Pico 2
Pico 3
Pico 4
Pico 5
Pico 6
Pico 7

Ciclos de
irradiacion

0.000
0.046
0.413
0.136
0.288
-0.217
0.359
0.220
-0.213
-0.170
0.075
0.177

Potencia

0.000

0.811
0.403
0.615
0.664
0.114
0.168
0.440
0.022
-0.724
0.581
0.787

DPPH

0.046

0.811

0.437
0.550
0.598
0.403
0.038
0.608
0.172
-0.590
0.726
0.850

FT

0.413

0.403
0.437

0.135
0.802
0.239
0.418
0.230
-0.263
-0.290
0.457
0.589

ABTS

0.136

0.615
0.550
0.135

0.375
-0.159
0.000
0.260
-0.061
-0.631
0.352
0.508

ST

0.288

0.664
0.598
0.802
0.375

-0.042
0.233
0.334
-0.149
-0.754
0.412
0.668

Pico 1

-0.217

0.114
0.403
0.239
-0.159
-0.042

0.062
0.389
0.209
0.351
0.664
0.428

Pico 2

0.359

0.168
0.038
0.418
0.000
0.233
0.062

-0.044
-0.379
0.119
0.085
0.182

Pico 3

0.220

0.440
0.608
0.230
0.260
0.334
0.389
-0.044

0.385
-0.327
0.397
0.422

Pico 4

-0.213

0.022
0.172
-0.263
-0.061
-0.149
0.209
-0.379
0.385

0.033
0.131
-0.023

Pico 5

-0.170

-0.724
-0.590
-0.290
-0.631
-0.754
0.351
0.119
-0.327
0.033

-0.251
-0.504

Pico 6

0.075

0.581
0.726
0.457
0.352
0.412
0.664
0.085
0.397
0.131
-0.251

0.873

Pico 7

0.177

0.787
0.850
0.589
0.508
0.668
0.428
0.182
0.422
-0.023
-0.504
0.873
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TABLA 8-6: Correlaciones de las variables de optimizacién de la extraccion de semilla de aguacate var. Hass asistida
con microondas.

Ciclos de
irradiacion
Potencia
DPPH
FT
ABTS
ST
Pico 1
Pico 2
Pico 3
Pico 4
Pico 5
Pico 6
Pico 7
Pico 8

Ciclos de
irradiacion

0.000
0.296
0.444
0.389
0.458
0.575
0.349
0.340
0.536
0.388
0.005
0.527
0.519

Potencia

0.000

0.628
0.665
0.689
0.717
0.466
0.620
0.502
0.613
0.423
0.008
0.594
0.634

DPPH

0.296

0.628

0.783
0.805
0.797
0.466
0.682
0.418
0.669
0.597
-0.364
0.586
0.638

FT

0.444

0.665
0.783

0.966
0.950
0.662
0.720
0.553
0.854
0.750
-0.188
0.797
0.831

ABTS

0.389

0.689
0.805
0.966

0.898
0.544
0.658
0.417
0.756
0.670
-0.233
0.707
0.746

ST

0.458

0.717
0.797
0.950
0.898

0.774
0.742
0.654
0.904
0.695
-0.064
0.855
0.868

Pico 1

0.575

0.466
0.466
0.662
0.544
0.774

0.694
0.682
0.839
0.467
0.244
0.827
0.791

Pico 2

0.349

0.620
0.682
0.720
0.658
0.742
0.694

0.531
0.869
0.561
0.150
0.808
0.808

Pico 3

0.340

0.502
0.418
0.553
0.417
0.654
0.682
0.531

0.757
0.630
0.274
0.821
0.784

Pico 4

0.536

0.613
0.669
0.854
0.756
0.904
0.839
0.869
0.757

0.679
0.164
0.956
0.935

Pico 5

0.388

0.423
0.597
0.750
0.670
0.695
0.467
0.561
0.630
0.679

-0.342
0.592
0.585

Pico 6

0.005

0.008
-0.364
-0.188
-0.233
-0.064
0.244
0.150
0.274
0.164
-0.342

0.349
0.256

Pico 7

0.527

0.594
0.586
0.797
0.707
0.855
0.827
0.808
0.821
0.956
0.592
0.349

0.976

Pico 8

0.519

0.634
0.638
0.831
0.746
0.868
0.791
0.808
0.784
0.935
0.585
0.256
0.976
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ANEXO 6: Superficies de respuesta de las variables dependientes de la
extraccién de fracciones morfolégicas de aguacate var. Hass asistida con

microondas.
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FIGURA 8-20 Efecto de las variables de extraccion asistida con microondas de
epicarpio de aguacate var. Hass sobre las variables de estudio.
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FIGURA 8-21 Efecto de las variables de extraccion asistida con microondas de
mesocarpio de aguacate var. Hass sobre las variables de estudio.
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Anexo 7: Compuestos tentativamente identificados en las muestras de aguacate

Anexos

TABLA 8-7: Compuestos tentativamente identificados en las tres variedades de aguacates obtenidos con los tres
métodos de extraccion.

Diosmetina

Hesperitina
Hesperedina
Tangeretina
Sinensetin
Rhoifolin

Naringina
Neohesperidina
Rutina

Apigenina 7-O-
glucésido

Genistina

Fisetina
Epicatequina
Herbacetina

Quercetina

Nobiletina

Kaempferol 7-O-
glucésido

Isoquercetina

Quercetin 3-
galactosido

Procianidina B2

Férmula

Ci16H1206

C16H1406
C28H34015
C20H2007
C20H2007
C27H30014

C27H32014
Ca28H34015
C27H30016

C21H20010
C21H20010

Ci15H1006
Ci15H1406
Ci15H1007

Ci15H1007
C21H220g
C21H20011

C21H20011
C21H20012

C21H20012
C30H26012

Masa neutra

300.06339
300.06339
302.07904
610.18977
372.1209
372.1209
578.16356
580.17921
580.17921
610.18977
610.15339
610.15339

432.10565
432.10565

286.04774
290.07904
302.04265

302.04265
402.13147
448.10056

448.10056
464.09548

464.09548
578.14243

CASID

520-34-3
520-33-2
520-26-3
481-53-8
2306-27-6
17306-46-6
10236-47-2
10236-47-2
13241-33-3
153-18-4
153-18-4

578-74-5

529-59-9

528-48-3

490-46-0

117-39-5

478-01-3

16290-07-6
480-10-4

482-36-0

Tiempo
retencion
(min)

Flavonas
15.9580965
15.9648838
14.2347326
14.2774763
16.3627472
16.7219944
6.86967659
13.2519665
13.3169231
14.2325392
11.5675497
11.5150433

6.89150047

6.90274715

Flavonoles
6.79079676
9.90142536
10.7088957
15.4786777
10.6716242
17.0210228
6.78651333
14.7574263
14.0938568
8.31586552
11.2203693

12.875165
8.99027538

lon
precursor
(m/z)

301.0714
299.0562
303.0866
609.1459
373.1287
373.1288
579.1706
581.1883
579.1714
611.1979
609.1459
611.1615

433.1136
433.1131

287.0559
291.087
303.0508
301.035
303.0508
403.1393
449.1082
447.093
449.1081
465.1037
465.103
463.0885
579.1502

Aducto

(v+H)+
(M-H)-
(M+H)+
(M-H)-
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(V+H)+
(M-H)-
(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-

(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(v+H)+
(M-H)-
(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-
(M+H)+

286.048
284.034
177.0543
301.074
358.1063
358.108
271.0602
503.1285
227.0482
413.1228
465.1041
300.0298

271.0631
271.059

241.0483
207.0662
257.04147
229.0477
229.0469
388.1139
285.04
287.0535
287.0545
303.0477
303.0493
300.028
409.0906

Fragmentos

258.0528
256.0393
153.018
286.0527
343.0832
329.1039

459.143

303.0861
303.0518
271.0259

243.0656

213.0529
139.0392
169.014
151.0023
153.0168
373.0905
284.0321
153.0165
97.0275
127.0369
229.0474
271.027
289.0726

145.0276
164.0171
329.1025
312.1019

415.1485

129.0537
129.0576
178.9983

153.0173

137.0238
123.0443
121.0297
121.0276
68.9966
342.1079
257.0455
85.0287
85.0284
85.0288
61.0272
255.0328
127.0389
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Acido p-cumaérico
Acido m-cumérico

Acido clorogénico

Acido p-salicilico
Acido salicilico
Teaflavina (TF)

Acido 1-
Aminociclopropa
nocarboxilico
Acido y-
Aminobutirico
L-serina
L-prolina
L-valina
Acido
aminohidroxibutirico
Acido piroglutamico
DL-acido pipecélico
L-leucina
L-isoleucina
L-asparagina

L acido aspartico

D acido aspartico
Acido 1-
Aminociclohexano
Carboxilico
L-glutamina
L-lisina

L-glutamato

L-metionina
L-metionina S-6xido
DL-Metionina
sulféxido
DL-Fenilalanina
L-Fenilalanina
L-tirosina

