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RESUMEN

Esta propuesta de investigacion parte de algunos resultados encontrados en el
proyecto: “Evaluacién de la actividad mutagénica del Rio Cauca en el area
urbana de la Ciudad de Cali - Colombia, por medio d el test de Ames 7, el cual
fue apoyado por COLCIENCIAS, y realizado por las Universidades: Autbnoma de
Occidente y del Valle (Larmat et al., 2009). En esta investigacion se determiné la
mutagénicidad de las aguas del Rio Cauca en el tramo del puente El Hormiguero
(limite politico-administrativo entre los departamentos del Cauca y del Valle del
Cauca), hasta la desembocadura con el Rio Cali, utilizando el test de Ames.
Igualmente, con el proposito de identificar algunas de las sustancias organicas e
inorganicas responsables de la respuesta mutagénica, se realizaron analisis
quimicos a las muestras para determinar la presencia de los metales pesados:
mercurio, plomo, cromo y cadmio. Asi como también la determinacion de los
pesticidas: diazindn, lindano, clordano, clorpirifos, etil-paration, malation, heptaclor,
aldrin, a-endosulfan, y de compuestos organicos.

A partir de los resultados obtenidos en la investigacion, se planteé realizar el
presente proyecto: Analisis del riesgo potencial por compuestos organi cos
presentes en aguas del Rio Cauca, a su paso porla  zona urbana de la ciudad
de Cali, Colombia . Para el andlisis del riesgo de los compuestos identificados en
cada una de las estaciones de muestreo, se realizo busqueda en bases de datos:
NCBI Pubmed, NCBI Pubchemcompound, MSDS, HSDB TOXNET, NCBI
Pubchembioassay, SIGMA ALDRICH, Cepis, bvsde.paho.org, y oms.ops.org.

Algunos de los compuestos organicos encontrados, se registran en las bases de
datos, como sustancias que ocasionan disrupcion endocrina. Igualmente de la
base de datos NCBI Pubchemcompound, se obtuvo el valor del Coeficiente de
particion octanol-agua: XlogP3-AA, el cual indica el riesgo de bio-acumulacion, y el
potencial de bioconcentracion. Encontrdndose en la estacion E2, Canal sur-
oriental, las sustancias con el mayor valor de bio-acumulacién, y potencial de
bioconcentracion. Igualmente la busqueda en la base de datos MSDS, encontré
para la misma estacion, el 33,3% de sustancias con toxicidad categoria 1, frente a
un 16.6% de las otras estaciones. Lo anterior, indica que los efluentes de esta
estacion, generan el mayor riesgo para el Rio Cauca, a su fauna y flora acuatica,
asi como para la salud publica. Este trabajo permitié por primera vez, analizar el
riesgo potencial que pueden tener las aguas del Rio Cauca, por la presencia de
compuestos organicos, en la zona urbana de la ciudad de Cali (Colombia).

Palabras clave: Rio Cauca, compuestos organicos, Coeficiente de particion
octanol-agua Kow: XlogP3-AA, QSAR, MSDS, Sistema Globalmente Armonizado
— SGA.
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ABSTRACT

This research proposal of some results in the project: "Evaluation of the mutagenic
activity of the Cauca River in the urban area of the City of Cali (Colombia), through
the Ames test ," which was supported by COLCIENCIAS and conducted by the
Universities: Autonomous and West Valley (Larmat et al., 2009) . In this research
the mutagenicity of the waters of the Cauca River was determined in the span of
the bridge EI Hormiguero (political-administrative boundary between the
departments of Cauca and Valle del Cauca), to the mouth of the Rio Cali, using the
Ames test. Similarly, in order to identify some of the organic and inorganic
mutagenic response responsible for substances, chemical analyzes were
performed on samples to determine the presence of heavy metals: mercury, lead,
chromium and cadmium. As well as the determination of pesticides diazinon,
lindane, chlordane, chlorpyrifos, ethyl- parathion, malathion, heptachlor, aldrin, a -
endosulfan, and organic compounds.

From the results obtained in previous research, it was proposed to make this
project: Environmental Risk Analysis of organic compounds in waters of the Cauca
River, passing through the urban area of the city of Cali, Colombia. For risk
analysis of the compounds identified in each of the sampling stations searched in
databases: NCBI Pubmed, NCBI Pubchemcompound, MSDS, HSDB TOXNET,
NCBI Pubchembioassay, SIGMA ALDRICH, Cepis, bvsde.paho.org and
oms.ops.org .

Some of the organic compounds found are recorded in databases, as substances
that cause endocrine disruption. XlogP3 -AA, which indicates a potential for
bioaccumulation and bioconcentration potential: Also of Pubchemcompound NCBI
database , the value of coefficient octanol -water partition was obtained. Meeting in
the station E2 , Canal south - east , the substances with the highest value of
bioaccumulation and bioconcentration potential . Also search based on MSDS data
found for the same station, 33.3 % of Category 1 substances with toxicity,
compared to 16.6 % of the other stations. This indicates that the effluents from the
station generate the greatest risk to the Cauca River, aquatic flora and fauna, as
well as public health. This work allowed for the first time, to analyze the
environmental risk that can have the waters of the Cauca River, by the presence of
organic compounds in the urban area of the city of Cali (Colombia).

Keywords: Cauca River, organic compounds, Octanol-water partition, Know
coeficient XlogP3 -AA, QSAR, MSDS, Globally Harmonized System - SGA.
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2. PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

La ciudad de Cali, es considerada la tercera ciudad en orden de importancia de
Colombia, alberga en la actualidad una poblacion cercana a los 2.5 millones de
habitantes, esta ubicada al sur occidente del pais. De acuerdo a, Cali datos y
cifras (1998), se tiene la siguiente informacion geogréfica de la ciudad: 03°2726 N,
76°3142'W, y 1.079,52 msnm, temperatura promedio 25°C, precipitacién anual
promedio 1.459 mm, superficie total del municipio 56.400 ha, correspondiendo a la
zona urbana 11.938,6 ha y 44.461,4 ha a la zona rural. Cali se abastece de agua
para consumo humano en un 80% del Rio Cauca.

La calidad del agua del Rio Cauca se comienza a afectar desde las zonas de
Paletara, Coconuco y Puracé. Dado que, se le adicionan diariamente miles de
toneladas de residuos provenientes en su mayoria del cultivo de la papa, de la
ganaderia, de la mineria del azufre y gran cantidad de basuras, actualmente el Rio
al hacer su entrada a Popayan llega casi muerto. Después atraviesa grandes
extensiones de territorio, donde se le vierten aguas residuales domésticas y
agricolas, sin ningun tratamiento. A su llegada a la ciudad de Cali, en la zona de
estudio entre el puente del hormiguero y el Rio Cali, recibe los vertimientos del
Canal Sur (antiguo Canal CVC), Estacion de Bombeo Puerto Mallarino, Canal
Oriental, Estacion de Bombeo Floralia, y el Rio Cali.

Dentro del contexto general del problema de investigacion surgen entonces las
siguientes preguntas:

¢, Cudl o cudles de los compuestos organicos identificados seran los que presenten
un mayor riesgo potencial sobre la calidad del agua del Rio Cauca?

¢, Cual de los puntos de muestreo ofrece el mayor riesgo potencial al Rio Cauca,
por la presencia de compuestos organicos?

18



3. JUSTIFICACION.

La problematica asociada al recurso hidrico, se viene presentado en todos los
paises del mundo. Dado el aumento de la presion por los recursos naturales, para
integrarlos a las diferentes cadenas productivas, como resultado de lo anterior se
generan grandes volumenes de aguas residuales: domésticas, industriales, y de la
agricultura. En este sentido, un alto porcentaje de estas aguas residuales se
liberan a las aguas superficiales y subterraneas sin tratamientos previos, estos
contaminantes estan causando un grave impacto ambiental, al agua, a su
biodiversidad acuatica y la salud de la poblacion, este impacto se extiende desde
las principales cuencas del mundo hasta su desembocadura al mar.

Con el presente estudio se podra identificar el riesgo potencial por compuestos
organicos en aguas del Rio Cauca, a su paso por la ciudad de Cali. Lo anterior,
sera de utilidad para que los entes de control de la regidon: Corporaciones
Autonomas Regionales - CARS, Autoridades locales y nacionales, y las Empresas
Municipales de Cali — EMCALI, puedan tomar las medidas necesarias para la
gestion adecuada del rio, con el fin de mejorar la calidad de este recurso. Lo que
contribuiria en la disminucién del riesgo por contaminacidon de compuestos
organicos, en el rio, el cual se usa como fuente para el abastecimiento de agua
potable para el 80% de la poblacion de la ciudad de Cali, ademas de suministrar
agua potable a poblaciones vecinas como Yumbo, el sector rural de Candelaria y
un sector del Municipio de Palmira que incluye los corregimientos de La Dolores,
La Nubia y Caucaseco.

Lo anterior permitird por primera vez en el tramo de Rio Cauca estudiado, analizar
el riesgo potencial por la presencia de compuestos organicos en sus aguas.
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4. OBJETIVOS

4.1. OBJETIVO GENERAL.

Estudiar el riesgo ambiental potencial debido a la presencia de compuestos
organicos presentes en las aguas del Rio Cauca en la Zona urbana de la ciudad
de Cali.

4.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS:

4.2.1 ldentificar y caracterizar los compuestos organicos presentes en las aguas
del Rio Cauca a su paso por la ciudad de Cali.

4.2.2 Identificar y analizar el riesgo ambiental potencial de los compuestos
organicos encontrados en el Rio Cauca a su paso por la ciudad de Cali.
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5. MARCO TEORICO Y ESTADO DEL ARTE.
5.1 Antecedentes.

El presente trabajo tiene como antecedente, la propuesta de investigacion
“Evaluacion de la actividad mutagénica del rio Cauca en el area urbana de la
Ciudad de Cali- Colombia, por medio del test de Ames”, aprobada por Colciencias
a finales de afo 2006, perteneciente al PROGRAMA NACIONAL DE CIENCIAS
DEL MEDIO AMBIENTE Y DEL HABITAT, Cddigo, 1106-335-18553. En ella
participaron las Universidades, Autonoma de Occidente y del Valle, con los grupos
de investigacion GEADES, Electroquimica y, Microbiologia y Biotecnologia
Ambiental. Este trabajo se constituye en el primero en investigar la mutagenicidad
en el rio Cauca, proveniente por compuestos organicos e inorganicos, y es el
primero en Colombia, en investigar la respuesta del test de Ames, originada por
metales pesados en ecosistemas acuaticos. Los resultados de este trabajo fueron
presentados en congresos nacionales e internacionales, y publicado en la revista
de la Facultad de Ciencias Naturales y Exactas de la Universidad del Valle. (Tabla
1).

De acuerdo a Larmat et al. (2009) “En esta investigacién se determind la
mutagénicidad de las aguas del Rio Cauca en el tramo del puente EI Hormiguero (limite
politico-administrativo entre los departamentos del Cauca y del Valle del Cauca) hasta la
desembocadura con el Rio Cali, utilizando el test de Ames. Igualmente se realiz6é el
analisis quimico a las muestras para determinar la contaminacion debida a la presencia
de los metales pesados mercurio, plomo, cromo y cadmio, asi como también la
determinacion de los pesticidas diazinén, lindano, clordano, clorpirifos, etil-paration,
malation, heptaclor, aldrin, y a-endosulfan.

Las muestras para los analisis fueron colectadas durante las temporadas de baja y alta
pluviosidad en cinco estaciones: 1) Puente El Hormiguero, 2) desembocadura del Canal
CVC sur, 3) bocatoma de la planta de tratamiento de Puerto Mallarino (PTAP), 4) Puente
de Juanchito y 5) desembocadura del Rio Cali.

Para los andlisis de mutagénicidad se utilizaron las cepas de Salmonella typhimurium
TA98 y TA100 para determinar la presencia de agentes mutdgenos directos y también se
utilizé el activador enzimatico S9 para determinar la posible mutagénicidad indirecta en
mamiferos.

Los andlisis de metales pesados se realizaron con las técnicas de absorcion atémica y

voltametria de redisolucion anddica. Los pesticidas se analizaron con la técnica de
cromatografia de gases acoplada a espectrometria de masas.
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Se determin6 que existe un gradiente ascendente de mutagénicidad en las muestras de
los puntos evaluados conforme el Rio Cauca sigue su curso en la zona urbana de la
ciudad tanto en temporada seca como invernal. En el puente de El Hormiguero no se
encontré actividad mutagénica pero después de la desembocadura del Canal CVC-Sur se
obtuvo respuesta positiva con ambas cepas y el indice mutagénico se incrementé con el
activador enzimatico S9 en el caso de la cepa TA98, indicando la presencia de
compuestos quimicos con actividad mutagénica directa e indirecta. En este sitio se
detect6 el indice de mutagenicidad (IM) mas alto del estudio en temporada de lluvias
(IM=7.1), (el test se considera positivo para IM > 2.0).

En el punto de entrada a la bocatoma de la planta de tratamiento de agua potable PTAP
se obtuvo actividad mutagénica moderada en la temporada seca con la cepa TA98
(IM=1.1 a 4.0), pero no se observé esta misma actividad en la temporada lluviosa con
ninguna de las dos cepas utlizadas. A la altura del Puente de Juanchito existen
compuestos capaces de generar mutaciones tipo corrimiento del marco de lectura
“frameshifts” en el ADN, que son responsables de la alta mutagenicidad hallada con
indices de mutagenicidad (IM) de 8.2 en temporada seca y 3.5 en temporada invernal con
la cepa TA98 mas el activador enziméatico S9. Finalmente, a la altura de la
desembocadura del Rio Cali, se encontr6 actividad mutagénica con la cepa TA98 mas S9
en la temporada invernal (IM=2.6).

El analisis quimico de las muestras indica una contaminacién de baja a moderada en los
metales pesados, Pb, Cd, Cr y Hg. Los niveles encontrados estan en el orden de partes
por billén (los valores maximos permitidos son de 100 ppb). Se encontré que en el caso
del mercurio, en las muestras recolectadas en enero de 2008, el punto mas contaminado
estuvo a la altura del puente de Juanchito (23.07 ppb), mientras que los puntos de puente
Hormiguero y la bocatoma de la planta de puerto Mallarino fueron los mas contaminados
en abril de 2008 (29.62 y 25.28 ppb respectivamente). En el muestreo de junio de 2009 se
encontraron concentraciones entre 16.80 ppb en la desembocadura del Rio Cali y 21.30
ppb en la desembocadura del Canal CVC-Sur. Es probable que la temporada de lluvias
sea la responsable de la variabilidad en las concentraciones encontradas en cada punto
de muestreo. En general, se encontr6é que las concentraciones de mercurio fluctan entre
3.57 ppb y 29.62 ppb como valores extremaos en los tres muestreos adelantados.

Los metales Pb, Cd y Cr detectados en cada punto también estuvieron entre el rango de
las de partes por billén. El punto a la altura del puente de Juanchito mostro
concentraciones de Cr mayores que los demds, dejandolo como el punto mas
contaminado con concentraciones totales hasta de 36.58 ppb en el muestreo de abril de
2008, esto se atribuye en cierta forma a las actividades agropecuarias y de curtiembres en
la zona, en donde se usan compuestos quimicos con cromo que por via rudimentaria
llegan a canales que finalmente desembocan al cauce del Rio Cauca.

Los comportamientos del plomo y del cadmio fueron regulares durante el andlisis y no
mostraron gran variabilidad entre punto y punto, excepto para el muestreo de abril de
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2008, cuando se obtuvieron concentraciones de Pb de 37.67 y 47.68 ppb a la altura del
canal CVC-sur y la bocatoma de la PTAP respectivamente. En el caso del Cd, la
concentracion total de cadmio oscil6 entre 0.02 y 0.45 ppb, indicando una leve
contaminacion con este metal.

Se encontr6 que la técnica de redisolucién anddica es adecuada para la determinacion de
los metales pesados plomo, cadmio y mercurio en solucibn acuosa, ademas la
cuantificacién de los metales se puede realizar tanto por voltametria de pulso diferencial
como por voltametria de onda cuadrada. Los resultados obtenidos son confiables una vez
gue se corroboraron con una técnica ampliamente aceptada como la espectrofotometria
de absorcion atémica.

El andlisis de los pesticidas indica una contaminacién leve con este tipo de compuestos
en todos los puntos de muestreo. Se encontraron cantidades detectables del orden de
décimas de ppb en los pesticidas diazinén, lindano, clorpirifos, clordano, malation y a-
endosulfan. De los pesticidas analizados no se detectaron etil-paration, heptaclor ni aldrin.
Las mayores concentraciones encontradas fueron para diazinén y a-endosulfan: 0.141 y
0.175 ppb respectivamente en el puente El Hormiguero y 0.111 y 0.094 ppb a la altura de
la bocatoma de la PTAP.

El pesticida organofosforado clorpirifos se detectdé en todos los puntos de muestreo, con
concentraciones en el rango de 0.056 ppb en el puente de Juanchito y 0.021 ppb en la
desembocadura del Canal CVC-Sur. Los pesticidas lindano y malatibn también se
detectaron en todos los puntos de muestreo con concentraciones en el rango de 0.080 a
0.0163 ppb y 0.032 a 0.007 ppb respectivamente. Es importante mencionar que los
pesticidas clordano y clorpirifos han sido reportados en la literatura como agentes
mutagénicos y genaotoxicos. La presencia de clordano es la primera vez que se reporta
para el Rio Cauca en la zona estudiada.

Es necesario aclarar que los resultados positivos para mutagenicidad encontrados por
medio del test de Ames no se pueden adjudicar exclusivamente a la presencia de los
pesticidas y los metales pesados encontrados, ya que sSus concentraciones son
relativamente bajas, sino a la presencia de un gran nimero de contaminantes organicos
entre los que se encuentran compuestos fendlicos, hidrocarburos policiclicos arométicos,
ftalatos, poliheterociclicos, etc. que se evidencian en los cromatogramas obtenidos para
las estaciones de muestreo después de la desembocadura del Canal CVC-Sur y que
requieren un estudio mas detallado para lograr su identificacion y cuantificacion”.

El trabajo actual complementd el estudio anterior, al analizar el riesgo potencial
ambiental, debido a la presencia de 68 compuestos organicos encontrados en
aguas del rio Cauca, en cinco estaciones de muestreo, en la zona urbana de la
ciudad de Cali, identificados por cromatografia de gases, acoplada a
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espectrometria de masas en modo SCAN. En el Laboratorio de Medicina Legal y

Ciencias Forenses de Cali.

Tabla 1. Resultados académicos del proyecto. Evaluacién de la actividad mutagénica del rio
Cauca en el area urbana de la Ciudad de Cali- Colombia, por medio del test de Ames.

Titulo del trabajo

Evento/Lugar/Fecha

Autores

Deteccion de agentes mutagénicos mediante el test
de Ames en aguas del Rio Cauca en el Municipio
de Cali.

Memorias del Vil
Latinoamericano de  Mutagénesis,
Carcinégenesis y  Teratogénesis
Ambiental. Cartagena de Indias (Bol.)
Colombia de 2007.

Congreso

Hidrobo-Libreros et al.
(2007a)

Deteccion de agentes mutagenicos mediante el test
Salmonella / Microsomas en aguas del Rio Cauca
en el municipio de Cali.

IV Seminario de Tépicos actuales de
Investigacion en Genética & |
Seminario de  Microbiologia vy
Biotecnologia de Microorganismos.
Cali (Valle) Colombia, Septiembre.

Hidrobo-Libreros et al.
(2007b)

Evaluacion de mutagenesis usando el test de
microsomas y Samonella en extractos de muestras
del Rio Cauca.

Memorias del XLII Congreso Nacional
de Ciencias Biol6gicas. Barranquilla
(Atl.), Octubre de 2007

Hidrobo-Libreros et al.
(2007c)

Cuantificacion de mercurio por espectrometria de
absorcién atémica en aguas del Rio Cauca en la
zona urbana de Cali.

XV Congreso de Quimica, Bogota
D.C. Colombia, Octubre de 2008.

Correa et al. (2008a)

Deteccion de pesticidas clordano y clorpirifos en
aguas del rio Cauca, en la zona urbana de la ciudad
deCali, Colombia

XV Congreso de Quimica, Bogota
D.C., Octubre.

Soto-Duque et al. (2008),

Determinacién de mercurio, plomo y cadmio en
solucion  acuosa por voltamperometria de
redisolucién anédica usando electrodos de platino y
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medio del test de Ames. (Cauca) Colombia.

Mutagenicity evaluation of water from the Cauca | Pittsburgh Conference, Orlando | Larmat et al. (2010)
River in the city of Cali-Colombia using the Ames | (USA), Febrero, 2010.

test.

Monitoring of pesticides levels in water from Cauca | Pittsburgh Conference, Orlando | Larmat & Soto-Duque
River in the city of Cali-Colombia (USA), Febrero, 2010. (2010a)
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Assay.

5.2 Contaminacion del Rio Cauca desde su nacimiento hasta la zona de
estudio.

El Rio Cauca nace en el Paramo de Sotara, ubicado en el Departamento del
Cauca y desemboca en el Rio Magdalena frente al municipio de Pinilla en Bolivar.
El Rio atraviesa de sur a norte los departamentos de Cauca, Valle del Cauca,
Risaralda, Caldas, Antioquia y Bolivar. La cuenca del Rio Cauca es de 63.300 km?
y en la actualidad es un lugar excepcional por sus condiciones geogréficas,
topogréficas, climéticas y de infraestructura privilegiadas para la ubicacion de
centros industriales, agropecuarios, mineros y urbanos, la cuenca del Cauca
sostiene a una poblacion de més de diez millones de habitantes que representan
el 25% de la poblacion colombiana (Martinez et al., 2007).

El paso del Rio Cauca por el valle alto es de gran importancia para la economia
regional porque sus aguas sirven para el riego de zonas agricolas, generacion
hidroeléctrica, la recreacion, abastecimiento de las industrias y consumo de las
poblaciones asentadas en su cuenca. Pese a la utilidad de estas aguas para las
poblaciones humanas, son depositadas al rio aguas residuales domésticas,
industriales y agricolas que afecta su calidad y dafian sus condiciones ecoldgicas
(CVC y Universidad del Valle, 2007).

Desde los afios sesentas se han realizado estudios sobre la contaminacion del Rio
Cauca y las sustancias causantes del fendmeno. El primer estudio de este tipo fue
realizado por las Universidades de Tulane y del Valle, con el apoyo de la CVC y de
las Empresas Municipales de Cali (EMCALI). (Vélez et al., 2003).

La calidad del agua del Rio Cauca se comienza a afectar desde las zonas de
Paletara, Coconuco y Puracé, dado que, se le adicionan diariamente miles de
toneladas de residuos provenientes en su mayoria del cultivo de la papa, de la
ganaderia, de la mineria del azufre y gran cantidad de basuras. El Plan de
Ordenamiento Territorial de la ciudad de Popayan (POT, 2002) sefala que la
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cabecera municipal de la ciudad, es el mayor consumidor de agua en el
departamento del Cauca, la cual es utilizada para uso humano, fines industriales,
ganaderia y riego de cultivos. Asimismo contribuye con un aporte importante de
aguas residuales que tienen como destino final los rios y quebradas que
atraviesan la ciudad, las cuales por su poco caudal tienen bajo nivel de disolucién,
lo que trae como consecuencia la contaminacion de los Rios Cauca, Molino, Saté
y Ejido. ElI andlisis de la informacién existente permite concluir que la
contaminacion del recurso hidrico, es un asunto urgente de atender, en la medida
en que el 80% de las corrientes que atraviesan el area urbana han alcanzado
puntos criticos y el deterioro fisico-quimico de las que hacen parte la subcuenca
del Rio Palacé y sus tributarios es permanente. (POT, 2002).

El Rio Cauca después de su paso por la ciudad de Popayan sigue su curso a
través grandes extensiones de territorio, usadas con fines agricolas con cultivos
de café, platano, yuca, frijol y flores, entre otros. También se encuentran diversos
asentamientos humanos entre los que se destacan: Piendamo, Santander de
Quilichao y la localidad de Puerto Tejada ya cercana a la Ciudad de Cali. Es
importante resaltar que todas las poblaciones vierten sus aguas residuales
domésticas e industriales a rios y quebradas que luego desembocan al Rio Cauca
sin ningun tratamiento.

El Rio atraviesa la Ciudad de Cali en sentido sur-norte. Uno de los mayores
problemas ambientales de Cali, ha sido la inadecuada disposicion final de las
toneladas de basuras en Navarro. En este sentido, el Documento CONPES
(2009), propone entre otros, la declaratoria de importancia estratégica para
realizar el proyecto de inversiones para el tratamiento de lixiviados y cierre
adecuado del botadero de Navarro de Cali, dada la sospecha de que dichos
lixiviados escurren al Rio Cauca, y el riesgo ambiental que esto conlleva a la salud
humana y al ecosistema acuético.

5.3 Estudio de pesticidas en el Valle Alto del Rio  Cauca.

En cuanto a la presencia de pesticidas en aguas del Rio Cauca, y de acuerdo a
Fischer (1990), dentro de las Memorias del | Simposio internacional y el i
Nacional, sobre Plaguicidas, Ambiente y Salud Humana. Sostiene que el profesor
Anibal Patifio en el afio 1979, en un estudio sobre la poblacion acuatica del Rio
Cauca, determiné que entre los agentes contaminantes responsables del mayor
deterioro del Rio Cauca, se encuentran los plaguicidas residuales provenientes de
los campos de cultivo, ademas de otros agentes tales como residuos industriales y
agua residuales domésticas; sefiala este investigador que en un lapso no mayor
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de 15 a 20 afios la riqueza ictiolégica del Rio desaparecera y el equilibrio
ecoldgico del Rio sera afectado en forma irreversible.

Tabla 2. Estudio de pesticidas en aguas del Rio Cauca, y la Laguna de Sonso en el Valle Alto.
Fuente: Autores

Autor(es)/afio Entidades Estaciones de Pesticidas Pesticidas Otras familias
muestreo organoclorados organofosforados de pesticidas
Barba-Ho, 1994 Universidad Desde Salvajina | Heptacloro, Lindano, | Di-syston, Ronnel,
del Valle, y la | hasta la Victoria Aldrin, Dieldrin, y DDT | Metilparation y
CcvC y sus metabolitos, Malation
Belalcazar — | Universidad Hormiguero, Clorpirifos
Martinez et al. | del Valle Media Canoa, y
(1999). RiofRio.
Rios-Ardila et al. | Universidad Hormiguero, Carbofuran
(1999). del Valle Media Canoa, y
RiofRio
Rios-Acevedo et | Universidad Laguna de Sonso Glifosato
al. (2001). del Valle y sus afluentes
Arana-Rengifo & | Universidad Laguna de Sonso Diazinon, Malation,
Paez (2002) del Valle y sus afluentes Metilparation, y
Clorpirifos
Larmat et al. Universidades | Hormiguero hasta | lindano, clordano, | Diazinon, Malation,
(2009) del Valle vy | desembocadura heptaclor, aldrin, y a- | clorpirifos, etil-
UAO. del Rio Cali endosulfan paration,

En este sentido, en la Tabla 2, se recopilaron una serie de trabajos sobre
pesticidas realizados en aguas del Rio Cauca, en el valle alto, incluyendo trabajos
realizados en la laguna de Sonso.

En el trabajo realizado por Barba-Ho (1994), se registra que la concentracion de
los organoclorados estudiados, sobrepasan los limites permisibles establecidos en
las normas. Por ejemplo, el aporte acumulado de estos plaguicidas oscilo entre
0.028 y 2.337 pg/L en 1983; entre 0.367 y 0.551 pg/L en 1984; entre 0.0002 y
0.099 pg/L en 1985; y entre 0.006 y 0.453 pg/L en 1986. Sobresalieron el Aldrin y
el Dieldrin con valores maximos entre 0.3 y 0.5 pug/L, y el DDT (y sus metabolitos)
0.89y 1.250 ug/L. Los metabolitos pp'DDT y el OP’DDT son los responsables del
mayor aporte.

Respecto a la concentracion de organofosforados, casi no se detectan por
diferentes circunstancias como: su baja solubilidad en agua, su alto poder de
volatilizacion vy, principalmente, su facilidad de degradacion en el ambiente (por
accion de enzimas de esterasas se descomponen en metabolitos no-téxicos). Sin
embargo, sobresalio el Metil-paration presente en casi el 90% de los registros, con
valores hasta de 0.598 pg/L, superior a los niveles permisibles.
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La mayor incidencia de DDT y sus metabolitos se presenté en la zona norte del
Departamento, que se caracteriza por su gran actividad y diversidad agricola.
También en esta zona ocurrié la mayor incidencia de los organofosforados. No
significa esto que en el resto del departamento no se detectaran cifras notorias de
organoclorados y organofosforados.

De otro lado, es importante destacar los trabajos realizados por el Departamento
de Quimica de la Universidad del Valle, en el tema de andlisis de pesticidas
organoclorados y organofosforados, en estaciones que frecuentemente van desde
la zona del Hormiguero, hasta Rio Frio. Igualmente los analisis realizados en la
laguna de Sonso y sus tributarios. En este sentido, (Belalcazar-Martinez et al.,
1999) determinaron la presencia de clorpirifos en las estaciones: el Hormiguero,
Media Canoa, y Rio Frio. Con registros entre 357 a 774 ppb. En las mismas
estaciones de muestreo anterior (Rios-Ardila et al.,, 1999). Determinaron el
insecticida Carbofuran, obteniéndose limites de deteccion del orden de 65.8 y 75.0
ug/L, para el metabolito y el carbofuran respectivamente. En la zona de estudio:
estaciones Hormiguero, Canal Sur — Oriental, Planta de potabilizacion Puerto
Mallarino, Puente Juanchito y Desembocadura con el Rio Cali. Larmat et al.,
(2009), realizaron estudio de pesticidas organoclorados y organofosforados,
encontrando concentraciones de todos ellos, por debajo de la norma.

En la laguna de Sonso y sus afluentes, (Rios-Acevedo et al., 2001) realizaron la
determinacion de Glifosato, encontrando trazas de glifosato en la laguna, y en los
zanjones Guabito, Garzonero y Canad4, del orden de 231.2 ppb, 107.6 ppb y 88.2
ppb respectivamente. Igualmente, (Arana-Rengifo & Paez, 2002), analisis de los
pesticidas organofosforados: (diazinon, metilparation, malation y clorpirifos) en
aguas de la laguna de sonso y sus seis tributarios: zanjon Garzonero, Mocoa,
Guayabito, Guaimaral, el Vinculo y Canada, encontrando 0.26ug/L de malation y
0.53ug/L de clorpirifos en el zanjon Garzonero. En Mocoa 0.10ug/L de malation, y
en Canada 0.35ug/L de diazinon y 0.11ug/L de malation, es importante resaltar
que en la laguna de Sonso no se detectaron ninguno de los organoforados
estudiados.

De la revision anterior, se puede concluir que de los trabajos recopilados en la
Tabla 1, el realizado por Barba-Ho (1994), es el Gnico que establecia un plan de
monitoreo, los otros obedecen al interés de los estudiantes y profesores del
Departamento de Quimica de la Universidad del Valle, en realizar trabajos de
grado, en el tema de pesticidas. Es asi, como es importante destacar que en la
zona de estudio, no existe un trabajo anterior, que identifique otros compuestos
organicos diferentes a los pesticidas. Tal como el que realizan los autores de este
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documento, y menos aun estos compuestos ligados al riesgo potencial al
ecosistema acuatico.

5.4 El coeficiente de particion octanol-agua (Kow), y su relacion con el
riesgo de bio-acumulacion, y el factor de bio-conce ntracion - FBC.

Los coeficientes de particidbn son valores empiricos, que describen de qué forma
se distribuye una sustancia quimica en dos medios con distinta polaridad. El
coeficiente de particion octanol-agua es una constante adimensional definida por
la formula: Kow = Co/C. Donde: Co = concentracion en octanol y C =
concentracion en agua.

Este coeficiente sirve, por ejemplo, para conocer la cantidad de sustancia que sera
absorbida por los organismos acuaticos. Los valores de Kow pueden encontrarse
en un intervalo de hasta diez 6rdenes de magnitud, abarcando desde 102 hasta
10’. Este coeficiente es de especial utilidad a la hora de calcular el destino y
traslado de sustancias quimicas, y estd en relacibn con los coeficientes de
adsorcién del suelo, el factor de bioconcentracion (FBC) y la solubilidad en agua.
Las sustancias quimicas con menor valor Kow (<10) se consideran hidrofilicas, asi
como por poseer una baja capacidad de adsorcion en el suelo y un reducido FBC.
(Bouaid, 2001).

Por convencion se ha adoptado el uso del logaritmo en base 10, de P conocido
como Log P dado que el rango de valores que puede tomar P es muy amplio. Por
lo tanto, a un mayor valor de P o Log P, se puede afirmar que la sustancia
presenta mayor afinidad por la fase organica y por consiguiente su caracter
lipofilico es mayor.

La clasificacion de riesgo ambiental de una sustancia quimica esta normalmente
basada en los datos existentes acerca de sus propiedades ambientales, y sélo se
hacen necesarios datos adicionales de ensayos cuando se requiere conseguir una
mejor clasificacion. A menudo un amplio rango de datos de ensayos se encuentra
disponible en la literatura, y por tanto sélo resulta necesario establecer una
correcta interpretacion de éstos, para encuadrar a la sustancia quimica dentro de
un contexto de clasificacion del riesgo (Bartolomé, 2004).

De acuerdo a bvsde.paho.org, (2005), si una sustancia cuya solubilidad en agua
es muy alta se descarga en el suelo, permanecera ahi hasta que entre en contacto
con el agua, en gue se disuelve y se transfiere con cualquier movimiento de ésta.
Por otro lado, si una sustancia de gran afinidad con el suelo se descarga en el
agua, llegara rapidamente hasta los sedimentos y puede unirse a ellos. Muchas
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sustancias volatiles pueden desplazarse con las corrientes de aire y llegar a zonas
lejanas de su lugar de origen.

Muchas sustancias de gran afinidad con los organismos vivos se acumulan en la
fauna y la flora, ya sea directamente o a través de las cadenas alimentarias, con lo
que se da origen a la contaminacion de la cadena trofica. ElI conocimiento de las
propiedades fisicoquimicas de las sustancias permite predecir la particion
ambiental. Los parametros mas Utiles para esto son: solubilidad en agua, presion
de vapor (vp), coeficiente de particion octanol-agua (Kow), coeficiente de particién
octanol-aire (Koa), pKa, etc. (bvsde.paho.org, 2005).

Tabla 3. Afinidad de las sustancias quimicas con los diferentes compartimientos ambientales en

funcion de las caracteristicas fisicoquimicas de las moléculas. Fuente:
http://www.bvsde.paho.org/tutorial/ambientales/anexo4.htmi
Agua Aire Suelo Biota animal Biota vegetal
Afinidad Seng/L H en Pa m¥mol log Koc log Kow log Koa
Alta >1 >10 >5 >5 >8
Media alta 1-107 10-10™ 5-4 5-3.5 8-7
Media 10%10° 107107 4-2 3.5-3 7-5
Media baja 10°-10° 10710 2-1 3-1 >4
Baja <10® <10* <1 <1 <4

Para evaluar la distribucion ambiental de las sustancias organicas, los pardmetros
importantes son: constante de Henry (H), solubilidad en agua (S), coeficiente de
adsorcion al suelo (Koc) y coeficiente de particion n-octanol-agua (Kow). El valor
numérico de cada pardmetro indica el grado de afinidad con los cuatro
compartimientos ecoldgicos basicos: aire, agua, suelo y biota (Tabla 3).
(bvsde.paho.org, 2005).

En general, el potencial de una sustancia organica para acumularse en los
organismos viene determinada por su lipofilia, cuya medida ampliamente aceptada
es el coeficiente de particion octanol-agua (Kow) para sustancias no idnicas y
lipofilicas, mientras que para sustancias que sufren procesos metabdlicos o de
biotransformacion, la medida haré referencia a una relaciéon con el FBC. Es por
ello por lo que la constante Kow, es utilizada a menudo para estimaciones de
bioconcentracion mediante relacion empirica entre esta y el FBC, estando
disponibles las metodologias de estimacion para la mayoria de las sustancias
organicas, proporcionando los datos obtenidos de forma experimental, las
estimaciones por determinacion experimental de la Kow, asi como la estimacion

30



de dicho valor por cuantificacion de la relacion estructura actividad (QSARS).
(Bartolomé, 2004).

5.5 Modelos QSAR, cuantificacion de la estructura q uimica y la actividad
biolégica, y su relacion con el LogKow.

Los modelos QSAR, colectivamente denominados QSAR, son modelos tedricos
que pueden utilizarse para predecir de forma cuantitativa o cualitativa las
propiedades fisicoquimicas y biolégicas, por ejemplo, un parametro eco-
toxicolégico y el destino final en el medio ambiente de los compuestos, a partir del
conocimiento de su estructura quimica. Un QSAR es un modelo matematico que
relaciona uno o varios parametros cuantitativos, obtenidos de la estructura
quimica, con una medicion cuantitativa de una propiedad o actividad. Para
predecir una propiedad de una sustancia quimica, hay que valorar la validez del
modelo QSAR seleccionado y hay que verificar si la sustancia quimica
corresponde al ambito de aplicabilidad para generar una prediccion fiable. (ECHA,
2012).

En los ultimos afios con la ayuda de las técnicas QSAR ha sido posible predecir
las propiedades tanto fisicas como quimicas, ademas de caracterizar los efectos
bioldgicos de diversos tipos de moléculas. La quimica ambiental ha utilizado esta
metodologia para investigar contaminantes que incluyen muchos congéneres con
caracteristicas estructurales similares. La utilizaciéon de herramientas estadisticas
tales como el andlisis de regresion mdultiple, ha permitido relacionar
simultdneamente la actividad bioldgica observada con muchas de las propiedades
moleculares de los compuestos, pudiendo asi determinar las caracteristicas
estructurales de relevancia potencial. (Ospino et al., 2005).

Cheng et al.,, (2007), desarrollaron un nuevo meétodo QSAR para el calculo
computacional de logPow, XLOGP3. XLOGP3 calcula el valor de logPow de un
compuesto, utilizando el valor logPow conocido de un compuesto de referencia
como punto de partida. La diferencia entre el compuesto de consulta y el
compuesto de referencia se calcula a continuacion, por un método aditivo. Esta
estrategia tiene varias ventajas evidentes sobre los métodos aditivos
convencionales. En primer lugar, se basa en menor grado en la suposicion de
aditividad. En segundo lugar, no necesita una clasificacibon mas extensa de
fragmentos y factores de correccion con el fin de mejorar la precision. En tercer
lugar, es capaz de utilizar los datos logPow siempre con eficacia creciente. Las
pruebas encontradas demuestran que XLOGP3 produce resultados mas precisos
que su predecesor, asi como algunos otros métodos. XLOGP3 y enfoques
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similares como KOWWIN - EVA y el método de Klopman representan
colectivamente una direccion acertada para el célculo logPow.

Para relacionar el FBC, el LogKow, y el QSAR, este ultimo suministra el valor de
LogKow, estimado mediante célculos computacionales, NACIONES UNIDAS
(2011), propone el siguiente esquema de decisiones, con el cual podré decidirse si
una sustancia tiene o no potencial de bio-concentracion en organismos acuaticos.

a) Valor experimental del FBC vélido y de gran calidad =Si:

) FBC=500: la sustancia tiene potencial de bio-concentracion

i) FBC<500: la sustancia no tiene potencial de bio-concentracion
b) Valor experimental del FBC valido y de gran calidad =—O:

)] Valor experimental de log Kow valido y de gran calidad —Si:

1)) log Kow= 4 |a sustancia tiene potencial de bio-concentracion

i) log Kow< 4 la sustancia no tiene potencial de bio-concentracion
c) Valor experimental del FBC valido y de gran calidad ==MNO:

) Valor experimental de log Kow valido y de gran calidad ==O:

i) Uso de QSAR validadas para estimar un valor de log Kow  —<¥%

i) log Kow= 4 la sustancia tiene potencial de bio-concentracion

iv) log Kow< 4 la sustancia no tiene potencial de bio-concentracion

De acuerdo a NACIONES UNIDAS (2011), los modelos QSAR, presentan las
siguientes desventajas:

1. Elegir un modelo QSAR apropiado implica que el modelo permitira una
prediccion fiable de la toxicidad o la actividad biolégica de un producto quimico no
sometido a un ensayo. De manera general la fiabilidad disminuye con la mayor
complejidad de la estructura quimica, a menos que se hayan obtenido las QSAR
para un conjunto estrechamente definido de productos quimicos de una estructura
similar a la de la sustancia de que se trate. En términos globales, el objetivo es
hacer estimaciones por interpolaciones mas que por extrapolacion.

2. Por ejemplo, si se dispone de datos de CLsp en 96 h de ensayo en peces
(Pimephales promelas) para etanol, n-butanol, n-hexanol y n-nonanol, se podran
predecir con cierta confianza los efectos para el n-propanol y n-pentanol. En
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cambio, seria menos fiable hacer una prediccion para el metanol, que es una
extrapolacion a menos atomos de carbono que cualquiera de los otros productos
quimicos sometidos a ensayo. En realidad, el comportamiento del primer miembro
de esa serie homologa suele ser el mas anormal y no deberia predecirse usando
datos de los demés miembros de la serie. Tal extrapolacion se vuelve menos
fiable en la medida que la toxicidad guarde relacion con la produccion de
metabdlitos para un efecto determinado, en oposicidon a las propiedades del
compuesto parental. También, si la toxicidad se ejerce por intermedio de un
mecanismo de enlace con un receptor especifico, pueden observarse efectos muy
notables con pequefios cambios en la estructura quimica.

3. La validez de tales predicciones dependera en definitiva de los mecanismos
moleculares comunes, de los compuestos utilizados para establecer el modelo
QSAR para un efecto biolégico determinado. En muchos casos, por no decir en
casi todos, una QSAR no representa un modelo mecanicista, sino simplemente
uno correlativo. Un modelo mecanicista realmente valido debe obtenerse con una
serie de productos quimicos, que actiuen todos segun un mecanismo molecular
comun, y satisfacer una ecuacion con uno o0 varios parametros directamente
vinculados a una o varias etapas del mecanismo de que se trata. Esos parametros
0 propiedades son conocidos mas generalmente con el nombre de descriptores
moleculares. Es muy conveniente también tener presente que muchos de estos
descriptores de uso comun pueden no tener una interpretacion fisica directa. En
un modelo correlativo, el ajuste estadistico de los datos es probable que sea
menos bueno que en uno mecanicista, habida cuenta de esas limitaciones. Los
mecanismos no tienen que comprenderse del todo, pero lo que se sabe de ellos
puede ser suficiente para que la aproximacion sea de confianza. En los modelos
correlativos, la fiabilidad de las predicciones aumenta con la especificidad con la
que cada uno se define, por ejemplo, categorias de electrdéfilos, tales como
acrilatos, en los que el grado de reactividad puede ser similar, y la toxicidad puede
estimarse para una sustancia “nueva” usando un modelo basado Unicamente en el
parametro Log Kow.

4. A titulo de ejemplo, los alcoholes primarios y secundarios que contienen un
enlace doble o triple que se conjugan con el grupo hidroxilo (alcohol alilico o
propargilico) son méas toxicos que lo que predice un modelo QSAR para los
compuestos saturados correspondientes. Este comportamiento se ha atribuido a
un mecanismo proelectrofilico que entrafia una activacion metabolica de la enzima
alcohol-deshidrogenasa por aldehidos y cetonas a,B-insaturados que pueden
actuar como electréfilos por medio de un mecanismo aceptor del tipo de Michael.
En presencia de un inhibidor de la alcohol-deshidrogenasa, estos compuestos se
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comportan como otros alcoholes y no presentan toxicidad excesiva, con arreglo a
la hipétesis mecanicista.

5. La situacion se vuelve rapidamente mas compleja en cuanto se sale de las
series homologas de compuestos. Considérense, por ejemplo, los derivados
bencénicos simples. Una serie de clorobencenos puede verse como una serie
homologa. Probablemente no habrd mucha diferencia en la toxicidad de los tres
isbmeros del diclorobenceno, de este modo, un modelo QSAR para los
clorobencenos que se encentaren en bases de datos experimentales para uno de
los isobmeros es probable que resulte adecuado. ¢Qué ocurre en caso de
sustitucion de otros grupos funcionales en el nucleo bencénico? A diferencia de un
alcohol alifatico, la adicion de una funcidon hidroxilo en el nucleo bencénico
produce un fenol que ya no es neutro, sino un compuesto acido ionizable, debido a
la estabilizacién por resonancia de la carga negativa resultante. Por tal motivo, el
fenol no actia como un verdadero agente narcético. Con la adicion al fenol de
sustituyentes electréfilos (por ejemplo, atomos de cloro), hay un cambio a
compuestos que actian como desacopladores de la fosforilacion oxidativa (por
ejemplo, el herbicidad Dinoseb). La sustitucion por un grupo aldehidico, conduce a
una mayor toxicidad mediante un mecanismo electrofilico, ya que tales
compuestos reaccionan con grupos amino, como el grupo lisina g-amino para
producir un aducto de tipo de base de Schiff. Del mismo modo, el cloruro de
bencilo actia como un compuesto electrofilo para formar aductos covalentes con
un grupo funcional sulfhidrilo. Frente a una prediccion de un compuesto no
sometido a ensayo, la reactividad quimica de éstos y otros grupos funcionales y su
interacion reciproca deberia estudiarse con cuidado, documentando en lo posible
la informacién con trabajos publicados.

6. Habida cuenta de esas limitaciones en la utilizacion de las QSAR para
hacer predicciones, es preferible recurrir a las informaciones sobre los efectos
inducidos por los grupos funcionales, como medio para establecer prioridades,
mMAas que como un sustituto de los ensayos, a menos de que se disponga de datos
mecanicistas sobre el compuesto no sometido a ensayo. En realidad, la
incapacidad de predecir los efectos de una exposicion a residuos conocidos en el
medio ambiente, puede bastar por si misma para suscitar ensayos, o en el
desarrollo de un nuevo modelo QSAR para una categoria de productos quimicos
gue requieran esa informacién. Cabe obtener un modelo QSAR mediante andlisis
estadisticos, por ejemplo, un andlisis de regresién, de ese conjunto de datos.
Como primer paso, puede utilizarse log Kow, que es el descriptor molecular
empleado mas corrientemente.

7. Por el contrario, la obtencién de un modelo QSAR mecanicista, requiere
comprender o hacer hipétesis de trabajo del mecanismo molecular y de qué
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parametro o parametros serian adecuados para hacer el modelo. Es importante
tener en cuenta que este proceder difiere de una hipétesis sobre el modo de
accion, que se refiere a la respuesta bioldgica/fisiolégica pero no al mecanismo
molecular.

A pesar de las desventajas reconocidas de los modelos QSAR, El Reglamento
(CE) N°. 1907/2006 relativo al registro, la evaluacién, la autorizacién y la
restriccion de sustancias y preparados quimicos — REACH, contempla el uso de
métodos sin ensayos como las relaciones cuantitativas entre estructura y actividad
[(Q)SAR], la agrupacion de sustancias y la extrapolacion para la adaptacion de los
regimenes de ensayo estandar. Mas concretamente, el considerando 47 de
REACH determina los objetivos del Reglamento en lo que respecta a evitar
ensayos innecesarios con animales vertebrados:

“es necesario sustituir, disminuir o perfeccionar los ensayos con animales vertebrados. La
aplicacion del presente Reglamento debe basarse, siempre que sea posible, en la
utilizacién de métodos de ensayo alternativos, adecuados para la evaluacién de los
riesgos para la salud y el medio ambiente de los productos quimicos. Debe evitarse el uso
de animales recurriendo a métodos alternativos validados por la Comisién u organismos
internacionales, o reconocidos por la Comision o por la Agencia como adecuados para
cumplir los requisitos de informacién con arreglo al presente Reglamento”. Antes de
plantearse realizar ensayos con animales vertebrados, hay que explorar estos
métodos y otras fuentes de informacion. Lo anterior, ofrece una vision general de
aspectos importantes para predecir las propiedades de las sustancias utilizando
modelos (Q)SAR tal como se establece en el Reglamento REACH. (ECHA, 2012).

Los Modelos QSAR, han sido utilizados para la gestion del riesgo de las
sustancias quimicas peligrosas, por las autoridades reguladoras, en la Union
Europea, sugeridos por el Reglamento REACH, (Gramatica, 2007).

En este sentido, en el trabajo del Rio Cauca, los datos del logaritmo del coeficiente
de particiébn octanol-agua (Log Kow), se obtuvieron de la base de datos NCBI
Pubchemcompund, como XlogP3-AA, ajustdndose al esquema de decisiones
propuesto por NACIONES UNIDAS, ordinal (c), de usar un QSAR validado.

5.6 Riesgo ambiental por compuestos organicos enri  0s en el mundo.

La problematica asociada al recurso hidrico, se viene presentado en todos los
paises del mundo. Dado el aumento de la presion por los recursos naturales, para
integrarlos a las diferentes cadenas productivas, como resultado de lo anterior se
generan grandes volumenes de aguas residuales: domésticas, industriales, de
escorrentia y de deposicion humeda de pesticidas desde su aplicacion en la
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agricultura. En este sentido, un alto porcentaje de estas aguas residuales se
liberan en los rios sin tratamientos previos, estos contaminantes estan causando
un grave impacto ambiental, al agua y a su biodiversidad acuatica, este impacto se
extiende desde las principales cuencas del mundo hasta su desembocadura al
mar. La mayor parte de los contaminantes se quedan en la region costera que es
la mas rica en biodiversidad y que soporta gran parte de la poblacion humana.
(Soto-Duque, 2009).

Encontrandose como responsables, a una gran variedad de sustancias quimicas
de origen antropico, entre las que se reportan: Hidrocarburos Aromaticos
Policiclicos - PAHSs, Bifenilos Policlorados - PCBs, Dioxinas, Furanos, pesticidas
organoclorados, incluidos, Diclorodifeniltricloroetano - DDT y el
Diclorodifenildicloroetano - DDD, Metales pesados, hidrocarburos aromaticos y
alifaticos. El conjunto de estas sustancias estan afectando la totalidad del ciclo
hidrologico, perturbando gravemente la cadena tréfica acuatica, desde el plancton
hasta los mamiferos. (Soto-Duque, 2009).

En este sentido, los investigadores Qi et al., (2013), estudiaron los contaminantes
organicos que se vierten al Rio Yangtze, al cual llega el veinte por ciento de la
escorrentia superficial y las aguas residuales de aproximadamente 400 millones
de personas en China y de este al mar. Encontrando 117 micro-contaminantes
organicos: 51 pesticidas, 43 compuestos farmaceéuticos, 7 productos del hogar y
quimicos industriales, y 16 hidrocarburos aromaticos policiclicos (HAP), con una
carga anual en toneladas respectivamente de: 98, 152, 273 y 369. Las anteriores,
cargas contaminantes son considerables y representan un riesgo cada vez mayor
para la salud del ecosistema marino costero.

En Espafa, Valcéarcel et al., (2011), estudiaron la presencia y el riesgo de 33
compuestos farmacéuticamente activos, en puntos especificos de los principales
Rios de la Comunidad de Madrid, asi como en muestras de agua del grifo de la
zona metropolitana de Madrid. Se detectaron concentraciones altas para el
anticonvulsivo carbamazepina y el estimulante cafeina. Las concentraciones de la
mayoria de los compuestos analizados superan los niveles registrados
previamente en la literatura. Por otra parte, se presenta la mayor concentracion del
citostatico ifosfamida, detectado por primera vez en Espafia en las aguas
superficiales. Estos resultados determinan la necesidad de monitoreo de la calidad
del agua, y la investigacion en los rios urbanos, asi como la necesidad de mejorar
las técnicas del tratamiento del agua, capaz de eliminar el riesgo, de este tipo de
compuestos, a partir de las aguas de efluentes, asi como de fuentes de agua
potable.
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En Africa central, se investigd por primera vez, el perfil de concentracion de
diferentes compuestos organicos halogenados, tales como residuos de plaguicidas
organoclorados (OCPs), bifenilos policlorados (PCBs) y difenil éteres
polibromados (PBDES) en agua y sedimentos de la cuenca del Rio Pangani. La
cual es la cuenca mas grande de Tanzania, y esta expuesta a multiples fuentes de
contaminantes organicos. Los resultados encontrados proporcionan datos
preliminares, sobre los niveles de contaminantes organicos en Cuenca del Rio
Pangani, como una nueva vision sobre la calidad ambiental de la zona y la
necesidad de tener programas de monitoreo, Hellar-Kihampa et al., (2013). En
este caso, la concentracion de dichos contaminantes en los sedimentos, no
presentan riesgos al ecosistema acuatico, de acuerdo a las guias de calidad de
sedimentos.

Dada la gran cantidad de sustancias quimicas liberadas en el medio ambiente y
las limitaciones presupuestarias, existe la necesidad de dar prioridad a los
productos quimicos para la evaluacion de riesgos y el seguimiento en el contexto
de la Union Europea, Directiva Marco del Agua. Este estudio es el primero en
evaluar el riesgo de 500 sustancias organicas sobre la base de las observaciones
en las cuatro cuencas europeas del Elba, Scheldt, Danubio y Llobregat, se realizd
un arbol de decision, en el que primero se clasifican los productos quimicos en
seis categorias, en funcion de la informacion disponible, o que permite a los
gestores del agua centrarse en los préximos pasos (por ejemplo, las normas de
calidad ambiental, la mejora de los métodos de analisis, entre otros). La prioridad
dentro de cada categoria es entonces evaluada sobre la base de dos indicadores,
la Frecuencia con que se supera la concentracion y la medida de Superacién
Prevista Sin - Efecto. Estos dos indicadores se basan en las concentraciones
ambientales maximas, en lugar de los promedios basados en estadisticas de uso
comun. La priorizacion revel6 que alrededor de tres cuartos de 44 sustancias eran
diez pesticidas. Por otra parte, basado en los datos de seguimiento utilizados en
este estudio, se encontré que no hay riesgo con respecto al agua, para ocho de
las 41 sustancias prioritarias, lo que indica un primer éxito de la implementacién de
la Directiva Marco del Agua en las cuencas estudiadas. (Von der Ohe et al., 2011)

Igualmente los investigadores, Slobodnik et al. (2012), siguiendo los
requerimientos, de la Directiva Europea Marco del Agua, en un proceso de
seleccién de sustancias peligrosas y el desarrollo del Programa de Reduccion de
la contaminacion en la Republica Eslovaca en 2001, en tres campafias de
monitoreo, identificaron 59 sustancias quimicas, como sustancias peligrosas en el
2004. Este estudio describe dos métodos, de asignacion de prioridades
independientes, para revisar la lista de sustancias peligrosas en 2010. El primero
utiliza un sistema de clasificacion basado en la frecuencia de estas sustancias, en
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combinacion con los datos de auto-monitoreo de las industrias. Como resultado,
41 de las 59 sustancias fueron propuestas para el Programa de reduccion de
sustancias peligrosas. El segundo se basa en la evaluacién de la frecuencia de
excedencia y la medida de superaciones de los umbrales ambientales, conocido
como las concentraciones previstas sin efecto (PNEC), para todos los compuestos
organicos controlados en los sistemas fluviales de la Republica Eslovaca 2001-
2010. La metodologia incluia una red de monitoreo, para registrar nuevos
contaminantes, apoyados en analisis por cromatografia de gases acoplado a
masas (GC- MS).

En Estados Unidos, la Agencia de Proteccion Ambiental - EPA realizé en el 2001,
un Inventario de Descargas de Sustancias Toxicas, TRI (Toxic Release Inventary).
El cual registra que mas de 100.000 toneladas métricas de sustancias quimicas,
se liberan en las aguas superficiales y que aproximadamente 762.000 toneladas
métricas de quimicos se emiten anualmente a la atmosfera, por los procesos
industriales en los Estados Unidos. Los datos registran que grandes cantidades de
materiales toxicos son rutinariamente liberados directamente o indirectamente (via
emision al aire), en los sistemas acuaticos después del uso industrial. También
muestra que mas del 50% de las descargas de agua residual anual a los sistemas
acuaticos viene de los procesos de las industrias quimicas, fundicién y refinacion
de petrdleo. Es mas, 800 toneladas métricas de quimicos se liberaron en aguas
superficiales y 60.000 toneladas métricas de quimicos se emitieron a la atmédsfera,
muchos de ellos reconocidos carcindbgenos clasificados por la Agencia
Internacional para la Investigacion del Cancer (IARC) como 1, 2A o0 2B, vy la
mayoria de ellos se conocen por presentar actividad mutagénica y/o clastogénica.
(Soto-Duque, 2009).

Es importante resaltar que a nivel mundial solo se trata el veinte por ciento, de las
aguas residuales domésticas, llegando en el mejor de los casos a un tratamiento
secundario. Entonces, el riesgo de los ecosistemas acuéticos a nivel global es
critico, teniendo en cuenta ademas, que muchas sustancias pasan los
tratamientos secundarios de aguas residuales, como los estrogenos, los cuales
son reconocidos disruptores endocrinos para: peces, tortugas y reptiles, entre
otros, en concentraciones de partes por trilléon (ppt). El tratamiento de aguas
residuales en Colombia, es deficiente, al igual que en Latinoamérica, en la zona de
estudio, se tiene la PTAR, Cafaveralejo, que solo realiza un tratamiento primario
avanzado, para parte de la Ciudad de Cali.

En este sentido el documento, Politica Nacional para la Gestién Integral del
Recurso Hidrico en Colombia (2010), afirma que la materia organica generada por
las actividades domésticas en 1999 fue de 482.193 ton (1321 ton/dia) medida
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como DBO, de las cuales se tratd0 apenas el 4%, para un vertimiento neto de
462.759 ton., es importante destacar que para el afio 2010, se registra un avance
importante en el tratamiento de aguas residuales domésticas en el pais, de los
75,95 m*/s de aguas residuales municipales que se produjeron, se trataron 18,93
m°/s, lo que represento el 24,92%. En este contexto es conveniente indicar que si
bien hay un namero importante de sistemas de tratamiento de aguas residuales
implementado o en proceso de ello, la operacion y mantenimiento de estos
sistemas se convierte en otros de los grandes retos, pues solo el 51% de ellos
presenta un funcionamiento bueno o regular (Tabla 4).

Tabla 4. Estado de los sistemas de tratamiento aguas residuales en Colombia, 2006. Fuente:
Politica Nacional para la Gestion Integral del Recurso Hidrico. (2010). Bogota, D.C.: Colombia,
Ministerio de Ambiente, Vivienda y Desarrollo Territorial. p. 51

ESTADO ANO 2006
No. (%)
BUENO 108 24
REGULAR 122 27
DEFICIENTE 100 22
NO SE CONOCE EL ESTADO 124 27
TOTAL PTAR CONSTRUIDAS 454 100

5.7 Sistema Globalmente Armonizado - SGA, estandar  internacional para
la comunicacion y clasificacion de los peligros de los productos quimicos.

Los productos quimicos, directa e indirectamente, afectan todos los aspectos de
nuestras vidas y pueden ser a la vez utiles y dafiinos. Para poder utilizar con
seguridad los productos quimicos y mitigar las consecuencias negativas de una
exposicion intencional, los peligros quimicos deben ser comunicados eficazmente
a los trabajadores y al publico. Para facilitar la comunicaciéon racional de los
peligros quimicos, el Sistema Globalmente Armonizado de Clasificacion y
Etiquetado de Productos Quimicos (SGA) se adopté en 2002, por el Concejo
Econdmico y Social de las Naciones Unidas (ONU), como un estandar
internacional para la comunicacion y clasificacion de los peligros de los productos
quimicos. En la Cumbre Mundial de Desarrollo Sostenible - CNUMAD, llevada a
cabo en Johannesburgo, Sudafrica, en 2002, los gobiernos acordaron en
establecer una meta de implementacion para el SGA para el afilo 2008. También
se inici6 la Alianza Global de la CNUMAD para la Creacion de Capacidades para
la Implementacion del SGA. Coordinado por UNITAR, la OIT y la OCDE. (UNITAR
& ILO, 2005).

Para el SGA, la clasificacion de los peligros generalmente consta de tres pasos: i)
La identificacion de los datos pertinentes a los peligros de una sustancia o una
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mezcla de sustancias; ii) La consiguiente revision de los datos para comprobar los
peligros asociados con esa sustancia o mezcla de sustancias; vy iii) La decision
sobre si la sustancia o la mezcla se clasificard como sustancia o mezcla peligrosa,
y su grado de peligrosidad, cuando proceda, contrastando con los de los criterios
acordados para la clasificacion de peligros.

Tabla 5. Clasificacion de peligros segun el SGA. Fuente: (UNITAR & ILO, 2010). Desarrollo de
una Estrategia Nacional para la Implementacion del SGA. Documento Guia para el Apoyo a la
Implementacion del Sistema Globalmente Armonizado para la Clasificacion y el Etiquetado de
Productos Quimicos (SGA). Naciones Unidas. 90 P.

Peligros fisicos Peligros para la salud

* Explosivos * Toxicidad aguda

» Gases inflamables « Corrosion/irritacién cutaneas

« Aerosoles inflamables « Lesiones oculares graves/irritacion ocular

» Gases comburentes « Sensibilizacion respiratoria o cutanea

» Gases a presion » Mutagenicidad en células germinales

* Liquidos inflamables « Carcinogenicidad

* Sdlidos inflamables « Toxicidad para la reproduccion

« Sustancias o mezclas que reaccionan « Toxicidad sistémica especifica de 6rganos diana -
espontaneamente (autorreactivas) Exposicion Unica

* Liquidos piroféricos * Toxicidad sistémica especifica de 6rganos diana —
« Sélidos piroféricos Exposiciones repetidas

« Sustancias o0 mezclas que experimentan « Peligro por aspiracion

calentamiento espontaneo

 Sustancias y mezglas que, en contacto con el agua, Peligros para el medio ambiente

desprenden gases inflamables « Peligros para el medio ambiente acuético

* Liquidos comburentes Toxicidad acuética aguda

* Solidos comburentes Toxicidad acuética cronica

* Perdxidos organicos ) « Peligros para la capa de ozono

« Sustancias y mezclas corrosivas para los metales

De conformidad con la clasificacion del SGA, hay tres clases de peligros: i) fisicos,
i) a la salud vy iii) al medio ambiente. Tabla 5.

Una vez que se haya clasificado una sustancia (por ejemplo, se descubre que la
sustancia X es toxica o inflamable), es preciso comunicar sus peligros a los
destinatarios. Las principales herramientas para hacerlo son las etiquetas y las
Fichas de Seguridad - MSDS. En ellas se dan a conocer los peligros en forma de
pictogramas, palabras de sefal y otros elementos de comunicacion. (UNITAR &
ILO, 2010). Las sustancias investigadas en el trabajo “Analisis del riesgo
ambiental por compuestos organicos presentes en aguas del Rio cauca, a su paso
por la zona urbana de la ciudad de Cali-Colombia”, correspondieron a las
categorias de peligro para la salud y el medio ambiente.

De acuerdo a UNITAR & ILO (2010), algunos elementos de etiqguetado del SGA
han sido normalizados (idénticos sin variacion) y se refieren directamente a las
clases de peligro y los grados de peligrosidad. Otros elementos de etiquetado se
han armonizado siguiendo definiciones y/o principios comunes. Figura 1.
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Los elementos de etiquetado armonizados que figuran en el SGA son, entre otros,
los siguientes: i) Pictogramas: composiciones graficas que contienen un simbolo,
asi como un borde, un motivo o un color de fondo, que sirven para comunicar
informaciones especificas sobre los peligros fisicos, para la salud y para el medio
ambiente, y que se asignan a una clase o categoria de peligro del SGA. ii)
Palabras de advertencia: “Peligro” o “Atencién” se utilizan para hacer énfasis en
los peligros e indican el grado relativo de gravedad del peligro, y se asignan a una
clase o categoria de peligro del SGA. iii) Indicaciones de peligro: frases
normalizadas asignadas a una clase o categoria de peligro del SGA para describir
la naturaleza del peligro.

Los pictogramas, las palabras de advertencia y las indicaciones de peligro se han
normalizado y asignado a clases o categorias especificas de peligros, segun
corresponde. Este enfoque facilita a los paises la tarea de aplicar el sistema y
deberia facilitar asimismo a las empresas el cumplimiento de los reglamentos
basados en el SGA. Estos elementos normalizados no estan sujetos a variaciones
y deberian figurar en las etiquetas del SGA tal y como se indica en el SGA para
cada categoria/clase de peligro en el sistema. El uso de pictogramas, palabras de
advertencia o indicaciones de peligro distintos de los asignados a cada uno de los
peligros en el SGA seria contrario a la armonizacion.

En relacion a peligros al medio ambiente acuatico, las sustancias se clasifican en
Toxicidad acuatica aguda y cronica (UNITAR & ILO, 2012):

() Toxicidad acuatica aguda es la propiedad intrinseca de una sustancia de
provocar lesiones en los organismos acuaticos tras una breve exposicion a esa
sustancia. Las sustancias y mezclas de esta clase de peligro se clasificaran en
una de las tres categorias de toxicidad en base a los datos sobre toxicidad aguda:
CL50 (peces) o CE50 (crustaceos) o CEr50 (para algas u otras plantas acuaticas).
En algunos sistemas reguladores, estas categorias de toxicidad aguda pueden
estar subdivididas o ampliarse para determinados sectores.
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» Comburente

» Inflamable

» Autorreactivo
» Pirofoérico

« Experimenta

calentamiento espontaneo

* Emite gases inflamables
+ Peroxido orgéanico

» Explosivo
» Autorreactivo
+* Peroxido organico

S
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- S

+ Toxicidad aguda (grave)

« Corrosivo para los metales
« Corrosivo cutaneo
* Lesiones oculares graves
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» Carcinogenicidad

«»Sensibilizacion respiratoria

*Toxicidad para la
reproduccion

» Toxicidad especifica de
organos diana
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* Mutagenicidad en células
germinales

+Peligro por aspiracion

» Toxicidad acuatica (aguda)
» Toxicidad acuatica
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Figura 1. Pictogramas y clases de peligro del SGA. Fuente: UNITAR & ILO (2010).
Desarrollo de una Estrategia Nacional para la Implementacién del SGA. Documento Guia para el
Apoyo a la Implementacion del Sistema Globalmente Armonizado para la Clasificacion y el
Etiguetado de Productos Quimicos (SGA). Naciones Unidas. 90 P.

(ii) Toxicidad acuéatica cronica es la propiedad potencial o real de una sustancia de
provocar efectos nocivos en los organismos acuaticos durante exposiciones
determinadas en relacion con el ciclo de vida del organismo. Las sustancias y
mezclas en esta clase de peligro se clasificaran en una de las cuatro categorias de
toxicidad en base a los datos sobre toxicidad aguda y datos acerca del
comportamiento o destino de la sustancia en el medio ambiente: CL50 (peces) o




CES50 (crustaceos) o CEr50 (para algas u otras plantas acuaticas) y sobre
degradacion/bioacumulacion. Tabla 6.

Si bien son preferibles los datos derivados de ensayos, cuando no se disponga de
ellos, podran usarse en el proceso de clasificacion las relaciones cuantitativas
estructura-actividad (QSAR) validadas para la toxicidad acuatica y el log Kow. El
log Kow es un sustituto del factor de bioconcentracion (FBC), por lo que el valor
cuantificado de éste prevalecera siempre.

La categoria cronica IV se considera una clasificacion de tipo “red de seguridad”
para los casos en que los datos disponibles no permitan la clasificacion de
acuerdo a los criterios establecidos pero exista, sin embargo, algan motivo de
preocupacion.

Tabla 6. Toxicidad acuatica aguda y cronica, y su relacion con el Log Kow, y el FBC. Fuente:
UNITAR & ILO (2012). Understanding the Globally Harmonized System of Classification and
Labeling of Chemical (GHS). A companion guide to the GHS purple book. United Nations. 86 p

Categoria aguda 1
Toxicidad aguda < 1,00 mg/I

Categoria aguda 2
Toxicidad aguda > 1,00 pero < 10,0
mg/|

Categoria aguda 3
Toxicidad aguda > 10,0 pero < 100
mg/l

Categoria croénica 1

Toxicidad aguda < 1,00
mg/l 'y ausencia de
degradabilidad rapida y log
Kow 2 4 salvo FBC < 500

Categoria croénica 2

Toxicidad aguda > 1,00
pero < 10,0 mg/l y ausencia
de degradabilidad rapida y
log Kow 2 4 salvo FBC <
500 y salvo toxicidad
crénica >1 mg/I

Categoria crénica 3

Toxicidad aguda > 10,0
pero < 100,0 mg/ly
ausencia de degradabilidad
rapida y log Kow 2 4 salvo
FBC < 500 y salvo toxicidad
crénica > 1 mg/l

Categoria crénica 4

Toxicidad aguda > 100 mg/I
y ausencia de
degradabilidad rapida y log
Kow 2 4 salvo FBC < 500 y
salvo toxicidad cronica > 1
mg/|
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6. METODOLOGIA

Tipo de investigacion : Exploratoria

Unidad de Analisis : El Rio Cauca a su paso por la zona urbana de la ciudad de
Cali

6.1 ZONA DE ESTUDIO

El area de estudio esta delimitada por el tramo del Rio Cauca, localizado entre el
puente de El Hormiguero y la desembocadura del Rio Cali, para la cual se
determinaron 5 estaciones de muestreo. ElI Puente ElI Hormiguero se denomind
como Estacion de muestreo uno (E1), cuyas coordenadas geograficas son
03%18°09,2”°N, y 7628°50,8" W, y altitud 978.3 ms nm; la Estacion de muestreo
dos (E2): Desembocadura del Canal CVC-Sur con coordenadas: 03°22°40.2"°N,
76° 28°17.7" W, y altitud 967.1 msnm; la Estacion de muestreo tres (E3):
Bocatoma de la Planta de Tratamiento de Agua Potable -PTAP de Puerto
Mallarino con coordenadas: 03°26°45.4°"N, 76°28°30.4" W, vy altitud 966.6 msnm;
la Estacion de muestreo cuatro (E4): Puente de Juanchito con coordenadas:
03°26'59""N,76° 28°32.1" W, y altitud 963.6 msnm; y la Estacion de muestreo
cinco (E5): Desembocadura del Rio Cali con coordenadas: 03°30°20.9” N,
76°29°29.8"° W, y altitud 965.8 msnm, (Figura 2).

P5. Desembocadura del Rio
Cali

P4. Puente de Juanchito

P3. Bocatoma de la PTAP
de Puerto Mallarino

P2. Desembocadura del
Canal CVC-Sur

RIO CAUCA
CSuenca R,_E’ance};,
5&?“*¢_r""- PANCER
B s

P1. Puente de El Hormiguero

Figura 2. Mapa de la Ciudad de Cali indicando los puntos de muestreo en el Rio Cauca. Fuente:
(Cali en Cifras, 2011, 2012).
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6.2 TECNICAS E INSTRUMENTOS PARA LA RECOLECCION DE LA
INFORMACION Y SU ANALISIS:

Para dar cumplimiento con el objetivo: Identificar y caracterizar los compuestos
organicos presentes en las aguas del Rio Cauca a su paso por la ciudad de Cali.
Se procedio de la siguiente manera:

Fase 1. La toma de muestra se realizd, en el centro del rio, a 50 cm de
profundidad, desde lancha de la Corporacion Autonoma regional del Valle del
Cauca - CVC, en envases ambar de 4 litros, siguiendo el protocolo de APHA,
AWWA, WPCF, 1992. Se realiz0 extraccion en fase sélida, usando cartuchos
Water OASIS, siguiendo el método Water OASIS, 2002. Los extractos se leyeron
en un GC/MS Agilent 6890 N con MS detector Agilent 5973 N e inyeccidn
automatica Agilent 7673. Columna capilar DB-5MS of 30 m de longitud, 250 um de
diametro y 0.30 um de espesor de pelicula modelo No. J&W 122-5532.
temperatura maxima de 325 °C. Flujo constante de 1 mL/min. Detector de
temperatura de 250 °C. Modo Pulsed Splitless, temperatura Quadropole de 150
°C. Fuente de ionizacién de 230 °C. Temperatura inicial del horno de 50 °C/min, a
una rata de 25 °C/min hasta 100 °C, luego a una rata de 5 °C/min hasta 300 °C
durante 5 min. La extraccién y la lectura se realizaron en el Laboratorio de
Medicina Legal y Ciencias Forenses de Cali.

Fase 2: Para la identificaciéon de los compuestos organicos encontrados en los
cromatogramas tomados en el modo SCAN en los puntos de muestreo se utilizo el
software “The NIST Mass Spectral Library version 2.0f (julio 23, 2008)” distribuido
por The Standard Referente Data Program of NIST. Copyright 1987-2008. Esta
identificacion se realizd en Laboratorio de Medicina Legal y Ciencias Forenses de
Cali. Por la técnica de cromatografia de gases acoplado a masas (Anexo 1). Se
presentan solo los compuestos que el software identifico como los méas probables,
sin embargo no se puede garantizar un 100%, ya que se necesita hacer un
analisis mas completo con patrones y utilizando el modo SIM.

Fase 3: la caracterizacion de los compuestos se realiz6 mediante busqueda en la
base de datos NCBI Pubchemcompound, en la cual se obtuvieron los siguientes
registros: (i) CID, codigo interno de clasificacion de compuestos quimicos de la
base de datos; (ii) peso molecular; (iii) formula molecular; (iv) estructura molecular
en 2D; v) nombre del compuesto; vi) valor QSAR del log Kow, de la base de datos
NCBI Pubchemcompoud; (vii) Niamero de registro CAS. Igualmente para todos los
compuestos, se realizé busqueda de las fichas de seguridad — MSDS, en las
bases de datos (MSDS, SIGMA ALDRICH), caracterizando cada uno como: (i)
posee ficha de seguridad, y (ii) no posee ficha de seguridad.
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Para el segundo objetivo especifico: Identificar y analizar el riesgo ambiental de
los compuestos orgénicos encontrados en el Rio Cauca a su paso por la ciudad de
Cali. Se procedi6 de la siguiente forma:

Fase 1: la identificacion del riesgo potencial de cada uno de los compuestos se
logrd, mediante el uso de la base de datos NCBI Pubchemcompund: i) se revisé la
bioactividad (toxicidad, genetoxidad, mutagenicidad, entre otras) direccionados al
link NCBI Pubchembioassay; ii) efectos médicos y toxicidad, este enlace envi6 a la
base de datos HSDB TOXNET; iii) seguridad y manejo, envio a multiples bases de
datos; iv) literatura, a la base de datos NCBI Pubmed; v) monitoreo y métodos de
analisis, direcciono a la base de datos HSDB TOXNET.