CoHsO3
CoHgOs3
C16H1809

C7HesO3
C7H60s3
C20H24012

C4H7NO>

C4HgNO>

C3H7NO3
CsHoNO>
CsH11NO>

C4H9NOs

CsH7/NO3
CsH11NO>
CsH13sNO>
CsH13NO>
C4HgN203
C4H7NO4

C4H7NO,4
C7H13NO2
CsH10N203
CesH14N20>

CsHgNO4

CsH11NOLS

CsH11NO3S

CsH11NO3S
CoH11NO>

CoH11NO>
CoH11NO3

164.04734
164.04734

354.09508

138.03169
138.03169
564.12678

101.04768

103.06333

105.04259
115.06333
117.07898

119.05824

129.04259
129.07898
131.09463
131.09463
132.05349

133.03751
133.03751

143.09463

146.06914
146.10553

147.05316

149.05105
165.04596

165.04596

165.07898
165.07898
181.07389

Acidos fenélicos

501-98-4 8.74117088
588-30-7 8.73287487
327-97-9 8.85836124
99-96-7 4.67398548
69-72-7 4.69439268
4670.05.7 14.800106
Aminoéacidos

22059-21-8 3.20678067
56-12-2 2.52324891
56-45-1 3.03288937
147-85-3 3.45551324
72-18-4 3.7052331
924-49-2 3.11244106
98-79-3 3.16793275
535-75-1 3.95363379
61-90-5 6.13655806
73-32-5 5.47215223
70-47-3 3.05421877
3.27171397

56-84-8 3.29240441
1783-96-6 3.27264476
2756-85-6 4.15613508
56-85-9 3.09744596
56-87-1 2.31024027
3.20737982

56-86-0 3.21134043
63-68-3 4.61561251
3226-65-1 3.27736592
62697-73-8 3.2828629
150-30-1 6.68297672
63-91-2 6.67106009
60-18-4 6.38958597

165.0551
165.0548
355.103
353.0881
137.0241
137.024
563.1193

102.0554

104.0711

106.0501
116.0708
118.0864

120.066

130.0867
130.0858
132.1019
132.1019
133.0613
134.0452
132.0304
134.0448

144.1027

147.0767
147.1129
148.0609
146.046
150.0588
166.0534

166.0532

166.0869
166.0869
182.0825

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-

(MH)

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-
(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-
(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+

147.0442
147.0431
163.0392
191.0553
93.0345
93.0349
407.0724

39.0236

69.0341

42.0344
43.0547
55.0547

56.0502

84.075
58.0651
86.0967
86.0968

74.024

74.024

115.0031
88.0388

98.0963

130.0488
84.0811
102.0549
102.0559
84.0455
74.0253

102.0535

120.0802
120.0804
136.0751

Anexos

119.0491
119.0486
145.029
161.0233
75.0233
65.04
257.0434

44.9975

86.0605

60.0453
68.0497
56.0503

57.0341

56.132
84.0808
44.0499
69.0705
70.0291
70.0307
88.0401
74.0237

81.0702

84.045
74.0233
84.0447
74.0246
61.0114
58.0652

74.0228

103.0539
103.0543
119.0491

91.0548

91.0538
135.0471

85.0296

167.0349

56.0503

87.0443

88.0394
70.0658
57.058

74.0603

41.337
112.076
43.0546
44.0496
46.0286
43.0184

71.014
43.0183

56.0498

56.0503
56.0504
56.0504
44.9995
56.0501
56.0505

56.0489

77.0392
77.0392
91.0541
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DL- tript6fano
D- tript6fano
A-adenosil
homocisteina

Acido quinaldico
7, 8 Dihidrokavaina
Acido maleico
Acido succinico
Acido maélico
Acido 3 hidroximetil
glutarico
D - (+) - Acido
lactico 3-fenilo
Acido citrico
Acido quinico
Acido galacténico
Acido galactarico
Maltitol

Colina
Niacinamida
Niacina (acido
nicotinico)
Piridoxina
Acido pantoténico

D-manitol
D-Glucosa 6-fosfato

Sacarosa

D-(+)+Manosa
a-D-Glucosa
D-Glucoheptosa
Glucosa 1-fosfato
Gentibiosa
Maltosa
UDP-glucosa
1-Kestosa

C11H12N202
C11H12N202

C14H20NsO0sS

C10H7NO>
C14H1603
C4H4O4
C4HgO4
C4HsOs

CsH100s

CoH1003

CsHgO7
C7H1206
CsH1207
CsH100s
C12H24011

CsH14NO
CsHsN2O

CsHsNO>

CgH11NO3
CoH17NOs

CsH1406
CsH1309P

C12H22011

CsH1206

CsH1206

C7H1407
CgH1309P
C12H22011
C12H22011

Ci15H24N2017P>

Ci18H32016

204.08988
204.08988

384.12159

173.04768
232.10994
116.01096
118.02661
134.02152

162.05282

166.06299

192.027
192.06339
196.0583
210.03757
344.13186

104.10754
122.04801

123.03203

169.07389
219.11067

182.07904
260.02972

342.11621

180.06339
180.06339
210.07395
260.02972
342.11621
342.11621
566.05502
504.16904

54-12-6 6.91386271
153-94-6 6.93121052
979-92-0 4.75044727

Acidos carboxilicos

93-10-7 9.56103134
587-63-3 11.1752787
110-16-7 7.12356377
110-15-6 6.70347309

6915-15-7 4.96775627
503-49-1 6.73292255
7326-19-4 16.144907
77-92-9 6.59743643
77-95-2 4.0997901
13382-27-9 3.6601665
526-99-8 4.02465916
585-88-6 3.46580625

Vitaminas

62-49-7 2.47357488

98-92-0 4.73707342

59-67-6 3.76037169

65-23-6 3.4481349
137-08-6 6.90189886

Azlcares

69-65-8 3.97425294

56-73-5 5.52650785

3.62077856

It 3.62291193
3458-28-4 3.23165298
492-62-6 3.23074365
3146-50-7 3.40109563

59-56-3 5.57533264
554-91-6 3.49731421

69-79-4 3.49954057
133-89-1 5.4951005
470-69-9 11.4417925

Péptidos

205.0976
205.0972

385.1289

174.0553
233.1174
115.0038
117.0194
133.0146

161.0457

165.0556

191.0199
191.056
195.0514
209.03
343.1257

104.1072
123.0551

124.0397

170.0815
220.1184

183.0866
261.0379
365.1055
341.109
179.0574
179.0562
209.0678
259.025
341.1104
341.1103
565.0469
503.1762

(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-

(M-H)-

(M-H)-

(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-

M+
(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M-H)-
(M+Na)+
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-
(M-H)-

143.0739
188.0707

136.0615

146.06
159.0798
71.014
73.0298
115.003

59.0134

119.0502

111.0084
173.0442
129.0159
85.0283
101.0228

44.0499
53.0389

53.0391

134.0593
102.0551

121.0268
109.0276
89.0239
203.0522
71.0124
101.0225
71.0138
96.9687
221.066
221.069
384.9852
89.0244

Anexos

118.0657
146.06

134.0266

128.0501
91.0546
27.0237
55.0191
89.0246

57.035

103.0553

87.0089
127.0396
99.0097
71.0134
71.0142

45.0573
78.0345

78.0345

80.0498
84.0447

97.9691
98.9839
59.0144
185.0413
59.0133
71.0139
59.0142
78.9591
131.034
101.0242
241.0115
71.0149

91.0551
118.0651

88.0219

91.0537
77.0385

71.0138
41.0037

72.9936

68.9977
85.0298
75.0086
59.0144
59.0143

58.0661
80.0505

80.05

66.0461
72.0813

69.0341
71.0505

59.0141
57.0335

161.044
73.031
96.9696
59.0143
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GluAla
Pro leu

GluVal
AlaThrGlu
VallleGlu
GluValGlu
ValProAsp

Ester metilico del
acido 7-cis
hexadecenoico
Metiléster del acido
9 (2), 11 (E), 13 (E)
octadecatrienoico
Metiléster del acido
eicosapentaenoico
Fitoesfingosina
Ester metilico del
acido araquidénico
Metiléster del acido
5(2),8(2),11 (2
Eicosatrienoico
Metilinolenato

g-Caprolactama
1-Feniletilamina
Acido imidazol
acético
2,5-
dihidroxibenzaldehi
do
Acido acético 2-
pirimidina
Oxiquinolina
4-formil indol
5-L-glutamil-L-
alanina
myo-Inositol

Pyrimidina-4- yl-
Metanol

CgH14N205
C11H20N203
Ci11H20N203
C10H18N205
C12H21N307
C16H20N306
Ci15H25N30g
C14H23N306

C17H3202

C19H3202

C21H3202
Ci18H3sNO3
C21Hz402

C21Hz602

C19H3202

CsH11NO
CgH1iN

CsHsN202

C7HsO3

CsHsN202

CoH7NO
CoH7NO

CgH14N20s
CsH1206

CsHgN2O

218.09027
228.14739
228.14739
246.12157
319.13795
359.20564
375.16417
329.15869

268.24023

292.24023

316.24023
317.29299
318.25588

320.27153

292.24023

113.08406
121.08915

126.04293

138.03169

138.04293

145.05276
145.05276

218.09027
180.06339

110.04801

2.83935881
3.56747699
3.56747699
4.58753204
3.00422287
6.53483152
4.80103493
6.95178795
Acidos grasos