Fase 2: para el andlisis del riesgo potencial, de cada una de las sustancias en
cada estacion y de manera global en la zona de estudio, se utilizo la informacién
(identificada, caracterizada, investigada, seleccionada, clasificada, y analizada) de
las bases de datos: NCBI Pubmed, NCBI Pubchemcompound, HSDB TOXNET,
NCBI Pubchembioassay, bvsde.paho.org, y las hojas de seguridad -MSDS, en las
bases de datos SIGMA ALDRICH, MSDS.

Fase 2.1: para realizar la evaluacion del riesgo potencial, se clasifico el peligro por
categorias de toxicidad usando la informacion de las fichas de seguridad — MSDS,
de bases de datos MSDS, SIGMA ALDRICH, y la informacion del Sistema
Globalmente Armonizado de Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos —
SGA, (UNITAR & ILO, 2010), (UNITAR & ILO, 2012). Se propuso una escala
colorimétrica para representar cada categoria de toxicidad. Tabla 7.

Tabla 7. Escala colorimétrica para cada categoria de toxicidad. Fuente: Autores.

Toxicidad Toxicidad Toxicidad Toxicidad Toxicidad No peligroso Sin
categoria 1 categoria 2 categoria 3 categoria 4 categoria 5 informacion

Fase 2.2: se realizO evaluacion del riesgo potencial, utilizando categorias del
logaritmo del coeficiente de particion Kow, las cuales corresponden al valor QSAR,
XlogP3:AA, suministrado por la base de datos validada, NCBI Pubchemcompound,
y la escala de categorias de riesgo de bio-acumulacién para organismos
acuaticos: alta, media alta, media, media baja, y baja, de acuerdo a la base de
datos bvsde.paho.org; esta informacion tiene relacion directa con el factor de bio-
concentracion — FBC, de acuerdo al Sistema Globalmente Armonizado de
Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA (NACIONES UNIDAS,
2011). Con relacién a lo anterior, se propuso una escala colorimétrica para
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representar el riesgo de bio-acumulacién de los compuestos estudiados, en
organismos acuéticos. Tabla 8.

Tabla 8. Escala colorimétrica de la relacion entre el log Kow, y el riesgo potencial de bio-
acumulacioén en organismos acuaticos. Fuente: Autores

log Kow > 5 log Kow: 5-3.5 log Kow: 3.5-3 log Kow: 3-1 log Kow < 1 Sin informacion
Riesgo alto de Riesgo medio - Riesgo medio Riesgo medio - Riesgo bajo de
bioacumulacion alto de bio- de bajo de bio- bioacumulacién

acumulacion bioacumulacion acumulacion

En el mismo sentido, el Sistema Globalmente Armonizado de Clasificacion y
Etiquetado de Productos Quimicos — SGA, (NACIONES UNIDAS, 2011).
Relaciona el FBC y el QSAR, mediante la siguiente condicion: si el FBC y el log
Kow, no se pueden obtener experimentalmente y él QSAR es reportado por una
fuente validada, entonces se usara él QSAR: XlogP3:AA., de la base de datos
NCBI Pubchemcompound, en los siguientes rangos: i) sustancias con potencial de
bio-concentracion si, log Kow= 4; vy ii) sustancias sin potencial de bio-
concentracion si, log Kow< 4. La Tabla 9. Propone una escala colorimétrica para
esta condicion.

Tabla 9. Escala colorimétrica del riesgo potencial entre los valores del log Kow y el potencial de
bio-concentracién. Fuente: Autores.

sustancias con potencial de bio  -concentracion si, sustancias sin potencial de bio -concentracion si,
log Kow 2 4 log Kow< 4

Fase 2.3: el andlisis del riesgo potencial ambiental por compuestos organicos, en
la zona de estudio, se realiz6 mediante una matriz de analisis. Tabla 10, en la cual
se recopil6 toda la informacion investigada de cada sustancia: i) identificacion, ii)
caracterizacion; iii) evaluacion del peligro por categorias de toxicidad; iv)
evaluacion del riesgo mediante la escala (alta, media alta, media, media baja y
baja) del log kow, el cual relaciona el riesgo de bio-acumulacion, y v) se utilizo la
condicion del potencial de bio-concentracion, cuando el log Kow= 4, y para valores
menores de 4, la sustancia no tiene potencial de bio-concentracion.

Tabla 10. Matriz de analisis del riesgo potencial ambiental por compuestos organicos encontrados
en la zona de estudio. Fuente: Autores.

Coeficiente Riesgo de Escala Potencial de Escala

Nombre del compuesto de particién bioacumulacion | Colorimétrica Bio- Colorimétrica | Categoria Escala Estacion
octanol- concentracion de toxicidad Colorimétrica | de
agua: muestreo
XLogP3-AA
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7. RESULTADOS.

Para dar cumplimiento con los objetivos propuestos, y de acuerdo con la
metodologia empleada, se procedio de la siguiente manera, para la obtencion de
los resultados de esta investigacion, primera de este tipo en la zona de estudio.

En cada una de las estaciones, se identificaron y caracterizaron los compuestos
organicos (Anexo 1). Las cuales fueron registradas en el documento de informe
final a COLCIENCIAS (Larmat et al., 2009). De esa investigacion se obtuvieron 20
productos académicos: 7 internacionales, 3 nacionales de convocatoria
internacional y 10 nacionales (Tabla 1).

7.1 ESTACION E1, PUENTE EL HORMIGUERO.

Esta estacion esta influenciada por los aportes de aguas residuales agricolas, e
industriales, de la industria de la cafia de azucar, cultivos de arroz, pifia, flores,
entre otros, y del parque industrial y comercial del Cauca, asi como por aguas
residuales vertidas sin tratamiento de la poblacién del norte del Cauca, y sur del
Valle. En esta estacion, se identificaron por cromatografia de gases acoplado a
masas del Laboratorio de Medicina Legal y Ciencias Forenses de Cali, las
siguientes sustancias: (Figura 3).

Bencenometanol, 4-hidroxi-; Butilhidroxitolueno; 1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro- ; 4-
Cianotiofenol; Vitamina A aldehido; Ftalato de di-n-butilo; (2-dodecen-1-il)
anhidrido succinico; Etil-iso allocholate ; Forbol; Acido 11,13-dihidroxi-tetradec-5-
inoico, éster de metilo; 2-hidroxi-4 ,4,8-trimetiltriciclo [6.3.1.0 (1,5)] dodecan-9-ona;
2-metil-Z, Z-3 ,13-octadecadienol; 7,7-dimetilbiciclo [2.2.1] hept-acetato de 2-il; y
1,1’-(4-Metil-1,3-fenilene)bis{3-[5-(p-tolil)-1,3,4-tiadi.

<

|

Figura 3. Area de la estacion de muestreo de El Puente Hormiguero (E1)
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7.1.2 ANALISIS DEL RIESGO POR COMPUESTOS ORGANICOS HALLADOS
EN LA ESTACION 1 (PUENTE HORMIGUERO).

7.1.2.1 Bencenometanol, 4-hidroxi-

Este compuesto es también conocido por el nombre IUPAC: 4 - (hidroximetil)
fenol. CAS 623-05-2. Férmula Molecular: C;HgO,; Peso Molecular: 124.14 g/mol;
Caodigo de informacion del compuesto (CID125). Coeficiente de particion octanol-
agua: XlogP3-AA: 0.20, (NCBI PubChemcompound, 2005). Figura 4. Es un solido
de color beige, rango de punto de fusion 118-126 °C. (SIGMA-ALDRICH, 2012).

Ball et al. (1984), registraron una respuesta negativa con el test de Ames, usando
la cepa TA100, sin activador enzimatico, con una dosis entre 50-2000ug por
placa. De otra parte, la base de datos NBClI PubChem BioAssay, registra 13
bioensayos en los que interviene el Benzenemethanol, 4-hydroxy, o dicha
molécula hace parte de una molécula mas compleja, de mayor tamafio, o mayor
peso molecular en el bioensayo, de los cuales uno es activo, y fue investigado por
Yu et al. (2011), en el cual aislaron de los tallos de la planta Arcangelisia
gusanlung. Cuatro nuevos glicosidos Megastigmane. Los compuestos exhiben
fuertes efectos inhibitorios no solo en la actividad de tirosinasa de champifion in
vitro, sino también sobre la melanogénesis en células.

\
oS-

Figura 4. Imagen 2D del compuesto Bencenometanol, 4-hidroxi-.
Fuente:http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=125#itabs-2d

De la base de datos MSDS, se obtuvo la ficha de seguridad del producto
Benzenemethanol, 4-hydroxy (Tabla 11). En la cual se caracterizo: el riesgo,
informacion toxicologica, ecoldgica y regulatoria. Anexo 2.
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7.1.2.2 Butilhidroxitolueno- BHT.

Este compuesto es también conocido por el nombre IUPAC: 2,6-di-ter-butil-4-
metilfenol. CAS 128-37-0. Formula Molecular: CisH240; Peso Molecular:
220.35046 g/mol. Codigo de informacion del compuesto (CID31404). Coeficiente
de particibn octanol-agua: XlogP3-AA: 5.3, (NCBI PuChem compound, 2005).
Figura 5.

El Butilhidroxitolueno (BHT) es un sélido blanco, cristalino, sin olor. La
presentacion para uso como grado alimenticio no debe contener menos de 99%
de BHT. Es insoluble en agua pero soluble en grasas. También es soluble en
etanol. Se utiliza como un antioxidante para grasas y aceites o en material de
envasado para alimentos que contienen grasa. Su funcién es evitar que las
sustancias grasas se acidifiquen, se rancien, y finalmente entren en proceso de
pudricion.

De acuerdo a la bases de datos TOXNET (NLMUS, 1993). En estudios en
animales: Se ha encontrado que el BHT se absorbe facilmente. Hay algo de
deposicion en el tejido adiposo después de altas dosis administradas a ratas. A los
conejos se les administré dosis Unicas o repetidas de BHT; los metabolitos
excretados incluyen éster y éter glucuronido. Para ratas alimentadas con una dieta
de BHT durante 35 dias, el tejido del higado y la grasa corporal mostrd
concentraciones elevadas y esto varié entre ratas hembras y machos. BHT se
administré a ratones gestantes durante 18 dias junto con otro grupo alimentado
con BHT por 50 a 64 dias, incluyendo 18 dias de la prefiez. No se observaron
anormalidades fetales. En un estudio con 144 ratones, no se observé ceguera en
ninguno de las 7.765 crias nacidas durante toda la vida reproductiva de las
madres. Ratas alimentadas con grandes dosis de BHT, mostraron un aumento en
el colesterol sérico en ambos sexos. Grupos de ratas recién destetadas, y
alimentados con BHT en conjunto con suplementos de manteca de cerdo, causé
una reduccion en la tasa de crecimiento, especialmente en los machos.También el
aumento del peso absoluto del higado y la relacién de peso del higado con el peso
corporal en ambos sexos. Igualmente se observdé aumento en la proporcion entre
el peso de la suprarrenal izquierda con el peso corporal en las ratas macho, pero
no tuvo ningun efecto consistente en ratas hembras. BHT administrado a ratas
durante 68 a 82 dias caus6 una reduccion en la tasa de aumento de peso y la
infiltracion grasa del higado.

En el mismo sentido, la base de datos TOXNET, reporta una tabla de toxicidad
del BHT, en la literatura Biomédica, Toxicology Literature Online —TOXLINE,
presenta siete referencias de las cuales tres estan en la linea de este trabajo:
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i) En el ambiente, el BHT se descompone rapidamente formando varios
metabolitos. EI BHT no es facilmente biodegradable, se asume de moderado a alto
potencial de bio-acumulacién. La toxicidad a largo plazo para dafnidos fue de 0,07
mg/l. Por lo tanto, se recomienda la realizacion de una evaluacion del riesgo
ambiental. Sobre todo en las cuestiones relativas a la exposicion, la
bioacumulacién y la toxicidad de los metabolitos. (Anénimo, 2005)

Figura 5. Imagen 2D de la sustancia Butilhidroxitolueno — BHT. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=31404&loc=ec_rcs#x27

i) los autores Ferreira, et al, 1988, estudiaron los aditivos antioxidantes
alimenticios: 2(3)-terc-butil-4-hidroxianisol (BHA), 2,6-di(terc-butil)-p-cresol (BHT) y
los ésteres metilicos y propilo de acido galico, los que inhiben el crecimiento y el
consumo de oxigeno al cultivo de Trypanosoma cruzi. Los valores IC50 para el
crecimiento y la absorcién de oxigeno con BHA eran 0,284, 0,400, 0,083, para el
BHT 0.235 mM, respectivamente. Ademas, el BHA inhibe la respiracion de varias
células tumorales, asi como de las formas tripomastigotes prociclico y la
circulacién sanguinea de T. brucei brucei, con IC50 en el rango 0.29-0.52 mM. La
inhibicion de la absorcion de oxigeno de los parasitos por BHA no presenta el
mecanismo de Michaelis-Menten, pero puede ser de una forma mixta. Se postula
gue estos compuestos son inhibidores porque se asemejan a la ubiquinona.

i) Roebuck et al. (1984). Estudiaron los efectos de la dieta fendlica de
antioxidantes [(BHA) CAS: 25013-16-5; (1,1-dimetiletil)-4-metoxifenol] vy
Butilhidroxitolueno [(BHT) CAS: 128-37-0; 2,6 -di-terc-butil-p-cresol] en la
tumorigénesis pancredtica. En ratas macho LEW puras, las que recibieron
inyecciones de 30 mg de azaserina [CAS: 115-02-6; diazoacetato (éster) serina]
por kg de peso una vez por semana durante 3 semanas y se mantuvieron en una
dieta de control 0 0,45% BHA, o0 0,45 % de BHT dieta suplementada con el control
a lo largo de la iniciacion y fases de iniciacion posterior a la del experimento.
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En la iniciacidbn posterior, 4 meses, las secciones de tejido pancreatico se
examinaron cuantitativamente por el nimero y tamafio de los focos pre-
neoplasicas. Los tratamientos con BHT y BHA redujeron el nimero de focos por
acidofila en el pancreas del 32 y 48%, respectivamente, pero no tenian ningun
efecto sobre el tamafio focal. Por el contrario, los focos basofilos no estaban
sujetos a la modulacién de estos antioxidantes. Una zona de actividad de las
enzimas involucradas en la inactivacion del agente cancerigeno y se sabe que
puede ser perturbado por el tratamiento con antioxidantes fue examinado en el
higado y el pancreas. Las actividades hepaticas de glucosa-6-fosfato, glutation
reductasa y glutation-S transferasa fueron marcadamente elevadas, mientras que
las actividades de catalasa y super 6xido dismutasa se mantuvieron sin cambios.
La actividad de la glutation peroxidasa disminuyé. En el pancreas, solo la actividad
de peroxidasa glutation se vio afectada, y se redujo para los grupos de tratamiento
tanto en el BHA y BHT.

De otra parte Kouki-lnai et al., 1988, administraron oralmente BHT, en
concentraciones de 1% y 2% de la dieta a ratones B6C3F1 durante 104 semanas
consecutivas. Los animales tratados, se sometieron a un peRiodo de recuperacion
de 16 semanas antes del examen patoldgico. Los ratones machos a los que se les
administr6 BHT, presentaron adenoma hepatocelular o foco de alteracion celular
en el higado, lo cual se incrementd en una clara relacion dosis-respuesta. Los
resultados de este estudio indican que el BHT, es un compuesto que produce
tumores en el higado del ratébn macho B6CC3F;.

Los estudios anteriores muestran que el BHT esta relacionado con la aparicion de
tumores en ratas, los cuales estan relacionados con el tiempo y porcentaje de
administracion de este compuesto en la dieta.

De otra parte, la base de datos NBCI PubChemBioAssay (2009), registra 987
bioensayos en los que interviene el BHT, o dicha molécula hace parte de una
molécula mas compleja, de mayor tamafio, 0 mayor peso molecular en el
bioensayo, de los cuales 40 son activos, de estos en la linea de este trabajo se
destacan dos:

i) Selassie et al. (2005), estudiaron el efecto de la concentracion minima para
inducir la actividad de la caspasa en un 50% (150) de 51 fenoles sustituidos en una
linea celular de leucemia murina (L1210), los datos se aplicaron para elaborar el
modelo (QSAR). Patrones similares de citotoxicidad se observan en otras lineas
celulares de mamiferos tales como HL-60, MCF-7, CCRF-CEM, y CEM/VLB. Las
diferencias significativas entre la citotoxicidad y apoptosis QSAR, de los electrones
que liberan los fenoles sugieren que la apoptosis consiste en la citotoxicidad
minima en la mayoria de estos monofenoles sustituidos. Figura 6.
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Figura 6. Mecanismo de produccion de apoptosis producida por monofenoles.
Fuente: Selassie et al. (2005).

APOPTOSIS

i) en el mismo sentido, Chihoung et al. (1992), investigaron los efectos
antioxidantes de los fenoles BHA, BHT y PG con relaciéon al indice de
mutagenicidad de las aminas heterociclicas MelQ, MelQx, mediante el test de
Ames. Los resultados mostraron mutagenicidad de MelQ, IQ y MelQx con las
cepas TA98 y TA100, con activador enzimatico S-9. Se demostro que el BHA y el
PG, inhiben la mutagenicidad de MelQ, y MelQx. Por otro lado, se encontr6 que el
BHT tenia poco efecto sobre la mutagenicidad del QI y MelQ a bajas
concentraciones, pero aumentd significativamente su mutagenicidad a altas
concentraciones. BHT inhibi6é ligeramente la mutagenicidad de MelQx en todas
las concentraciones ensayadas. Lo anterior, confirma que el BHT, es un
antioxidante para grasas y aceites, pero no presenta actividad antimutagenica,
contrariamente aumenta la respuesta del test de Ames, en presencia de activador
enzimatico.

De la base de datos MSDS, se obtuvo la ficha de seguridad del producto
Butilhidroxitolueno — BHT (Tabla 12). En la cual se caracterizé: el riesgo, la
informacion toxicologica, ecoldgica y regulatoria. Anexo 2.

7.1.2.3 1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro-
También conocido por el nombre IUPAC: 2,3-dihidro-1H-inden-1-ona. CAS 83-33-
0. Formula molecular: CgHgO, Peso molecular: 132.15922 g/mol. Cdodigo de
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informacion del compuesto (CID6735). El coeficiente de reparto octanol — agua
XLogP3-AA: 1.7, (NCBI PuChem compound, 2004). Figura 7.

El 1-Indanone es un solido marron oscuro, estd molécula es empleada en
farmacologia para la sintesis de diuréticos y como Agentes uricosuricos,
supresores de gota los que actlan directamente sobre el tabulo renal para
aumentar la excrecion de acido Urico, reduciendo asi sus concentraciones en el
plasma. Se han realizado seis bioensayos como anti-cancerigeno, todos fueron
inactivos. (NCBI-PubChemBioassay, 2009).

Figura 7. Estructura molecular del 1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro-, en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=6735#itabs-2d

De la base de datos MSDS, se obtuvo la ficha de seguridad del producto 1-
INDANONE (Tabla 13). En la cual se caracterizé: el riesgo, y la informacion
toxicoldgica, ecoldgica y regulatoria. Anexo 2.

7.1.2.4. 4-Cianotiofenol

También conocido por el nombre IUPAC: 4-Sulfanilbenzonitrile, CAS 36801-01-1.
Formula Molecular: C;HsNS, Peso Molecular: 135.1863 g/mol. Codigo de
informacion del compuesto (CID585058). El coeficiente de reparto octanol — agua
XLogP3-AA: 2.1, (NCBI PuChemcompound, 2004). Figura 8.

La base de datos PubChem Compound, no registra datos de bioensayos
realizados con este compuesto (NCBI PuChem compound, 2004), la base de
datos de PubMed, registra dos trabajos donde se utiliza la sustancia como parte
de la reaccién para el desarrollo de compuestos anti-trombéticos, probado en
ratas. (NCBI-PubMed, 2001)
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De la ficha de seguridad MSDS (Apollo Scientific limited, Marzo 2010), se obtuvo
informacion del producto 4-Cianotiofenol (Tabla 14). En la cual se caracterizé: el
riesgo, y la informacion toxicologica, ecoldgica y regulatoria. Anexo 2.

Figura 8. Estructura molecular del 4-Thiobenzonitrilo, en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=585058

7.1.25 Vitamina A aldehido

También conocido por el nombre IUPAC: acido (2E, 4E, 6E, 8E) -3,7-dimetil-9-
(2,6,6-trimetilciclohexen-1-il) nona-2,4,6,8-tetraenal. Formula Molecular : CyoH2g0,
Peso Molecular: 284.43572 g/mol. Es un constituyente carotenoides de los
pigmentos visuales. Es la forma oxidada de retinol que funciona como el
componente activo del ciclo visual. Se une a la proteina opsina que forma el
complejo de la rodopsina. Cuando son estimuladas por la luz visible, el
componente de la retina del complejo rodopsina sufre isomerizacion en la posicion
11 del doble enlace de la forma cis, lo que se invierte en las reacciones "oscuras”
para volver a la configuracion trans. Codigo de informacion del compuesto
(CID638015). Coeficiente de reparto octanol-agua XLogP3-AA: 6.2. Se reportan
359 bioensayos de los cuales 194 son activos (NCBI PuChem compound, 2004).
Figura 9.

Herrmann (1995), estudio los efectos teratogénicos del All-trans-retinal y ocho
sustancias quimicamente relacionados, tales como 3,4-dideshidro-retinol (vitamina
A2), acido 4-oxo-retinoico y varios isbmeros cis, en el pez zebra, y encontré que
estas sustancias generan malformaciones tales como edema, deformidades
cerebrales (anophthalmy, microcefalia y acefalia), la duplicacion de los
placodeséticas y otolitos, y una cola mas corta y curvada.
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Figura 9. Estructura molecular de Vitamina A aldehido, en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/vw3d/vw3d.cgi?cmd=crtvw&reqid=4325662959961919129#

De otra parte, Bagnasco & Vainio (1999), analizaron los mecanismos implicados
en la variacibn de los efectos genotoxicos relacionados por carotenoides y
vitamina A, a partir de una revision critica de una base de datos de 500 estudios.
La mayor parte de los datos disponibles respaldan la opinion de que los
carotenoides y vitamina A no inducen efectos genotdxicos en si. Incluso en la
ausencia de cualquier agente genotoxico, por el contrario, muestran algunos
mecanismos que desempefian un papel de proteccion en la promocion y
progresion de tumores. De la base de datos MSDS, se obtuvo la ficha de
seguridad del producto Vitamina A aldehido (Tabla 15). Anexo 2.

7.1.2.6 Ftalato de di-n-butilo

También conocido por el nombre UIPAC: Dibutilo benceno-1 ,2-dicarboxilato. CAS
84-74-2. Formula Molecular: C1¢H22,04, Peso Molecular: 278.34348 g/mol. Codigo
de identificacion del compuesto (CID3026). Es un plastificante utilizado en la
mayoria de los plasticos y se encuentra en el agua, el aire, el suelo, las plantas y
los animales. Puede tener algunos efectos adversos con la exposicion a largo
plazo. Tiene coeficiente de particion XLogP3-AA: 4.7. Se reportan 623 bioensayos
de los cuales 4 son activos (NCBI PuChemcompound, 2005). Figura 10.

Las ratas alimentadas durante 12 semanas con una dieta que contiene 1 g/kg de
ftalato de dibutilo, se encontr6 que no acumulan, ftalato de dibutilo o ftalato
monobutil en los tejidos u 6rganos (Williams & Blanchfield, 1975). Contrario a
estos resultados, los investigadores Scott et al. (1987), encontraron absorcién
percutanea de una serie de ésteres de ftalato de dimetilo, ftalato de dietilo, ftalato
de dibutilo, y ftalato di-(2-etilhexil), a través de membranas epidérmicas humanas y
de rata. Los ésteres se aplicaron directamente a las membranas epidérmicas.
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Después de la aplicacion a las membranas, una fase de retardo seguido por una
fase lineal de la absorcién se detectd para cada ftalato diéster. La piel humana es
menos permeable que la de rata para los cuatro diésteres.

Figura 10. Estructura molecular de Ftalato de di-n-butilo, en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=3026#itabs-2d

Se registraron valores de Bioconcentracion - BCF experimentales de ftalato de
dibutilo en peces: Pimephales promelas de 12, 167 y 172; Cyprinus carpio de 3.6 y
bluegill fish de 117; en ostras de 22 y 42; en camarones de 1500, 31y 3; en otros
crustaceos, insectos y algas, valores de 662, 624 y 3399 respectivamente.
(TOXNET Home-HSDB, 2013). De la base de datos MSDS, se obtuvo la ficha de
seguridad del producto Ftalato de di-n-butilo (Tabla 16). Anexo 2.

7.1.2.7 (2-dodecen-1-il) anhidrido succinico.

También conocido por Nombre IUPAC: 3 - [(Z)-dodec-2-enil] oxolano-2 ,5-diona.
Formula molecular: C16H,603, Peso molecular: 266.37584 g/mol. Coeficiente de
particion octanol - agua XLogP3-AA: 5.1. No registra bioensayos. Coédigo de
identificacion (CID16212877), (NCBI PuChem compound, 2007). Figura 11.

De la base de datos MSDS, se obtuvo la ficha de seguridad del producto (2-
dodecen-1-il) anhidrido succinico (Tabla 17). Anexo 2. En la cual se caracterizo: el
riesgo, y la informacion toxicologica, ecoldgica y regulatoria. Este compuesto no
presenta estudios de toxicidad, lo anterior, se estableci6 después de buscar en
diferentes bases de datos, lo cual es corroborado por la compaifia SIGMA-
ALDRICH, cuando asegura “Segun nuestras informaciones, creemos que no se
han investigado adecuadamente las propiedades quimicas, fisicas y toxicoldgicas”
del compuesto (2-dodecen-1-il) anhidrido succinico.
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Figura 11. Estructura molecular de (2-dodecen-1-il) anhidrido succinico, en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=16212877&loc=ec_rcs

7.1.2.8 Etil-iso allocholate

Nombre IUPAC: acetato 4-(3,7,12-trihidroxi-10,13-dimetil-
2,3,4,5,6,7,8,9,11,12,14,15,16,17-tetradecahidro-1H-ciclopenta[a]fenantren-17-
il)pentanoate. Formula molecular: C,sH440s Peso molecular: 436.62456 g/mol.

Figura 12. Estructura molecular de Etil-iso allocholate en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=536919#itabs-2d

Coeficiente de particion XLogP3-AA: 4.3. No registra bioensayos. Cdadigo de
identificacion (CID536919), (NCBI PubChemcompound, 2005). Figura 12. La base
de datos MSDS, no reporta ficha de seguridad.

7.1.2.9 Forbol
No registra nombre IUPAC. Formula molecular: CyoH2506, Peso molecular:
364.43272 g/mol. CAS 17673-25-5. Coeficiente de particibn octanol - agua
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XLogP3-AA: -0.8. Cddigo de identificacion (CID24832117), (NCBI-PubChem
compound, 2008). De los estudios realizados se concluye que el Forbol no es una
sustancia promotora de tumores, mientras que los ésteres de Forbol son potentes
promotores de tumores. (TOXNET Home. HSDB, 2013). La base de datos MSDS,
no registra ficha de seguridad. Figura 13.

Figura  13. Estructura  molecular  de Forbol en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=24832117&loc=ec_rcs

7.1.2.10 Acido 11,13-dihidroxi-tetradec-5-inoico, €  ster de metilo

También conocido por el nombre IUPAC: metilo 11,13-dihidroxitetradec-5-inoato
de etilo. Formula molecular: CisH2604, Peso molecular: 270.36454 g/mol.
Coeficiente de particion XLogP3-AA: 2.1. No registra bioensayos. Codigo de
identificacion (CID542226), (NCBI PubChemcompound, 2005). Figura 14. La base
de datos MSDS, no reporta ficha de seguridad.

Figura 14. Estructura molecular de Acido 11,13-dihidroxi-tetradec-5-inoico, éster

de metilo en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?q=all&cid=542226#itabs-3d

7.1.2.11 2-hidroxi-4 ,4,8-trimetiltriciclo [6.3.1.0  (1,5)] dodecan-9-ona
También conocido por el nombre IUPAC: (3S,3aS,7R,9aS)-3-hidroxi-1,1,7-trimetil-
2,3,4,5,8,9,9a,10-octahidrotriciclo[6.3.1.0'°|dodecan-6-ona. Formula molecular:

59



C15H240,, Peso molecular: 236.34986 g/mol. Coeficiente de particion XLogP3-AA:
2.5. Codigo de identificacion (CID10105543). No registra informacion de
bioensayos (NCBI-PubChemcompound, 2006). Figura 15. La base de datos MSDS
no reporta ficha de seguridad.

Figura 15. Estructura molecular de 2-Hydroxi-4,4,8-trimetiltriciclo[6.3.1.0(1,5)]-
dodecan- en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?q=all&cid=10105543#itabs-2d

7.1.2.12 2-metil-Z, Z-3 ,13-octadecadienol

También conocido por nombre IUPAC: (3Z, 13Z)-2-metiloctadeca-3,13-dien-1-ol.
Formula molecular: C,9H350, Peso molecular: 280.48854 g/mol. Coeficiente de
particion XLogP3-AA: 7.1. No registra bioensayos. Cdédigo de identificacion
(CID5364412), (NCBI-PubChemcompound, 2005). Figura 16. La base de datos
MSDS, no reporta ficha de seguridad del compuesto.

Figura 16. Estructura molecular de 2-metil-Z, Z-3 ,13-octadecadienol en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?q=all&cid=5364412#itabs-2d
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7.1.2.13 7,7-dimetilbiciclo [2.2.1] hept-acetato de  2-il
También conocido por el Nombre IUPAC: (7,7-dimetil-3-biciclo [2.2.1] heptanilo)
acetato. Formula molecular: C;;H150,, Peso molecular: 182.25942 g/mol.
Coeficiente de particion XLogP3-AA: 2.7. Cadigo de identificacion (CID539270).
No registra bioensayos, (NCBI-PubChemcompound, 2005). Figura 17. La base de
datos MSDS, no reporta ficha de seguridad del compuesto.

Figura 17. Estructura molecular de 7,7-dimetilbiciclo [2.2.1] hept-acetato de 2-il en
2D. Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=539270

7.1.2.14 1,1’-(4-Metil-1,3-fenilene)bis{3-[5-(p-tol il)-1,3,4-tiadi
Este compuesto no se encontr6 en las bases de datos consultadas, igualmente no
se hallo ficha de seguridad, bioensayos, ni ensayos de toxicidad.

7.1.3 EVALUACION DEL RIESGO DE LOS COMPUESTOS ORGAN ICOS EN
EL PUENTE HORMIGUERO.

7.1.3.1 Evaluacion del riesgo de acuerdo a las fich  as de seguridad —
MSDS, y la informacion del Sistema Globalmente Armo  nizado de
Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluaciéon del riesgo por compuestos organicos en la Estacién 1 (Puente el
Hormiguero), se realiz6 de acuerdo a la informacion registrada en las fichas de
seguridad MSDS, disponible para algunos de los compuestos. También se usé la
informacion del Sistema Globalmente Armonizado de Clasificacion y Etiquetado de
Productos Quimicos — SGA, y para un compuesto que no tenia informacion en las
fichas de seguridad, ni en las bases de datos, este se clasificé en el grupo, sin
informacion.

La evaluacion de los compuestos encontrados en la E1 (Puente del Hormiguero),
se realizO mediante construccion de seis grupos (Tabla 18), el primero
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representado por el Ftalato de di-n-butilo, compuesto que registra toxicidad para
la reproduccién (categoria 1B); y toxicidad acuética aguda (Categoria 1). De
acuerdo a datos de (TOXNET Home-HSDB, 2013), registra valores de
Bioconcentracion - FBC experimentales en peces: Pimephales promelas de 12,
167 y 172; Cyprinus carpio 3.6; bluegill fish 117; en ostras de 22 y 42; en
camarones de 1500, 31 y 3; en otros crustaceos, insectos y algas, valores de 662,
624 y 3399 respectivamente.

Tabla 18. Evaluacion del riesgo por categorias de toxicidad p ara compuestos organicos en
la Estacion 1.

Toxicidad Toxicidad Toxicidad Toxicidad No peli groso Sin informacion
categoria 1 categoria 2 categoria 3 categoria 4

Butilhidroxitolueno—
BHT;

1,1'-(4-Metil-1,3-
fenilene)bis{3-[5-
(p-tolil)-1,3,4-tiadi

Bencenometanol,
4-hidroxi-

El segundo, corresponde a los compuestos que registran toxicidad aguda
(categoria 2): i) Butilhidroxitolueno- BHT, registra toxicidad en peces: LC-50 —
Oryzias sp.— 5,3 mg/l - 48 h, en Daphnia y otros invertebrados acuaticos: EC50 —
Daphnia pulex (Waterflea) - 1.44 mg/l - 48 h. Inai Kouki et al. (1988), registran el
BHT, como un compuesto que produce tumores en el higado de ratones macho,
en el mismo sentido, Chihoung et al. (1992), confirmaron que el BHT, es un
antioxidante para grasas y aceites, pero no presenta actividad antimutagenica,
contrariamente aumenta la respuesta del test de Ames, en presencia de activador
enzimatico; ii) Bencenometanol, 4-hidroxi-, presenta toxicidad aguda para la salud
humana, y toxicidad en peces: LC-50 — Jordanella floridae — 10.5 mg/l - 2 h.

El tercero, con el compuesto: (2-dodecen-1-il) anhidrido succinico, registra
toxicidad aguda para la salud humana. El cuarto con los compuestos: i) Vitamina A
aldehido; presenta genotoxicidad in vitro: en ratén, en linfocitos por inhibiciéon de
ADN, y en rata, en la glandula mamaria por la inhibicién del ADN. De acuerdo con
Herrmann (1995), presenta efectos teratogénicos en el pez cebra; ii) el 4-
Cianotiofenol, presenta toxicidad aguda: ingerido, inhalado, o a través de la piel,
basado en datos de prueba, los cuales, no estan disponibles (Apollo Scientific
Limited, 2010). EI quinto esté representado por el 1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro-,
sustancia registrada sin peligro para la salud humana y los ecosistemas. El sexto,
por 1,1’-(4-Metil-1,3-fenilene)bis{3-[5-(p-tolil)-1,3,4-tiadi, sustancia sin informacion.
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7.1.3.2 Evaluacion del riesgo por bio-acumulacion, y el potencial de bio-
concentracion de acuerdo al valor del coeficiente d e particion octanol-agua
Kow= XlogP3:AA.

La evaluacion del riesgo por bio-acumulacion se realizé de acuerdo a los criterios
establecidos por la base de datos bvsde.paho.org., la cual determina cinco
criterios de calificacion (alta, media alta, media, media baja, y baja), y el potencial
de bio-acumulacion de acuerdo la informaciéon de (NACIONES UNIDAS, 2011),
con relacion al valor del coeficiente de particion octanol-agua Kow, reportado para
cada sustancia en la base de datos NCBI Pubchemcompound.

Tabla 19. Calificacion del riesgo por bio-acumulacion y el potencial de bio-concentracion por
compuestos organicos en la Estacién 1.

Riesgo  por Escala Riesgo por | Escala
XlogP3-AA Bio- colorimétrica Potencial de | colorimétrica
Nombre del compuesto acumulacion del riesgo bio- del riesgo
en la fauna concentracion
acuatica
2-metil-Z, Z-3 ,13-octadecadienol 7.1 Alta
IUPAC: (3Z, 1327)-2-metiloctadeca-3,13-dien-1-ol
Vitamina A aldehido 6.2 Alta
IUPAC: &cido (2E, 4E, 6E, 8E) -3,7-dimetil-9-(2,6,6-trimetilciclohexen-1-il)
nona-2,4,6,8-tetraenal Con Potencial
Butilhidroxitolueno 53 Alta )
IUPAC: 2,6-di-ter-butil-4-metilfenol de bio-
(2-dodecen-1-il) anhidrido succinico 5.1 Alta concentracion
IUPAC: 3 - [(Z)-dodec-2-enil] oxolano-2 ,5-diona
Ftalato de di-n-butilo 4.7 Media-alta
IUPAC: Dibutyl bencene-1,2-dicarboxilate
Etil-iso allocholate 4.3 Media-alta
IUPAC: acetato 4-(3,7,12-trihidroxi-10,13-dimetil-
2,3,4,5,6,7,8,9,11,12,14,15,16,17-tetradecahidro-1H-ciclopenta[a]fenantren-
17-il)pentanoate
7,7-dimetilbiciclo [2.2.1] hept-acetato de 2-il 2.7 Media-baja
IUPAC: (7,7-dimetil-3-biciclo [2.2.1] heptanilo)
2-hidroxi-4 ,4,8-trimetiltriciclo [6.3.1.0 (1,5)] dodecan-9-ona 25 Media-baja
IUPAC: (3S,3aS,7R,9aS)-3-hidroxi-1,1,7-trimetil-2,3,4,5,8,9,9a,10-
octahidrotriciclo[6.3.1.01,5]dodecan-6-ona
4-Cianotiofenol 2.1 Media-baja
IUPAC: 4-Sulfanilbenzonitrile Sin Potencial
Acido 11,13-dihidroxi-tetradec-5-inoico, éster de metilo 21 Media-baja de bio-
IUPAC: metilo 11,13-dihidroxitetradec-5-inoato de etilo concentracion
1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro- ; 1-Indanone 1.7 Media-baja
IUPAC; 2,3-dihidro-1H-inden-1-ona
Bencenometano, 4-hidroxi- 0.20 Baja
Forbol -0.8 Baja
IUPAC: No registra
1,1’-(4-Metil-1,3-fenilene)bis{3-[5-(p-tolil)-1,3,4-tiadi Sin Sin
informacion informacion

La evaluacion del riesgo de los compuestos encontrados en la E1 (Puente del
Hormiguero), se ajustd a las categorias: i) alta, para cuatro compuestos en el
rango de 5.1 a 7.1; lo anterior correspondié al 28,6%; ii) media-alta, para dos
compuesto en el rango de 4.3 a 4.7; correspondiente al 14.3%; iii) media-baja,
cinco compuestos en el rango 1.7 a 2.7; con una contribucién de 35.7%; iv) baja,
dos compuestos en el rango -0.8 a 0.20 lo que corresponde al 14.3%; v) un
compuesto sin informacion; el potencial de bio-concentracion correspondié al
42.8% de los compuestos. Tabla 19. Se encontrd, también que la bioacumulacion
de estas sustancias es directamente proporcional al riesgo.
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7.2. ESTACION DESEMBOCADURA CANAL INTERCEPTOR CVC — SUR, E2.

El Canal Interceptor CVC - Sur o Canal Navarro, infraestructura que en principio
tenia como finalidad controlar las inundaciones para permitir la urbanizacion de
nuevas areas, recibe las aguas lluvias y gran parte de las aguas residuales de la
zona sur y suroccidental del municipio de Cali. Por su direccién, paralela a la via a
Navarro, recoge los cauces de los Rios Cafaveralejo, Meléndez, y Lili. Los sélidos
sedimentados en el cauce del canal contienen gran cantidad de materia organica
proveniente de los vertimientos domésticos principalmente. (Figura 18).

Figura 18. Area de la estacién de muestreo de la Desembocadura Canal
Interceptor CVC — Sur.

Adicionalmente el canal pasa por el antiguo botadero de basura a cielo abierto de
la ciudad (CONPES, 2009) pagina 19, resume asi:

“El primero de noviembre de 1970 inici6 el funcionamiento en el denominado Cerro
Antiguo, este recibid las basuras de la ciudad por mas de 20 afos, hasta que la Empresa
de Servicio Publico de Aseo de Cali, EMSIRVA E.S.P. S.A. en julio de 2003, inici6 su
clausura y cierre.

El Navarro Antiguo, conformado por el llamado Cerro Antiguo de Residuos Sdlidos y
Cerro Antiguo de Residuos Hospitalarios, ocupa un &area de aproximadamente 17 ha.,
tiene una altura aproximada de 30 m y estd ubicado aguas arriba de las bocatomas de
captacion sobre el Rio Cauca para las plantas de tratamiento de agua potable de Puerto
Mallarino y Rio Cauca, las cuales abastecen alrededor del 80% de la demanda del
servicio de acueducto de la ciudad. Este aspecto es preocupante si se tiene en cuenta el
alto nivel freatico de la zona y la proximidad del vertedero al Canal interceptor CVC Sur,
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tributario del Rio, especialmente por los lixiviados generados en la descomposicion de los
desechos solidos”. (CONPES, 2009)

En el mismo sentido, el Documento CONPES, propone entre otros, la declaratoria
de importancia estratégica para realizar el proyecto de inversiones para el
tratamiento de lixiviados y cierre adecuado del botadero de Navarro de Cali, dada
la sospecha de que dichos lixiviados escurren al Rio Cauca, y el riesgo ambiental
gue esto conlleva a la salud humana y al ecosistema acuatico.

En esta estacidon, se identificaron por cromatografia de gases acoplado a masas
del Laboratorio de Medicina Legal y Ciencias Forenses de Cali, las siguientes
sustancias:

4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol; 1,4-dimetil-7-isopropilazuleno; Fenol, 2-metil-4-
(1,1,3,3-tetrametil-butil)—; Ciclohexanona, 2-ciclohexilideno-; Acido
ursodeoxicolico; Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi-; 4-hexil-1-(7-
metoxycarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno; Ester etilico del acido
linoleico; Acido palustrico; Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) -; Etil-iso allocholate ;
ButiL Ricinoleate; N-nonacosano; 4a-formil-7alpha-hidroxi-1-metil-8-metilideno-
daalpha, 4bbeta-gibbane-1 alfa, acido 10beta-dicarboxilico; 1-Heptatriacotanol;
Acido Ciclopropanobutanoico, 2 - [[2 - [[2 - [(2-pentilciclopropil) metil] ciclopropil]
metil] ciclopropil] metil] -, éster metilico .

Las cuales fueron registradas en el documento de informe final a COLCIENCIAS.
(Larmat et al., 2009).

7.2.1 ANALISIS DEL RIESGO DE SUSTANCIAS ORGANICAS HALLADAS EN
LA ESTACION 2 (DESEMBOCADURA CANAL INTERCEPTOR CVC - SUR).

7.2.1.1 Acido ursodeoxicdlico

También conocido por el nombre IUPAC: Acido Pentanoico (4R)-4-
[(BR,5S,7S,8R,9S5,10S,13R,14S,17R)-3,7-dihidroxi-10,13-dimetil-2,3,4,5,6,7,8,-
9,11,12,14,15,16,17-tetradecahidro-1H-ciclopentaaJfenanthren-17-ilo] .Formula
Molecular: Cz4H4004, Peso Molecular: 392.572g/mol. Cdodigo de informacion del
compuesto (CID31401). Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 4.9,
(NCBI PubChem compound, 2005). Figura 19. Es un acido biliar encontrado por
primera vez en 0sos Yy es al parecer un precursor 0 un producto de
guenodesoxicolato. Su administracidon cambia la composicion de la bilis y puede
disolver los célculos biliares. Se utiliza como un colagogo y colerético. Los
investigadores Watabe & Bernstein (1985), estudiaron la respuesta mutagénica
con el test de Ames, del compuesto Acido ursodeoxicélico, dando respuesta
negativa con TA100, con y sin activador enzimético, y positiva con TA98, sin
activador.
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De otra parte, Earnest et al. (1994), compararon los efectos del acido
ursodesoxicolico dietético complementario al &cido cdlico, un promotor tumoral
conocido, y al piroxicam, un agente quimiopreventivo conocido, en el azoximetano
(AOM) modelo de carcinogénesis colica experimental. En estos experimentos se
utilizaron 344 ratas Macho Fischer. Estos estudios demuestran por primera vez
que el acido ursodesoxicOlico dietético suplementario es un agente
quimiopreventivo en el modelo experimental de AOM de carcinogénesis colonica.
En el mismo sentido, Trauner & Graziadei (1999), confirman que el acido
ursodeoxicolico (ursodiol) es un acido biliar hidrofilico no toxico utilizado para el
tratamiento de trastornos del higado predominantemente colestasica. Una mejor
comprension de los mecanismos celulares y moleculares de la accién del acido
ursodesoxicolico ha ayudado a dilucidar sus efectos como: citoprotector, anti-
apoptéticos, inmunomoduladora y colerético.

Figura 19. Imagen 2D del compuesto Acido ursodeoxicolico.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=31401&loc=ec_rcs#itabs-2d

Este compuesto presenta 707 bioensayos de los cuales 11 son positivos, de estos
se pueden destacar dos trabajos que evallan la citotoxidad en células humanas,
de esta sustancia y sustancias con caracteristicas similares en cuanto a la
proteccion contra el cancer. (NCBI PubChem BioAssay, 2001). De la base de
datos MSDS, se obtuvo la ficha de seguridad del producto Acido ursodeoxicolico
(Tabla 20). En la cual se caracterizo: el riesgo, informacion toxicoldgica, ecoldgica
y regulatoria. Anexo 3.

7.21.2 1,4-dimetil-7-isopropilazuleno

También conocido por el Nombre IUPAC: 1,4-dimetil-7-propan-2-ilazulene. CAS
489-84-9. Formula molecular: C15H18, Peso Molecular: 198.30342 g/mol. Codigo
de informacion del compuesto (CID3515). Coeficiente de particion octanol-agua:
XlogP3-AA: 4.8, (NCBI PubChem compound, 2005). Figura 20.
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EL Guaiazuleno (GA) es ampliamente utilizado como un ingrediente natural en
muchos productos de cuidado de la salud y soluciones. Aunque se ha informado
de que tienen efectos bioldgicos, dado que, GA y azuleno han demostrado ser
citotoxicos frente a las células humanas normales y tumorales, por otra parte,
guaiazuleno ha demostrado propiedades fotomutagénicos sobre las cepas
bacterianas. Fiori et al (2011).

Figura 20. Imagen 2D del compuesto 1,4-dimetil-7-isopropilazuleno.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=3515#itabs-2d

En cuanto a las propiedades fotomutagenicas los investigadores Wang et al.
(2003), encontraron que el azuleno y guaiazuleno fueron positivos para el test
Salmonella typhimurium, con las cepas: TA98, TA100 y TA102. Después de la
irradiacion con UVA y / o luz visible, tanto azuleno y guaiazuleno mostraron
mutagenicidad 4-5-veces mas alta que la mutacion de fondo espontanea. Por lo
tanto, mucho cuidado debe ser tomado al usar los productos cosmeéticos con
azuleno/guaiazuleno como ingredientes ya que después de la aplicacion de estos
productos sobre la piel, la exposicion al sol es inevitable. Este compuesto presenta
465 bioensayos de los cuales cinco son positivos, pero, no tenian informacion
disponible. (NCBI PubChem BioAssay, 2001). De la base de datos MSDS, se
obtuvo la ficha de seguridad del producto 1,4-dimetil-7-isopropilazuleno (Tabla 21).
Anexo 3.

7.2.1.3 4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol

Conocido por el nombre IUPAC: 4-(2,4,4-trimetilpentan-2-il)fenol. CAS 140-66-9.
Formula molecular: Ci4H,O, Peso Molecular: 206.32 g/mol. Codigo de
informacion del compuesto (CID8814). Coeficiente de particion octanol-agua:
XlogP3-AA: 5.0, (NCBI PubChem compound, 2005). Figura 21.
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La produccion y uso de 4-(1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol como intermediario
quimico puede provocar su liberacién al medio ambiente a través de diversos
flujos de residuos. Puede también estar formado como un producto de
degradacion de los tensoactivos de alquilfenol en las aguas residuales. Con un
Koc estimado de 18000 sugiere que este fenol sea de poca movilidad en el suelo.
En el agua, debe adsorberse a la materia particulada del sedimento. La
biodegradacion puede ser un proceso importante de destino final en la columna de
agua. La volatilizacion de la superficie del agua se puede producir, la vida media
estimada para un modelo de Rios y lagos es 8 y 61 dias, respectivamente. Dado
que su valor del Factor de Bioconcentracion - BCF estimado en 6000, se espera
gue este compuesto se bioacumule en los organismos acuaticos. (TOXNET
Home-HSDB, November 2012).

Figura 21. Imagen 2D del compuesto 4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=8814&loc=ec_rcs#itabs-2d

De otra parte, se evaluoé la toxicidad subcronica dietética del P-(1,1,3,3-tetrametil-
butil) fenol, en un grupo de ratas (20/sexo/grupo) en concentraciones de 30, 300, y
3000 ppm durante 3 meses. Para todas las concentraciones, la ingesta de
alimentos y las tasas de mortalidad no se vieron afectadas por el tratamiento.
Pero, desde valores de 300 ppm y superiores, los signos toxicos incluyen
disminucién de peso. Para 3000 ppm, las hembras redujeron los valores de
hematocrito y tiroxina. (TOXNET Home-HSDB, November 2012).

Los disruptores endocrinos (EDC) se definen como compuestos ambientales que
modulan las respuestas de los receptores dependientes de hormonas esteroides
de manera anormal, dando lugar a problemas de salud adversos para los seres
humanos, tales como el desarrollo de cancer y la metastasis. Las catepsinas son
proteasas que han sido implicados en la progresiéon del cancer. Sin embargo, ha
habido pocos estudios sobre la asociacién entre las catepsinas y productos
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quimicos estrogénicos durante la progresion del cancer. En este estudio, se
examino el efecto (s) del 4-terc-octilfenol (OP), un potente EDC, en la expresién de
las catepsinas B y D en las células de cancer de mama humano MCF-7 y un
modelo de xenoinjerto de raton. En conclusién, los resultados obtenidos en el
estudio, sugieren que el OP en concentraciones de 10® M, puede acelerar la
proliferacion de células de cancer de mama y la expresion de las catepsinas.
Ademas, las células de cancer de mama con el OP expuestos a un modelo de
xenoinjerto de ratdén fueron mas agresivos de acuerdo con el andlisis histologico y
mostraron notablemente el aumento de expresion de la catepsina B. (Lee & Choi,
2013).

El ndmero de contaminantes quimicos ambientales susceptible de actuar como
compuestos disruptores endocrinos mediante la interaccion con receptores de
estrogenos (ER) ha ido continuamente en aumentando. Para estudiar esta
interaccioén, el uso de ensayos de genes informadores estables es relevante, pero
especifico de la especie, en ensayos de cribado in vitro todavia es incipiente la
evaluacion del peligro, de los productos quimicos estrogénicos en vertebrados
acuaticos. Este trabajo, describe el desarrollo de ensayos de genes informadores
estables, basados en la expresion estable de los subtipos de ER en pez cebra
(zfERa, zfERPB1, y zfERB2) acoplado a los estrogenos respuesta luciferasa-
elemento accionado en una linea de células de higado de pez cebra (ZFL). La
expresaron de la sefal de luciferasa basal estable y significativa, fue inducida por
17B-estradiol (E2) de una manera sensible y dosis-respuesta a CE (50)s de 0,2,
0,03, y 0,05 nM. (Cosnefroy et al., 2012).

La deteccién y pruebas de los productos quimicos que se unen a los receptores de
estrogeno (RE) emergen como un problema importante en varios programas o
marcos regulatorios. Existen discrepancias, sin embargo, si las exigencias
ambientales de los programas de regulacién deban ser incluidos los peces. En
vista de las diferencias en las afinidades de union a ERalpha y ERbeta y la
contribucion significativa de ERbeta a los efectos bioldgicos de los productos
quimicos, dado que, aun se desconoce si se necesitan ambos tipos de exigencias
ambientales para los fines de regulacion. Este estudio recoge publicaciones sobre
las afinidades de union a las exigencias ambientales, tanto de mamiferos y peces
para 65 productos quimicos, que abarcan una amplia gama de ligantes: fuertes,
moderado, débil y no-ER. (Dang, 2010). De la base de datos MSDS, se obtuvo la
ficha de seguridad del compuesto (Tabla 22). Anexo 3.

7.2.1.4 Ester etilico del acido linoleico

También conocido por el nombre IUPAC: acetato de (9Z, 12Z)-octadeca-9 ,12-
dienoato. CAS 544-35-4. Formula molecular: CyH30,, Peso Molecular:
308.49864 g/mol. Codigo de informacion del compuesto (CID5282184).
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Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 7.3, (NCBI PubChem
compound, 2005). Figura 22. La base de datos MSDS, registra ficha de seguridad
del compuesto (Tabla 23). Anexo 3.
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Figura 22. Iméagenes 2D del compuesto Ester etilico del acido linoleico
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=5282184#itabs-2d

La Luz UV induce multiples dafos, incluyendo la oxidacion de proteinas en la piel,
causando dafio metabolico, elastosis y la formaciéon de pigmento tal como
lipofuscina. También durante el envejecimiento, la actividad de la proteasoma
disminuye drasticamente junto con enzimas que protegen de la oxidacion y como
resultado se acumulan proteinas oxidadas. En este sentido, Schweikert et al.
(2010), investigaron el complejo bioactivo de triacetato Pantenil y etil linoleato,
como protector de la oxidacion de proteinas. La utilizacion de este complejo evita
la acumulacién de la proteina oxidada como un resultado del foto-envejecimiento
de la piel, la deshidratacion del estrato cérneo, elastosis y la formacion de la
pigmentacion de la piel, 0 manchas de la edad.

Luthria & Sprecher (1994), investigaron como se metaboliza el linolato en ratas,
encontrando que se acumula en: higado 54%, rifidn 37,4%, y corazén 35%. De
otro lado, los investigadores Hara et al. (1996), demostraron que los lipidos
oxidados, como el linoleato de etilo oxidado, afectan el metabolismo cecal y
pueden estar asociados con el cancer de colon.

7.2.15 Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil) -

También conocido por el nombre IUPAC: 2-metil-4-(2,4,4-trimetilpentan-2-il) fenol.
CAS 2219-84-3. Formula molecular: C15H240, Peso Molecular: 220.35046 g/mol.
Cddigo de informacion del compuesto (CID75206). Coeficiente de particion
octanol-agua: XlogP3-AA: 5.3, (NCBI PubChem compound, 2005). Figura 23.
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La base de datos (NCBI PubChem compound, 2005), no registra informacion
sobre la toxicidad de este compuesto. Pero, NCBI. PubChem Bioassay (2005),
registra 18 bioensayos, de los cuales 16 son bioactivos, todos ellos corresponden
a ensayos de diversos compuestos toxicos, incluido esté, en la inhibicion del
crecimiento de cepas de levadura con alteraciones genéticas definidas, se ensaya
la actividad potencial anti-cancer. La concentracion de inhibicion del Fenol, 2-metil-
4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)— esta en el orden de los micromoles - [uM]. La base de
datos MSDS, registra ficha de seguridad de este compuesto (Tabla 24). Anexo 3.

Figura 23. Imagen 2D del compuesto Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)—
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=75206#itabs-2d

7.2.1.6 N-nonacosano

También conocido por el nombre IUPAC: n-nonacosano. CAS 630-03-5. Formula
molecular: CyHgo, Peso Molecular: 408.7867 g/mol. Cédigo de informacion del
compuesto (CID12409). Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 15.3,
(NCBI.PubChem compound, 2004). Figura 24.

La base de datos TOXNET, registra informacion de articulos donde se evidencia la
toxicidad, y bioacumulaciéon del N-nonacosano, en sedimentos, organismos
acuaticos, terrestres y el hombre. Los cuales se discuten a continuacion.

Los investigadores Brack et al. (1999), realizaron bioensayo dirigido a la
identificacion de sustancias toxicas en un extracto de acetona de un sedimento de
aguas residuales de la region industrial de Bitterfeld (Alemania). Para este
propésito, se aplicd, analisis quimico, y una bateria de ensayos biologicos
incluyendo Vibrio fischeri (inhibicion de la bioluminiscencia), Daphnia magna
(inmovilizacion), y Scenedesmus vacuolatus (inhibicion de la multiplicacion
celular). Las principales sustancias toxicas identificadas y confirmadas eran
potencialmente perjudiciales para los organismos acuaticos. En el mismo sentido,
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Hyland et al. (1999), trabajaron en andlisis del riesgo para las comunidades
bentonicas, de 231 estaciones submareales en el sureste de los estuarios de
Estados Unidos. Encontraron que 73 a 78% de las estaciones tenian ensamblajes
bentonicos degradados, con una alta probabilidad de mortalidad en pruebas a
corto plazo de toxicidad en laboratorio usando anfipodos.

Figura 24. Imagen 2D del compuesto N-nonacosano
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=12409&loc=ec_rcs#itabs-2d

En higado de ganado que murié de rara enfermedad, hace 50 afios. Se analizaron
actualmente, extractos purificados almacenados de estos higados por
cromatografia de gases y espectrometria de masas. Encontrando cantidades
aproximadamente iguales de nonacosano y hentriacontane con una pequefa
mezcla de alcanos de cadena larga de carbono tritriacontane, entre otros. Sobre la
base de los hallazgos histoldgicos, se han registrado cinco casos adicionales de
"higado parafina" en las vacas. Halse et al. (1993).

En humanos, Rocchiccioli et al. (1987), reportaron caso de enfermedad de
almacenamiento de n-nonacosano, que fue diagnosticada hasta la muerte de un
agricultor de 55 afos de edad. Se discuten las caracteristicas clinicas, histolégicas
y bioguimicas del almacenamiento de n-nonacosano, identificado por analisis de
cromatografia de gases acoplado a masas de diferentes extractos de tejidos, la
concentracion de n-nonacosano de 1.2 mg g-1 de tejido pulmonar y 0,32 mg g-1
de tejido hepatico. Se pudo descartar una intoxicacion inducida por el trabajo, y el
almacenamiento de n-nonacosano parecia estar representado por un permanente,
consumo excesivo de manzanas sin pelar y las coles de Bruselas.

En el mismo sentido, se registra un nuevo trastorno humano, que se caracteriza
por la acumulacién de compuestos de cadena larga n-alcanos, en las visceras de
un paciente humano.
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Andlisis de lipidos de los tejidos de un varon adulto después de muerte subita,
afectado con granuloma visceral difuso que contiene material cristalizado lipdfilo,
mostrd la presencia de compuestos anormales, identificados como de cadena
larga n-alcanos con 29 (n-nonacosano), 31 (n-hentriacontane) y 33 carbonos (n-
tritriacontane). Estudio de la distribucién de n-alcanos en los tejidos del paciente
mostré una acumulacion importante en los ganglios linfaticos lumbo-adrticas, las
glandulas suprarrenales, los pulmones (los niveles mas altos se encontraron en
los granulomas pulmonares) y en el higado, se detectaron cantidades
significativamente menores en el miocardio y el riidn, mientras que no se encontro
nivel detectable en el cerebro. Salvayre et al. (1988). La base de datos MSDS,
registra ficha de seguridad de este compuesto (Tabla 25). Anexo 3.

7.2.1.7 Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi-

También conocido por el nombre IUPAC: (3S,10R,13S)-3-hidroxi-10,13-dimetil-
1,2,3,4,7,8,9,11,12,16-decahidrociclopenta[a]fenantreno-17-ona. CAS 34635-41-1.
Formula molecular: Ci9H260,, Peso Molecular: 286.40854 g/mol. Cddigo de
informacion del compuesto (CID57349103). Coeficiente de particiébn octanol-agua:
XlogP3-AA: 2.6. No registra informacion de bioensayos, ni toxicidad (NCBI
PubChem compound, 2012). Figura 25. La base de datos MSDS, no reporta la
ficha de seguridad.

Figura 25. Imagen 2D del compuesto Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi-
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=57349103&loc=ec_rcs#itabs-2d

7.2.1.8 4a-formil-7alpha-hidroxi-1-metil-8-metilide  no-4aalpha, 4bbeta-
gibbane-1 alfa, acido 10beta-dicarboxilico

No registra nombre IUPAC. Formula molecular: CyH260s, Peso Molecular:
362.41684 g/mol. Cddigo de informacion del compuesto (CID5460209).
Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 0.7. No registra informacion de
bioensayos, ni toxicidad (NCBI PubChem compound, 2004). Figura 26. La base de
datos MSDS, no reporta hoja de seguridad del compuesto.
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Figura 26. Imagen 2D del compuesto 4a-formil-7alpha-hidroxi-1-metil-8-

metilideno-4aalpha, 4bbeta-gibbane-1 alfa, acido 10beta-dicarboxilico
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=5460209&loc=ec_rcs#itabs-2d

7.2.1.9 Acido paldstrico

También Conocido por el nombre IUPAC: 1,4-2-iI-2 A-dimetil-7-propan,
3,4,5,6,9,10,10 A4cido a-octahidrofenantreno-1-carboxilico. CAS 1945-53-5.
Formula molecular: CyoH300,, Peso Molecular: 302.451 g/mol. Cédigo de
informacion del compuesto (CID16040). Coeficiente de particion octanol-agua:
XlogP3-AA: 4.5. Registra informacion de dos bioensayos, ambos inactivos, no
tiene informacion sobre toxicidad (NCBI PubChem compound, 2005). Figura 27.
La base de datos MSDS, reporta ficha de seguridad de este compuesto (Tabla
26). Anexo 3.

Figura 27. Imagen 2D del compuesto Acido palistrico
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=160408&loc=ec_rcst#itabs-2d
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7.2.1.10 Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) -

También Conocido por el nombre IUPAC: 3-etil-5-(2-etilbutilo) octadecano. CAS
55282-12-7. Formula molecular: CyHs4, Peso Molecular: 366.70696 g/mol. Codigo
de informacién del compuesto (CID292285). Coeficiente de particion octanol-agua:
XlogP3-AA: 13.4. No registra informacion de bioactividad, ni sobre toxicidad
(NCBI. PubChem compound, 2005). Figura 28. La base de datos MSDS, no
reporta la ficha de seguridad del compuesto.

Figura 28. Imagen 2D del compuesto Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) -
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=292285#itabs-2d

7.2.1.11 Etil-iso allocholate

Este compuesto se identificé también en las estaciones 1 y 4. Se registra en las
paginas: 58 y 97.

7.2.1.12 ButiL Ricinoleate

Figura 29. Estructura molecular de ButiL Ricinoleate en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=5364552&loc=ec_rcs#itabs-2d
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También conocido por el nombre IUPAC: butilo (Z)-12-hidroxioctadec-9-enoato.
CAS 151-13-3. Formula molecular: Cy,H4,03, Peso Molecular: 354.56708 g/mol.
Cddigo de informacion del compuesto (CID5364552). Coeficiente de particion
octanol-agua: XlogP3-AA: 7.3. No registra informacion de bioactividad, ni de
toxicidad (NCBI. PubChem compound, 2005). Figura 29. La base de datos MSDS,
reporta ficha de seguridad de este compuesto (Tabla 27). Anexo 3.

7.2.1.13 1-Heptatriacotanol

También conocido por el nombre IUPAC: heptatriacontan-1-ol. CAS 105794-58-9.
Formula molecular: Cs37H760, Peso Molecular: 536.99874 g/mol. Cdédigo de
informacion del compuesto (CID537071). Coeficiente de particion octanol-agua:
XlogP3-AA: 18.7. No registra informacion de bioactividad, ni de toxicidad (NCBI.
PubChem compound, 2005). Figura 30. La base de datos MSDS no reporta hoja
de seguridad del compuesto.

Figura 30. Estructura molecular de 1-Heptatriacotanol en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=537071

7.2.1.14 Ciclohexanona, 2-ciclohexilideno-

También Conocido por el nombre IUPAC: 1,1'-bi (ciclohexiliden)-2-ona. CAS 1011-
12-7. Formula molecular: C;,H;50, Peso Molecular: 178.27072 g/mol. Cédigo de
informacion del compuesto (CID13892). Coeficiente de particion octanol-agua:
XlogP3-AA: 2.9. No registra informacion de bioactividad, ni de toxicidad (NCBI.
PubChem compound, 2005). Figura 31. La base de datos MSDS, no registra hoja
de seguridad del compuesto.

76



Figura 31. Estructura molecular de Ciclohexanona, 2-ciclohexilideno- en 2D.Fuente:
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=13892&loc=ec_rcs

7.2.1.15 4-hexil-1-(7-metoxicarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-
trieno-

También conocido por el nombre IUPAC: metilo 8-( 2-hexil-5-naftalen ,6-dihidro-
2H-4a-il) octanoato. Formula molecular: CysH400,, Peso Molecular: 372.5839
g/mol. Cédigo de informacion del compuesto (CID562334). Coeficiente de particién
octanol-agua: XlogP3-AA: 8.8. No registra informacion de bioactividad, ni de
toxicidad, (NCBI. PubChem compound, 2005). Figura 32. La base de datos MSDS,
no registra hoja de seguridad del compuesto.

Figura 32. Estructura molecular de 4-Hexyl-1-(7-methoxycarbonylheptyl)-
bicyclo[4.4.0]deca- - en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=562334
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7.2.1.16 Acido Ciclopropanobutanoico, 2 -[[2-[[2 - [(2-pentilciclopropil)
metil] ciclopropil] metil] ciclopropil] metil] -, & ster metilico.

También Conocido por el nombre IUPAC: metilo 4-[2-[[2-[[2-[(2-
pentilciclopropil)metil]ciclopropillmetil]ciclopropil]metillciclopropil]butanoato.
Formula molecular: CysHs,0,, Peso Molecular: 374.59978 g/mol. Cddigo de
informacion del compuesto (CID554084). Coeficiente de particion octanol-agua:
XlogP3-AA: 8.6. No registra informacion de bioactividad, ni sobre toxicidad (NCBI
PubChem compound, 2005). Figura 33. La base de datos MSDS, no reporta hoja
de seguridad.

Figura 33. Estructura molecular en 2D de: Ciclopropanebutanoic acid, 2-[[2-[[2-[(2-
pentilcyclopropil)methillcyclopropillmetil]cyclopropilimetil]-metil ester.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=554084

7.2.2. EVALUACION DEL RIESGO POR COMPUESTOS ORGANIC OS EN LA
(DESEMBOCADURA CANAL INTERCEPTOR CVC - SUR)

7.2.2.1. Evaluacion del riesgo de acuerdo alas fi  chas de seguridad —
MSDS, y la informacién del Sistema Globalmente Armo  nizado de
Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluacion del riesgo por compuestos organicos en la Estacion 2
(Desembocadura Canal Interceptor CVC - Sur), se realiz6 de acuerdo a la
informacion registrada en las fichas de seguridad MSDS, disponible para algunos
de los compuestos. También se usé la informacién del Sistema Globalmente
Armonizado de Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluacion de los compuestos encontrados en la E-2 (Desembocadura Canal
Interceptor CVC - Sur), se realiz6 mediante construccion de cinco grupos (Tabla
28), el primero representado por los compuestos: i) 4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil)
fenol, compuesto que registra toxicidad acuética aguda y crénica (Categoria 1).
Puede formarse como un producto de degradacion de los tensoactivos de
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alquilfenol en las aguas residuales, posee baja movilidad en el suelo, y en
sedimentos, dado que su valor del Factor de Bioconcentracion — BCF, es estimado
en 6000, se espera que este compuesto se bioacumule en los organismos
acuaticos. (TOXNET Home-HSDB, November 2012). También es reconocido
disruptor endocrino, por lo anterior, puede acelerar la proliferacién de células de
cancer en los organismos que entren en contacto con este compuesto. ii) Acido
palustrico, la MSDS informa sobre toxicidad para rainbow trout: 96 hr, LC 50: 0.5 -
0.6 mgl/L.

Tabla 28. Evaluacién del riesgo por categoria de toxicidad por compuestos organicos en la
Estacion 2.

Toxicidad categoria Toxicidad categoria Toxicidad categoria Toxicidad categoria No peligroso
1 3 4 5

Ester etilico del acido
linoleico

N-nonacosano

ButiL Ricinoleate

El segundo, corresponde al Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)-. De acuerdo
a la ficha de seguridad MSDS de SIGMA-ALDRICH, (2012), presenta toxicidad
acudatica cronica (Categoria 4), y exposiciéon Unica (Categoria 3). La base de datos
(NCBI. PubChem Bioassay 2005), no registra informacion toxicolégica de este
compuesto.

El tercero, 1,4-dimetil-7-isopropilazuleno, es registrado como compuesto que
produce toxicidad aguda, Oral (Categoria 4). Es ampliamente utilizado como un
ingrediente natural en muchos productos de cuidado de la salud y soluciones.
Aunqgue se ha informado de que tienen efectos bioldgicos, dado que, GA y azuleno
han demostrado ser citotoxicos frente a las células humanas normales y células
tumorales humanas, por otra parte, guaiazuleno ha demostrado propiedades
fotomutagénicos en cepas bacterianas. (Fiori et al., 2011)

El cuarto, Acido ursodeoxicolico, esta registrado como compuesto que produce
toxicidad aguda, Oral (Categoria 5). Los investigadores Watabe & Bernstein
(1985), encontraron respuesta positiva al test de Ames con TA98, sin activador
enzimatico. De otro lado, Trauner & Graziadei (1999), confirman que el &cido
ursodeoxicolico (ursodiol) es un acido biliar hidrofilico no toxico utilizado para el
tratamiento de trastornos del higado predominantemente colestasica. Una mejor
comprension de los mecanismos celulares y moleculares de la accién del acido
ursodesoxicolico ha ayudado a dilucidar sus efectos como: citoprotector, anti-
apoptoticos, inmunomoduladora y colerético. En el mismo sentido, NCBI.
PubChem BioAssay (2001), destaca dos trabajos que evaluan la citotoxidad en
células humanas, de esta sustancia y sustancias con caracteristicas similares en
cuanto a la proteccién contra el cancer.
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El quinto grupo, formado por tres sustancias calificadas como no peligrosas: i)
ButiL Ricinoleate; ii) N-nonacosano; iii) Ester etilico del acido linoleico. Tabla 28.

7.2.2.2 Evaluacion del riesgo por bio-acumulacion, y el potencial de bio-
concentracion de acuerdo al valor del coeficiente d e particion octanol-agua
Kow= XlogP3:AA.

La evaluacion del riesgo por bio-acumulacion se realizé de acuerdo a los criterios
establecidos por la base de datos bvsde.paho.org., la cual determina cinco
criterios de calificacion (alta, media alta, media, media baja, y baja), y el potencial
de bio-acumulacion de acuerdo la informaciéon de (NACIONES UNIDAS, 2011),
con relacion al valor del coeficiente de particion octanol-agua Kow, reportado para
cada sustancia en la base de datos NCBI Pubchemcompound.

Tabla 29. Evaluacion del riesgo por bio- acumulacion y el potencial de bio-concentracion por
compuestos organicos en la Estacién 2.

Riesgo por | Escala Riesgo por | Escala
XlogP3-AA Bio- colorimétrica Potencial de | colorimétrica
Nombre del compuesto acumulacion del riesgo bio- del riesgo
en la fauna concentracion
acuatica
1-Heptatriacotanol 18.7 Alta
IUPAC: heptatriacontan-1-ol
N-nonacosano 15.3 Alta
IUPAC: n-nonacosano
Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) - 13.4 Alta
IUPAC: 3-etil-5-(2-etilbutilo) octadecano
4-hexil-1-(7-metoxycarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno 8.8 Alta
IUPAC: metilo 8-( 2-hexil-5-naftalen ,6-dihidro-2H-4a-il) octanoato
Acido Ciclopropanobutanoico, 2 - [[2 - [[2 - [(2-pentilciclopropil) metil] 8.6 Alta
ciclopropil] metil] ciclopropil] metil] -, éster metilico
IUPAC: metilo 4-[2-[[2-[[2-[(2-
pentilciclopropil)metil]ciclopropillmetil]ciclopropil]metil]ciclopropil]butanoato
Ester etilico del 4cido linoleico 7.3 Alta Con Potencial
lupac: ethyl linoleate de bio-
ButiL Ricinoleate 7.3 Alta concentracion
IUPAC: butilo (Z)-12-hidroxioctadec-9-enoato
Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)— 5.3 Alta
IUPAC: 2-metil-4-(2,4,4-trimetilpentan-2-il) fenol
4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol 5.0 Media-alta
IUPAC: 4-(2,4,4-trimetilpentan-2-il)fenol
Acido ursodeoxicélico 4.9 Media-alta

IUPAC: Acido Pentanoico (4R)-4-[(3R,5S,7S,8R,9S,10S,13R,14S,17R)-
3,7-dihidroxi-10,13-dimetil-2,3,4,5,6,7,8,-9,11,12,14,15,16,17-
tetradecahidro-1H-ciclopentafajfenanthren-17-ilo]

1,4-dimetil-7-isopropilazuleno 4.8 Media-alta
IUPAC: 1,4-dimetil-7-propan-2-ilazulene

Acido palstrico 4.5 Media-alta
IUPAC: 1,4-2-il-2 A-dimetil-7-propan, 3,4,5,6,9,10,10 &acido a-
octahidrofenantreno-1-carboxilico

Etil-iso allocholate 4.3 Media-alta
IUPAC: acetato 4-(3,7,12-trihidroxi-10,13-dimetil-
2,3,4,5,6,7,8,9,11,12,14,15,16,17-tetradecahidro-1H-
ciclopenta[a]fenantren-17-il)pentanoate

Ciclohexanona, 2-ciclohexilideno- 2.9 Media- baja
IUPAC: 1,1*-bi (ciclohexiliden)-2-ona

Sin Potencial

Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi- 2.6 Media- baja .
IUPAC: (3S,10R,13S)-3-hidroxi-10,13-dimetil-1,2,3,4,7,8,9,11,12,16- de bio-
decahidrociclopenta[a]fenantreno-17-ona concentracion
4a-formil-7alpha-hidroxi-1-metil-8-metilideno-4aalpha, 4bbeta-gibbane-1 0.7 Baja

alfa, acido 10beta-dicarboxilico
IUPAC: No registra

80



La evaluacion del riesgo de los compuestos encontrados en la E2
(Desembocadura Canal Interceptor CVC - Sur), se ajusté a las categorias: (i) alta,
para ocho compuestos en el rango de 5.3 a 18.7; lo anterior correspondié al
50,0%; (i) media-alta, para cinco compuesto en el rango de 4.3 a 5.0;
correspondiente al 31.25%; (iii) media-baja, dos compuestos en el rango 2.6 a 2.9;
con una contribucion de 12.5%; (iv) baja, un compuesto con 0.7, lo que
corresponde al 6.25%; el potencial de bioconcentracién correspondi6 al 81.25% de
los compuestos. Tabla 29. La bioacumulacion de estas sustancias es directamente
proporcional al riesgo.

7.3. ESTACION BOCATOMA DE LA PLANTA DE POTABILIZACI ON —
PUERTO MALLARINO, E3.

La planta de potabilizacion Puerto Mallarino cuenta con una capacidad nominal de
6,6 m°/s, se encuentra ubicada al nororiente de la ciudad de Cali, en el barrio
Andrés Sanin, y es la encargada de suplir aproximadamente el 60% de la
demanda de agua potable de la ciudad. Pertenece a la zona conocida como "la
Red Baja" la cual tiene como fuente de abastecimiento al Rio Cauca.