56875-67-3 15.0836601
4175-47-7 15.9626799
2734-47-6 16.4758282

554-62-1 14.8881922
2566-89-4 16.1610737

17.135088
301-00-8 16.0080032

Compuestos orgéanicos

105-60-2 8.55875111
98-84-0 6.55816841
645-65-8 2.79026341
1194-98-5 9.88915348
66621-73-6 4.82828569
148-24-3 7.16642475
1074-86-8 7.17493677

5875-41-
87-9-8

2 2.83718777
3.23616433

Otros compuestos

33581-98

-5 2.69709897

219.098
229.1553
229.1553
247.1291
320.1457
360.2146
376.1716
330.1662

269.2484

293.2477

317.2476
318.3007
319.2638

321.2793

293.2476

114.0919
122.0967

127.051

139.0399

139.0501

146.0607
146.06

219.0977
179.0556

111.0553

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)-+
(M+H)+

(MH)

(MH)

(MH)+
(M+H)+
(MH)+

(MH)

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+
(M-H)-

(M+H)+

102.054
70.0654
86.0965
84.0449
84.045
84.045
183.1139
72.0803

121.101

95.0856

117.0696
282.279
93.0694

93.0697

95.0856

44.0142
79.0542

54.0339

111.048

121.0405

117.0592
118.0641

90.0547
161.045

39.0238

Anexos

84.0437
68.0488
70.0653
72.081
74.0605
74.0605
130.0503
70.065

81.0699

81.0702

91.04
197.226
81.0699

81.0699

79.0544

69.071
105.07

81.0446

93.037

93.0453

101.0407
117.0555

84.0443
87.0078

54.0347

44.05
43.055

55.0541
56.0503
56.0503
72.0813
55.0544

55.0544

67.0545

67.0541
60.0444
67.055

67.0543

67.0541

79.0539
106.065

65.0428

66.0347

77.0408
91.0534

44.0502
44.999

81.0449
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Betaina
B-fenilo-gamma-acido
amino butirico
l-indanona
Acido 2-piridilacético
2-amino-1-feniletanol
Feniletanolamina
Dopamina
3, 4-
dihidroxibenzaldehido
Trigonelina
Salsolina
Reserpina
Guanina
Adenosina
Adenosin difosfato
(ADP)
L-arabitol
L-Iditol
Perseitol
Acido 2-
hidroxicinamico
Acido abscisico (cis,
trans)
5’-citidina
monofosfato o
citidilato
Monofosfato de
uridina ( UMP)
Ftalato de dioctilo

Salidrosida

Phloridzin
tert-butylp-Toluate
Scytalone
Glicerofosfocolina
Parthenin
13-epi-12-oxo Acido
fitodienoico
9-Ox00TrE
5'-Deoxy-5"-(methyl
thio) adenosine

CsH12NO>
C10H13NO2

CgHgO
C7H7NO>
CgH11NO>

C7HesO3

C7HsNO>
C11H1sNO2
Ca3H40N20g

CsHsNsO
C10H13Ns504

C10H15N5010P2

CsH1205
CsH1406
C7H1607

CoHgOs

Ci15H2004

CgoH14N30gP

CoH13N209P
C24H3804
C14H2007

C21H24010
C12H1602
C10H1004
CgH21NOgP
C15H1804
Ci18H2803
Ci1gH2803

C11H15Ns03S

118.0868
179.09463

132.05752
137.04768
137.08406
137.08406
153.07898

138.03169

138.0555
193.11028
608.27338
151.04941
267.09675

427.02942

152.06847
182.07904
212.0896

164.04734

264.13616

323.05185

324.03587
390.27701
300.1209

436.13695
192.11503
194.05791
258.11065
262.12051

292.20385
292.20385
297.08956

590-46-5
1078-21-3

83-33-0
13115-43-0
7568-93-6
122-98-5
51-61-6

139-85-5

535-83-1
89-31-6
50-55-5
73-40-5
58-61-7

58-64-0

7643-75-6
488-45-9
527-06-0

583-17-5

21293-29-8

63-37-6

58-97-9
117-81-7
10338-51-9
60-81-1
13756-42-8
49598-85-8

28319-77-9
508-59-8

71606-07-0
125559-74-2
2457-80-9

3.70664573
3.92486215

15.5790377
3.50662017
4.43175793
4.43622875
3.46581602

9.91071701

3.51052856
6.49636555
15.559145
3.81999636
4.96256924

6.7295475

4.70412016
3.41558146
3.3704071
6.3724761
14.3812323
15.4818401
7.01492071

3.80235243

7.43196297
7.435853
19.6321983
7.28114796
7.30753326
13.8143444
15.3447399
9.12098312
3.33388066
11.1655254

15.4882221
15.4943981
6.71852541

118.0864
180.1021

133.0648
138.0552
138.0918
138.0915
154.0868

139.0392

138.0554
194.182
609.2717
152.0568
268.1047

426.0225

153.0761
181.0726
211.0839
165.0552
163.0399
263.1282
265.144

324.0599

325.0439
323.028
391.2856
323.1126
299.113
435.1288
193.1226
195.0659
258.1144
263.128

293.2113
293.2116
298.0977

M+
(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+

(M-H)-

(M+H)+
(M-H)-
(M-H)-

(M+H)+
(M-H)-
(M-H)-

(M+H)+

(M+H)+

(M+H)+
(M-H)-
(M+H)+
(M+Na)+
(M-H)-
(M-H)-
(M+H)+
(M+H)+
M+
(M+H)+

(M+H)+
(M+H)+
(M+H)+

58.0666
145.0641

89.0386
93.0575
120.081
120.081
91.0546

111.0426

111.0426
150.0516
577.2464
135.03
136.0616

158.9242

87.0433
71.0168
131.0337
103.054
119.0508
219.137
153.069

112.0502

113.034
211.0006
149.023
248.0959
137.0555
273.0739
91.0534
145.0274
124.9994
129.0694

105.0696
93.07
136.0617
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59.0739
117.0698

77.0386
78.0341
103.054
94.0651
65.0394

93.0326

93.0326
135.0421

109.0514
119.0338

134.0466

61.0293
59.0159
101.0245
91.0535
93.0346
204.1134
117.0679

97.029

97.028
138.9798
71.0855
162.0512
113.0261
167.0328
77.0399
117.0319
86.0971
91.0541

91.0543
79.0542
97.0287

91.0542

51.0229
65.0392
91.0542
45.0335
51.0228

65.0381

65.0381
94.0636

93.0092
57.0357

78.959

57.0342
55.0212
59.0145
77.0382
65.0393
153.0907
91.0547

69.0339
96.9697
57.0699
146.0591
59.0141
123.0436
65.0372
89.0378
71.0736
79.0546

67.0548
55.0552
61.0115
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5 (6) - éster metilico de
EpETE
(+)5(6)-EETmethyl
ester
Arachidonoyl Thio-PC
Pirofosfato
Acido 2-ceto-D-
glucénico
N-acetil-L-fenilalanina
6,7-Dimetil-9- (2-
acetoxi etil)
isoalloxazina

Glutanion
Glutation, oxidado
Metopreno (S)
Alopregnanolona
Oleoiletanolamina
(OEA)
1(3)-glyceryl-PGF2a
alfa, beta-Trehalosa
Tilorone
Acido folinico
BIX01294
acido orético
Acido Shikimico
sedoheptulosa-7-
fosfato
Acetato de
noretindrona
Glucitol-4-
Gucopyanoside
1-Kestosa
1-Palmitoyl-2-linoleoyl
PE

C21H3203

C21H3403

C44Hg3sNOsPS
H4O7P>

CsH1007
C11H13NO3

C16H16N4O4

C10H17N306S
C20H32N6012S2
C19H3403
C21H3402

C20H39NO2

Ca23H4007
C12H22011
C25H34N203
C20H23N707
C2gH3gNsO2
CsH4N204
C7H1005

C7H150410P
C22H2803
C12H24011
Ci18H32016

C39H74NOgP

332.23515

334.2508

784.56787
177.94323

194.04265
207.08954

328.11716

307.08381

612.15196
310.2508

318.25588

325.29808

428.2774
342.11621
410.25694

473.1659
490.30563
156.01711
174.05282

290.04028
340.20385

344.13186
504.16904
715.51521

127716-49-8

146797-82-2
2466.09.3

669-90-9
2018-61-3

70-18-8
27025-41-8
40596-69-8

516-54-1

111-58-0

43042-79-1
585-91-1
27591-69-1
58-05-9

65-86-1
138-59-0
2646-35-7
51-98-9
535-94-4
470-69-9
26662-95-3

15.6190996

15.7896385

16.0642319
6.44164705

3.82203913
14.0043144

7.49461365

4.95497608
6.24002838
15.9642143
16.1106548

15.6901598

15.6239204
3.90048313
15.239089
7.11993504
10.5896511
7.93907976
4.66737938

5.70678759
15.1939335

3.61773157
11.4417925
16.144968

333.2428 (M+H)+
335.2587 (M+H)+
784.5848 M+
176.9356 (M-H)-
193.0353 (M-H)-
206.0817 (M-H)-
327.1085 (M-H)-
308.0912 (M+H)+
613.1673 (M+H)+
311.2586 (M+H)+
319.2647 (M+H)+
326.3058 (M+H)+
451.2672 | (M+Na)+
365.1052 (M+Na)+
411.2729 (M+H)+
474.1737 (M+H)+
491.2995 (M+H)+
155.0099 (M-H)-
173.00459 | (M-H)-
289.0326 (M-H)-
339.1995 (M-H)-
343.1251 (M-H)-
503.1762 (M-H)-
714.5067 (M-H)-

131.0847

131.0853

184.073
78.9599

85.0283
164.0703

59.0146

116.0182
153.0664
95.0881
283.2417

93.07

349.2376
203.0529
100.1122
327.1145
434.2549
111.0191
93.0344

138.9792
183.0109

101.0243
89.0244
89.0244
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105.0694

81.0703

62.9666
71.0134
147.0439

41.9992

84.0464
112.0395
81.0722
161.1326

62.0607

133.1006
185.0418
86.0968

172.1111
67.0295
83.0502

96.969
119.0475

85.0292
71.0149
71.0149

55.0549

67.0548

59.0144
91.055

58.9974
84.0423
67.0573
119.0846

44.0504
79.0546

58.0659

72.0814

65.0397
78.9583
79.9543

59.0142
59.0143
59.0143
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Anexos

TABLA 8-8: Descripcion de los compuestos identificados.