Esta planta fue disefiada y construida como un sistema de unidades de ciclo
completo para el tratamiento del agua. El orden de los procesos y operaciones
unitarias que conforman la planta son: captacién, desarenacion, aplicacion de
carbon activado, precloracion, coagulacion, floculacién, sedimentacion y filtracion,
ademas de la postcloracion y de la estabilizacion quimica con cal. (EMCALI,
2013). (Figura 34).

En esta estacion se identificaron por cromatografia de gases acoplado a masas
del Laboratorio de Medicina Legal y Ciencias Forenses de Cali, las siguientes
sustancias: Butilhidroxitolueno- BHT; Ftalato de di-n-butilo; Forbol; 1,3-
benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi) etoxi ] butil] -; Ester etilico del acido
palmitico; Alcohol salicilico; 2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-
trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido; 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi-; 7-
isopropil-1-metil-1, 2,3,4,4 a, 9,10,10 a-octahidrofenantreno; Phen-1 ,4-diol, 2,3-
dimetil-5-trifluorometil-2,3-dimetil-5-(trifluorometil) benceno-1 ,4-diol; L-lisina, N6-
[(1,1-dimetil-etoxi) carbonil]-N2-[(9H-fluoren-9-ilmetoxi) carbonil] —; Fenilalanina,
acido 4-amino-Nt-butiloxicarbonil-, éster t-butilo.
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Figura 34. Area de la estacion de muestreo E3, Planta de Potabilizacion — Puerto
Mallarino

7.3.1 ANALISIS DEL RIESGO POR COMPUESTOS ORGANICOS HALLADOS
EN LA ESTACION 3 (PLANTA DE POTABILIZACION — PUERTO MALLARINO).

7.3.1.1 Butilhidroxitolueno- BHT.

Este compuesto se identificé también en la estaciéon 1. Se registra en la pagina 50;
y en el Anexo 2, Tabla 12.

7.3.1.2 Ftalato de di-n-butilo.

Este compuesto se identificé también en la estacion 1. Se registra en la pagina 56;
y en el Anexo 2, Tabla 16.

7.3.1.3 Forbol

Este compuesto se identifico también en la estacion 1. Se registra en la pagina 58.

7.3.1.4 1,3-benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-butoxieto  xi) etoxi ] butil] -.

También conocido por el nombre UIPAC: 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi) etoxi] butil] -
1,3-benzodioxol. CAS 23473-61-2. Formula Molecular: C19H300s5. Peso Molecular:
338.4385 g/mol. Tiene coeficiente de particion XLogP3-AA: 3.6. Cddigo de
identificacion del compuesto (CID542303). No reporta bioensayos (NCBI
PuChemcompound, 2005). Figura 35. La base de datos MSDS, no reporta hoja de
seguridad del compuesto.
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Figura 35. Estructura molecular de 1,3-benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi)

etoxi ] butil] - en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=542303#itabs-2d

7.3.1.5 Ester etilico del acido palmitico.

También conocido por el nombre UIPAC: Ester etilico del acido palmitico. CAS
628-97-7. Formula Molecular: C13H350,. Peso Molecular: 284.47724 g/mol. Tiene
coeficiente de particion XLogP3-AA: 7.8. Cdodigo de identificacion del compuesto
(CID12366). Se reportan 9 bioensayos, todos activos (NCBI PuChemcompound,
2005). Figura 36.

Figura 36. Estructura molecular de Ester etilico del acido palmitico en 2D.Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=12366#itabs-2d

El Palmitato de metilo (MP) y palmitato de etilo (EP) son ésteres de acidos grasos
de origen natural reportados como inhibidores de células inflamatorias. En este
sentido, los investigadores Saeed et al. (2012) demostraron la eficacia de MP y EP
en la lucha contra la inflamacion en varios modelos experimentales. También se
demostré efecto hepatoprotector (Lu et al., 2012). De la base de datos MSDS, se
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obtuvo la ficha de seguridad del producto Ester etilico del acido palmitico (Tabla
30). Anexo 4.

7.3.1.6 Alcohol salicilico

También conocido por el nombre UIPAC: 2 - (hidroximetil) fenol. CAS 90-01-7.
Formula Molecular: C;HgO,. Peso Molecular: 124.13722 g/mol. Tiene coeficiente
de particion XLogP3-AA: 0.7. Codigo de identificacion del compuesto (CID5146).
Se reportan 227 bioensayos, todos inactivos (NCBI PuChemcompound, 2004).
Figura 37.

El Alcohol salicilico, es conocido por sus propiedades anti-inflamatorias y por su
contribucion a la mejoria de los trastornos neuro-siquiatricos tales como la
depresion, en asocio con la administracion de otras drogas (Ulrich-Merzenich et
al., 2012), igualmente se ha estudiado su efecto inhibidor de la polimerasa del
virus de la poliomielitis (Campagnola et al., 2011), es igualmente efectivo su uso
asociado a otros medicamentos contra la malaria (Yuan et al., 2011), es también
conocido por sus efectos antioxidantes (Dhiman et al., 2009). De la base de datos
MSDS, se obtuvo la ficha de seguridad del producto Alcohol salicilico (Tabla 31).
Anexo 4.

Figura 37. Estructura molecular de Alcohol salicilico en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=5146&loc=ec_rcs#itabs-3d

7.3.1.7 2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil ) hexa-1 ,3,5-trienil]
ciclohex-1-en-1-carboxaldehido

También conocido por el nombre UIPAC: 2-[(1E,3E,5E)-4-metil-6-(2,6,6-
trimetilciclohexen-1-il)hexa-1,3,5-trienil]ciclohexene-1-carbaldehido. Cédigo de
identificacion (CID5363101). Formula Molecular: Cy3H3,0. Peso Molecular:
324.49958 g/mol. Tiene coeficiente de particibon XLogP3-AA: 6.3. No registra
bioensayos (NCBI PuChemcompound, 2005). Figura 38. La base de datos MSDS,
no reporta hoja de seguridad del compuesto.
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Figura 38. Estructura molecular de 2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil) hexa-
1,3,5-trienil]ciclohex-1-en-1-carboxaldehido-trienyl]cyclohex-1-en-1-
carboxaldehyde, en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=5363101#itabs-2d

7.3.1.8 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi-

No registra nombre IUPAC, Formula Molecular. Cj3Hs404. Peso Molecular:
502.76876 g/mol. Tiene coeficiente de particion XLogP3-AA: 8.2. Cdodigo de
informacion del compuesto (CID541562). No registra datos de toxicidad, ni de
bioensayos (NCBI PuChemcompound, 2005). Figura 39. La base de datos MSDS,
no reporta hoja de seguridad del compuesto.

Figura 39. Estructura molecular de 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi-en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=541562#itabs-2d
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7.3.1.9 7-isopropil-1-metil-1, 2,3,4,4 a, 9,10,10 a -octahidrofenantreno
También conocido por el nombre UIPAC: 1-metil-7-propan-2-il-1, 2,3,4,4 a, 9,10,10
a-octahidrofenantreno. Cdédigo de identificacion del compuesto (CID614842).
Formula Molecular: CigH2s. Peso Molecular: 242.39904 g/mol. Coeficiente de
particion XLogP3-AA: 6.1. No registra datos de bioensayos, ni de toxicidad, (NCBI
PuChem compound, 2005). Figura 40. La base de datos MSDS, no reporta hoja de
seguridad del compuesto.

Figura 40. Estructura molecular de 7-isopropil-1-metil-1, 2,3,4,4 a, 9,10,10 a-

octahidrofenantreno en 2D.
Fuente:http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=614842#itabs-2d

7.3.1.10 Phen-1 ,4-diol, 2,3-dimetil-5-trifluoromet il-2,3-dimetil-5-
(trifluorometil) benceno-1 ,4-diol

Figura 41. Estructura molecular de Phen-1 ,4-diol, 2,3-dimetil-5-trifluorometil-2,3-
dimetil-5-(trifluorometil) benceno-1 ,/4-diolen 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=590850#itabs-2d
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También conocido por el nombre UIPAC: 2,3-dimetil-5-(trifluorometil) benceno-1
,4-diol. Cédigo de informacion del compuesto (CID590850). Formula Molecular:
CoHoF30,. Peso Molecular: 206.16177 g/mol. Coeficiente de particion XLogP3-AA:
2.2. No reporta datos de toxicidad, ni de bioensayos (NCBI PuChem compound,
2005). Figura 41. La base de datos MSDS, no reporta hoja de seguridad del
compuesto.

7.3.1.11 L-lisina, N6-[(1,1-dimetil-etoxi) carbonil  ]-N2-[(9H-fluoren-9-
ilmetoxi) carbonil] —

También conocido por el nombre UIPAC: (2S) -2 - (9H-fluoren-9-
iimetoxicarbonilamino) -6 - hexanoico [oxicarbonilamino (2-metil-2-il)]. CAS 71989-
26-9. Cddigo de identificacion del compuesto (CID2724628). Formula Molecular:
C26H32N206. Peso Molecular: 468.54208 g/mol. Coeficiente de particion XLogP3-
AA: 4.5. (NCBI PuChemcompound, 2005). Figura 42. Este compuesto reporta un
bioensayo, el cual es positivo para inhibir la enzima proteasa del VIH en
comparacion con la aspartil proteasas de mamifero pepsina, renina y la catepsina.
Ademas, estos inhibidores no mostraron ninguna citotoxicidad a una concentracion
por debajo de 75 microM. (Bouzide et al., 2005). De la base de datos MSDS, se
obtuvo la ficha de seguridad del compuesto (Tabla 32). Anexo 4.

Figura 42. Estructura molecular de L-lisina, N6-[(1,1-dimetil-etoxi) carbonil]-N2-
[(9H-fluoren-9-ilmetoxi) carbonil] — en 2D.
Fuente:http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=2724628&loc=ec_rcs#itabs-2d

7.3.1.12 Fenilalanina, acido 4-amino-Nt-butiloxicar  bonil-, éster t-butilo

También conocido por el nombre UIPAC: terc-butilico del acido 3 - (4-aminofenil) -
2 - [(2-metil-2-il) oxicarbonilamino] propanoato. Cdédigo de identificacion
(CID571498). Formula Molecular: C;gH2sN2O4. Peso Molecular: 336.42592 g/mol.
Coeficiente de particion XLogP3-AA: 2.4. No registra informacion de bioactividad,
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ni toxicidad (NCBI PuChemcompound, 2005). Figura 43. La base de datos MSDS,
no reporta hoja de seguridad del compuesto.

Figura 43. Estructura molecular de Fenilalanina, acido 4-amino-Nt-butiloxicarbonil-

, éster t-butilo en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=571498#itabs-2d

7.3.2 EVALUACION DEL RIESGO POR COMPUESTOS ORGANICO S EN LA
BOCATOMA DE LA PLANTA DE POTABILIZACION — PUERTO MA LLARINO.

7.3.2.1 Evaluacion del riesgo de acuerdo a las fich  as de seguridad —
MSDS, y la informacién del Sistema Globalmente Armo  nizado de
Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluacion del riesgo por compuestos organicos en la Estacion 3 (Bocatoma de
la Planta de Potabilizacibn — Puerto Mallarino), se realiz6 de acuerdo a la
informacion registrada en las fichas de seguridad MSDS, disponible para algunos
de los compuestos. También se usO la informacién del Sistema Globalmente
Armonizado de Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluacion de los compuestos encontrados en la E3 (Bocatoma de la Planta de
Potabilizacion — Puerto Mallarino), se realiz6 mediante construcciéon de cinco
grupos (Tabla 33), el primero representado por el Ftalato de di-n-butilo,
compuesto que registra toxicidad para la reproduccion (categoria 1B); y toxicidad
acuatica aguda (Categoria 1). De acuerdo a datos de (TOXNET Home-HSDB,
2013), registra valores de Bioconcentracion - BCF experimentales en peces:
Pimephales promelas de 12, 167 y 172; Cyprinus carpio 3.6; bluegill fish 117; en
ostras de 22 y 42; en camarones de 1500, 31 y 3; en otros crustaceos, insectos y
algas, valores de 662, 624 y 3399 respectivamente.
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Tabla 33. Evaluacion del riesgo por categorias de toxicidad para compuestos organicos en la
Estacion 3.

Toxicidad Categoria 1 Toxicidad Categoria 2 Toxicidad Categoria 3 No peligr oso

Butilhidroxitolueno — BHT Ester etilico del A&cido
palmitico

L-lisina, N6-[(1,1-dimetil-
etoxi) carbonil]-N2-[(9H-
fluoren-9-ilmetoxi) carbonil]

El segundo, corresponde al compuesto que registra, toxicidad acuatica aguda y
cronica (Categoria 2): Butilhidroxitolueno- BHT, registra toxicidad en peces: LC-50
— Oryzias sp.— 5,3 mg/l - 48 h, en Daphnia y otros invertebrados acuaticos: EC50 —
Daphnia pulex (Waterflea) - 1.44 mg/l - 48 h. Inai-Kouki et al. (1988), registran el
BHT, como un compuesto que produce tumores en el higado del raton macho
B6CC3F1, en el mismo sentido, Chihoung et al. (1992), confirmaron que el BHT,
es un antioxidante para grasas Yy aceites, pero no presenta actividad
antimutagenica, contrariamente aumenta la respuesta del test de Ames, en
presencia de activador enzimatico.

El tercero, Alcohol salicilico, registra toxicidad especifica en determinados 6rganos
- exposicion Gnica (Categoria 3), el cuarto, con dos compuestos: Ester etilico del
acido palmitico, y L-lisina, N6-[(1,1-dimetil-etoxi) carbonil]-N2-[(9H-fluoren-9-
ilmetoxi) carbonil] —, los cuales son registrados en la categoria sin peligro.

7.3.2.2 Evaluacion del riesgo potencial por bio-acu  mulacion, y el
potencial de bio-concentracion de acuerdo al valor del coeficiente de
particion octanol-agua Kow= XlogP3:AA.

La evaluacion del riesgo por bio-acumulacion se realizé de acuerdo a los criterios
establecidos por la base de datos bvsde.paho.org., la cual determina cinco
criterios de calificacion (alta, media alta, media, media baja, y baja), y el potencial
de bio-concentracion de acuerdo la informacion de (NACIONES UNIDAS, 2011),
con relacion al valor del coeficiente de particion octanol-agua Kow, reportado para
cada sustancia en la base de datos NCBI Pubchemcompound. Tabla 34.

Para la calificacion del riesgo de los compuestos encontrados en la (Bocatoma de
la Planta de Potabilizacion — Puerto Mallarino), se ajusté a las categorias i) alta,
para cinco compuestos en el rango de 5.3 a 8.2; lo anterior correspondio al 41,7%;
(i) media-alta, para tres compuestos en el rango de 3.6 a 4.7; correspondiente al
25.0%; (i) media-baja, dos compuestos en el rango 2.2 a 2.4; con una
contribucion de 16.7%; (iv) baja, dos compuestos en el rango 0.7 a -0.8, lo que
corresponde al 16.7%; el potencial de bio-concentracién correspondio al 58.4%.
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Tabla 34. Evaluacién del riesgo potencial por bio- acumulacion y el potencial de bio-

concentracion por compuestos organicos en la Estaci on 3.

Riesgo por | Escala Riesgo por | Escala
XlogP3-AA Bio- colorimétrica Potencial de | colorimétrica

Nombre del compuesto acumulacién del riesgo bio- del riesgo
en la fauna concentracion
acuatica

7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi- 8.2 Alto

IUPAC: No registra

Ester etilico del &cido palmitico 7.8 Alto

IUPAC: Hexadecanoato etilico

2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en- 6.3 Alto

1-carboxaldehido -

IUPAC: 2-[(1E,3E 5E)-4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohexen-1-ihexa-1,3,5- Con Potencial

trieniljciclohexene-1-carbaldehido de bio-

7-isopropil-1-metil-1, 2,3,4,4 a, 9,10,10 a-octahidrofenantreno 6.1 Alto concentracion

IUPAC: 1-metil-7-propan-2-il-1, 2,3,4,4 a, 9,10,10 a-octahidrofenantreno

Butilhidroxitolueno- BHT 53 Alto

IUPAC: 2,6-di-ter-butil-4-metilfenol

Ftalato de di-n-butilo 4.7 Media-alta

IUPAC: Dibutilo benceno-1 ,2-dicarboxilato

L-lisina, N6-[(1,1-dimetil-etoxi) carbonil]-N2-[(9H-fluoren-9-ilmetoxi) 45 Media-alta

carbonil] —

IUPAC: (2S) -2 - (9H-fluoren-9-ilmetoxicarbonilamino) -6 - hexanoico

[oxicarbonilamino (2-metil-2-il)]

1,3-benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi) etoxi ] butil] - 3.6 Media-alta

IUPAC: 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi) etoxi] butil] -1,3-benzodioxol

Fenilalanina, acido 4-amino-Nt-butiloxicarbonil-, éster t-butilo 24 Media-baja

IU_PAC: Tgrc-t_)utlllco del &cido 3 - (4-aminofenil) -2 - [(2-metil-2-il) Sin  Potencial

oxicarbonilamino] propanoato de bio-

Phen-1 ,4-diol, 2,3-dimetil-5-trifluorometil-2,3-dimetil-5-(trifluorometil) 2.2 Media-baja -

benceno-1 ,4-diol concentracion

IUPAC: 2,3-dimetil-5-(trifluorometil) benceno-1 ,4-diol

Alcohol salicilico 0.7 Baja

IUPAC: 2 - (hidroximetil) fenol

Forbol -0.8 Baja

IUPAC: No registra

7.4. ESTACION PUENTE DE JUANCHITO, E4.

Juanchito es un corregimiento del municipio de Candelaria, departamento del Valle
del Cauca, ubicado sobre la margen derecha del Rio Cauca, en limites con los
municipios de Cali y Palmira. Durante el auge de la navegacion a vapor sobre el
Rio Cauca (1887-1930), Juanchito junto a Puerto Mallarino se convirtieron en el
primer puerto sobre este rio, siendo el sitio de llegada y partida de la mayoria de
los barcos. (Malecon Juanchito, 2011).

El Puente Carlos Holguin, més conocido como Puente de Juanchito, fue
construido en 1922 y reforzado en 1957, cuando se detectaron signos de desgaste
en su estructura. (EI Pueblo, 2012). A la fecha se tiene planeado por la
Gobernacion del Valle del Cauca y el Ministerio de Transporte, su reparacion y la
construccion de un nuevo puente en el afio 2014, debido a su deterioro, y al riesgo
inminente que éste representa. (Figura 44).

Las aguas residuales de la Comuna son vertidas al Rio Cauca a través de los
interceptores sanitarios, que en el caso de la Comuna 7, es el denominado
interceptor de Cafaveralejo. El vertimiento se realiza en un sitio cercano al puente
de Juanchito, en el Barrio Puerto Mallarino. (Comuna 7, 2013). Tal como se
aprecia en la Figura 1, el vertimiento de agua residual doméstica sin tratamiento al
Rio Cauca y al fondo a escasos 50 m, se puede ver el Puente de Juanchito.
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Figura 44. Area de la estacion de muestreo de Puente de Juanchito (E4).

En esta estacion se identificaron por cromatografia de gases acoplado a masas
del Laboratorio de Medicina Legal y Ciencias Forenses de Cali, las siguientes
sustancias: 4H-tiopirano, 4 - (2,6-dimetil-4H-tiopiran-4-iliden) -2,6-dimetil-; Ftalato
de di-iso-octilo; 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi-; Ingol 12-acetato; Acido
dodecanoico,éster, [laR-(la.alpha, 2 alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha,
10a.alpha...... );  1H-ciclopropal3,4]benzo[l,2-E]azulen-9-yl  acetato; 2(3H)-
benzotiazolona; 2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil]
ciclohex-1-en-1-carboxaldehido; Acido 6-hidroxi-2-metil-4-oxo-1H-piridina-3-
carboxilico-; Etil-iso allocholate; 2,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4.3.0 (1,8)]
tetradecan-6-ol; 1H-2,8a-Metano ciclopentano[a]ciclopropano[e]ciclodecano-.

7.4.1 ANALISIS DEL RIESGO POR COMPUESTOS ORGANICOS HALLADOS
EN LA ESTACION 4 (PUENTE DE JUANCHITO).

7.4.1.1 4H-tiopirano, 4 - (2,6-dimetil-4H-tiopiran-  4-iliden) -2,6-dimetil-
También conocido por el nombre: IUPAC: 2 - (propan-2-ilamino) naftaleno-1 ,4-
diona. CAS 42506-61-6. Férmula Molecular: C14H16S,. Peso Molecular: 248.40684
g/mol. Cédigo de informacion del compuesto (CID42612). Coeficiente de particion
octanol-agua: XlogP3-AA: 4.0. No registra informacion de bioensayos, ni de
toxicidad (NCBI PuChemcompound, 2005). Figura 45. La base de datos MSDS, no
reporta hoja de seguridad de este compuesto.
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Figura 45. Imagen2D de la sustancia 4H-tiopirano, 4 - (2,6-dimetil-4H-tiopiran-4-
iliden) -2,6-dimetil- Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=142612#itabs-2d

7.4.1.2 Ftalato de di-iso-octilo

También conocido por el nombre IUPAC: bis (6-metilheptil) benceno-1,2-
dicarboxilato. CAS 27554-26-3. Formula molecular Cy4H330,4. Peso Molecular:
390.55612 g/mol. Cadigo de informacion del compuesto (CID33934). Coeficiente
de particibn octanol-agua: XlogP3-AA: 8.5. (NCBI PuChemcompound, 2005).
Figura 46. La base de datos MSDS, registra la ficha de seguridad para este
compuesto (Tabla 35). Anexo 5.

Figura 46. Imagen 2D de la sustancia: 1,2-Benzenedicarboxilic acid, iisooctylester.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=33934&Ioc=ec_rcs

El Diisooctilo de ftalato desde su proceso de produccién, y de su uso como
plastificante se puede liberar al medio ambiente a través de diversos flujos de
residuos. Si se libera en agua, el diisooctilo se espera que se adsorba a los solidos
suspendidos y sedimentos segun el Koc calculado. La volatilizacion de este
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compuesto, desde la superficie del agua es atenuada por la adsorcion a solidos
suspendidos y sedimentos en la columna de agua. En un trabajo en un estanque,
se estimé la vida media de la volatilizacion en 4,3 afos, y el Factor de Bio-
concentracion — BCF, en peces mosquito, indica que la bioconcentracion en
organismos acuaticos es alta. (Toxnet Home. HSDS, 2012, November). En el
mismo sentido, Mackintosh et al. (2004), analizaron la concentracién de
Diisooctilo, en organismos acuaticos en partes por trillén — ppt, en False Harbor,
Vancouver, Columbia Britanica, encontraron concentraciones desde 1.23 a 4.46
ppt, en plantdn, organismos bentonicos y pelagicos, de la cadena tréfica de dicha
Bahia.

De otra parte, Colon et al. (2000), estudiaron en Puerto Rico, el desarrollo
prematuro de mama (Telarca), que es el crecimiento del tejido mamario en las
nifas menores de 8 afnos de edad sin otras manifestaciones de la pubertad.

Puerto Rico tiene la incidencia mas alta conocida de telarca prematura jamas
registrado. En las ultimas dos décadas desde que esta grave anomalia de la salud
publica se ha observado, se ha encontrado una explicacion para este fendémeno.
Algunos contaminantes organicos, como pesticidas y algunos plastificantes,
pueden alterar el desarrollo sexual normal en la vida silvestre, y muchos de ellos
han sido ampliamente utilizados en Puerto Rico. Esta investigacion fue disefiada
para identificar contaminantes en el suero sanguineo de las nifias puertorriquefias
con telarca prematuro. Los ftalatos identificados han sido clasificados como
disruptores endocrinos. Este estudio sugiere una posible asociacion entre
plastificantes con actividad estrogénica y antiandrogénica conocido y la causa del
desarrollo prematuro de mama en las nifias.

7.4.1.3 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi-

Este compuesto se identifico también en las estaciones 3 y 5. Paginas: 85y 104.

7414 Ingol 12-acetato

No registra nombre IUPAC. Se reconoce por su Formula Molecular: Cy;H3,05.
Peso Molecular: 408.48528 g/mol; Codigo de informacion del compuesto
(CID536571). Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 0.5. No registra
informacion de bioensayos, ni de toxicidad (NCBI PuChemcompound, 2005).
Figura 47. La base de datos MSDS, no registra hoja de seguridad de este
compuesto.
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Figura 47. Imagen 2D de la sustancia: Ingol 12-acetato. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=53657 1#itabs-3d

7.4.1.5 Acido dodecanoico,éster, [laR-(la.alpha, 2 alpha, 5.beta,
5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha...... )]

No registra nombre IUPAC. Se reconoce por su Formula Molecular: C3;H4506.
Peso Molecular: 528.71992 g/mol. Cdédigo de informacién del compuesto
(CID537289). Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 6.2. No registra
informacion de bioensayos, ni de toxicidad, (NCBI PuChemcompound, 2005).
Figura 48. La base de datos MSDS, no reporta hoja de seguridad de este
compuesto.
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Figura 48. Imagen 2D de la sustancia: Acido dodecanoico,éster, [laR-(1a.alpha, 2

alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha...... )] .
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=537289%itabs-3d

7.4.1.6 1H-ciclopropa[3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-yl a cetato
No registra nombre IUPAC. Se reconoce por su Formula Molecular: CgH35010.
Peso Molecular: 534.59532 g/mol. Codigo de informacién del compuesto
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(CID538182). Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 0.7. No registra
informacion de bioensayos, ni de toxicidad, (NCBI PuChemcompound, 2005).
Figura 49. La base de datos MSDS, no reporta hoja de seguridad de este
compuesto.

Figura 49. Imagen 2D de la sustancia: 1H-ciclopropa[3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-yl
acetato. Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=538182#x400

7.4.1.7 2(3H)-benzotiazolona

También conocido por el nombre UIPAC: 3H-1 ,3-benzotiazol-2-ona. CAS 934-34-
9. Formula Molecular: C;HsNOS. Peso Molecular: 151.1857 g/mol. Coeficiente de
particion XLogP3-AA: 1.8. Cadigo de identificacion del compuesto (CID13625). Se
registran 684 bioensayos de los cuales 4 son activos (NCBI PuChemcompound,
2005). Figura 50.

Figura 50. Estructura molecular de 2(3H)-benzotiazolona en 2D. Fuente:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=13625&loc=ec_rcs#itabs-2d

Con la sustancia 2(3H)-benzotiazolona, se han realizado estudios, donde se
ensaya como antiviral (Campagnola et al., 2011), antibacteriano (Li et al., 2010),
(Ostrov et al.,, 2007), anticonvulsivo (Ucar et al.,, 1998), y también se ha
investigado su degradacion por bacterias (Besse et al., 2001), igualmente su
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formacion como producto de degradacibn a partir de la molécula 2-
mercaptobenzotiazol (MBT) en aguas residuales por la cepa de Rhodococcus
erythropolis (De Wever et al., 1998). De la base de datos MSDS, se obtuvo la ficha
de seguridad del compuesto (Tabla 36). Anexo 5.

7.4.1.8 2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil ) hexa-1 ,3,5-trienil]
ciclohex-1-en-1-carboxaldehido

Este compuesto se identificé también en las estaciones 3 y 5. Paginas: 84, 101.

7.4.1.9 Acido 6-hidroxi-2-metil-4-oxo-1H-piridina-3  -carboxilico-.

Figura 51. Estructura molecular de Acido 6-hidroxi-2-metil-4-oxo-1H-piridina-3-
carboxilico- en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=54708942#itabs-2d

También conocido por el nombre UIPAC: &cido 4-hidroxi-2-metil-6-oxo-1H-piridina-
3-carboxilico. Cddigo de informacion (CID54708942). Formula Molecular:
C;H;NO,. Peso Molecular: 169.13478 g/mol. Coeficiente de particion XLogP3-AA:
- 0.3. No registra informacion de bioactividad, ni de toxicidad (NCBI
PuChemcompound, 2011). Figura 51. La base de datos MSDS, no reporta ficha de
seguridad de este compuesto.

7.4.1.10 1H-2,8a-Metano ciclopentano[a]ciclopropano [e]ciclodecano-

No registra nombre IUPAC. Formula Molecular.: CyH230s. Peso Molecular:
364.43272 g/mol. Coeficiente de particion XLogP3-AA: - 1.0. No registra
informacion sobre bioactividad, ni de toxicidad (NCBI PuChem compound, 2005).
Figura 52. La base de datos MSDS, no registra ficha de seguridad de este
compuesto.
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Figura 52. Estructura molecular de:

1H-2,8a-Metano ciclopentano[a]ciclopropanole]ciclodecano- en 2D.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=3085012

7.4.1.11 Etil-iso allocholate

Este compuesto se identificé también en las estaciones 1 y 2. Se registra en las
paginas: 58 y 75.

7.4.1.12 2,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4. 3.0 (1,8)] tetradecan-6-ol

No registra nombre IUPAC. Formula molecular: CyH34,O. Peso molecular:
290.48336 g/mol. Coeficiente de particion XLogP3-AA: 6.6. Codigo de
identificacion (CID590916). No registra bioensayos, ni pruebas de toxicidad (NCBI.
PubChemcompound, 2005). Figura 53.La base de datos MSDS, no registra ficha
de seguridad de este compuesto.

W
H-0
N/ W
"‘f—[—.'-ﬂ\ /
AR N
- ||
H_ )
A~ S
O
N\ H \

Figura 53. Estructura molecular de 2,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4.3.0 (1,8)]
tetradecan-6-ol.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=590916#itabs-2d

97



7.4.2. EVALUACION DEL RIESGO DE COMPUESTOS ORGANICO S EN EL
PUENTE DE JUANCHITO.

7421 Evaluacion del riesgo de acuerdo a las fich  as de seguridad —
MSDS, y la informacién del Sistema Globalmente Armo  nizado de
Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluacion del riesgo por compuestos organicos en la Estacion 4, (Puente de
Juanchito), se realizé de acuerdo a la informacion registrada en las fichas de
seguridad MSDS, disponible para algunos de los compuestos. También se uso la
informacion del Sistema Globalmente Armonizado de Clasificacion y Etiquetado de
Productos Quimicos — SGA.

Tabla 37. Evaluacion del riesgo por categorias de t  oxicidad para compuestos organicos en
la Estacion 4.

Toxicidad categoria 1 Toxicidad categoria 4

La evaluacién de los compuestos encontrados en la E4 (Puente de Juanchito), se
realiz6 mediante construccion de dos grupos (Tabla 37), el primero representado
por el Ftalato: Acido 1,2-bencenodicarboxilico, éster de diisooctilo, compuesto que
registra toxicidad para la reproduccion (categoria 1B), igualmente se reporta como
Nocivo para los organismos acuaticos, con efectos nocivos duraderos. Factor de
Bio-concentracion — BCF, en peces mosquito, indica que la bioconcentracion en
organismos acuaticos es alta. Toxnet Home. HSDS (2012, November). También
se reconoce por su efecto como disruptor endocrino. El segundo, por el
compuesto, 2(3H)-benzotiazolona, que presenta Toxicidad categoria 4.

7.4.2.2 Evaluacion del riesgo por bio-acumulacion, y el potencial de bio-
concentracion de acuerdo al valor del coeficiente d e particion octanol-agua
Kow= XlogP3:AA.

La evaluacién del riesgo por bio-acumulacion se realiz6 de acuerdo a los criterios
establecidos por la base de datos bvsde.paho.org., la cual determina cinco
criterios de calificacion (alta, media alta, media, media baja, y baja), y el potencial
de bio-concentracion de acuerdo la informacion de (NACIONES UNIDAS, 2011),
con relacion al valor del coeficiente de particion octanol-agua Kow, reportado para
cada sustancia en la base de datos NCBI Pubchemcompound.
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Para la calificacién del riesgo de los compuestos encontrados en el Puente de
Juanchito, se ajusto a las categorias: i) alta, para cinco compuestos en el rango de
6.2 a 8.5; lo anterior correspondi6 al 41,7%; ii) media-alta, para dos compuestos
en el rango de 4.0 a 4.3; correspondiente al 16.7%; iii) media-baja, un compuesto
con 1.8; para una contribucion de 8.3%; iv) baja, cuatro compuestos en el rango -
1.0 a 0.7, lo que corresponde al 33.3%; el potencial de bio-concentracion
correspondié al 58.4%. Tabla 38. La bioacumulacion de estas sustancias es
directamente proporcional al riesgo.

Tabla 38. Evaluacion del riesgo por bio- acumulacié  ny el potencial de bio-concentracion por
compuestos organicos en la Estacion 4.

Riesgo por | Escala Riesgo por | Escala
XlogP3-AA Bio- colorimétrica Potencial de | colorimétrica

Nombre del compuesto acumulacion del riesgo bio- del riesgo

en la fauna concentracion

acuatica
Acido 1,2-bencenodicarboxilico, éster de diisooctilo 8.5 alta
IUPAC: bis (6-metilheptil) benceno-1 ,2-dicarboxilato
7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi- 8.2 Alta
Nombre IUPAC: No registra
2,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4.3.0 (1,8)] tetradecan-6-ol 6.6 Alta
No registra

Con Potencial

2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en- | §.3 Alta de bio-
1-carboxaldehido concentracién

IUPAC: 2-[(1E,3E,5E)-4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohexen-1-il)hexa-1,3,5-
trienilJciclohexene-1-carbaldehido

Acido dodecanoico, éster, [laR-(la.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta, | .2 Alta
8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha....... )] -
Nombre IUPAC: No registra

Etil-iso allocholate 4.3 Media-alta
IUPAC: acetato 4-(3,7,12-trihidroxi-10,13-dimetil-
2,3,4,5,6,7,8,9,11,12,14,15,16,17-tetradecahidro-1H-
ciclopenta[a]fenantren-17-il)pentanoate

4H-tiopirano, 4 - (2,6-dimetil-4H-tiopiran-4-iliden) -2,6-dimetil- 4.0 Media-alta
IUPAC: 2 - (propan-2-ilamino) naftaleno-1 ,4-diona

2(3H)-benzotiazolona 1.8 Media-
IUPAC: 3H-1 ,3-benzotiazol-2-ona .

baja
1H-ciclopropa[3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-il acetato(1 0.7 Baja
Nombre IUPAC: No registra Sin Potencial
Ingol 12-acetat de blo-
ngol 12-acetato 0.5 Baja I
Nombre IUPAC: No registra ! concentracion
Acido 6-hidroxi-2-metil-4-oxo-1H-piridina-3-carboxilico- -0.3 Baja
IUPAC: &cido 4-hidroxi-2-metil-6-oxo-1H-piridina-3-carboxilico
1a,2,5,5a,6,9,10,10a-Octahidro-5,5a,6-trihidroxi-1,4-bis(hidroximetil)-1,7,9- -1.0 Baja

trimetil-1H-2,8a-
IUPAC: : No registra

7.5. ESTACION DESEMBOCADURA DEL RIiO CALI, ES5.

“Los mayores agresores contaminantes del Rio Cauca en su recorrido que hace
por la ciudad de Cali son, paradojicamente, los mismos seis rios que atraviesan el
perimetro urbano (Cali, Pance, Meléndez, Aguacatal, Lili y Cafaveralejo), porque
se convierten en cafos cuando bajan de la ladera”, afirma Alberto Ramos, director
del Dagma. Y la estocada final se la da el Rio Cali, que desemboca en el barrio
Floralia, donde la alta contaminacion se observa claramente en unas aguas de un
color negro oscuro, que emana pequefias burbujas producto del gas metano que
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se libera por la descomposicion de la materia organica en el fondo. Asi es el triste
adios del Cauca en territorio calefio, un Lazaro fluvial que si no tuviera un largo
recorrido quedaria enterrado de por vida en nuestra ciudad. (El Pais, 2007).
(Figura 54).

En esta estacion se identificaron por cromatografia de gases acoplado a masas
del Laboratorio de Medicina Legal y Ciencias Forenses de Cali, las siguientes
sustancias:

Alcohol salicilico; Bencenometano, 4-hidroxi-; 1,3-benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-
butoxietoxi) etoxi ] butil] -; Acido pimarico; 2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil)
hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido-t; Butanoico,  éster, [laR-
(1a.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha....... )] -; 4-hexil-1-
(7-metoxicarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno-; 5-(hidroximetil) -1,1,4-
trimetil-un 6-metilideno-3, 4,5,7,8,8 naftalen-a-hexahidro-2H-2-ol; Androsta-5 ,14-
dien-17-ona, 3-hidroxi-; Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo)- ;1H-
ciclopropal3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-yl acetato; 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi;
2,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4.3.0 (1,8)] tetradecan-6-ol; 4-(3,3-Dimetil-but-
Llinil)-4-hidroxi-2,6,6-trimetilcic.

Figura 54. Area de la estacion de muestreo de la Desembocadura del Rio Cali
(E5). Fuente: El Pais (2007).
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7.5.1 ANALISIS DEL RIESGO POR COMPUESTOS ORGANICOS HALLADOS
EN LA ESTACION 5 (DESEMBOCADURA RIO CALI).

7.5.1.1. Alcohol salicilico

Este compuesto se identifico también en la estacion 3. Pagina 84; Anexo 4, Tabla
31.

7.5.1.2. Bencenometano, 4-hidroxi

Este compuesto se identificé también en la estacion 1. Pagina 49; Anexo 2, Tabla
11.

7.5.1.3 1,3-benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-butoxieto  xi) etoxi ] butil] -

Este compuesto se identificé también en la estacion 3. Pagina 82.

7514 2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil ) hexa-1 ,3,5-trienil]
ciclohex-1-en-1-carboxaldehido-t

Este compuesto se identifico también en las estaciones 3 y 4. Paginas: 84 y 96.

7.5.15 Acido pimarico

También conocido por el nombre IUPAC: 7-etenil-1, 4a ,7-trimetil-3, 4,4 b,
5,6,9,10,10 a-octahidro-2H-fenantreno-1-carboxilico acido. CAS 127-27-5. Férmula
Molecular: CyH300,. Peso Molecular: 302.451 g/mol; Cédigo de informacion del
compuesto (CID10116), coeficiente de particidon octanol-agua: XlogP3-AA: 5.5. No
registra informacion de toxicidad, ni bioensayos. (NCBI PubChem compound,
2005). Figura 55. La base de datos MSDS, registra ficha de seguridad para este
compuesto (Tabla 39). Anexo 6.

La base datos Pubmed, registra la siguiente informacion pertinente al trabajo de
investigacion, donde interviene el Acido pimarico.

En estudio con peces (Coregonusla varetus), expuestos a los efluentes diluidos de
tres fabricas de pasta de celulosa en el sur del lago Saimaa, Finlandia. Se
encontré6 aumento de los niveles de mRNA, lo que indica que estos efluentes
tienen compuestos estrogénico. (Mellanen et al., 1999). En el mismo sentido, en
estudio de la concentracion de Retene en la bilis del rutilo (Rutilus rutilus) y la
perca (Perca fluviatilis), muestreado en sedimento en estaciones de muestreo
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entre 1 a 2 km aguas abajo de las fabricas de pulpa y papel, en un lago en
Finlandia, se encontr6 mayor concentracion en Rutilo, el cual se alimenta de
organismos benténicos, que en la Perca. (Leppanen & Oikari, 1999).

Figura 55. Imagen 2D de la sustancia: Acido pimarico.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=10116&loc=ec_rcs#itabs-2d

También se estudio el Factor de Bioconcentacion - BCF, de la trucha arco iris
(Oncorhynchus mykiss), de nueve acidos resinicos: abiético, deshidroabiético,
chlorodehydroabietic, dichlorodehydroabietic, neoabiético, pimarico, isopimarico,
sandaracopimaric y acido palustrico. Este factor presentd variacion de <25 a 130
entre los peces que fueron expuestos a concentraciones medias transmitidas por
el agua de 0,7-3,6 pg/L para un tiempo de 20 dias. (Niimi & Lee, 1992). De otra
parte, Kato et al., (2012), encontraron que el acido pimaradienoic, es genotoéxico,
dado que en ensayo en vivo, se observo un aumento significativo en la frecuencia
de dafio del ADN, en hepatocitos de animales tratados con la dosis mas alta
(80mg/kg) en comparacion con el grupo de control.

7.5.1.6 Butanoico, éster, [1aR-(1la.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta,
8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha....... )] -
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Figura 56. Imagenes 2D y 3D de la sustancia: Butanoico, éster, [LaR-(1a.alpha,

2.alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha....... )] -.
Fuente: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=537833#itabs-2d

No registra nombre IUPAC. Se reconoce por su Formula Molecular: Cy4H3206.
Peso Molecular: 416.50728 g/mol; Codigo de informacion del compuesto
(CID537833). Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 1.9. No registra
informacion de toxicidad, ni de bioensayos (NCBI PubChemcompound, 2005).
Figura 56. La base de datos MSDS, no reporta la ficha de seguridad de este
compuesto.

7.5.1.7 4-hexil-1-(7-metoxicarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-
trieno-

Este compuesto se identificé también en la estacion 2. Pagina 77.

7.5.1.8 5-(hidroximetil) -1,1,4-trimetil-un 6-metil  ideno-3, 4,5,7,8,8
naftalen-a-hexahidro-2H-2-ol

También conocido por el nombre IUPAC: 5 - (hidroximetil) -1,1,4-trimetil-un 6-
metilideno-3, 4,5,7,8,8 naftalen-a-hexahidro-2H-2-ol. Férmula Molecular: C15H260..
Peso Molecular: 238.36574 g/mol; Codigo de informacién del compuesto
(CID584513). Coeficiente de particion octanol-agua: XlogP3-AA: 2.6. No registra
informacion de toxicidad, ni bioensayos (NCBI PubChem compound, 2005). Figura
57. La base de datos MSDS, no registra ficha de seguridad para este compuesto.

Figura 57. Imagen 2D de la sustancia: 5-(hidroximetil) -1,1,4-trimetil-un 6-
metilideno-3, 4,5,7,8,8 naftalen-a-hexahidro-2H-2-ol.
Fuente:http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/summary/summary.cgi?cid=584513
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75.1.9 Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi-

Este compuesto se identificé también en la estacion 2. Pagina 73.

7.5.1.10 Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) -

Este compuesto se identificé también en la estacion 2. Pagina 75.

7.5.1.11 1H-ciclopropa[3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-yl  acetato

Este compuesto se identifico también en la estacion 4. Pagina 94.

7.5.1.12 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi-

Este compuesto se identifico también en las estaciones 3 y 4. Paginas: 85y 93.

7.5.1.13 2,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4. 3.0 (1,8)] tetradecan-6-ol
Este compuesto se identificé también en la estacion 4. Pagina 97.

7.5.1.14 4-(3,3-Dimetil-but-1inil)-4-hidroxi-2,6,6- trimetilcic

De este compuesto no se encontrdé ninguna informacion, registro de bioactividad,
ni de toxicidad en la base de datos Pubchem Compound, tampoco se encontro la
ficha de seguridad MSDS.

7.5.2. EVALUACION DEL RIESGO DE COMPUESTOS ORGANICO S EN LA
DESEMBOCADURA DEL RIO CALI.

7.5.2.1 Evaluacion del riesgo de acuerdo a las fich  as de seguridad —
MSDS, y la informacion del Sistema Globalmente Armo  nizado de
Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluacion del riesgo por compuestos organicos en la Estacion 5
(Desembocadura del Rio Cali), se realiz6 de acuerdo a la informacién registrada
en las fichas de seguridad MSDS, disponible para algunos de los compuestos.
También se usO la informacion del Sistema Globalmente Armonizado de
Clasificacion y Etiquetado de Productos Quimicos — SGA.

La evaluaciéon de los compuestos encontrados en la E5 (Desembocadura del Rio
Cali), se realiz6 mediante construccién de cuatro grupos (Tabla 40), el primero
representado por el Acido pimarico, compuesto que registra toxicidad acuatica
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aguda (Categoria 1). Toxicidad para los peces, CL50 — Pimephales promelas de
0,87 mg/l en 96 h. Igualmente se reporta con un potencial de bioacumulacién en
Oncorhynchus mykiss (Trucha arcoiris) - 14 d- 2,7 ug/l, y un Factor de
Bioconcentracion (FBC): 34 (SIGMA-ALDRICH 2012). En el mismo sentido, en
estudios realizado en agua, sedimentos y peces, se ha encontrado que es un
compuesto que ocasiona disrupcion endocrina, se bioacumula, es genotoxico y
proviene principalmente de la industria de produccién de pulpa para papel.
(Mellanen et al., 1999; Leppanen & Oikari, 1999; Niimi & Lee,1992; (Kato et al.,
2012).

El segundo, por el compuesto Bencenometano, 4-hidroxi, que presenta Irritacion
de los ojos (Categoria 2A). Toxicidad en peces: LC-50 — Jordanella floridae -
10,500 mg/l - 2 h (SIGMA-ALDRICH, 2012). Otra investigacion, registro respuesta
negativa con el test de Ames, usando la cepa TA100, sin activador enzimatico, con
una dosis entre 50-2000g por placa (Ball et al. 1984).

Tabla 40. Evaluacion del riesgo por categorias de t  oxicidad para compuestos organicos en
la Estacion 5.

Toxicidad Categoria 1 Toxicidad Categoria 2. Toxicidad categoria 3 Sin informacién
Bencenometano, 4-hidroxi 4-(3,3-Dimetil-but-1inil)-4-
hidroxi-2,6,6-trimetilcic

El tercer grupo, por el compuesto, Alcohol salicilico, que presenta toxicidad
especifica en determinados 6rganos - exposicion unica (Categoria 3), en la que se
reportan resultados positivos, para la reproduccion en ratas: mortalidad post-
implantacion y anormalidades en el sistema musculo-esquelético (SIGMA-
ALDRICH 2013). De otra parte, se conocen sus efectos contra la malaria,
propiedades anti-inflamatorias, inhibidor del virus de la poliomielitis y por su
contribucion a la mejoria de los trastornos neuro-siquiatricos tales como la
depresion, en asocio con la administracion de otras drogas. (Campagnola et al.,
2011; Yuan et al., 2011; Ulrich-Merzenich et al., 2012).

El cuarto grupo, representado por el compuesto, 4-(3,3-Dimetil-but-1inil)-4-
hidroxi-2,6,6-trimetilcic, el cual, no registra informacién en la fichas de seguridad
MSDS, ni en la base de datos Pubmed compound, lo que representa un riesgo
importante, al desconocer la informacion de dicha molécula.

7.5.2.2 Evaluacion del riesgo por bio-acumulacion, y el potencial de bio-
concentracion de acuerdo al valor del coeficiente d e particion octanol-agua
Kow= XlogP3:AA.

La evaluacion del riesgo por bio-acumulacion se realizé de acuerdo a los criterios
establecidos por la base de datos bvsde.paho.org., la cual determina cinco
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criterios de calificacion (alta, media alta, media, media baja, y baja), y el potencial
de bio-concentracion de acuerdo la informacion de (NACIONES UNIDAS, 2011),
con relacion al valor del coeficiente de particion octanol-agua Kow, reportado para
cada sustancia en la base de datos NCBI Pubchem compound.

Tabla 41. Evaluacién del riesgo por bio- acumulaciéon y el potencial de bio-concentracién por
compuestos organicos en la Estacion 5.

Riesgo por | Escala Riesgo por | Escala
Nombre del compuesto XlogP3-AA Bio- colorimétrica Potencial de | colorimétrica
acumulacion del riesgo bio- del riesgo
en la fauna concentracion
acuatica
Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) - 13.4 Alta
IUPAC: 3-etil-5-(2-etilbutilo) octadecano
4-hexil-1-(7-metoxicarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno- 8.8 Alta
IUPAC: metilo 8-( 2-hexil-5-naftalen ,6-dihidro-2H-4a-il) octanoato
7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi- 8.2 Alta
IUPAC: No registra .
2,4,7,14, Tetramethyl-4-vinyl-tricyclo[5.4.3.0(1,8)tetrad 6.6 Alta Con Potencl|al
IUPAC: No registra de bio-
2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en- 6.3 Alta concentracion

1-carboxaldehido-t
IUPAC: 2-[(1E,3E,5E)-4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohexen-1-il)hexa-1,3,5-
trienil]ciclohexene-1-carbaldehido

Acido pimarico 5.5 Alta
IUPAC: 7-etenil-1, 4a ,7-trimetil-3, 4,4 b, 5,6,9,10,10 a-octahidro-2H-
fenantreno-1-carboxilico &cido

1,3-benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi) etoxi ] butil] - 3.6 Media-alta
IUPAC: 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi) etoxi] butil] -1,3-benzodioxol
5-(hidroximetil) -1,1,4-trimetil-un 6-metilideno-3, 4,5,7,8,8 naftalen-a- 2.6 Media- baja

hexahidro-2H-2-ol
5 - (hidroximetil) -1,1,4-trimetil-un 6-metilideno-3, 4,5,7,8,8 naftalen-a-
hexahidro-2H-2-ol

Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi- 2.6 Media- baja . .

IUPAC: (3S,10R,13S)-3-hidroxi-10,13-dimetil-1,2,3,4,7,8,9,11,12,16- Sin  Potencial
decahidrociclopenta[a]fenantreno-17-ona de bio-
Butanoico, éster, [1aR-(1a.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 1.9 Media-baja concentracion

9.alpha, 10a.alpha....... )] -
IUPAC: No registra

1H-ciclopropa[3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-il acetato 0.7 Baja
IUPAC: No registra

Alcohol salicilico 0.7 Baja
IUPAC: 2 - (hidroximetil) fenol

Bencenometanol, 4-hidroxi- 0.20 Baja

4 - (hidroximetil) fenol

4-(3,3-Dimetil-but-1inil)-4-hidroxi-2,6,6-trimetilcic Sin Sin

UIPAC: Sin informacion informacion informacion

Para la calificacion del riesgo de los compuestos encontrados en la
(Desembocadura del Rio Cali), se ajustd a las categorias: i) alta, para seis
compuestos en el rango de 5.5 a 13.4; lo anterior correspondi6 al 42,9%; ii) media-
alta, para un compuesto con el valor de 3.6; correspondiente al 7.1%; iii) media-
baja, tres compuestos en el rango de 1.9 a 2.6; para una contribucién de 21.4%;
iv) baja, tres compuestos en el rango 0.2 a 0.7, lo que corresponde al 21.4% vy v)
con un compuesto sin informacion correspondiente al 7.1%; el potencial de bio-
cocentracion correspondié al 42.9% de los compuestos. Tabla 41. La
bioacumulacion de estas sustancias es directamente proporcional al riesgo.
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7.6. ANALISIS DEL RIESGO POR COMPUESTOS ORGANICOS E N LA ZONA
DE ESTUDIO.

7.6.1 Analisis del riesgo de acuerdo a las categori  as de toxicidad, para los
compuestos organicos hallados en cinco estaciones d e muestreo del Rio
Cauca.

En la Tabla 42, se registran las sustancias reportadas en las cinco estaciones, de
la zona de estudio, de acuerdo a las categorias de toxicidad, registradas en las
fichas de seguridad MSDS, y la informacién del Sistema Globalmente Armonizado
de clasificacion y etiquetado de productos quimicos — SGA.

Tabla 42. Andlisis del riesgo de sustancias por categoria de peligro en todas las estaciones.

Nombre del compuesto. Categoria de toxicidad Escala colorimétrica Estacion
Ftalato de di-n-butilo Categoria 1

4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol Categoria 1
Acido palUstrico Categoria 1
Ftalato de di-n-butilo Categoria 1
Acido 1,2-bencenodicarboxilico, éster de diisooctilo Categoria 1
Acido pimérico Categoria 1
Butilhidroxitolueno— BHT Categoria 2
Bencenometano, 4-hidroxi Categoria 2
Butilhidroxitolueno — BHT Categoria 2
Bencenometano, 4-hidroxi Categoria 2
(2-dodecen-1-il) anhidrido succinico Categoria 3
Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)— Categoria 3
Alcohol salicilico Categoria 3
Alcohol salicilico Categoria 3
Vitamina A aldehido Categoria 4
4-Cianotiofenol Categoria 4
1,4-dimetil-7-isopropilazuleno Categoria 4
2(3H)-benzotiazolona Categoria 4
Acido ursodeoxicélico Categoria 5
1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro- No peligroso
Linoleicacid ethyl ester No peligroso
N-nonacosano No peligroso
ButiL Ricinoleate No peligroso
Ester etilico del &cido palmitico No peligroso
L-lisina, N6-[(1,1-dimetil-etoxi) carbonil]-N2-[(9H-fluoren-9-ilmetoxi) carbonil] — No peligroso
1,1'-(4-Metil-1,3-fenilene)bis{3-[5-(p-tolil)-1,3,4-tiadi Sin informacién
4-(3,3-Dimetil-but-1inil)-4-hidroxi-2,6,6-trimetilcic Sin informacién

La estacion 2, presenté el mayor numero de compuestos con ficha de seguridad
MSDS. También presenté dos compuestos en la categoria 1, lo que corresponde
al mayor porcentaje de riesgo, con un valor del 33.3%, y las otras estaciones cada
una con un porcentaje de 16.7%. Para la categoria 2, la estacion 1, aporta el 50%
de estos compuestos, la categoria 3, presentd un compuesto para cada estacion,
excepto para la estacion 4, la categoria 4, estuvo representada en un 50%, para la
estacion 1, la estacion 2, representé la categoria 5, en un 100%, y la no peligroso
con un 50%, sin informacibn dos compuestos en las estaciones 1, y 5.
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7.6.2 Andlisis del riesgo de acuerdo a los potencia

compuestos organicos hallados en cinco estaciones d
Tabla 43. Andlisis del riesgo por bio-acumulacién y

les de bio-acumualacion y bio-concentracion, para | oS

e muestreo del Rio Cauca.
potencial de bio-concentracién en la zona de estud  io.

Escala colorimétrica del Estacion
riesgo

Sin informacién

Riesgo por Bio-acumula-cion en Escala colorimétrica Riesgo por Potencial
XlogP3-AA lafauna acuética del riesgo de bio-concentracién
Nombre del compuesto
- .7 Alta
N-nonacosano .3 Alta
Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) - .4 Alta
Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) - 4 Alta
4-hexil-1-(7-metoxycarbonilheptil) mac\o [4.4.0] deca-2 ,5.7-trieno Alta
Acido Ciclopropanobutanoico, 2 - [[2 - [[2 - [(2-pentilciclopropil) metil] ciclopropil] metil] ciclopropil] metil] -, éster metilico Alta
Acido 1,2-bencenodicarboxilico, éster de diisooctilo Alta
7.8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi- Alta
7.8 11-0l, 3-acetoxi- Alta
4-hexil-1-(7-metoxicarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno- Alta
7.8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi- Alta
Ester etilico del &cido palmitico . Alta
Ester etilico del 4cido linoleico 7. Alta
ButiL Ricinoleate 7. Alta
[_2-metil-Z, Z-3 ,13-octadecadienol 7. Alta
,4,7,14-tetrametil- 4 VInII lrlclc\o [5.4.3.0 (1,8)] tetradecan-6- ol Alta
147,14 il-triciclo [5.4.3.0 (1,8)] i Alta Con Potencial de bio-
[_2-[4-metil-6-(2 -trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido Alta concentracion
[_2-[4-metil-6-(Z trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido Alta
[_2-[4-metil-6-(2,6,6-trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido Alta
Vitamina A aldehido Alta
Acido dodecanoico, éster, [LaR-(1a.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha.......)] - Alta
7-isopropil-1-metil-1, 2,3,4.4 a, 9,10,10 a-octahidrofenantreno Alto
Acldo Elmarlco Alta
Alta
Fenol, 2-metil-4- (1 1, 3 3 tetrameul butil)— Alta
Butilhidroxitolueno- BHT Alta
(2-dodecen-1-il) anhidrido succinico Alta
4 - (1,1,3 3-tetrametil-butil) fenol Media-alta
Acido ursodeoxicdlico edia-alta
1,4-dimetil-7-isopropilazuleno edia-alta
i edia-alta
Media-alta
3 1,1-dimetil-etoxi) carbonil]-N2-[(9H-fluoren-9-ilmetoxi) carbonil] — edia-alta
Acido palistrico edia-alta
Etil-iso allocho\a(e edia-alta
l-is Media-alta
edia-alta
edia-alta
edia-alta
i) etoxi | butil] - Media-alta
Clclohexanona 2+ CIC|0hEKHIdEﬂ0- edia- baja
7.7-dimetilbiciclo [2.2.1] hept-acetato de 2-il ledia-baja
Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi- ledia- baja
5-(hic q -1.1, 4 trimetil-un lid 3, 4,5,7,8,8 naftal hexahidro-2H-2-ol edia- baja
hidroxi- edia- baja
6.3.1.0 (1,5)] dodecan-9-ona ledia-baja
butiloxicarbonil-, éster t-butilo edia-baja
Phen-1 ,4-diol, 2,3-dir il-2, 3-dil I-5-(trif til) benceno-1 ,4-diol Media-baja
4-Cianotiofenol edia-baja Sin Potencial de bio-
Acido 11,13-dihidroxi-tetradec-5-inoico, éster de metilo ledia-baja concentracion
Butanoico, éster, [1aR-(1a.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha.. edia-baja
2(3H; Media-baja
1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro- ; 1-Indanone edia-baja
4a-formil-7alpha-hidroxi-1-metil-8-metilideno-4aalpha, 4bbeta-gibbane-1 alfa, acido 10beta-dicarboxilico Baja
2 hydrohenzx alcohol Baja
,4]benzo[1,2-E]azuls | acetato Baja
Alcohol salicilico - 2 - hldroxlmetiQ fenol Baja
1H-ciclopropa(3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-yl acetato(1 Baja
ingol 12-acetato X Baja
Bencenometanol, 4-hidroxi- .20 Baja
Bencenometanol, 4-hidroxi- 0.20 Baja
Acido 6-hidroxi-2-metil-4-oxo-1H-piridina-3-carboxilico- -0.3 Baja
Forbol 08 Baja
Forbol -0.8 Baja
1a,2,5,5a,6,9,10,10a-Octahidro-5,5a,6-trihidr 1.4 1,7,9-trimetil-1H-2,8a- -10 Baja
1,1"-(4-Metil-1,3-fenilene)bis{3-[5-(p-tolil)-1,3 4-tiadi Sin informacién Sin informacién Sin informacién
4-(3,3-Dimetil-but-1inil)-4-hidroxi-2,6,6-trimetilcic Sin informacién Sin informacién |_Sin informacién

Sin informacion
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7.6.3 Andlisis del riesgo de acuerdo a las categori

y variacion espacial para los compuestos organicos
icidad, bio-acumulacion, bio-concentracion y variac

Tabla 44. Analisis del riesgo por categorias de tox

as de toxicidad, bio-cumulacién, potencial de bio-c

hallados en cinco estaciones de muestreo del Rio Ca
ion espacial en la zona de estudio.

oncentracion
uca.

Riesgo por Bio- Escala Riesgo por Escala Categoria de Escala Estacion Compuestos que se repiten en
XlogP3-AA acumulacién en colorimétrica del Potencial de bio- colorimétrica del toxicidad colorimétrica de diferentes estaciones — variacion
Nombre del lafauna acuética riesgo concentracion riesgo toxicidad espacial de algunos
1t 18.7 Alta Sin informacién
N-nonacosano .3 Alta No peligroso
Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo) - .4 Alta Sin informacién E2yES5
Of 3-etil-5-(2-etilbutilo) - 4 Alta Sin 0 E2yES
4-hexil-1-(7-metoxycarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno Alta Sin 0 E2yES5
4-hexil-1-(7-metoxicarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno- Alta Sin informacidr E2yES5
Acido Ciclopropanobutanoico, 2 - [[2 - [[2 - [(2-pentilciclopropil) metil] ciclopropil] metil] ciclopropil] metil] -, éster metilico Alta Sin informacién
Acido 1,2 boxilico, éster de diisooctilo Alta Categoria 1
7. -ol, 3-acetoxi- Alto Sin informacién E3 E4YES5
[__7.8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi- Alta Sin informacién E3, E4yES
[__7.8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi- Alta Sin informacién E3, E4YyES5
Ester etilico del acido palmitico Alto No peligroso
Ester etilico del 4cido linoleico Alta N No peligroso
ButiL Ricinoleate Alta Con Potencial de No peligroso
[_2-metil-Z, Z-3 ,13-octadecadienol Alta Sin informacién
,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4.3.0 (1,8)] | Alta i 0 E4yES
,4,7,14 |-4-vinil- 10[5.4.3.0 (1,8)] | Alta Sin E4yES
[_2-[4-metil-6-(Z -trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido-t Alta Sin informacién E3, E4yES
[_2-[4-metil-6-(Z trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido Alto Sin informacién E3, E4yES
[4-meti-6-(2,6, i 1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1 i Alta Sin informacion E3,E4yE5
Vitamina A aldehido Alta Categoria 4
Acido dodecanoico, éster, [1aR-(1a.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha.......)] - Alta Sin informacién
7-isopropil-1-metil-1, 2,3,4.4 a, 9,10,10 a-octahidrofenantreno Alto Sin informa
Acido pimérico Alta Categoria
ilhi it - BHT Alta Categoria E1yE3
Butilhidroxitolueno- BHT Alto Categoria E1yE3
Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)— Alta Categoria
(2-dodecen-1-il) anhidrido succinico Alta Categoria
4 - (1,1,3 3-tetrametil-butil) fenol Media-alta Categoria
Acido ursodeoxicdlico X Media-alta Categoria
1,4-dimetil-7-isopropilazuleno 4. Media-alta Categoria
Ftalato de di-n-butilo 4. Media-alta Categoria E1yE3
Ftalato de di-n-butilo 4. Media-alta Categoria E1yE3
L-lisina, N6-[(1,1-dimetil-etoxi) carbonil]-N2-[(9H-fluoren-9-ilmetoxi) carbonil] — 4. Media-alta No peligroso
Acido palistrico 4. Media-alta Categoria 1
Etil-iso allocholate 4. Media-alta Sin informacién E1.E2 yE4
Etil-iso 4. Media-alta Sin 6 E1 E2 yE4
Etil-iso allocholate 4. Media-alta Sin informacién E4 El E2 yE4
i 4. Media-alta Sin informacién E4
Media-alta Sin informacién E3yES5
13 i) etoxi | butil] - Media-alta Sin 6 E3yE5
Ciclohexanona, 2-ciclohexilideno- Media- baja Sin informacién
7.7-dimetilbiciclo [2.2.1] hept-acetato de 2-il Media-baja Sin informacién
Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi- Media- baja Sin informacién E2yES5
Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi- Media- baja Sin 6 E2yE5
[__5-(hidroximetil) -1,1,4-trimetil-un 6-metilideno-3, 4,5,7,8,8 naftalen-a-hexahidro-2H-2-ol Media- baja Sin informacién
-hidroxi-4 ,4,8-trimetiltriciclo [6.3.1.0 (1,5)] dodecan-9-ona Media-baja Sin informacién
Fenilalanina, acido 4-amino-Nt-butiloxicarbonil-, éster t-butilo Media-baja Sin informacién
Phen-1 ,4-diol, 2,3-dimetil-5 il-2,3-dlir i til) benceno-1 ,4-diol Media-baja Sin informacién
4-Cianotiofenol Media-baja Sin Potencial de
Acido 11,13-dihidroxi-tetradec-5-inoico, éster de metilo Media-baja bio-concentracion Sin informacién
Butanoico, éster, [1aR-(1a.alpha, 2.alpha, 5.beta, 5a.beta, 8a.alpha, 9.alpha, 10a.alpha.. Media-baja Sin informacién
2@3H Media-baja
1H-inden-1-ona, 2,3-dihidro- ; 1-Indanone Media-baja
4aformil-7alpha-hidroxi-L-metil-8-metiideno-4aalpha, 4bbeta-gibbane-1 alfa, acido 10beta-dicarboxlico X Baja | Sininformacion__ || E2
2-hydrobenzy alcohol 0.7 Baja E3 E3yE5
2-hydrobenzy alcohol 0.7 Baja ES E3YE5
1H-ciclopropal3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-il acetato 0.7 Baja Sin informacién ES E4yES
1H-ciclopropa(3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-yl acetato(1 0.7 Baja Sin informacién E4 E4yES5
ingol 12-acetato 05 Baja Sin informacion E4
Bencenometanol, 4-hidroxi- 0.20 Baja Categoria 2 EL E1yE5
Bencenometanol, 4-hidroxi- 0.20 Baja Categoria 2 E5 ELyE5
Acido 6-hidroxi-2-metil-4-oxo-1H-piridina-3-carboxilico- -0.3 Baja Sin informacién E4
Forbol -0.8 Baja Sin informacién E1 E1yE3
Forbol -0.8 Baja Sin informacién E3 E1yE3
1a,2,5,5a,6,9,10,10a-Octahidro-5,5a,6-trihidi 14 1,7,9-trimetil-1H-2,8a- -1.0 Baja Sin 0 E4
1,1'-(4-Metil-1,3-fenilene) bis{3-[5-(p-tolil)-1,3,4-tiadi Sin informacion Sin informacion | | sininformacion | Sininformacién | _Sin informacion EL
4-(3,3-Dimetil-but-1inil)-4-hidroxi-2,6 6-trimetilcic Sin informacién Sininformacien | | Sininformacién | Sininformacion | _Sin informacion E5
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En la Tabla 43, se registran las sustancias reportadas en las cinco estaciones, de
la zona de estudio, con relacion a las categorias de bio-acumulacion y al potencial
de bio-concentracion de acuerdo al coeficiente de particién octanol-agua, tomado
de la base de datos NCBI Pubchemcompound.

En este sentido, la estacién 2 presentd las sustancias con mayor valor de bio-
acumulacion, y el mayor nimero de estas, correspondiente al 28.6%, seguido de
la estacion 5, con un 21.4 %, el otro 50%, se repartio entre las estaciones 3y 4,
con 17.8% cada una, y la estacion 1, con el 14.2%. En cuanto, a sustancias con
potencial de bio-concentracion, la estacion 2, tiene 33.3%, las estaciones 3 y 4,
con 17.9%, y las estaciones 1 y 5, con el 15.4%. Lo anterior, muestra que las
sustancias identificadas en la estacidon 2, son la que presentan un mayor riesgo de
bio-acumulacion, y de bio-concentracion.

La tabla 44, relaciond las categorias de toxicidad, bio-acumulacion, potencial de
bio-concentracion, y la variacion espacial de las sustancias en la zona de estudio.
Encontrando que el 63.2% de los compuestos no tienen ficha de seguridad MSDS,
lo anterior, demostré que se desconoce en un porcentaje alto los efectos téxicos,
que puedan causar dichas sustancias al recurso hidrico y a los organismos
acuaticos. La estacion 2, presento el 33.3% de sustancias con categoria de
toxicidad 1.

Pero, se dispuso de la base de datos NCBI Pubchemcompound, que suministrd
los datos del XlogP3:AA, del 97% de las sustancias en estudio, esta informacion
permiti6 conocer el potencial de bio-acumulacion y bio-concentracion de las
sustancias, encontrando el 79.4% de las sustancias en categoria de bio-
acumulacion, alta, media alta y media baja, y un 57,4% con potencial de bio-
concentracion. En este sentido, estos porcentajes indican que existe riesgo alto de
gue estas sustancias se bio-acumulen y bio-concentren en organismos acuaticos.

Igualmente se observo que algunas de estas sustancias se repiten en dos y tres
estaciones de muestreo, lo anterior, se denoming, variacion espacial, econtrando
el 20.6% de sustancias con estas caracteristicas en la zona de estudio, en este
sentido, la estacién 5, presentd 71.4% de las sustancias, que varian en las
estaciones, seguida de la estacion 3, con un 50%.

Es importante destacar que la sustancia N-nonacosano, registrada en la estacion
2, presenta un valor alto de bio-acumulacién. Pero, la ficha de seguridad lo reporta
como una sustancia no peligrosa, igual sucede con otras sustancias de la estaciéon
2, lo que indica que falta estudiar el riesgo de toxicidad de estas sustancias, en un
tiempo mayor que el que se realiza en los bioensayos, para correlacionar la
toxicidad y los potenciales de bio-acumulacion y bio-concentracion.
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8. DISCUSION.

Los resultados encontrados en esta investigacion, demostraron que las sustancias
registradas en la zona de estudio, presentan riesgo de toxicidad, potencial de bio-
acumulacion, y de bio-concentracion al recurso hidrico, la fauna acuatica y la salud
de la poblacién. Igualmente, se encontré que la estacién 2 (Canal — Sur Oriental),
es la que presenté mayor riesgo por categoria de toxicidad, bio-acumulacién y bio-
concentracion, también, en esta estacion se encontraron las sustancias con mayor
valor numérico de bio-acumulacion y de potencial de bio-concentracion, de
acuerdo a los valores del coeficiente de particion octanol-agua, XlogP3:AA, de la
base de datos NCBI Pubchemcompound. En el mismo sentido, es importante
destacar que valores altos de bio-acumulacion y de bio-concentracion,
corresponden en algunos casos, donde se obtuvo informacion de la ficha de
seguridad MSDS, a la categoria de toxicidad, no peligrosa.

La anterior anomalia, ha sido estudiada en el documento de NACIONES UNIDAS,
(2011). En el cual, se registra que compuestos como hidrocarburos volatiles o muy
hidrofobos, es decir de muy baja solubilidad en agua, no registran datos de
toxicidad en organismos, esta informacion corresponde a los compuestos
identificados: n-nonacosano, Ester etilico del acido palmitico, Ester etilico del
acido linoleico, y ButiL Ricinoleate, con coeficiente de particion octanol-agua: 15.3,
7.8, 7.3 y 7.3, respectivamente, y todos ellos con categoria de toxicidad MSDS,
como (no peligrosos). Pero, algunas investigaciones registran que estas
sustancias son toxicas.

En este sentido la base de datos TOXNET, registra informacion de articulos donde
se evidencia la toxicidad, y bio-acumulacion del n-nonacosano, en sedimentos,
organismos acuaticos, terrestres y en el hombre. Brack et al. (1999), en Alemania,
y Hyland et al. (1999), en Estados Unidos, evidenciaron toxicidad en sedimentos y
organismos acuaticos. Halse et al. (1993), demostraron que la muerte de ganado
de rara enfermedad, hace 50 afios, se debid a la contribucién del n-nonacosano,
igualmente, se comprobd la muerte de humanos por este compuesto, por
Rocchiccioli et al. (1987), y Salvayre et al. (1988). También, los investigadores
Luthria & Sprecher (1994), descubrieron que el Ester etilico del acido linoleico, se
bio-acumula en ratas en la siguiente proporcion: higado 54%, rifion 37,4%, y
corazén 35%. De otro lado, Hara et al. (1996), demostraron que los lipidos
oxidados, como el linoleato de etilo oxidado, afectan el metabolismo cecal y
pueden estar asociados con el cancer de colon.

En cuanto al ButiL Ricinoleate, La base de datos (NCBI PubChem compound,
2005), no registra informacion de bioactividad, ni sobre toxicidad del compuesto.
Lo que indica, que faltan estudios sobre la toxicidad de este compuesto, dado su
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potencial de bio-acumulacién y bio-concentracion. De otra parte, el compuesto
Ester etilico del acido palmitico, Saeed et al. (2012), lo registraron como inhibidor
de células inflamatorias, también se demostré que tiene efecto hepatoprotector (Lu
et al.,, 2012). Este ultimo, estaria de acuerdo con la informacion de las fichas
MSDS, de sustancia con categoria de toxicidad no peligrosa, pero de acuerdo al
valor del XlogP3, se bio-acumula y bio-concentra.

Para los compuestos registrados por las bases de datos MSDS, con toxicidad
categoria 1, presentan valores del coeficiente de particibn octanol-agua
XlogP3:AA, mayores de 4, por lo tanto, tienen riesgo de bio-acumulacion en las
categorias alta y media alta, y con potencial de bio-concentracion (NACIONES
UNIDAS, 2011). Los compuestos son: Acido 1,2-bencenodicarboxilico, éster de
diisooctilo, Acido pimarico, 4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol, Ftalato de di-n-butilo y
Acido palustrico, con coeficiente de particion octanol-agua: 8.5, 5.5, 5.0, 4.7, y 4.5,
respectivamente.

El compuesto, Acido 1,2-bencenodicarboxilico, éster de diisooctilo, es un ftalato
clasificado como disruptor endocrino. Se encontré que en el agua, la vida media
de volatilizacién es de 4,3 afios, y el Factor de Bio-concentracion — FBC, en
organismos acuaticos es alta (Toxnet Home. HSDS, 2012, November). También,
se encontré en partes por trillon — ppt, haciendo parte de la cadena tréfica en
False Harbor, Vancouver, Columbia Britanica. Mackintosh et al. (2004). De otra
parte, Coldén et al. (2000), estudiaron en Puerto Rico, el desarrollo prematuro de
mama (Telarca), que es el crecimiento del tejido mamario en las nifias menores de
8 afos de edad sin otras manifestaciones de la pubertad. Este estudio sugiere una
posible asociacién entre ftalatos con actividad estrogénica y antiandrogénica
conocida, y la causa del desarrollo prematuro de mama en las nifias.

El Acido pimarico, se encuentra en las aguas por vertimientos de las plantas de
pulpa para papel. En estudio con peces (Coregonusla varetus), expuestos a los
efluentes diluidos de tres fabricas de pasta de celulosa en el sur del lago Saimaa,
Finlandia. Se encontr6 aumento de los niveles de mRNA, lo que indica que estos
efluentes tienen compuestos estrogénicos (Mellanen et al., 1999). En el mismo
sentido, en estudio de la concentracion de Retene en la bilis del rutilo (Rutilus
rutilus) y la perca (Perca fluviatilis), muestreado en sedimento de estaciones de
muestreo entre 1 a 2 km aguas abajo de las fabricas de pulpa y papel, en un lago
en Finlandia, encontré6 mayor concentracion en rutilo, el cual se alimenta de
organismos bentonicos, que en la perca (Leppanen & Oikari, 1999). De otra parte,
Kato et al. (2012), encontraron que el acido pimaradienoic, es genotoxico, dado
gue en ensayo en vivo, se observd un aumento significativo en la frecuencia de
dafio del ADN, en hepatocitos de animales tratados con la dosis mas alta
(80mg/kg) en comparacion con el grupo de control.
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El 4 - (1,1,3,3-tetrametil-butil) fenol, es un intermediario de diversos productos
guimicos, en aguas residuales puede provenir de la degradacién del tensoactivo
no-ionico nonilfenol, es también un reconocido disruptor endocrino. Dado que su
valor del Factor de Bioconcentracion - FBC es de 6000, se espera que este
compuesto se bioacumule en los organismos acuaticos. También en estudio
donde se suministré en la dieta a ratas, valores de 300 ppm y superiores, se
observaron signos toxicos que incluyen disminucion de peso. Para 3000 ppm, las
hembras redujeron los valores de hematocrito y tiroxina. (TOXNET Home-HSDB,
November 2012). Los investigadores (Lee & Choi, 2013), estudiaron el efecto
endocrino en las células de cancer de mama humano, concluyendo que este
compuesto a concentraciones de 10(-6) M, puede acelerar la proliferacion de
células de cancer de mama.