Nombre compuesto

Diosmetina

Hesperitina

Hesperedina

Tangeretina

Sinensetin

Rhoifolin

Naringina

Neohesperidina

Rutina

Apigenina 7-O-glucésido

Genistina

Fisetina

Epicatequina

Descripcion
Flavonas

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como flavonoides 4'-o-metilados. Estos
son flavonoides con grupos metoxi-unidos al atomo C4 de la estructura del flavonoide. Farmacolégicamente, se
informa que diosmetina exhibe actividades anticancerigenas, antimicrobianas, antioxidantes, estrogénicas y
antiflamatorias. También actia como un agonista del receptor TrkB débil.

Hesperitina es un flavonoide reductor del colesterol que se encuentra en una serie de jugos citricos. Parece reducir
la masa del éster de colesterilo e inhibir la secrecion de apoB hasta en un 80%. Hesperitina puede tener acciones
antioxidantes, antiinflamatorias, antialérgicas, hipolipidémicas, vasoprotectoras y anticancerigenas. Hesperetina es
un biomarcador para el consumo de frutas citricas.

La Hesperedina es un subproducto abundante y barato del cultivo de citricos y es el principal flavonoide en naranja
dulce y limén.

Es una flavona O-polimetoxilada que se encuentra en la mandarina y otros epicarpios de citricos. La Tangeretina
fortalece la pared celular y actia como un mecanismo de defensa de la planta contra los patégenos causantes de
enfermedades.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como flavonoides 7-o-metilados. Estos
son flavonoides con grupos metoxi unidos al 4tomo de C7 de la estructura del flavonoide. Sinensetin se encuentra
en los citricos. Sinensetin se encuentra en la epicarpio de naranja y otras fuentes vegetales.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como flavonoides-7-o-glucésidos. Estos son
compuestos fendlicos que contienen un resto flavonoide que esta unido O-glicosidicamente a un resto de
carbohidrato en la posicién C7. Rhoifolin se encuentra en los citricos. Rhoifolin esta aislado de Citrus aurantium
(naranja de Sevilla).

La Naringina es un flavanona-7-O-glucésido entre la flavanona naringenina y el disacarido neohesperidosa. La
naringenina flavonoide se produce naturalmente en los citricos, especialmente en pomelo, donde la naringina es
responsable del sabor amargo de la fruta.

La Neohesperidina es encontrada en naranja dulce.

La rutina es un flavonoide conocido por tener una variedad de actividades biolégicas que incluyen propiedades
antialérgicas, antiinflamatorias, antiproliferativas y anticancerigenas. Una gran cantidad de flavonoides, en su
mayoria O-glucésidos, son compuestos polifendlicos de origen natural que estan presentes en la mayoria de las
frutas y verduras.

Una glicosiloxiflavona.

Genistina se encuentra en frutas. Genistina esta presente en los alimentos de soja. Potencial nutricéutico.

Flavonoles

La Fisetina (7,3 ', 4'-flavon-3-ol) es un polifenol vegetal del grupo de flavonoides. Se puede encontrar en muchas
plantas, donde sirve como agente colorante. También se encuentra en muchas frutas y verduras, como fresas,
manzanas, caquis, cebollas y pepinos.

La epicatequina es un flavonoide antioxidante, que se presenta especialmente en las plantas lefiosas ya que ambas
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Quercetina

Nobiletina

Kaempferol 7-O-glucésido

Astragalin

Isoquercetina

Quercetin 3-galactésido

Procianidina B2

Acido p-cumarico

Acido m- cimarico

Acido clorogenico

Acido p-salicilico

Acido salicilico

Anexos

formas (+) - Catequina y (-) - epicatequina (cis) forman. La Catequina es un potente polifenol soluble en agua y
antioxidante que se oxida facilmente.

La Quercetina es un flavonoide ampliamente distribuido en muchas plantas y frutas, incluidas las uvas rojas, los
citricos, el tomate, el brécoli y otras verduras de hoja verde, y una serie de bayas, incluidas las frambuesas y los
arandanos. La Quercetina misma (aglicona quercetina), a diferencia de los glucésidos de Quercetina, no es un
componente dietético normal.

Nobiletin se encuentra en los citricos.

Astragalin se encuentra en bebidas alcohdélicas. Astragalin esta presente en el vino tinto. Esta aislado de muchas
especies de plantas. La astralsina es un 3-O-glucésido del kaempferol. Astragalin es un compuesto quimico. Se
puede aislar de Phytolacca americana (la hierba carmin americana).

Isoquercitrin se encuentra en bebidas alcohdlicas. La Isoquercetina se encuentra ampliamente en las plantas. Se ha
demostrado que la Isoquercetina exhibe una funcion antiproliferativa.

Quercetin 3-galactésido se encuentra en bebidas alcohélicas. La Quercetina 3-galactésido ocurre ampliamente en
las plantas, p. en epicarpio de manzana e Hypericum perforatum (hierba de San Juan).

La Procianidina B2 se encuentra en las bebidas alcohdlicas. La Procianidina B2 estd presente en el vino tinto.
Procianidina B2 es un flavanol natural con una potente actividad antioxidante. Estructuralmente, es un dimero de
epicatequina. La capacidad de la Procianidina B2 para eliminar el radical hidroxilo y el anion superoxido supera a la
de la epicatequina y la Procianidina B4. 1 , 2 Al igual que otros flavonoides polifendlicos con actividad antioxidante,
la Procianidina B2 tiene diversos efectos celulares y posibles propiedades anticancer, pero adn no se han
examinado exhaustivamente en modelos animales o ensayos clinicos.

Acidos fenélicos

El &cido p-Cumérico se puede encontrar en una amplia variedad de plantas comestibles, como cacahuates, tomates,
zanahorias y ajos. Es un solido cristalino que es ligeramente soluble en agua, pero muy soluble en etanol y éter
dietilico. El acido p-Cumaérico es un antioxidante y se cree que reduce el riesgo de cancer de estomago al reducir la
formacion de nitrosaminas cancerigenas

El &cido m-Cumarico es un metabolito de polifenol del &cido cafeico, formado por la microflora intestinal y la cantidad
en biofluidos humanos depende de la dieta. El acido m-Cumarico es transportado por el transportador de acido
monocarboxilico (MCT). La absorcion mediada por MCT de compuestos fendlicos per se y sus metabolitos colonicos
tendria un impacto significativo en la salud humana.

Es un &cido fendlico natural que es un inhibidor carcinogénico. El acido clorogénico es un éster de &cido cafeico y
acido quinico. El acido clorogénico es el principal compuesto polifendlico en el café, aislado de las hojas y frutos de
las plantas dicotileddneas. Este compuesto, conocido durante mucho tiempo como un antioxidante, también
ralentiza la liberacion de glucosa en el torrente sanguineo después de una comida.

Metabolito enddgeno.

El &cido salicilico es un hidroxiacido beta que se produce como un compuesto natural en las plantas. Tiene actividad
directa como agente antiinflamatorio y actia como un agente antibacteriano topico debido a su capacidad para
promover la exfoliacion. El acido salicilico es un acido carboxilico organico incoloro, cristalino. El acido salicilico es
téxico si se ingiere en grandes cantidades, pero en pequefias cantidades se utiliza como conservante de alimentos y
antiséptico en la pasta de dientes.
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Teaflavina (TF)

Acido 1-
Aminociclopropanocarboxilico

Acido y-Aminobutirico

L-serina

L-prolina

L-valina

Acido aminohidroxibutirico

Acido piroglutamico

Acido DL-pipecdlico

L-leucina

L-isoleucina

L-asparagina

L acido aspartico

D acido aspartico

Anexos

Las teaflavinas son polimeros derivados de catequinas naturales que se oxidan al secarse la hoja de la planta. Los
flavonoides como las teaflavinas neutralizan las especies de radicales libres y aumentan la actividad de las enzimas
desintoxicantes de fase Il en el higado.

Aminoéacidos

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como aminoacidos alfa. Estos son
aminodcidos en los que el grupo amino estd unido al atomo de carbono inmediatamente adyacente al grupo
carboxilato (carbono alfa). El &cido 1-aminociclopropanocarboxilico se encuentra en las frutas. El acido 1-
Aminociclopropanocarboxilico se aisla del jugo de manzanay pera y de los arandanos.