Para el Ftalato de di-n-butilo, la base de datos (TOXNET Home-HSDB, 2013),
registrard valores de Bioconcentracion - FBC experimentales de ftalato de dibutilo
en peces: Pimephales promelas de 12, 167 y 172; Cyprinus carpio de 3.6 y bluegill
fish de 117; en ostras de 22 y 42; en camarones de 1500, 31 y 3; en otros
crustaceos, insectos y algas, valores de 662, 624 y 3399 respectivamente.
También Scott et al. (1987), encontraron absorcién percutanea de una serie de
ésteres de ftalato de dimetilo, ftalato de dietilo, ftalato de dibutilo, y ftalato di-(2-
etilhexil), a través de membranas epidérmicas humanas y de rata.

Para el Acido palustrico, NCBI. PubChem compound (2005), registra informacion
de dos bioensayos, ambos inactivos, y no tiene informacion sobre toxicidad del
compuesto. Para los compuestos anteriores, excepto para el Acido palistrico,
existe una correlacién entre la toxicidad y los valores del coeficiente de particién
octanol-agua.

Para compuestos registrados por la base de datos MSDS, con toxicidad categoria
2. Como: Butilhidroxitolueno — BHT, y Bencenometanol, 4-hidroxi-, con coeficiente
de particion octanol-agua de 5.3 y 0.20. El primero con bio-acumulacién alta, con
potencial de bio-concentracion, y por arriba del 66.7% de compuestos de toxicidad
categoria 1. Pero, menor que el 25% categoria 4, y del 66.7% de la categoria no
peligrosos. El segundo, tiene los potenciales de bio-acumulaciéon y bio-
concentracion mas bajo de todos los compuestos, que tiene ficha MSDS. La base
de datos NCBI Pubchemconpound, registré la siguiente informacion de estos
compuestos.

El Butilhidroxitolueno (BHT) se utiliza como un antioxidante para grasas y aceites
o en material de envasado para alimentos que contienen grasa. Su funcion es
evitar que las sustancias grasas se acidifiquen, se rancien, y finalmente entren en
proceso de pudricion. De acuerdo con TOXNET (NLMUS, 1993). En estudios en
animales se ha encontrado que el BHT se absorbe facilmente. Hay algo de
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deposicion en el tejido adiposo después de altas dosis administradas a ratas. En el
mismo sentido, los estudios de Kouki-Inai et al., (1988), mostraron que el BHT esta
relacionado con la apariciébn de tumores en ratas, los cuales estan relacionados
con el tiempo y porcentaje de administracion de este compuesto en la dieta.

Los investigadores Selassie et al. (2005), estudiaron el efecto de la concentracion
minima para inducir la actividad de la caspasa, en un 50% de 51 fenoles
sustituidos en una linea celular de leucemia murina (L1210), los resultados
mostraron que la mayoria de estos fenoles, a concentraciones minimas
contribuyen con una respuesta de citotoxicidad. Chihoung et al. (1992),
investigaron los efectos antioxidantes de los fenoles BHA, BHT y PG con relacion
al indice de mutagenicidad de las aminas heterociclicas MelQ, 1Q, y MelQx,
mediante el test de Ames. Este trabajo, confirmé que el BHT, no presenta
actividad antimutagenica, contrariamente aumenta la respuesta del test de Ames,
en presencia de activador enzimatico.

Para el compuesto Bencenometano, 4-hidroxi, Ball et al. (1984), registraron
respuesta negativa con el test de Ames, usando la cepa TA100, sin activador
enzimatico, con una dosis entre 50-2000ug por placa. Es importante resaltar que
este ensayo, no es concluyente para el test de Ames, ya que faltaria probar con
las otras cepas de ames (TA97a, TA98 y TA102), ademas de realizar analisis con
activador enzimatico (S9) con cada una de las cepas de dicho test. Este
compuesto registro toxicidad alta, pero su potenciales bio-acumulacién y bio-
concetrancion son bajos, lo anterior, es contradictorio.

Compuestos clasificados con toxicidad categoria 3, de acuerdo a los datos de la
MSDS: Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)—, (2-dodecen-1-il) anhidrido
succinico, y 2-hydrobenzil alcohol, con coeficiente de particion octanol-agua: 5.3,
5.1y 0.7, respectivamente.

La base de datos NCBI Pubchemcompoud no registra informacion de toxicidad de
los compuestos: Fenol, 2-metil-4-(1,1,3,3-tetrametil-butil)}- y (2-dodecen-1-il)
anhidrido succinico, lo anterior es ratificado por la compafia SIGMA-ALDRICH,
cuando asegura “Segun nuestras informaciones, creemos que no se han
investigado adecuadamente las propiedades quimicas, fisicas y toxicologicas” del
compuesto (2-dodecen-1-il) anhidrido succinico. Para estos compuestos, los
valores de XlogP3, los clasifica como bio-acumulables y con potencial de bio-
concentracion. Caso contrario, para el 2-hydrobenzil alcohol conocido por sus
propiedades anti-inflamatorias y por su contribucion a la mejoria de los trastornos
neuro-siquiatricos tales como la depresién, en asocio con la administracion de
otras drogas (Ulrich-Merzenich et al., 2012), igualmente se ha estudiado su efecto
inhibidor de la polimerasa del virus de la poliomielitis (Campagnola et al., 2011), es
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igualmente efectivo su uso asociado a otros medicamentos contra la malaria
(Yuan et al., 2011), es también conocido por sus efectos antioxidantes (Dhiman et
al., 2009).

La Vitamina A aldehido, clasificada con categoria de toxicidad 4. Pero, su
coeficiente de particion octanol-agua de 6.2, lo sitia por arriba del 83.3% de los
compuestos con categoria 1, y del 100% de los compuestos categoria 2,3 y 5.

Herrmann (1995), estudio los efectos teratogénicos de la Vitamina A aldehido y
ocho sustancias quimicamente relacionados, en el pez cebra, y encontré que
estas sustancias generan malformaciones tales como edema, deformidades
cerebrales (anophthalmy, microcefalia y acefalia), la duplicacion de los
placodeséticas y otolitos, y una cola mas corta y curvada. De otra parte,
Bagnasco & Vainio (1999), a partir de una revision de una base de datos de 500
estudios, concluyen que los carotinoides y vitamina A no inducen efectos
genotoxicos. Por el contrario, muestran algunos mecanismos que desempefian un
papel de proteccion en la promocién y progresion de tumores.

El compuesto Acido ursodeoxicdlico, clasificado con categoria de toxicidad 5, y
con coeficiente de particion octanol-agua de 4.9, posee categoria de bio-aculacién
media-alta, con potencial de bio-concentracion y por arriba del 50% de los
compuestos categoria 1,2 y 3, el 75% de categoria 4, y el 33% de los no
peligrosos. Watabe & Bernstein (1985), registraron repuesta positiva al test de
Ames. De otra parte, Earnest et al. (1994), lo registran como: citoprotector, anti-
apoptoticos, inmunomoduladora y colerético. En el mismo sentido, este compuesto
presenta 707 bioensayos de los cuales 11 son positivos, de estos se pueden
destacar dos trabajos que evallan la citotoxidad en células humanas, de esta
sustancia y sustancias con caracteristicas similares en cuanto a la proteccion
contra el cancer. (NCBI PubChem BioAssay, 2001).

En la zona de estudio se evidencidé variacion espacial de algunos de los
compuestos, en dos y tres estaciones (Tabla 43). Tres Compuestos que varian
entre tres estaciones: 7,8-Epoxilanostan-11-ol, 3-acetoxi-, 2-[4-metil-6-(2,6,6-
trimetilciclohex-1-enil) hexa-1 ,3,5-trienil] ciclohex-1-en-1-carboxaldehido, Etiliso-
allocholate; todos ellos bio-acumulables y con potencial de bio-concentracion, y
once compuestos que varian entre dos estaciones: Octadecane,3etil-5-(2-
ethylbutil)-, 4-hexil-1-(7-metoxycarbonilheptil) biciclo [4.4.0] deca-2 ,5,7-trieno,
2,4,7,14-tetrametil-4-vinil-triciclo [5.4.3.0 (1,8)] tetradecan-6-ol, Butilhidroxitolueno
— BHT, Ftalato de di-n-butilo, 1,3-benzodioxol, 5 - [1 - [2 - (2-butoxietoxi) etoxi]
butil]-, Androsta-5 ,14-dien-17-ona, 3-hidroxi-, 2-hydrobenzil alcohol, 1H-
ciclopropa[3,4]benzo[1,2-E]azulen-9-yl acetato, Bencenometanol, 4-hidroxi-, y
Forbol.
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El 45% de estos compuestos figuran con potencial de bio-concentracion y bio-
acumulacion alta y media alta, la estacion 5, presenta el 71.4% de los compuestos
gue varian espacialmente en la zona de estudio. En este sentido, La literatura,
registra trabajos en rios, en los cuales existe variacion espacial de compuestos
organicos, entre: farmaceéuticos, de cuidado personal, hidrocarburos aromaticos
policiclicos (HAP) y pesticidas. (Gomez et al., 2012; Zhang et al., 2012; Bu et al.,
(2013)). Debido a vertimientos domesticos, industriales y agricolas. De acuerdo a
Gomez et al. (2012) La distribucion espacial de los contaminantes indica que los
contaminantes estudiados persisten a lo largo del rio.

De los 68 compuestos estudiados en la zona de estudio, 25 registran ficha de
seguridad MSDS, y 43 no la tienen, correspondiendo al 63.2% de las sustancias
sin registro de la categoria de toxicidad. Pero, el 97 % de estas sustancias registra
el valor del coeficiente de particibn octanol-agua XlogP3:AA, o modelo
computacional de estructura quimica, actividad bioldgica — QSAR, que da a
conocer, la categoria de bio-acumulacién y el potencial de bio-concentraciéon. Los
modelos QSAR, han sido utilizados para la gestion del riesgo de las sustancias
quimicas peligrosas, por las autoridades reguladoras, en la Uni6on Europea,
sugeridos por el Reglamento REACH, “Registro, evaluacion, autorizacion y
restriccion de sustancias quimicas" (Gramatica, 2007). También se utilizaron, por
primera vez en la zona de estudio para el “Andlisis del riesgo potencial por
compuestos organicos presentes en aguas del Rio Cauca, a su paso por la zona
urbana de la ciudad de Cali (Colombia)”.

El trabajo de investigacion del rio Cauca, aplicé diferentes metodologias para
estudiar la mutagenicidad, y dado que la contaminacion vienen de diversas
fuentes, se cuantificaron metales pesados y pesticidas, y ademas se identifico en
modo Scan compuestos organicos con GC-MS, los que de acuerdo a la
informacion de las bases de datos Pubchemcompound, las fichas de seguridad, y
los valores QSAR, presentan riesgo potencial, de producir mutagenicidad,
disrupcién endocrina, y cancer, entre otros. En el mismo sentido, Vigano et al,
(2008), estudiaron la genotoxidad de compuestos disprutores endocrinos como:
estrona (E1), 17 bestradiol (E2), estriol (E3), 4 - nonilfenol (NP), 4 - terc-octilfenol
(t-OP), bisfenol A (BPA), en sedimentos de un tributario del rio Po, y realizaron
analisis de GC-MS en modo SCAN, el cual identific6 otros contribuyentes
potenciales de producir disrupcion, tales como los ftalatos, e isomeros octilfenol.
Igualmente, Yea et al (20014), analizaron la genotoxicidad de 16 fuentes de agua,
entre rios y reservorios, en China, e identificaron el o-fenilfenol como la causa
principal de los efectos que deterioran el ADN mientras que los Hidrocarburos
Aromaticos Policiclicos - HAP, pesticidas, antraquinona y fenoles, se identificaron
como agentes que dafian los cromosomas. En concordancia con estos resultados,
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los autores concluyeron, que una combinacion de la pruebas para detectar dafios
al ADN, y al cromosoma podrian utilizarse como una herramienta para la
evaluacion vy clasificacion de genotoxicidad de mezclas complejas, y los
genotoxicos potenciales pueden ser identificados inicialmente con informacion
adicional de la técnica GC-MS, en modo SIM, y SCAN, y usando los modelos
QSAR.

De igual manera, en la investigacion del rio Cauca, Larmat et al., (2009); Sierra et
al., (2012), en la zona de estudio, registraron el valor mas alto de mutagenicidad
en época de invierno en la estacion 2, Canal Interceptor CVC - Sur o Canal
Navarro, lo anterior, coincide con lo encontrado en este estudio, en el cual, se
identificd la estacién 2, como la que presenta el mayor riesgo, y también cuenta
con los compuestos con mayor riesgo: 1-Heptatriacotanol, n-nonacosano,
Octadecano, 3-etil-5-(2-etilbutilo)-. El resultado anterior, se obtuvo al aplicar la
metodologia disefiada para este trabajo, la cual, parte de la identificacion de los
compuestos organicos, por la técnica GC-MS en modo SCAN, y revisa cada uno
de los compuestos identificados en: bases de datos, fichas de seguridad y el
modelo QSAR, de la base de datos validada Pubchemcompound. Lo anterior,
permitié clasificar el riesgo ambiental potencial de cada una de los compuestos, y
de cada estacion de muestreo, de acuerdo a la informacion de la revision
bibliogréafica, y los valores de bio-concentracion y bio-acumulacion.

En este sentido, y con la informacion de las bases de datos, que registran que los
fenoles son disruptores endocrinos, como producto de este trabajo, se presento en
el XLVIII, Congreso Nacional de Ciencias Bioldgicas, el trabajo de investigacion.
“ANALISIS DEL RIESGO AMBIENTAL POR ALQUIL-FENOLES PRESENTES EN
AGUAS DEL RIO CAUCA A SU PASO POR LA ZONA URBANA DE LA CIUDAD
DE CALI". Anexo 7.

117



9. CONCLUSIONES.

A partir de los resultados encontrados en este estudio se pudo demostrar que en
la zona de estudio, la estacién de muestreo 2, (Desembocadura Canal Interceptor
CVC - Sur), se encontraron los compuestos con mayor categoria de toxicidad, de
bio-acumulacién, y con mayor potencial de bio-concentracion. Por tanto, en la
zona de estudio, es la estacién de muestreo, que presenta mayor riesgo al recurso
hidrico, la biodiversidad acuatica y a la poblacion. También se encontro, el
compuesto con mayor valor de coeficiente de particion octanol — agua XlogP3:AA,
con un valor de 18.7, el compuesto 1-Heptatriacotanol, no registra informacion de
las bases de datos MSDS, ni de la bioactividad. Lo anterior, lo convierte en un
compuesto de mayor riesgo, dado su alto valor de bio-acumulacién y bio-
concentracion.

En la zona de estudio, se analizo el riesgo potencial por 68 compuestos organicos,
de los cuales el 63.2%, no registraron ficha de seguridad. Pero, se encontraron el
97% de los valores del coeficiente de particion XlogP3:AA. Al analizar estos
resultados, se encontr6 que compuestos con la categoria de toxicidad no
peligroso, correspondian a valores altos de categoria de bio-acumulacion y con
potencial de bio-concentracion. Los compuestos con categoria de toxicidad 1, se
ajustaron mejor a los valores del coeficiente de particion octanol-agua, hallando
entre estos, fenoles y ftalatos, los cuales son reconocidos disprutores endocrinos,
las categorias 2, 3, 4, y 5, para algunos compuestos no se ajustaron a los valores
de XlogP3:AA, y tampoco a un orden de acuerdo a la categoria de toxicidad. Entre
estos compuestos se encontraron algunos registrados como: disruptores
endocrinos, cancerigenos, genotoxicos y mutageénicos.

El andlisis de los valores del coeficiente de particidbn octanol-agua, mostré dos
aspectos de los compuestos con respecto a cada estacion de muestreo: (i) para
43 compuestos clasificados en las categorias alta y media alta, la distribucién por
estaciones fue: E2 > E3 > E4 = E5 > E1, con 13, 8, 7, 7 y 6, compuestos
respectivamente, demostrando en este caso que la estacion 2, es la que presenta
el mayor nimero de compuestos con mayor valor de bio-acumulacion y potencial
de bio-concentracion y (i) algunos compuestos se repiten entre estaciones,
correspondiente a una “variacion espacial”: (a) tres compuestos que varian entre
tres estaciones, con altos valores de bio-acumulacion y con potencial de bio-
concentracion, (b) once compuestos que varian entre dos estaciones, cinco de
ellos con altos valores de bio-acumulacion y con potencial de bio-concentracion, y
seis con valores bajos. Siendo la variacion espacial por estacion para todos los
compuestos la siguiente: E5 > E3 > E4 = E1 > E2, con 10, 7, 5, 5y 4,
respectivamente, siendo la estacion 5, la que presenta el mayor numero de
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sustancias que varian espacialmente, y la estacion 2 la de menor movilidad. Esta
variacion espacial tiene en comun el vertimiento de aguas residuales domeésticas.

Los resultados de este trabajo, concuerdan con los registrados en el estudio,
“Evaluacion de la actividad mutagénica del Rio Cauca  en el area urbana de la

Ciudad de Cali - Colombia, por medio del test de Am  es”, en el cual se registré
que la estacion 2, es la que presenta mayor valor de mutagenicidad en la época
de invierno, y en el estudio actual, se comprobé que la estacion 2, y los
compuestos identificados en ella, presentan el mayor riesgo potencial ambiental.
Este resultado, esta de acuerdo, con los resultados reportados en la literatura, de
estudios, que buscan correlacionar respuestas de mutagenicidad, genotixidad,
carcinogenicidad, entre otros, con analisis quimico, en muestras ambientales.

Se debe planificar e implementar un programa de monitoreo, para evaluar,
analizar y mitigar el riesgo por compuestos organicos en la zona de estudio,
justificado en el riesgo de estos compuestos al recurso hidrico, a la biodiversidad
acuatica, y al 80% de la poblacién que se surte de agua potable, del Rio Cauca,
en la zona de estudio. Teniendo en cuenta que en este estudio, se demostrd, que
el mayor riesgo por sustancias organicas, se debe a la estacion de muestreo 2,
(Desembocadura Canal Interceptor CVC - Sur), el cual vierte aguas residuales y
lixiviados del antiguo basuro de navarro, a escasos kildmetros de la Bocatoma de
Planta de Agua Potable Puerto Mallarino. Este programa debe estar acompafado
de analisis de cromatografia acoplada a masas, identificacion de los vertimientos
de agua residual domeéstica, industrial, y agricola, e inventario de los insumos
quimicos empleados en la industria y la agricultura.
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ANEXOS

ANEXO 1

ESPECTROS DE MASA DE ALGUNOS DE LOS COMPUESTOS ORGA NICOS HALLADOS EN
LOS SITIOS DE MUESTREO UTILIZANDO LOS CROMATOGRAMAS TOMADOS EN EL MODO
SCAN.

Para la identificacién de los compuestos organicos encontrados en los cromatogramas tomados en
el modo SCAN en los puntos de muestreo se utilizé el software “The NIST Mass Spectral Library
version 2.0f (julio 23, 2008)" distribuido por The Standard Referente Data Program of NIST.
Copyright 1987-2008. Se presentan solo los compuestos que el software identific6 como los mas
probables, sin embargo no se puede garantizar un 100%, ya que se necesita hacer un analisis mas
completo con patrones y utilizando el modo SIM.

Algunos de los compuestos organicos encontrados en el Puente EI
Hormiguero. Estacion E1.
100 135
H 1004 104
132
504 50 78
108 51 O/
69 0
45 ’ 9’1 N s | 63
\luli'\‘“\\“ L) 118 i |,
0 T TT T 0- LU A LU IR LR |
30 60 9 120 150 180 30 60 90 120 150 180 210
(mainiib) 4-Cyanothiophenol (replib) 1H-Inden-1-one, 2,3-dihydro-
124
100 43
77 9% 100, 122
HO/\@\
501
39 OH
51 65
0' & ‘III T T T
30 60 90 120 150 180 210 30 60 90 120 150 180 210
(replib) Benzenemethanol, 4-hydroxy- (mainlib) Bicyclo[2.2. 1]heptan-2-ol, 7,7-dimethyl-, acetate
205
100 100 174
OH 41 NHVONHN
)@ INFOONAS ©\148
57
501 504 o1
57 220 64 119 191
4 145 217
81 177 {
llU.“.J-.H.u.‘-.i.m. I | 199 256
60 120 180 240 300 40 80 120 160 200 240
(replib) Butylated Hydroxytoluene (mainlib) 1,1-(4-Methyi-1,3-phenylene)bis{3{5-(p-tolyl)-1,3,4-thiadi

140



180
1004
1004 55
41
— =~r"OH
221
248 Hg 203
0 5‘0 100 150 200 250 300 30 60 90 120 150 180 210
(mainlib) 2-Methyl-Z,Z-3,13-octadecadienol (mainlib) 2-Hydroxy-4,4,8-trimethyltricyclo[6.3.1.0(1,5)Jdodecan-
45
1004 100 91
/o\f‘l/\/\//\/\/\l/\l/
o’
(¢} OH OH J 69 ({105
79 \MAO
81
504 504
133 477
195 223 266
0 T T 1
70 140 210 280 350 420 40 80 120 160 200 240
(mainlib) 11,13-Dihydroxy-tetradec-5-ynoic acid, methyl ester (mainlib) Vitamin A aldehyde
149 41
1004 1004 55
O 1 69
O/\/\
50+ O~ 504 O[(/
o 123 0700
166 oqg
415,76 104 223
57
oe—tpnd bW VL 218 o
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250 300
(mainlib) Dibutyl phthalate (replib) 2-Dodecen-1-yl(-)succinic anhydride
100{ 43 1001 83

70 140 210 280 50 100 150 200 250 300
(mainlib) Ethyl iso-allocholate (mainlib) Phorbol

141



Compuestos organicos encontrados en la Canal CVC-Su  r. Estacion E2.
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Compuestos organicos encontrados en la Bocatoma de la PTAP. Estacion
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ANEXO 2

Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologic a, ecologica y regulatoria
de compuestos organicos de la estaciéon Puente Hormi guero - E1.

Tabla 11. Caracterizacién del riesgo, informacion t  oxicoldgica, ecoldgica y
regulatoria del Benzenemethanol, 4-Hydroxy.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Peligro OSHA : irritante

Clasificacion SGA: Irritacion de los ojos (Categoria 2A)

El SGA: decreta incluir consejos de precaucion en las etiquetas del producto,
Pictograma

Palabra de Advertencia:  Atencion

Indicacién de peligro (s):  H319: Provoca irritacién ocular grave.

o
2 Consejos de prudencia (s): P305 + P351 + P338 EN LOS OJOS: Aclarar cuidadosamente con agua durante
-g varios minutos. Si tiene lentes de contacto quitarlos y proseguir con el lavado.
()
o
5 Clasificacion HMIS:
'S Peligro para la salud: 2
8 Fuego: 0
= Riesgos fisicos: 0
S
- Clasificacion NFPA:
Peligro para la salud: 2
Fuego: O
Riesgo de reactividad: 0
Efectos potenciales sobre la salud:
Inhalacién: Puede ser nocivo si se inhala. Causa irritacién del tracto respiratorio.
Piel: Puede ser nocivo si se absorbe por la piel. Provoca irritacién cutanea.
Ojos: Provoca irritacion ocular.
Ingestion: Puede ser nocivo si se ingiere.
c Toxicidad aguda: no existente datos disponibles
0 2 Carcinogenicidad: no existente datos disponibles
&8 Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles
g 8 Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles
£8
Toxicidad: Toxicidad en peces: LC-50 — Jordanella floridae - 10,500 mg/l - 2 h
- Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
S Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
& .% Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles
Eo PBT y Andlisis vPvB: no existente datos disponibles
»g § Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles
Peligro OSHA: irritante
:5 Rl SARA 311/312 Peligros: Peligro Agudo para la Salud
5=
o
£T
S5
£

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2012), Material Safety Data Sheet. Product name: 4-Hydroxybenzyl
alcohol. Version 3.2, 6 pp.
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Tabla 12. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolégica y
regulatoria del Butilhidroxitolueno - BHT.

Identificacién del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion WHMIS: D2B - Materiales toxicos que causan otros efectos toxicos, también es irritante moderado
de la piel y los ojos

Clasificacion SGA: Toxicidad Oral aguda (Categoria 4), Irritacion de la piel (Categoria 2), Irritacion de los ojos
(Categoria 2A), Toxicidad acuéatica aguda (Categoria 2), Toxicidad acuatica crénica (Categoria 2)

El SGA: decreta incluir consejos de precaucion en las etiquetas del producto,

Pictograma @@

Palabra de Advertencia :  Atencion y Toxicidad acuatica

Indicacién de peligro (s): H302 Nocivo en caso de ingestion, H315 Provoca irritacion cutanea, H319 Provoca
irritacion ocular grave, H411 Toxico para los organismos acuaticos, con efectos nocivos duraderos.

Consejos de prudencia (s): P273 Evitar su liberacion al medio ambiente; P305 + P351 + P338, EN LOS OJOS:
Aclarar cuidadosamente con agua durante varios minutos. Si tiene lentes de contacto quitarlos y proseguir con el
lavado.

Clasificacién HMIS:
Peligro para la salud: 2
Fuego: 1

Riesgos fisicos: 0

Efectos potenciales sobre la salud:

Inhalacién: Puede ser nocivo si se inhala. Causa irritacién del tracto respiratorio.
Piel: Puede ser nocivo si se absorbe por la piel. Provoca irritaciéon cutanea.

Ojos: Provoca irritacion ocular.

Ingestion: Puede ser nocivo si se ingiere.

Informacién

toxicologica

Toxicidad aguda: Oral LD50 en ratas 890.0 mg/kg

Carcinogenicidad: IARC: 3 - Grupo 3: No clasificable como carcindgeno para los humanos
Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles

Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Informacion
ecoldgica

Toxicidad: Toxicidad en peces: LC-50 - Oryzias— 5,3 mg/l - 48 h

Toxicidad para Daphnia y otros invertebrados acuéaticos:  EC50 — D. pulex (Waterflea) - 1.44 mg/l - 48 h
Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles

Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles

Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles

PBT y Andlisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacié

n

regulatoria

Clasificacion WHMIS: D2B - Materiales téxicos que causan otros efectos téxicos, también es irritante moderado
de la piel y los ojos

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2012), Material Safety Data Sheet. Product name: 2,6-Di-tert-butyl-4-
methylphenol.Version 5.0, 7p.

150




Tabla 13. Caracterizacion del riesgo, informacion t  oxicoldgica, ecologica y
regulatoria del 1H-Inden-1-one, 2,3-dihydro-.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion WHMIS: No clasificado como peligroso.
Clasificacion SGA: No es una sustancia peligrosa.
Clasificacion HMIS:

Peligro para la salud: 0

Fuego: 1

Riesgos fisicos: 0

Efectos potenciales sobre la salud:

Inhalacién: Puede ser nocivo si se inhala. Puede causar irritaciéon del tracto respiratorio.
Piel: Puede ser nocivo si se absorbe por la piel. Puede causar irritacion de la piel.

Ojos: Puede causar irritacion de los ojos.

Ingestion: Puede ser nocivo si se ingiere.

Identificacion del riesgo

Toxicidad aguda: no existente datos disponibles
Carcinogenicidad: no existente datos disponibles
Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles
Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Informacién
toxicologica

Toxicidad: no existente datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles

PBT y Andlisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacién
ecoldgica

Clasificacion WHMIS: no controlada.

Informacio
n
regulatoria

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2010).Material Safety Data Sheet. Product name: 1-Indanone. Version
3.2,5p.
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Tabla 14. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolbégica y
regulatoria del 4-Thiobenzonitrile.

Identificacion del

riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion en CHIP:  Xn: R20/21/22

Clasificacion segin CLP:  AcuteTox. 4: H302; Tox. 4: H312; Tox. 4: H332
Efectos adversos: Nocivo por inhalacion, contacto con la piel y por ingestion.

Pictograma g

Palabra de advertencia: Nocivo

Frases de riesgo: R20/21/22: Nocivo por inhalacion, contacto con la piel y por ingestion.

Frases de seguridad: S26: En caso de contacto con los 0jos, enjuagar inmediatamente con abundante agua y
buscar consejo médico, S36/37/39: Usar ropa protectora adecuada, guantes y proteccion ocular / facial

Informacié

toxicologic

Toxicidad aguda: 4, Ingerido, Inhalado, dérmico, basado en datos de prueba, los cuales, no estan disponibles
Carcinogenicidad: no existente datos disponibles
Informacion adicional:  alto riesgo quimico, Clase llI: asignado de acuerdo con &rbol de decisién de Cramer.

Informacién
ecoldgica

Toxicidad: no existente datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  facilmente biodegradable
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo: no existente datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacié

n

regulatoria

El compuesto debe disponerse de acuerdo a la reglamentacion, local, regional y nacional

Fuente: Apollo Scientific Limited (2011), Material Safety Data Sheet. Product name: 4-
THIOBENZONITRILE. Version 2, 6 pp.
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Tabla 15. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolégica y
regulatoria de Vitamin A aldehyde.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacién de acuerdo con el Reglamento: (CE) No. 1272/2008 [EU-GHS/CLP]
Toxicidad aguda, Oral (Categoria 4)

Irritacion de la piel (Categoria 2)

Clasificacion de acuerdo con la directiva europea 67/548/CEE o 1999/45/CE

o
2 Etiquetado de acuerdo con el Reglamento:  (CE) No. 1272/2008 [CLP]
2L Nocivo en caso de ingestion. Irrita la piel.
©
'g Pictograma
S
§ Palabra de Advertencia: Atencion
g Indicacion de peligro (s):  H302 Nocivo en caso de ingestion, H315 Provoca irritacion cutanea.
°©
De acuerdo con la Directiva Europea 67/548/CEE en su version modificada.
Simbolo de peligro: x
R22 Nocivo por ingestion, R38 Irrita la piel.
S22 No respirar el polvo, S36/37 usar indumentaria y guantes de proteccién adecuados.
Toxicidad aguda: sin datos disponibles
Mutagenicidad: en células germinales;
Genotoxicidad in vitro: - ratdn — linfocitos por inhibicién de ADN,
@ Genotoxicidadin vitro: - rata - la glandula mamaria por la inhibicién del ADN.
o . .. . .
> Carcinogenicidad: |IARC: Ninguno de los componentes de este producto, que presente niveles mayores que o
% igual a 0,1% se identifica comprobable, posible o confirmado carcinégeno por la IARC.
< Toxicidad para la reproduccion:  Los experimentos de laboratorio han demostrado efectos teratogénicos.
o
S Posibles efectos en la salud:
5 Inhalacion: Puede ser nocivo si se inhala. Causa irritacién del tracto respiratorio.
£ Ingestion: Nocivo por ingestion.
,g Piel: Puede ser nocivo si se absorbe por la piel. Provoca irritacién cutanea.

Signos y sintomas de exposicion: Trastornos gastrointestinales, la exposicién repetida puede provocar
sequedad o formacidn de grietas en la piel, Dolor de Cabeza

Toxicidad: no existen datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo: no existente datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacion
ecoldgica

Regulacion (EC) No. 1907/2006.

Informacién
regulatoria

Fuente: SIGMA-ALDRICH, (2012) Material Safety Data Sheet. Product name: all trans-Retinal.
Version 5.0, 6 p.
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Tabla 16. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolbgica y
regulatoria de Dibutyl phthalate.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de acuerdo con el Reglamento (CE) No. 1272/2008 [EU-GHS/CLP]

Toxicidad para la reproduccion (categoria 1B); Toxicidad acuética aguda (Categoria 1)

Clasificacion de acuerdo con la directiva europea 6 ~ 7/548/CEE o 1999/45/CE

Puede causar dafios al feto. Posible riesgo de perjudicar la fertilidad. Muy téxico para los organismos acuaticos.

Etiquetado de acuerdo con el Reglamento (CE) No. 1272/2008 [CLP]

Pictograma <¥>

o
[o)
k4] Palabra de aviso Peligro
% Indicacion de peligro (s): H360Df Puede dafiar al feto. Se sospecha que perjudica la fertilidad; H400 Muy
° téxico para los organismos acuaticos.
:5 Consejos de prudencia (s): P201 Pedir instrucciones especiales antes del uso; P273 Evitar su liberacién al
e medio ambiente; P308 + P313 EN CASO DE exposiciébn manifiesta o presunta: Consultar a un médico /
£ atencion. Reservado exclusivamente a usuarios profesionales
c
g De acuerdo con la Directiva Europea 67/548/CEE en su version modificada.
Simbolo de Peligro (s) @
R Frase (s): R61 Puede perjudicar al feto; R50 Muy téxico para los organismos acuéticos; R62 Posible riesgo de
perjudicar la fertilidad.
S Frase (s): S53 Evitese la exposicion - recabense instrucciones especiales antes del uso; S45 En caso de
accidente o malestar, acuda inmediatamente al médico (mostrar la etiqueta si es posible); S61 Evitese su
liberacion al medio ambiente. Consulte las instrucciones / seguridad especiales, hojas de datos.
Restringido a usos profesionales
Toxicidad aguda: DL50 Oral - rata - 8.000 mg/kg; CL50 Inhalacién - rata - 4.250 mg/m3; DL50 Cutaneo - conejo
- >20.860 mg/kg
Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles
Carcinogenicidad: IARC: No se identifica ningin componente de este producto, que presente niveles mayores
c o gue oigual a 0,1% como agente carcinégeno humano probable, posible o confirmado por la (IARC)
S O Toxicidad para la reproduccién:  Posible téxico reproductivo humano. La exposicién excesiva puede provocar
& 5’ trastornos del aparato reproductor, segun pruebas realizadas en animales de laboratorio.
Eg Efectos potenciales sobre la salud: Inhalacion: Puede ser nocivo si se inhala; Ingestion: Puede ser nocivo si
-g 'g es tragado; Piel: Puede ser nocivo si es absorbido por la piel; Ojos: Puede provocar una irritacion en los ojos.
- Signos y Sintomas de la Exposicion:  Nusea, Vértigo, Dolor de cabeza.
Toxicidad:
Toxicidad para los peces: CL50 — Pimephales promelas - 0,85 mg/l - 96,0 h; NOEC — P. promelas - 0,32 mg/l
-96,0 h
- Toxicidad para las Dapnia y otros invertebrados acuaticos: ~ CL50 — D. magna - 3,7 mg/l - 48 h
S Persistencia y degradabilidad:  sin datos disponibles
g 9o Potencial de bioacumulaciéon:  P. promelas - 11 d -0,0348 mg/l; Factor de bioconcentracion (FBC): 2.165
1S S Movilidad en el suelo: sin datos disponibles
-g 3 Resultados de la valoracién PBT y vPvB:  sin datos disponibles
=° Otros efectos adversos: Muy toxico para los organismos acuaticos, con efectos nocivos duraderos.
La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos de la Reglamento (CE) No. 1907/2006.
:5 Rl
88
g
S5
£

Fuente: SIGMA-ALDRICH, (2012) Material Safety Data Sheet. Product name:Dibutyl phthalate.
Version 4.5, 7p.
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Tabla 17. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolégica y
regulatoria de 2-Dodecen-1-yl(-)succinic anhydride.

Identificacion del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de acuerdo con el Reglamento (CE) 127  2/2008 [UE-GHS/CLP]
Irritacion cutaneas (Categoria 2); Irritacion ocular (Categoria 2)

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - exposicién Unica (Categoria 3), H335
Clasificacion de acuerdo con las Directivas de laU  E 67/548/CEE 6 1999/45/CE
Irrita los ojos, la piel y las vias respiratorias.

2.2 Elementos de la etiqueta

Etiquetado de acuerdo con el Reglamento (CE) 1272/2 008 [UE-GHS/CLP]
Pictograma.

Pictograma @

Palabra de Advertencia atencién

Indicacién(es) de peligro:

H315 Provoca irritacion cutanea; H319 Provoca irritacion ocular grave; H335 Puede irritar las vias respiratorias.
Declaracién(es) de prudencia:

P261 Evitar respirar el polvo/ el humo!/ el gas/ la niebla/ los vapores/ el aerosol; P305 + P351 + P338 EN CASO
DE CONTACTO CON LOS 0OJOS: Enjuagar con agua cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes
de contacto cuando estén presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado.

Declaracién Suplementaria del Peligro:  ninguno(a)

De acuerdo con la Directiva Europea 67/548/CEE, ys us enmiendas.
Simbolo(s) de peligrosidad x

Frase(s) - R

R36/37/38 Irrita los ojos, la piel y las vias respiratorias.

Frase(s) - S

S26 En caso de contacto con los ojos, lavense inmediata y abundantemente con agua y actdase a un médico.
$37/39 Usense guantes adecuados y proteccién para los ojos/la cara.

Informacion toxicoldgica

Toxicidad aguda:

sin datos disponibles

Mutagenicidad en células germinales:

sin datos disponibles

Carcinogenicidad:

IARC: No se identifica ningin componente de este producto, que presente niveles mayores que oigual a 0,1%
como agente carcinégeno humano probable, posible o confirmado por la Agencia Internacional de
Investigaciones sobre Carcin6genos (IARC).

Toxicidad para la reproduccion:

sin datos disponibles

Efectos potenciales sobre la salud:

Inhalacién: Puede ser nocivo si se inhala; Ingestién: Puede ser nocivo si es tragado; Piel: Puede ser nocivo si
es absorbido por la piel; Ojos: Provoca irritacion ocular grave.