El acido y-aminobutirico (GABA) es un aminoacido no proteico que se encuentra presente ampliamente en
microorganismos, plantas y animales. Es el principal neurotransmisor inhibidor en el sistema nervioso central (SNC)
de mamiferos.

La serina es un amino&cido no esencial en los seres humanos (sintetizado por el cuerpo), la serina esta presente y
es funcionalmente importante en muchas proteinas.

L-prolina es un aminoéacido no esencial que se sintetiza a partir de acido glutamico. Es un componente esencial del
colageno y es importante para el funcionamiento adecuado de las articulaciones y los tendones. El colageno es la
principal proteina de soporte de la piel, los tendones, los huesos y el tejido conectivo y promueve su salud y escora.
(NCI04)

L-valina es un aminoéacido esencial de cadena ramificada que tiene actividad estimulante. Valina se obtiene a partir
de soja, queso, pescado, carnes y verduras. Los suplementos de valina se usan para el crecimiento muscular, la
reparacion de tejidos y la energia.

El acido piroglutdmico es un derivado ciclado del acido L-glutdmico. Es un derivado de aminoacido poco comun en
el que el grupo amino libre del acido glutamico se cicla para formar una lactama. Los niveles elevados de sangre
pueden estar asociados con problemas del metabolismo de glutamina o glutation. Este compuesto se encuentra en
cantidades sustanciales en el tejido cerebral y otros tejidos en forma ligada, especialmente en la piel. También
presente en tejidos vegetales.

El &cido D-pipecdlico es un metabolito humano normal que se encuentra en los biofluidos humanos.

L-leucina es un aminoéacido esencial de cadena ramificada importante para la formacion de hemoglobina. La leucina
es uno de los nueve aminoacidos esenciales en los seres humanos (proporcionada por los alimentos), la leucina es
importante para la sintesis de proteinas y muchas funciones metabdlicas. La leucina esta disponible en muchos
alimentos y la deficiencia es rara. (NCI04)

Metabolito enddgeno.

La isoleucina es uno de los nueve aminoacidos esenciales en los seres humanos (presente en las proteinas de la
dieta). La isoleucina tiene diversas funciones fisioldgicas, como la cicatrizacién de heridas, la desintoxicacion de
desechos nitrogenados, la estimulacion de la funcién inmune y la secrecidon de varias hormonas. La isoleucina se
encuentra especialmente en carnes, pescado, queso, huevos y en la mayoria de las semillas y nueces. (NCI04)

El acido aspartico es un aminoacido no esencial en los seres humanos, el acido aspartico tiene una carga negativa
general y juega un papel importante en la sintesis de otros aminoacidos y en los ciclos de acido citrico y urea. El
acido aspartico también sirve como un neurotransmisor. (NCI04)

El acido D-aspartico es el isémero D del acido aspartico. Desde su descubrimiento en invertebrados, se ha
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Acido 1-Aminociclohexanocarboxilico

L-glutamina

L-lisina

L-glutamato

L-metionina
L-metionina S-6xido
DL-Metionina sulféxido

DL-Fenilalanina

L-Fenilalanina

L-tirosina

DL- triptéfano

D- triptéfano

S-adenosil homocisteina

Acido quinaldico

Anexos

identificado D-aspartato (D-Asp) libre en una variedad de organismos, incluidos microorganismos, plantas y
animales inferiores, mamiferos y humanos.

La glutamina (GIn) es uno de los 20 aminoéacidos codificados por el cédigo genético estandar. En los humanos, se
considera un aminoacido no esencial. La glutamina se encuentra en alimentos con alto contenido de proteinas,
como pescado, carne roja, frijoles y productos lacteos.

La lisina es uno de los nueve aminoacidos esenciales en los seres humanos necesarios para el crecimiento y la
reparacion de los tejidos. La lisina es suministrada por muchos alimentos, especialmente carnes rojas, pescado y
productos lacteos.

Metabolito endégeno. L-glutamato es un aminoacido no esencial que se produce naturalmente en la forma L. El
acido glutamico es el neurotransmisor excitador mas comun en el sistema nervioso central.

La metionina es uno de los nueve aminoacidos esenciales en los humanos (proporcionada por los alimentos), la
metionina es necesaria para el crecimiento y la reparacion de los tejidos. Un aminoacido que contiene azufre, la
metionina mejora el tono y la flexibilidad de la piel, el cabello y fortalece las ufias.

El sulféxido de metionina es un producto de oxidacién de metionina con especies de oxigeno reactivo mediante un
mecanismo dependiente de 2 electrones. Tales oxidantes se pueden generar a partir de neutréfilos activados; por lo
tanto, el sulfoxido de metionina se puede considerar como un biomarcador de estrés oxidativo in vivo.

La fenilalanina es un aminoacido aromatico esencial en los humanos (proporcionado por los alimentos), la
fenilalanina desempefia un papel clave en la biosintesis de otros aminoacidos y es importante en la estructura y
funciéon de muchas proteinas y enzimas. La fenilalanina esta muy concentrada en alimentos ricos en proteinas,
como la carne, el requeson y el germen de trigo.

La tirosina es un aminoacido esencial que pasa facilmente la barrera hematoencefélica. La tirosina es un
aminoacido importante en muchas proteinas, péptidos e incluso encefalinas, el analgésico natural del cuerpo.

(%) -Triptéfano es un suplemento dietético, nutriente. El triptéfano es uno de los 20 aminoacidos estandar, asi como
un aminoacido esencial en la dieta humana. Solo el estereoisémero L del triptofano se usa en proteinas
estructurales o enzimaticas, pero el estereoisbmero D se encuentra ocasionalmente en péptidos producidos
naturalmente (por ejemplo, el péptido del veneno marino contryphan).

Es uno de los 20 aminoacidos estandar, asi como es esencial en la dieta humana. Esta codificado en el cddigo
genético estandar como el codén UGG. El estereocisomero D se encuentra ocasionalmente en péptidos producidos
naturalmente (por ejemplo, el péptido de veneno marino contryphan). La caracteristica estructural distintiva del
triptéfano es que contiene un grupo funcional indol.

S-Adenosylhomocysteine. (AdoHcy) es el precursor inmediato de toda la homocisteina producida en el cuerpo.

Acidos carboxilicos

El acido quinaldico es un producto del catabolismo del I-triptéfano, a través del acido cinurénico, que se encuentra
en la orina humana. Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como acidos
carboxilicos de quinolina. Estas son quinolinas en las que el sistema de anillo de quinolina se sustituye por un grupo
carboxilo en una o mas posiciones.
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7, 8 Dihidrokavaina

Acido maleico

Acido succinico

Acido mélico

Acido 3 hidroximetil glutarico

D - (+) - Acido lactico 3-fenilo

Acido citrico

Acido quinico

Acido galacténico
Acido galactarico

Maltitol

Colina

Niacinamida

Anexos

Un compuesto que muestra actividad neuroprotectora y antinociceptiva. Analgésico no opiaceo y agente ansiolitico.
Potencia la unién del ligando a GABAA. Muestra efectos antinociceptivos, neuroprotectores, anticonvulsivos,
anestésicos y sedantes in vivo. Oralmente activo.

El 4cido maleico es una sal organica o éster del &cido maleico que se podria conjugar con compuestos / farmacos
de base libre para mejorar las propiedades fisicoquimicas, incluida la estabilidad, la solubilidad y la velocidad de
disolucién. El acido maleico es un compuesto organico que es un acido dicarboxilico (molécula con dos grupos
carboxilo). Elaboracién de fertilizantes y agroquimicos, tales como el acido fumarico. El acido maleico es una
materia prima industrial para la produccién de acido glioxilico por ozondlisis.

El acido succinico es un acido dicarboxilico. El anion, succinato, es un componente del &cido citrico o ciclo de TCA 'y
es capaz de donar electrones a la cadena de transferencia de electrones. El acido succinico se ha identificado
recientemente como un oncometabolito o endégeno, metabolismo causante de cancer. Se pueden encontrar altos
niveles de este acido organico en tumores o biofluidos que rodean tumores.

El &cido madlico es un &cido dicarboxilico organico de sabor agrio que desempefia un papel en muchos alimentos
agrios o acidos. Se encuentra en muchos vegetales y frutas y también es producido de forma natural por el cuerpo
humano. El acido malico se ha utilizado en ensayos que estudian el tratamiento de la xerostomia, la depresion y la
hipertensién.

El &cido 3-hidroximetilglutarico es un metabolito que se acumula en la orina de pacientes afectados por aciduria 3-
hidroxi-3-metilglutarica, un raro error innato del metabolismo (OMIM 246450). Este compuesto pertenece a la clase
de entidades quimicas conocidas como acidos grasos hidroxi.

El &cido fenilactico es un producto del catabolismo de la fenilalanina.

El acido citrico (citrato) es un acido débil que se forma en el ciclo del acido tricarboxilico o que puede introducirse
con la dieta. El &cido citrico se encuentra en los citricos, la mayoria concentrados en limones y limas, donde puede
representar hasta un 8% del peso seco de la fruta.

Mas especificamente, el acido quinico es un acido cristalino obtenido de corteza de cinchona, granos de café, hojas
de tabaco, hojas de zanahoria, manzanas, melocotones, peras, ciruelas, verduras, etc. El acido quinico también
puede prepararse sintéticamente por hidrdlisis del acido clorogénico Este compuesto pertenece a la clase de
compuestos organicos conocidos como acidos y derivados quinicos.

Metabolito endégeno. Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como hidroxiacidos y
derivados de cadena media.

El &cido galactarico es el acido de azucar dicarboxilico resultante de la oxidacion galactosa con acido nitrico diluido.

El Maltitol es un alcohol de azucar (poliol) utilizado como un sustituto del azicar. Tiene un 90% de dulzor de azucar
y propiedades casi idénticas, excepto el pardeamiento.

Vitaminas

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como colinas. La colina ahora se
considera una vitamina esencial. Mientras que los humanos pueden sintetizar pequefias cantidades (convirtiendo la
fosfatidiletanolamina en fosfatidilcolina), se debe consumir en la dieta para mantener la salud. La leche, los huevos,
el higado y los cacahuetes son especialmente ricos en colina. La mayoria de la colina se encuentra en los
fosfolipidos, a saber, la fosfatidilcolina o la lecitina.

La niacinamida o la vitamina B3 es un compuesto importante que funciona como un componente de la coenzima
NAD. La niacinamida es util en la artritis y la diabetes tipo | de inicio temprano.
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Niacina (acido nicotinico)

Piridoxina

Acido pantoténico

D-manitol

D-Glucosa 6-fosfato

Sacarosa

D-(+)+Manosa

a-D-Glucosa
D-Glucoheptosa

Glucosa 1-fosfato

Gentibiosa

Maltosa

UDP-glucosa

1-Kestosa

Anexos

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como acidos piridincarboxilicos. El acido
nicotinico, también conocido como niacina o vitamina B3, es una vitamina soluble en agua cuyos derivados como
NADH, NAD, NAD + y NADP desempefian papeles esenciales en el metabolismo energético en la célula viva y en la
reparacion del ADN. Niacina es un reductor eficaz de los niveles altos de colesterol.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como piridoxinas. Se encuentra en el
germen de trigo, carne, huevos, pescado y verduras, legumbres, nueces, alimentos ricos en granos integrales, al
igual que en los panes y cereales enriquecidos. La piridoxina puede ayudar a equilibrar los cambios hormonales en
las mujeres y ayudar en el sistema inmune.

El acido pantoténico, también llamado vitamina B5, es una vitamina soluble en agua necesaria para mantener la
vida. Se encuentran en casi todos los alimentos, con grandes cantidades en cereales integrales, legumbres, huevos,
carne y jalea real.

Azlcares

El manitol es un diurético y ayuda diagnéstica renal relacionada con el sorbitol. El manitol es un alcohol natural que
se encuentra en frutas y verduras y se usa como diurético osmotico.

La D-Glucosa-6-fosfato se forma en las células cuando la glucosa es fosforilada por la hexoquinasa (o glucoquinasa)
0 por la conversion de la glucosa-1-fosfato por la fosfoglucomutasa, que es el primer paso de la sintesis de
glucégeno.

La sacarosa es un disacarido no reductor compuesto por glucosa y fructosa unidas a través de sus carbonos
anomeéricos. La sacarosa se encuentra dispersa en las semillas, hojas, frutos, flores y raices de las plantas, donde
funciona como un almacén de energia para el metabolismo y como una fuente de carbono para la biosintesis.
D-Manosa es un carbohidrato. Se ha demostrado que los oligosacéridos de tipo manosa tienen un papel importante
en el control de la calidad de las proteinas.

Alpha-D-glucosa es una fuente primaria de energia para organismos vivos. Es natural y se encuentra en las frutas y
otras partes de las plantas en su estado libre. Se usa terapéuticamente en el reemplazo de liquidos y nutrientes.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como fosfatos de monosacéridos. Estos son
monosacaridos que comprenden un grupo fosfatado unido a la unidad de hidratos de carbono.

La Gentibiosa o genciobiosa es un disacarido compuesto por dos unidades de D-glucosa unidas a través de un
enlace glicosidico B (1->6).

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como compuestos o-glicosilicos. Estos son
glucosidos en los que un grupo de azlcar se une a través de un carbono a otro grupo a través de un enlace O-
glicosidico. La maltosa, o aziicar de malta, es un disacarido primario en la dieta humana formado a partir de dos
unidades de glucosa unidas con un enlace alfa (1-> 4). La maltosa se puede descomponer en dos moléculas de
glucosa por hidrélisis en organismos vivos.

La difosfato de uridina es un intermediario clave en el metabolismo de los carbohidratos. Sirve como un precursor
del glucégeno, puede metabolizarse en UDP galactosa y acido UDP glucurénico, que luego puede incorporarse a
los polisacaridos como galactosa y acido glucurénico. También sirve como un precursor de lipopolisacaridos de
sacarosa y glicoesfingolipidos. Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como
azuUcares nucleotidos de pirimidina.

1-Kestose es un fructooligosacarido. Un oligosacarido es un polimero de sacarido que contiene un pequefio nimero
(tipicamente de tres a seis) de azucares componentes, también conocidos como azucares simples. Generalmente
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GluAla

Pro leu
GluVval

AlaThrGlu
VallleGlu
GluValGlu

ValProAsp

Ester metilico del acido 7-cis
hexadecenoico

Metiléster de acido 9 (2), 11 (E), 13 (E)
octadecatrienoico

Metiléster del acido
eicosapentaenoico

Fitoesfingosina

Ester metilico del acido araquidénico

Metiléster del acido 5 (2), 8 (Z), 11 (Z)
Eicosatrienoico

Metilinolenato

g-Caprolactama

Anexos

se encuentran unidos por O o N a cadenas laterales de aminoacidos compatibles en proteinas o a restos lipidicos.

Péptidos

Glu-Val, o glutamil-valina, es un producto de degradacion proteolitica de proteinas méas grandes. Pertenece a la
familia de aminoéacidos y derivados N-acyl-alpha Estos son compuestos que contienen un aminoacido alfa que porta
un grupo acilo en su atomo de nitrégeno terminal. Se encuentra en la orina.

Los péptidos son moléculas formadas por aminoacidos unidos por enlace peptidico. El nUmero de aminoéacidos
puede oscilar entre dos y cien; mas de cien aminoacidos se considera una proteina. Incluso, si el nimero de
aminoacidos es menor que cien, pero el peso molecular es mayor que 5.000 Daltons, la molécula seria una
proteina. Ejemplos de péptidos metabolicamente importantes son la insulina, el glucagéon, la oxitocina o la
vasopresina.

Acidos grasos
Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como ésteres metilicos de &cidos grasos.

El &cido 97, 11E, 13E-octadecatrienoico (a-ESA) es un acido graso poliinsaturado conjugado que se encuentra
comunmente en el aceite de semilla vegetal.

El acido eicosapentaenoico (EPA) es un acido graso w-3 que puede tener efectos beneficiosos sobre la fisiologia
vascular e inmune.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como 1,3-aminoalcoholes. Estos son
compuestos organicos que contienen una cadena alquilica con un grupo amina unida al atomo C1 y un grupo
alcohol unido al atomo C3. La fitoesfingosina es un fosfolipido. Los fosfolipidos son una clase de lipidos y un
componente principal de todas las membranas bioldgicas; los metabolitos esfingolipidos, como la esfingosina y la
ceramida, son compuestos altamente bioactivos y estan involucrados en diversos procesos celulares, que incluyen
la interaccion célula-célula, la proliferacion celular, la diferenciacion y la apoptosis.

El &cido araquidonico es el acido graso esencial clave en el origen de la cascada del acido araquidonico.

El éster metilico del &cido eicosatrienoico (éster metilico del acido de Mead) se usa tipicamente como un estandar
para el analisis de acidos grasos, cuando los acidos grasos se han transesterificado en metilo ésteres antes del
analisis.
Un éster metilico de acido graso derivado del acido a-linolénico.

Compuestos organicos

Las caprolactamas son amidas ciclicas de acido caproico. Epsilon-caprolactam es un compuesto de sabor a aminas,
amargo y picante que se encuentra en los girasoles.
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1-Feniletilamina

Acido imidazol acético

2,5-dihidroxibenzaldehido

2- 4cido pirimidinacético

Oxiquinolina

4-formilo indol

5-L-glutamil-L-alanina

myo-Inositol

Pyrimidina- 4- yl- Metanol

Betaina

B-fenilo-gamma-acido amino butirico

l-indanona

Acido 2-piridilacético

2-amino-1-feniletanol

Feniletanolamina

Dopamina

Anexos

Metabolito enddgeno. La 1-feniletilamina o alfa-fenetilamina es una amina. Los enantiomeros individuales de este
compuesto basico son utiles para realizar la resolucion quiral de compuestos acidos formando sales
diastereoméricas. Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como aralquilaminas.

El 4cido imidazoleacético es un metabolito producto del metabolismo de la histamina. Estd presente en la orina
normal y aumenta en pacientes con histidinemia. (PMID 6530403). Este compuesto pertenece a la clase de
entidades quimicas conocidas como acidos y derivados imidazolilcarboxilicos.

El aldehido gentilizado es un sustrato de la enzima aldehido oxidasa 1 [EC: 1. 2. 3. 1] en la degradacién de valina,
leucina e isoleucina, metabolismo de la tirosina, metabolismo del tript6fano, metabolismo de la vitamina B6 y
metabolismo de nicotinamida y nicotinamida.

Es un producto intermedio sintético Util para la sintesis farmacéutica.

Sintetico. La oxiquinolina es un fenol heterociclico y un derivado de quinolina con propiedades antisépticas,
desinfectantes y pesticidas. Se utiliza como un estabilizador para el peréxido de hidrégeno, donde a veces se
agrega en productos cosméticos.

Un intermediario sintético

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como dipéptidos. Estos son compuestos
organicos que contienen una secuencia de exactamente dos alfa-aminoacidos unidos por un enlace peptidico.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como ciclohexanoles. El inositol es un
azucar natural que se encuentra en los fosfolipidos de la membrana celular, las lipoproteinas del plasma y (como la
forma de fosfato) en el nicleo con posibles propiedades quimiopreventivas.

Otros
Es un intermediario sintético util para la sintesis farmacéutica.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como aminodcidos alfa. La betaina
también es ampliamente considerada como un antioxidante.

Es un derivado del GABA con un grupo fenilo en la posicion beta. Fenibut se utiliza para aumentar la sociabilidad, la
motivacién, la atencion, el rendimiento, para la hiperactividad, ademéas de para eliminar la ansiedad y tratar el
insomnio.

La indanona es parte de la biosintesis de la hormona esteroidea y de las vias metabdlicas del acido araquidénico.
Es un sustrato para: familia Aldo-ceto reductasa 1 miembro C1 y familia Aldo-ceto reductasa 1 miembro C3.

El acido 2-piridilacético es un metabolito de betahistina. Se prescribe cominmente a pacientes con trastornos de
equilibrio o para aliviar los sintomas de vértigo asociados con la enfermedad de Méniére. Este compuesto pertenece
a la clase de entidades quimicas conocidas como piridinas y derivados.

Amino simple que se encuentra en el cerebro. Puede ser un modulador de funciones simpaticas. Sus derivados son
agonistas y antagonistas adrenérgicos. También se usa en la industria quimica.

Como un compuesto organico, la Feniletanolamina es una fenetilamina B-hidroxilada que también esta relacionada
estructuralmente con varios farmacos sintéticos en la clase de fenetilamina sustituida El miembro més simple de la
clase de feniletanolaminas que es 2-aminoetanol que tiene un sustituyente fenilo en la posicion 1.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como catecolaminas y derivados. La
dopamina es un transmisor importante en el sistema extrapiramidal del cerebro, e importante en la regulacion del
movimiento. La dopamina es un miembro de la familia de las catecolaminas (neurotransmisores) en el cerebro, y es
un precursor de la epinefrina (adrenalina) y la norepinefrina (noradrenalina).
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3, 4-dihidroxibenzaldehido

Trigonelina

Salsolina

Reserpina

Guanina

Adenosin difosfato (ADP)

L-arabitol

L-Iditol

Perseitol

Acido 2-hidroxicinamico

Anexos

Estos son compuestos aromaticos organicos que contienen un anillo de benceno que lleva un grupo aldehido y un
grupo hidroxilo. El 3,4-dihidroxibenzaldehido, también conocido como aldehido protocatecuico, es un aldehido
fendlico, un compuesto liberado de los tapones de corcho al vino.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como alcaloides y derivados. Estos son
compuestos quimicos naturales que contienen principalmente atomos de nitrégeno basicos. La Trigonelina es un
producto del metabolismo de la niacina (vitamina B3) que se excreta en la orina. También se encuentra en el café,
donde puede ayudar a prevenir la caries dental evitando que la bacteria Streptococcus mutans se adhiera a los
dientes. La Trigonelina se produce en muchas otras plantas, incluidas las semillas de alholva, guisantes de jardin,
semillas de cafiamo, avena y patatas.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como tetrahidroisoquinolinas. Estos son
derivados de isoquinolina tetrahidrogenada. Salsolina es un compuesto que se cristaliza a partir de una solucion de
alcohol, se funde a 221 °C, soluble en alcohol caliente y cloroformo; usado en medicina como agente
antihipertensivo

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como alcaloides de la yohimbina. Estos son
alcaloides que contienen el esqueleto pentaciclico yohimban. Un alcaloide que se encuentra en las raices de
Rauwolfia serpentina y R. vomitoria.

La guanina es una de las cinco nucleobases principales que se encuentran en los acidos nucleicos ADN y ARN.
Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como purinas y derivados de purinas. Estos
son compuestos heterociclicos aromaticos que contienen un resto purina, que esta formado por un anillo de anillo de
pirimidina fusionado a un anillo de imidazol.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como nucleésidos de purina. Estos son
compuestos que comprenden una base de purina unida a un resto ribosilo o desoxirribosilo. Los derivados de
adenosina o adenosina desempefian muchas funciones biol6gicas importantes ademas de ser componentes de
ADN y ARN.

Metabolito endégeno. Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como ribonucledsidos
difosfato de purina. Estos son ribobucleétidos de purina con un grupo difosfato unido al resto de ribosa. El difosfato
de adenosina, abreviado ADP, es un nucleétido. Es un éster de acido pirofosférico con el nucleétido adenina. El
ADP consiste en el grupo pirofosfato, la pentosa azucar ribosa y la nucleobase adenina.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como alcoholes de azucar. Estas son formas
hidrogenadas de carbohidratos en las que el grupo carbonilo (aldehido o cetona, azdcar reductor) se ha reducido a
un grupo hidroxilo primario o secundario.

Iditol es un alcohol de azicar que se acumula en la deficiencia de galactoquinasa. Quimicamente, Iditol es un
alcohol y un azlcar, o un poliol. Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como
alcoholes de azlcar. Estas son formas hidrogenadas de carbohidratos en las que el grupo carbonilo (aldehido o
cetona, azucar reductor) se ha reducido a un grupo hidroxilo primario o secundario.

El Perseitol (D- Glicerol, D- Galacto heptitol), es un alcohol azicar raro en la naturaleza, se aisla por primera vez a
partir del fruto, semillas y hojas de Persea americana, de donde toma su nombre. PERSEITOL. El Perseitol (D-
Glicerol, D- Galacto heptitol), es un alcohol azlcar raro en la naturaleza, se aisla por primera vez a partir del fruto,
semillas y hojas de Persea americana, de donde toma su nombre. se encuentra en algunas plantas, en particular en
la alfalfa (Medicago sativa L.), en el aguacate, en el higo y en la primula.
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Acido abscisico (cis, trans)

5’-citidina monofosfato o citidilato

Monofosfato de uridina ( UMP)

Ftalato de dioctilo

Salidrosida

Phloridzin

Glicerofosfocolina

13-epi-12-oxo Acido fitodienoico

5'metiltioadenosina

5 (6) - éster metilico de EpETE

Anexos

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como acidos hidroxicinamicos. Estos son
compuestos que contienen un acido cinamico donde el anillo bencénico esta hidroxilado. Fenilpropanoides y
policétidos. Los acidos cumaricos son compuestos organicos que son derivados hidroxi del acido cinamico.

El acido abscisico se encuentra en el arandano americano. El acido abscisico se usa para regular la maduracion de
la fruta. El acido abscisico (ABA), también conocido como abscisina Il y dormin, es una hormona vegetal. Funciona
en muchos procesos de desarrollo de las plantas, incluida la dormancia de los brotes. El acido abscisico (ABA) es
una hormona vegetal isoprenoide. Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como
acidos abscisicos y derivados.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como ribonucleidos monofosfatos de
pirimidina. EI monofosfato de citidina, también conocido como &cido 5'-citidilico y CMP abreviado, es un nucleoétido.
Es un éster de &cido fosfdrico con el nucledsido citidina

Metabolito enddgeno.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como ribonucleidos monofosfatos de
pirimidina. Es un éster de acido fosférico con el nucleésido uridina. La uridina esta presente en muchos alimentos,
principalmente en forma de ARN.

Dioctyl phthalate es un éster del acido ftalico. Aparece como un liquido de color claro e inodoro y se utiliza como
plastificante para muchas resinas y elastémeros. Es una sustancia artificial utilizada para mantener los plasticos
suaves 0 mas flexibles.

Salidrosida (Rhodiolosida) es un glucésido de tirosol que se encuentra en la planta Rhodiola rosea. Se cree que es
uno de los compuestos responsables de la accion antidepresiva y ansiolitico de esta planta, junto con rosavin
Phlorizin se encuentra en la manzana. Phlorizin se aisla de las hojas de la manzana y la corteza. La clorina es un
glucésido téxico producido por algunas plantas. Pertenece al grupo de flavonoides. Es un inhibidor competitivo del
transporte renal de glucosa.

Es un intermediario sintético Gtil para sintesis farmacéutica.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como glicerofosfocolinas. Estos son lipidos
que contienen un resto de glicerol que lleva una fosfocolina en la posicion 3. La glicerofosforilcolina (GPC) es un
derivado de colina y una de las dos formas principales de almacenamiento de colina (junto con fosfocolina) en el
citosol.

13- epi - 12- oxo El acido fitodienoico (13- epi -12-oxo PDA) es un metabolito de la lipoxigenasa del acido a- en las
hojas de plantas verdes como el maiz. Los acidos grasos poliinsaturados w-3 y w-6 en plantas son sustratos para
lipoxigenasas de plantas. 12- oxo PDA es uno de los metabolitos finales mejor estudiados de esta via enzimatica.

9- OxoOTrE es producido por la oxidacién de 9- HpOTrE. 9- OxoOTrE exhibe actividad antimicrobiana contra
microorganismos patogenos de plantas, incluidas bacterias y hongos.

Metabolito endégeno. Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como 5'-desoxi-5'-
tionucledsidos. Estos son 5'-desoxirribonucledsidos en los que la ribosa esta tio-sustituida en la posicion 5 ‘por un
grupo S-alquilo. La 5'-metiltioadenosina (MTA) es un nucledsido que contiene azufre presente de forma natural en
todos los tejidos de mamiferos. Se produce a partir de S-adenosilmetionina principalmente a través de la ruta de
biosintesis de poliamina, donde se comporta como un potente producto inhibidor.

5 (6) - El éster metilico de EpETE es un derivado de 5 (6) - EpETE que es lo suficientemente estable como para
enviar y manipular rutinariamente. 5 (6) - El éster metilico de EpETE es un derivado quimicamente menos reactivo
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(%) 5 (6) - éster metilico de EET

Arachidonoyl Thio-PC

Pirofosfato

Acido 2-ceto-D-glucénico

N-acetil-L-fenilalanina

6,7-Dimetil-9- (2-acetoxi etil)
isoalloxazina

Glutation

Glutation, oxidado

Metopreno (S)

Alopregnanolona

Oleoiletanolamina (OEA)

Anexos

de 5 (6) - EpPETE. El acido libre activo se puede generar a partir del éster metilico mediante hidrélisis basica
cuidadosa.

En las células neuroendocrinas, como la pituitaria anterior y el islote pancreatico, () 5 (6) - EET se ha visto
implicada en la movilizacion de Ca 2+ y la secrecion de la hormona.

Arachidonoyl Thio-PC es un sustrato para muchas fosfolipasas A 2s (PLA 2s).

En quimica, el anién, las sales y los ésteres del acido pirofosférico se llaman pirofosfatos. El anién se abrevia PPi y
se forma por la hidrélisis de ATP en AMP en las células. Esta hidrolisis se llama pirofosforélisis. El anién pirofosfato
tiene la estructura P2074- y es un anhidrido acido de fosfato. Es inestable en solucién acuosa y se hidroliza
rapidamente en fosfato inorganico. Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como
pirofosfatos no metélicos. Estos son compuestos inorganicos no metélicos que contienen un pirofosfato como su
oxoanion mas grande.

Metabolito enddgeno.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como fenilalanina y derivados. Estos son
compuestos que contienen fenilalanina o un derivado de la misma que resulta de la reaccion de fenilalanina en el
grupo amino o el grupo carboxi, o del reemplazo de cualquier hidrégeno de glicina por un heteroatomo. La
acetilfenilalanina es un metabolito anfipatico peligroso de la fenilalanina.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como péptidos. Estos son compuestos que
contienen una amida derivada de dos o mas moléculas de &cido aminocarboxilico (iguales o diferentes) por
formacion de un enlace covalente desde el carbono carbonilico de uno al atomo de nitrégeno de otro. El glutation es
un compuesto sintetizado a partir de cisteina, quizas el miembro mas importante del equipo de eliminacion de
desechos téxicos del cuerpo. Al igual que la cisteina, el glutation contiene el grupo crucial de tiol (-SH) que lo
convierte en un antioxidante eficaz. Practicamente no hay organismos vivos en este planeta: animal o planta cuyas
células no contienen algo de glutation.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como oligopéptidos. Estos son compuestos
organicos que contienen una secuencia de entre tres y diez alfa-aminoacidos unidos por enlaces peptidicos. El
glutatién oxidado es un dimero de glutatién formado por un enlace disulfuro entre las cadenas laterales de sulfhidrilo
de cisteina durante el proceso de oxidacion. el glutatién participa en la sintesis de leucotrienos y es un cofactor de la
enzima glutatién peroxidasa.

El metopreno se considera un pesticida biolégico porque, en lugar de controlar las plagas objetivo mediante la
toxicidad directa, el metopreno interfiere con el ciclo de vida de los insectos y evita que alcance la madurez o la
reproduccion.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como gluco / mineralocorticoides,
progestoginas y derivados. Estos son esteroides con una estructura basada en un resto prostano hidroxilado. La
alopregnanolona es un metabolito neuroactivo de la progesterona y un modulador similar a los barbitaricos de los
receptores centrales de acido gamma-aminobutirico que modifican un rango de comportamientos, incluida la
respuesta al estrés. es un esteroide creado en el cuerpo cuando la progesterona, la hormona sexual femenina, se
metaboliza.

La oleoil etanolamida (OEA) es un analogo de la AEA endocannabinoide que se encuentra en el tejido cerebral y en
el chocolate. La oleoiletanolamina (OEA) es un agonista del receptor alfa activado por el proliferador de peroxisomas
endogeno (PPAR -a). Es un lipido de etanolamida natural que regula la alimentacion y el peso corporal en
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alfa, beta-Trehalosa

Tilorona

Acido folinico

B1X-01294

Acido orético

Acido Shikimico

Sedoheptulosa-7-fosfato

Acetato de noretindrona

Glucitol-4-Gucopyanoside

1-Kestosa

1-Palmitoyl-2-linoleoyl PE

Anexos

vertebrados que van desde ratones hasta pitones.

Una trehalosa en la que uno de los residuos de glucosa tiene una configuracién a en el carbono anomérico, mientras
que el otro tiene una configuracion a.

Tilorone es un agente antiviral utilizado como su clorhidrato. Es el primer compuesto sintético reconocido de bajo
peso molecular que es un inductor de interferon oralmente activo, y también se informa que tiene acciones
antineoplasicas y antiinflamatorias. Tilorona es un inductor de interferon de molécula pequefia disponible por via oral
gue se usa como agente antiviral.

El metabolito activo del acido félico. Leucovorin se usa principalmente como su sal de calcio como antidoto contra
los antagonistas del acido félico que bloguean la conversion del acido félico en acido folinico.

BIX-01294, un derivado de diazepin-quinazolinamina, es un inhibidor de histona-lisina metiltransferasa (HMTasa)
que modula el estado epigenético de la cromatina. BIX-01294 inhibe los niveles dependientes de G9aHMTasa de
histona-3 lisina (9) metilacién (H3K9me). Bix-01294 y el &cido valproico, un inhibidor de la histona deacetilasa
(HDAC), pueden reemplazar el requerimiento de OCT4 ectopico (POU5F1) y cMyc respectivamente en las recetas
de induccién de células madre pluripotentes (iPS).

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como acidos pirimidincarboxilicos. Estas
son pirimidinas con una estructura que contiene un grupo carboxilo unido al anillo de pirimidina. El &cido orético es
un componente dietético menor. Las fuentes dietéticas més ricas son la leche de vaca y otros productos lacteos, asi
como los vegetales de raiz, como las zanahorias y las remolachas.

Este compuesto pertenece a la clase de compuestos organicos conocidos como acidos shikimicos y derivados.
Estos son ciclitos que contienen un acido ciclohexanocarboxilico sustituido con tres grupos hidroxilo en las
posiciones 3, 4 y 5. El acido Shikimico, mas cominmente conocido como su forma anionica shikimate, es un
intermediario bioquimico importante en plantas y microorganismos.

Sedoheptulose 7-phosphate es un intermediario de la via del fosfato de Pentosa (PPP) que tiene dos funciones: la
generacion de NADPH para sintesis reductivas y respuestas de estrés oxidativo dentro de las células, y la formacion
de residuos de ribosa para la biosintesis de nucle6tidos y acidos nucleicos.

Las tabletas de Acetato de Noretindrona, USP, (17-hidroxi-19-nor-17a-pregn-4-en-20-yn-3-ona acetato), una
progestina sintética, oralmente activa, es el éster de acido acético de la noretindrona. Es un polvo blanco, cremoso,
inodoro y cristalino.

Derivado del algodon.

Este compuesto pertenece a la clase de entidades quimicas conocidas como oligosacaridos. Estos son
carbohidratos formados por 3 a 10 unidades de monosacéridos unidos entre si a través de enlaces glicosidicos. 1-
Kestose es un fructooligosacéarido. Un oligosacarido es un polimero de sacérido que contiene un pequefio niumero
(tipicamente de tres a seis) de azlicares componentes, también conocidos como azucares simples.

Las fosfatidiletanolaminas son componentes importantes de las membranas celulares y las vias bioquimicas de la
sintesis de acidos grasos. 1- Palmitoyl- 2- linoleoyl PE (PLPE) es una de las muchas fosfatidiletanolaminas que
pueden estar presentes en las membranas celulares. Se ha utilizado en estudios que implican la biosintesis de la
anandamida a través de la fosfolipasa A 2 (PLA 2) y las vias de lisoPLD. PLPE también se puede usar como
sustrato especifico para evaluar la actividad de sPLA 2 - IIA en presencia de otros fosfolipidos.
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