Signos y Sintomas de la Exposicion:

Segun nuestras informaciones, creemos que no se han investigado adecuadamente las propiedades quimicas,
fisicas y toxicolégicas.

Informacion
ecoldgica

Toxicidad: sin datos disponibles

Persistencia y degradabilidad:  sin datos disponibles

Potencial de bioacumulacion:  sin datos disponibles

Movilidad en el suelo: sin datos disponibles

Resultados de la valoracién PBT y vPvB:  sin datos disponibles
Otros efectos adversos: sin datos disponibles

Informacién
regulatoria

Regulacion (EC) No. 1907/2006.

Fuente: SIGMA-ALDRICH, (2012). Material Safety Data Sheet. Product name: (2-Dodecen-1-
yl)succinic anhydride. Version 5.0, 7p.
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ANEXO 3

Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologic a, ecologica y regulatoria
de compuestos organicos de la estacién, Desembocadu ra Canal Interceptor
CVC — Sur - E2.

Tabla 20. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolbgica y
regulatoria de Ursodeoxycholic acid.

Identificacion delriesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion SGA: Toxicidad aguda oral (Categoria 5)

El SGA: decreta incluir consejos de precaucion en las etiquetas del producto,
Pictograma: No
Palabra de Advertencia:  Atencién

Indicacion de peligro (s): H303: Puede ser nocivo si se ingiere.
Consejos de prudencia (s): No.

Clasificacion HMIS:
Peligro para la salud: 1
Fuego: 0

Riesgos fisicos: 0

Efectos potenciales sobre la salud:

Inhalacion: Puede ser nocivo si se inhala. Causa irritacién del tracto respiratorio.
Piel: Puede ser nocivo si se absorbe por la piel. Provoca irritacién cutanea.

Ojos: Provoca irritacion ocular.

Ingestion: Puede ser nocivo si se ingiere.

Informacion

toxicolégica

Toxicidad aguda: Oral en ratas 4,600 mg/kg
Carcinogenicidad: no existente datos disponibles
Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles
Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Informacion
ecoldgica

Toxicidad: no existente datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacién
regulatoria

Clasificacion WHMIS: No clasificado como peligroso.
Este producto ha sido clasificado de acuerdo con los criterios de peligro de las Regulaciones de Productos
Controlados y la MSDS contiene toda la informacion requerida por las Regulaciones de Productos Controlados

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2012). Material Safety Data Sheet. Product name: Ursodeoxycholic
acid. Version 3.3, 6 p.
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Tabla 21. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolégica y
regulatoria del Azulene, 1,4-dimethyl-7-(1-methylethyl)-.

Identificacién del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA
Clasificacion el Reglamento (CE) 1272/2008: Toxicidad aguda, Oral (Categoria 4), H302

Clasificacion de acuerdo con las Directivas de la UE 67/548/CEE 6 1999/45/CE
Xn Nocivo R22

Pictograma @

Palabra de Advertencia : Atencién
Indicacion de peligro (s):  H302 Nocivo en caso de ingestion

Consejos de prudencia (s): ninguno

Informacion toxicoldgica

Toxicidad aguda: Oral LD50 en ratas 1.550 mg/kg

Carcinogenicidad: |ARC: 3 - Grupo 3: No clasificable como carcindgeno para los humanos
Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles

Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  sicién Unica: sin datos disponibles
Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  siciones repetidas: sin datos disponibles
Peligro de aspiracion: sin datos disponibles

Informacion Adicional: RTECS: CO4790000

Segun nuestras informaciones, creemos que no se han investigado adecuadamente las propiedades quimicas,
fisicas y toxicolégicas.

Informacié

n ecolégica

Toxicidad:

Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacion
regulatoria

La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos del Reglamento (CE) No. 1907/2006.
Reglamentacion y legislacion en materia de segurida  d, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica:  Para este producto no se ha llevado a cabo una evaluacion de la
seguridad quimica

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2013). Material Safety Data Sheet. Product name: Azulene, 1,4-
dimethyl-7-(1-methylethyl)-. Version 5.0, 7p.
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Tabla 22. Caracterizacion del riesgo, informaciéon toxicoldgica, ecolégica y
regulatoria del Phenol, 4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion el Reglamento (CE) 1272/2008: Irritacion cutdaneas (Categoria 2); Lesiones oculares graves (Categoria 1);
Toxicidad acuatica aguda (Categoria 1); Toxicidad acuética crénica (Categoria 1)

Clasificacion de acuerdo con las Directivas de laU  E 67/548/CEE 6 1999/45/CE: Nocivo en contacto con la piel. Irrita la piel.
Posibles efectos cancerigenos. Riesgo de lesiones oculares graves. Posible riesgo de perjudicar la fertilidad. Posibilidad de
efectos irreversibles. Muy téxico para los organismos acuéaticos, puede provocar a largo plazo efectos negativos en el medio
ambiente acuético.

Pictograma ‘i %

° Palabra de Advertencia : Peligro
o)
_3 Indicacién(es) de peligro: H315 Provoca irritacion cutanea; H318 Provoca lesiones oculares graves; H410 Muy téxico para los
% organismos acuaticos, con efectos nocivos duraderos.
°
\g Declaracién(es) de prudencia:
§ P273 Evitar su liberacion al medio ambiente; P280 Llevar guantes de proteccion/ gafas de proteccion/ mascara de proteccion;
= P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS 0OJOS: Enjuagar con agua cuidadosamente durante varios minutos.
S Quitar las lentes de contacto cuando estén presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado; P501 Eliminar el
° contenido/ el recipiente en una planta de eliminacion de residuos aprobada.
De acuerdo con la Directiva Europea 67/548/CEE, y s us enmiendas.
Simbolo(s) de peligrosidad
Frase(s) — R: R21 Nocivo en contacto con la piel; R38 Irrita la piel; R40 Posibles efectos cancerigenos; R41 Riesgo de lesiones
oculares graves; R62 Posible riesgo de perjudicar la fertilidad; R68 Posibilidad de efectos irreversibles; R50/53 Muy téxico para
los organismos acuéticos, puede provocar a largo plazo efectos negativos en el medio ambiente acuético.
Frase(s) — S: S26 En caso de contacto con los ojos, lavense inmediata y abundantemente con agua y actdase a un médico;
S36 Usese indumentaria protectora adecuada; S61 Evitese su liberacién al medio ambiente. Recabense instrucciones
especificas de la ficha de datos de seguridad.
Toxicidad aguda: Oral LD50 en: ratas 4.600 mg/kg; raton - 3.210 mg/kg; conejo - 1.880 mg/kg
Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles
Carcinogenicidad: IARC: 3 - Grupo 3: No clasificable como carcinégeno para los humanos
S g Toxicidad reproductiva:  Supuesto toxico reproductivo humano; ratén — Oral, efectos sobre el Neonato: Efectos a largo plazo;
Sl rata — macho, efectos sobre el Aparato Reproductor: Espermatogénesis (incluyendo material genético, morfologfa, motilidad y
g % recuento de los espermatozoides) Efectos sobre el Aparato Reproductor: Testiculos, epididimo y espermiducto
= O
“8 é Toxicidad para el desarrollo : ratén — Oral, anormalidades sistema urogenital; - rata — Oral, efectos sobre el Feto o Embrion:
- Muerte fetal; - rata - hembra - Subcutaneo, sistema Endocrino Anormalidades Especificas del Desarrollo: Sistema Urogenital
Toxicidad: para los peces
©° g Ensayo dinamico CL50 - Pimephales promelas (Fathead minnow) - 0,25 mg/l - 96 h
'g S Ensayo estatico CL50 - Leuciscus idus (Carpa dorada) - 2,2 mg/l - 96 h
E3
83
= C
c La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos del Reglamento (CE) No. 1907/2006.
fg -g Reglamentacion y legislacion en materia de segurida  d, salud y medio ambiente especificas para la susta  ncia o la
o4 % mezcla: sin datos disponibles
g = Evaluacion de la seguridad quimica:  Para este producto no se ha llevado a cabo una evaluacion de la seguridad quimica
o
c o

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2012). Material Safety Data Sheet. Product name:4-terc-Octilfenol -.
Versién 5.0, 8p.
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Tabla 23. Caracterizacion del riesgo, informaciéon toxicoldgica, ecolégica y
regulatoria del Linoleic acid ethyl ester.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

.Clasificacion de la sustancia o de la mezcla
No es una sustancia o mezcla peligrosa de acuerdo con el Reglamento (CE) No. 1272/2008.
Esta sustancia no esta clasificada como peligrosa segun la Directiva 67/548/CEE.

Elementos de la etiqueta
El producto no necesita ser etiquetado de acuerdo con las directivas de la Comunidad Europea 6 las
respectivas leyes nacionales.

Identificacion del
riesgo

Otros Peligros - ninguno(a)

Toxicidad aguda: no existente datos disponibles
Carcinogenicidad: no existente datos disponibles
Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles
Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Informacién
toxicologica

Toxicidad: no existente datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles

PBT y Andlisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacién
ecoldgica

La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos del Reglamento (CE) No. 1907/2006.

Reglamentacion y legislacion en materia de segurida  d, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica:  Para este producto no se ha llevado a cabo una evaluacion de la
seguridad quimica

Informacion regulatoria

Fuente: SIGMA-ALDRICH. (2013). Material Safety Data Sheet. Product name: Linoleato de etilo.
Version 5.0, 8 p.
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Tabla 24.Caracterizacion del riesgo, informacion toxicoldgica, ecologica y
regulatoria del Phenol,2-methyl-4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-.

Identificacion del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de acuerdo con el Reglamento (CE) 127  2/2008 [UE-GHS/CLP]: Irritacion cutéaneas (Categoria
2); Lesiones oculares graves (Categoria 1); Toxicidad especifica en determinados 6rganos - exposicién Unica
(Categoria 3); Toxicidad acuatica crénica (Categoria 4)

Clasificacion de acuerdo con las Directivas de laU  E 67/548/CEE 6 1999/45/CE

Irrita las vias respiratorias y la piel. Riesgo de lesiones oculares graves.

Pictograma
Palabra de Advertencia : Peligro

Indicacién(es) de peligro:  H315 Provoca irritacién cutanea; H318 Provoca lesiones oculares graves; H335
Puede irritar las vias respiratorias; H413 Puede ser nocivo para los organismos acuaticos, con efectos nocivos
Duraderos.

Declaracion(es) de prudencia: P261 Evitar respirar el polvo/ el humo!/ el gas/ la niebla/ los vapores/ el aerosol;
P280 Llevar guantes de proteccion/ gafas de proteccion/ mascara de proteccion; P305 + P351 + P338 EN CASO
DE CONTACTO CON LOS 0JOS: Enjuagar con agua. cuidadosamente durante varios minutos. Quitar las lentes
de contacto cuando estén presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir con el lavado. Declaracién
Suplementaria del Peligro ninguno(a)

De acuerdo con la Directiva Europea 67/548/CEE, y s us enmiendas.
Simbolo(s) de peligrosidad

Frase(s) — R: R37/38 Irrita las vias respiratorias y la piel. R41 Riesgo de lesiones oculares graves.
Frase(s) — S: S26 En caso de contacto con los ojos, lavense inmediata y abundantemente con agua y aclidase
a un médico. S39 Usese proteccion para los ojos/la cara.

Informacién

toxicologica

Toxicidad aguda: sin datos disponibles

Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles

Carcinogenicidad: |ARC: 3 - Grupo 3: No clasificable como carcindgeno para los humanos

Toxicidad reproductiva:  sin datos disponibles

Toxicidad para el desarrollo : sin datos disponibles

Signos y Sintomas de la Exposicion: Segln nuestras informaciones, creemos que no se han investigado
adecuadamente las propiedades quimicas, fisicas y toxicolégicas.

Informacion
ecoldgica

Toxicidad: no existente datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad: no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo: no existente datos disponibles

PBT y Andlisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacién
regulatoria

La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos del Reglamento (CE) No. 1907/2006.
Reglamentacion y legislacion en materia de segurida  d, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica:  sin datos disponibles

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2012). Material Safety Data Sheet. Product name: 4-(1,1,3,3-
Tetrametilbutil)-o-cresol. Version 5.0, 8p.
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Tabla 25.Caracterizacion del riesgo, informacion toxicoldgica, ecologica y
regulatoria del Nonacosane.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

.Clasificacion de la sustancia o de la mezcla
No es una sustancia o mezcla peligrosa de acuerdo con el Reglamento (CE) No. 1272/2008.
Esta sustancia no esta clasificada como peligrosa segun la Directiva 67/548/CEE.

Elementos de la etiqueta
El producto no necesita ser etiquetado de acuerdo con las directivas de la Comunidad Europea 6 las
respectivas leyes nacionales.

Identificacion del riesgo

Otros Peligros - ninguno(a)

Toxicidad aguda: no existente datos disponibles

Carcinogenicidad: no existente datos disponibles

Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles

Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Signos y Sintomas de la Exposicion: Segun nuestras informaciones, creemos que no se han investigado

adecuadamente las propiedades quimicas, fisicas y toxicolégicas.

Informacién
toxicologica

Toxicidad: no existente datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacion
ecoldgica

La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos del Reglamento (CE) No. 1907/2006.

Reglamentacion y legislacion en materia de segurida  d, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica:  Para este producto no se ha llevado a cabo una evaluacion de la
seguridad quimica

Informacion regulatoria

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2012). Material Safety Data Sheet. Product name:Nonacosano. Version
5.0, 8 p.
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Tabla 26. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicoloégica, ecologica y
regulatoria del Palustric acid.

Identificacion del

riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de la sustancia o de la mezcla
Efectos agudos en los humanos desconocidos, por lo tanto, manejar con precaucion. Estudios de
sobreexposiciéon en Animales sélo indican una ligera toxicidad oral en mamiferos.

Efectos crénicos a largo plazo en los seres humanos desconocidos. No hay efectos significativos en ratas, ni
efectos de la sobreexposicion en perros alimentados con aceite de la resina durante 2 afios.
No esta listado por la ACGIH

Informacién

toxicologica

Toxicidad aguda: no existente datos disponibles
Carcinogenicidad: no existente datos disponibles
Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles
Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Informacién
ecoldgica

Toxicidad para peces: 96 hr, LC 50: 0.5 - 0.6 mg/L (rainbow trout)
Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles
Movilidad en el suelo:  no existente datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacion regulatoria

Reglamentacion y legislacion en materia de segurida  d, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica:  Para este producto no se ha llevado a cabo una evaluacion de la
seguridad quimica

Fuente: CANSYN CHEMICAL CORP. (2010). Material Safety Data Sheet. Product name: Palustric
acid. R006. Revision, 2 p.
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Tabla 27. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolbgica y
regulatoria del n-Butyl ricinolate.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de la sustancia o de la mezcla

Inhalacién: Puede causar irritacion del tracto respiratorio

Ingestion: Puede ser nocivo si se ingiere.

Contacto con la piel: Puede provocar una reaccion alérgica en la piel
Contacto con los ojos: Evitese el contacto con los ojos

Declaraciones de peligro Puede provocar una reaccién alérgica de la piel.

Identificacion
del riesgo

Toxicidad aguda: no existente datos disponibles

Toxicidad crénica: puede causar nduseas y vomitos, e inconsciencia.
Carcinogenicidad: no existente datos disponibles

Toxicidad reproductiva:  no existente datos disponibles

Efectos sinérgicos: no existente datos disponibles

Informacién
toxicologica

Toxicidad acuatica: Puede provocar a largo plazo efectos negativos en el medio medio ambiente acuatico.
Persistencia y biodegrabilidad:  no existente datos disponibles

Potencial de biocumulacién:  no existente datos disponibles

Movilidad en el suelo: no existente datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: no existente datos disponibles

Otros efectos Adversos: no existente datos disponibles

Informacion
ecoldgica

SARA 313 de emision informes: Emisiones Toxicas de los productos quimicos. No incluido
CERCLA / SARA Seccién NTP 302: Extremadamente Peligroso. No incluido
IARC - INTERNATIONAL AGENCY FOR RESEARCH ON CANCER: No incluido

Informacion
regulatoria

Fuente: MP Biomedicals, LLC. (2006). Material Safety Data Sheet. Product name: n-BUTYL
RICINOLEATE PRACTICAL GRADE. 5p.

163




ANEXO 4

Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologic a, ecoldgica y regulatoria
de compuestos organicos de la estacion, Bocatoma de la Planta de
Potabilizacion — Puerto Mallarino — E3.

Tabla 30. Caracterizacion del riesgo, informaciéon toxicoldgica, ecolégica y
regulatoria del Palmitic acid ethyl ester.

Identificacién del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

No es una sustancia o mezcla peligrosa de acuerdo ¢ on el Reglamento (CE) No. 1272/2008.

Esta sustancia no esta clasificada como peligrosa s egun la Directiva 67/548/CEE.

Elementos de la etiqueta: El producto no necesita ser etiquetado de acuerdo con las directivas de la
Comunidad Europea 6 las respectivas leyes nacionales.

Otros Peligros - ninguno(a)

Informacion toxicolégica

Toxicidad aguda: sin datos disponibles

Corrosion o irritacién cutdneas:  sin datos disponibles

Lesiones o irritacion ocular graves:  sin datos disponibles

Sensibilizacion respiratoria o cutdnea:  sin datos disponibles

Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles

Carcinogenicidad: IARC: No se identifica ningiin componente de este producto, que presente niveles mayores
que o igual a 0,1% como agente carcindgeno humano probable, posible o confirmado por la (IARC) Agencia
Internacional de Investigaciones sobre Carcin6genos.

Toxicidad para la reproduccion:  sin datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  sicién Unica: sin datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  siciones repetidas: sin datos disponibles

Efectos potenciales sobre la salud

Inhalacion: Puede ser nocivo si se inhala.  Puede provocar una irritacion en el tracto respiratorio.

Ingestion: Puede ser nocivo si es tragado.

Piel Puede ser nocivo si es absorbido por la piel. Puede provocar una irritacion de la piel.

Ojos: Puede provocar una irritacion en los ojos.

Signos y Sintomas de la Exposicion: Segun nuestras informaciones, creemos que no se han investigado
adecuadamente las propiedades quimicas, fisicas y toxicologicas.

Informacié

n ecolégica

Toxicidad: sin datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  sin datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  sin datos disponibles
Movilidad en el suelo: sin datos disponibles

PBT y Andlisis vPvB: sin datos disponibles

Otros efectos Adversos:  sin datos disponibles

Informacion
regulatoria

La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos de la Reglamento (CE) No. 1907/2006.
Reglamentacion y legislacion en materia de seguridad, salud y medio ambiente especificas para la sustancia o
la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica Para este producto: no se ha llevado a cabo una evaluacién de la seguridad
quimica.

Fuente: SIGMA-ALDRICH. (2012).Ficha de datos de seguridad. Nombre del producto: Palmitato de
etilo. Version 5.0, 8p.
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Tabla 31. Caracterizacion del riesgo, informaciéon toxicoldgica, ecolégica y
regulatoria del 2-Hydroxybenzyl alcohol.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de acuerdo con el Reglamento (CE) 127  2/2008
Irritacion cutéaneas (Categoria 2), H315, Irritacion ocular (Categoria 2), H319, Toxicidad especifica en
determinados 6rganos - exposicion Unica (Categoria 3), H335

S Clasificacion de acuerdo con las Directivas de laU  E 67/548/CEE 6 1999/45/CE
a Xi Irritante R36/37/38
E &
< Pictograma
(5}
_S Palabra de Advertencia :  Atencion
é Indicacion(es) de peligro:  H315 Provoca irritacion cutanea. H319 Provoca irritacion ocular grave. H335 Puede
= irritar las vias respiratorias.
Declaracion(es) de prudencia: P261 Evitar respirar el polvo/ el humo!/ el gas/ la niebla/ los vapores/ el aerosol.
P305 + P351 + P338 EN CASO DE CONTACTO CON LOS 0JOS: Enjuagar con agua cuidadosamente durante
varios minutos. Quitar las lentes de contacto cuando estén presentes y pueda hacerse con facilidad. Proseguir
con el lavado.
Toxicidad aguda: sin datos disponibles
Corrosion o irritacién cutdneas:  sin datos disponibles
Lesiones o irritacion ocular graves:  sin datos disponibles
Sensibilizacion respiratoria o cutdnea:  sin datos disponibles
Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles
Carcinogenicidad: IARC: No se identifica ningiin componente de este producto, que presente niveles mayores
que o igual a 0,1% como agente carcin6geno humano probable, posible o confirmado por la (IARC) Agencia
Internacional de Investigaciones sobre Carcindgenos.
Toxicidad para la reproduccion: Toxicidad para la reproduccién - rata — Subcutaneo Efectos sobre la
Fertilidad: Mortalidad post-implantacién: (p.e.: n° total de implantaciones muertas o reabsorbidas por n° total de
] implantaciones) Anormalidades Especificas del Desarrollo: Sistema musculo-esquelético
k=2 Toxicidad especifica en determinados érganos - expo  sicion Unica: Inhalacion - Puede irritar las vias
§ respiratorias.
< Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  siciones repetidas: sin datos disponibles
‘E Peligro de aspiracion: sin datos disponibles
e
& Informacion Adicional RTECS: DO6430000: Los efectos pueden variar desde irritacién leve hasta destruccion
1S profunda del tejido, segun la intensidad y duracion de la exposicion., la exposicion prolongada o repetida puede
g provocar:, Lesiones oculares, Segln nuestras informaciones, creemos que no se han investigado
- adecuadamente las propiedades guimicas, fisicas y toxicolégicas.
Toxicidad: sin datos disponibles
o8 Persistencia y biodegrabilidad:  sin datos disponibles
RS Potencial de biocumulacién:  sin datos disponibles
Eo Movilidad en el suelo:  sin datos disponibles
.g 3 PBT y Andlisis vPvB: sin datos disponibles
=< Otros efectos Adversos:  sin datos disponibles
La hoja técnica de seguridad cumple con los requisi tos de la Reglamento (CE) No. 1907/2006.
Reglamentacioén y legislaciébn en materia de segurida d, salud y medio ambiente especificas para la
- sustancia o la mezcla: sin datos disponibles
O ©
8o Evaluacion de la seguridad quimica Para este produc to: no se ha llevado a cabo una evaluacion de la
g g seguridad quimica.
— D
ce

Fuente: SIGMA-ALDRICH. (2013).Ficha de datos de seguridad. Nombre del
producto: Alcohol 2-hidroxi-bencilico. Version 5.2, 8p.
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Tabla 32. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolbgica y
regulatoria del L-Lysine, N(6)-[(1,1-dimethylethoxy)carbonyl]-N(2)-[(9H

Identificacién del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

No es una sustancia o mezcla peligrosa de acuerdo ¢ on el Reglamento (CE) No. 1272/2008.

No es una sustancia o mezcla peligrosa segun la Dir  ectiva de la CE 67/548/CEE 6 1999/45/CE.

Elementos de la etiqueta: El producto no necesita ser etiquetado de acuerdo con las directivas de la
Comunidad Europea 6 las respectivas leyes nacionales.

Otros Peligros - ninguno(a)

Informacion toxicolégica

Toxicidad aguda: sin datos disponibles

Corrosion o irritacién cutdneas:  sin datos disponibles

Lesiones o irritacion ocular graves:  sin datos disponibles

Sensibilizacion respiratoria o cutdnea:  sin datos disponibles

Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles

Carcinogenicidad: IARC: No se identifica ningiin componente de este producto, que presente niveles mayores
que o igual a 0,1% como agente carcin6geno humano probable, posible o confirmado por la (IARC) Agencia
Internacional de Investigaciones sobre Carcin6genos.

Toxicidad para la reproduccién:  sin datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  sicidn Unica: sin datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  siciones repetidas: sin datos disponibles

Efectos potenciales sobre la salud

Inhalacion: Puede ser nocivo si se inhala.  Puede provocar una irritacion en el tracto respiratorio.
Ingestion: Puede ser nocivo si es tragado.

Piel Puede ser nocivo si es absorbido por la piel. Puede provocar una irritacion de la piel.

Ojos: Puede provocar una irritacion en los ojos.

Informacién

ecoldgica

Toxicidad: sin datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  sin datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  sin datos disponibles
Movilidad en el suelo: sin datos disponibles

PBT y Andlisis vPvB: sin datos disponibles

Otros efectos Adversos: sin datos disponibles

Informacién

regulatoria

La hoja técnica de seguridad cumple  con los requisitos de la Reglamento (CE) No. 1907/2  006.
Reglamentacion y legislacién en materia de segurida d, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica:  sin datos disponibles

Fuente: SIGMA-ALDRICH. (2012). Ficha de datos de seguridad. Nombre del
producto: Fmoc-Lys(Boc)-OH. Version 5.0, 8 p.
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ANEXO 5

Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologic a, ecologica y regulatoria
de compuestos organicos de la estacién Puente Juanc hito — E4.

Tabla 35. Caracterizacion del riesgo, informaciéon toxicoldgica, ecolégica y
regulatoria del 1,2-Benzenedicarboxilic acid, diisooctylester.

Identificacién del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de acuerdo con el Reglamento (CE) 127  2/2008 [UE-GHS/CLP]

Toxicidad para la reproduccién (Categoria 1B)

Clasificacion de acuerdo con las Directivas de laU  E 67/548/CEE 6 1999/45/CE

Puede perjudicar la fertilidad. Riesgo durante el embarazo de efectos adversos para el feto.
Elementos de la etiqueta

Etiquetado de acuerdo con el Reglamento (CE) 1272/2 008 [UE-GHS/CLP]

Pictograma

Palabra de advertencia: Peligro

Indicacion(es) de peligro: H360FD Puede perjudicar a la fertilidad. Puede dafar al feto.

Declaracién(es) de prudencia: P201 Pedir instrucciones especiales antes del uso. P308 + P313 EN CASO DE
exposicién manifiesta o presunta: Consultar a un médico.

Declaracion Suplementaria del Peligro:  ninguno(a). Reservado exclusivamente a usuarios profesionales.

De acuerdo con la Directiva Europea 67/548/CEE, ys us enmiendas.
Simbolo(s) de peligrosidad

Frase(s) — R: R60 Puede perjudicar la fertilidad. R61 Riesgo durante el embarazo de efectos adversos para el
feto.

Frase(s) — S: S53 Evitese la exposicion - recibense instrucciones especiales antes del uso. S45 En caso de
accidente o malestar, acudase inmediatamente al médico (si es posible, muéstresele la etiqueta).

Reservado exclusivamente a usuarios profesionales.

Otros Peligros - ninguno(a)

Informacién

toxicologica

Toxicidad aguda: sin datos disponibles

Corrosion o irritacién cutdneas:  sin datos disponibles

Lesiones o irritacion ocular graves:  sin datos disponibles

Sensibilizacion respiratoria o cutdnea:  sin datos disponibles

Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles

Carcinogenicidad: |ARC: Grupo 3: No clasificable como carcinogénico para los humanos (bis(2-Ethylhexyl)
phthalate)

Toxicidad para la reproduccion:  sin datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  sicidn Unica: sin datos disponibles
Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  siciones repetidas: sin datos disponibles
Peligro de aspiracién: sin datos disponibles

Informacié

n ecolégica

Toxicidad: sin datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  sin datos disponibles

Potencial de biocumulacién:  sin datos disponibles

Movilidad en el suelo: sin datos disponibles

PBT y Analisis mPmB: sin datos disponibles

Otros efectos Adversos: Nocivo para los organismos acuaticos, con efectos nocivos duraderos.

Informacié

n

regulatoria

La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos de la Reglamento (CE) No. 1907/2006.
Reglamentacion y legislacién en materia de seguridad, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica Para este producto: sin datos disponibles

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2012). Ficha de datos de seguridad. Nombre del
producto: Ftalato de diisooctilo. Version 5.0, 7p.
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Tabla 36. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolégica y
regulatoria del 2-Hydroxybenzothiazole.

Identificacion del riesgo

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de acuerdo con el Reglamento (CE) 127  2/2008
Toxicidad aguda, Inhalacion (Categoria 4), H332

Toxicidad aguda, Cutaneo (Categoria 4), H312

Toxicidad aguda, Oral (Categoria 4), H302

Clasificacion de acuerdo con las Directivas de la U E 67/548/CEE 6 1999/45/CE
Xn Nocivo R20/21/22

Pictograma @
Palabra de Advertencia : Atencién

Indicacién(es) de peligro: H302 Nocivo en caso de ingestion, H312 Nocivo en contacto con la piel, H332
Nocivo en caso de inhalacion.

Declaracién(es) de prudencia:  P280 Llevar guantes de proteccién/ prendas de proteccion.
Declaracién Suplementaria del Peligro:  ninguno(a)

Informacion toxicolégica

Toxicidad aguda: sin datos disponibles

Corrosion o irritacién cutdneas:  sin datos disponibles

Lesiones o irritacion ocular graves:  sin datos disponibles

Sensibilizacion respiratoria o cutdnea:  sin datos disponibles

Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles

Carcinogenicidad: IARC: No se identifica ningiin componente de este producto, que presente niveles mayores
que o igual a 0,1% como agente carcin6geno humano probable, posible o confirmado por la (IARC) Agencia
Internacional de Investigaciones sobre Carcindgenos.

Toxicidad para la reproduccién:  sin datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  sicidn Unica: sin datos disponibles

Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  siciones repetidas: sin datos disponibles

Peligro de aspiracién: sin datos disponibles

Informacié

n ecolégica

Toxicidad: sin datos disponibles

Persistencia y biodegrabilidad:  sin datos disponibles
Potencial de biocumulacién:  sin datos disponibles
Movilidad en el suelo: sin datos disponibles

PBT y Analisis vPvB: sin datos disponibles

Otros efectos Adversos:  sin datos disponibles

Informacién
regulatoria

La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos de la Reglamento (CE) No. 1907/2006.
Reglamentacion y legislacién en materia de seguridad, salud y medio ambiente especificas para la
sustancia o la mezcla: sin datos disponibles

Evaluacion de la seguridad quimica Para este producto: no se ha llevado a cabo una evaluacién de la seguridad
quimica.

Fuente: SIGMA-ALDRICH (2013). Ficha de datos de seguridad. Nombre del
producto: 2-Hydroxybenzothiazole. Version 5.1, 8p.
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ANEXO 6

Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologic a, ecoldgica y regulatoria
de compuestos organicos de la estacion Desembocadur a rio Cali — ES5.

Tabla 39. Caracterizacion del riesgo, informacion toxicologica, ecolbgica y
regulatoria del Isopimaric Acid.

PERSPECTIVA GENERAL DE EMERGENCIA

Clasificacion de acuerdo con el Reglamento (CE): 1272/2008
Toxicidad acuatica aguda (Categoria 1) : H400

Elementos de la etiqueta: Etiquetado de acuerdo con el Reglamento (CE) 1272/2008

o
&
2 Pictograma
7}
kel
(5}
3
E Palabra de advertencia: Atencién
o
()
= Indicacion(es) de peligro:  H400 Muy téxico para los organismos acuéticos.
Declaracién(es) de prudencia: P273 Evitar su liberacién al medio ambiente.
Declaracién Suplementaria del Peligro:  ninguno(a)
Otros Peligros - ninguno(a)
Toxicidad aguda: sin datos disponibles
Corrosion o irritacién cutdneas:  sin datos disponibles
Lesiones o irritacion ocular graves:  sin datos disponibles
Sensibilizacion respiratoria o cutdnea:  sin datos disponibles
Mutagenicidad en células germinales:  sin datos disponibles
o Carcinogenicidad: IARC: No se identifica ningiin componente de este producto, que presente niveles mayores
% gue oigual a 0,1% como agente carcinégeno humano probable, posible o confirmado por la (IARC)Agencia
0 Internacional de Investigaciones sobre Carcindgenos.
8 Toxicidad para la reproduccion:  sin datos disponibles
3 Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  sicidn Unica: sin datos disponibles
= Toxicidad especifica en determinados 6rganos - expo  siciones repetidas: sin datos disponibles
g Peligro de aspiracion: sin datos disponibles
g Informacion Adicional:  RTECS: sin datos disponibles.
5 Segln nuestras informaciones:  creemos que no se han investigado adecuadamente las propiedadesquimicas,
= fisicas y toxicolégicas.
Toxicidad: Toxicidad para los peces, CL50 — Pimephales promelas - 0,87 mg/l - 96 h
Persistencia y degradabilidad:  sin datos disponibles
Potencial de bioacumulaciéon:  Bioacumulacién Oncorhynchus mykiss (Trucha arcouris) - 14 d- 2,7 pg/l
c Factor de bioconcentraciéon (FBC): 34
g g Movilidad en el suelo:  sin datos disponibles
g k<) 12.5 Resultados de la valoracion PBT y mPmB:  La valoracién de PBT / mPmB no esté disponible ya que la
5 % evaluacion de la seguridad quimica no es necesaria / no se ha realizado
€8 Otros efectos adversos: Muy téxico para los organismos acuaticos, sin datos disponibles
La hoja técnica de seguridad cumple con los requisitos de la Reglamento (CE) No. 1907/2006.
Reglamentacion y legislacion en materia de segurida d, salud y medio ambiente especificas para
c lasustancia o la mezcla: sin datos disponibles
g g Evaluacion de la seguridad quimica:  Para este producto no se ha llevado a cabo una evaluacion de la
g (_% seguridad quimica.
S5
£

Fuente: Modificada de SIGMA-ALDRICH (2012). Ficha de datos de seguridad.
Nombre del producto: Isopimaric Acid. Version 5.2, 7 p.
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ANEXO 7

Ponencia presentada en el XLVIIlI, Congreso Nacional de Ciencias Bioldgicas,
Bogota, Octubre 2013.

ASOCIACION COLOMBIANA DE CIENCIAS BIOLOGICAS

PERSOMNERIA JURIDICA D5547 — Diciambre 18 de 1574
Nit. 805.014.676-1

Bogota, 25 de agosto 2013

Daoctor{es):

Gloria Ampare Jiménez Botero, Alejandro Soto Duque & Ricardo Alvarez Ledn
Ref. Trabajo de Investigacion

Apreciado Doctor(es):

Conocedores de su frayectoria cientifica y su experiencia en el medio
Universitario, me permito informar a usted y @ la Institucion a la cual usted
representa, que su trabajo titulado ANALISIS DEL RIESGO AMBIENTAL POR
ALQUIL-FENOLES PRESENTES EN AGUAS DEL RiO CAUCA A SU PASO
POR LA ZONA URBANA DE LA CIUDAD DE CALL. Fue ACEPTADO para
ser presentado en el XLVII CONGRESO NACIONAL DE CIENCIAS
BIOLOGICAS el cual se llevara a cabo del & al 9 de Octubre en la Ciudad de
Bogota, Universidad del Bosque

Esperamos confar con su valiosa asistencia a este evento, de frayectoria
Cientifica.

Cordialmente.

COMITE ACADEMICO CONGRESO.

ASOCIACION COLOMBIANA DE CIENCIAS BIOLOGICAS
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ANALISIS DEL RIESGO AMBIENTAL POR ALQUIL-FENOLES PR ESENTES EN
AGUAS DEL RIO CAUCA A SU PASO POR LA ZONA URBANA DE LA CIUDAD
DE CALI

Gloria Amparo Jiménez-Botero®; Alejandro Soto-Duque?; Ricardo Alvarez-Le6n®

'Docente investigadora grupo GEADES, Universidad Auténoma de Occidente,
gajimenez@uao.edu.co
’Docente investigadora grupo GEADES, Universidad Auténoma de Occidente, asoto@uao.edu.co
*Docente investigador, Universidad de Manizales, ricardoalvarezleon@gmail.com

RESUMEN

Las aguas del rio Cauca a su paso por la zona urbana de la ciudad de Cali,
presentan un alto grado de contaminacién evidenciado en los siguientes hallazgos:
Mutagenicidad, metales pesados (Hg, Cr, Cd y Pb); pesticidas (diazinon, lindano,
clordano, clorpirifos, etil-paration, malation, heptaclor, aldrin, a-endosulfan), y de
compuestos organicos entre los que destacan los alquil-fenoles.

El objetivo del presente trabajo fue analizar el riesgo ambiental en cinco
estaciones de muestreo, en la zona de estudio, debido a la presencia de fenoles
en el rio Cauca. Teniendo como base que algunos de los alquil-fenoles
encontrados presentan riesgo de disrupcion endocrina en mamiferos incluyendo el
hombre.

Se aplicé la técnica de cromatografia de gases acoplada a espectrometria de
masas Yy se identificaron 70 compuestos organicos, entre los cuales estan algunos
Alquil-fenoles, a dichos compuestos se les identificé el riesgo, con el soporte de
las bases de datos: Pubmed Compounds, Pubmed Chem, Science Direct, IARC —
International Agency of Researchon Cancer y las hojas de seguridad (MSDS). En
esta busqueda se encontré que un grupo de estos fenoles presentan riesgo a la
salud humana y a los ecosistemas acuaticos, otros se encuentran sin
caracterizacion del riesgo, y un ultimo grupo sin informacion.

Lo anterior, sera de gran utilidad para que los entes de control de la region:

Corporacion Autébnoma Regional - CAR, Autoridades locales, y Nacionales,
puedan tomar las medidas necesarias para la gestion adecuada del rio.

AREA DE ESTUDIO

El area de estudio esta delimitada por el tramo del Rio Cauca localizado entre el
puente de El Hormiguero y la Desembocadura del Rio Cali. (Figura 1).
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Figura 1. Mapa de la Ciudad de Cali indicando las estaciones de muestreo en el
Rio Cauca.

El Puente de ElI Hormiguero se denomin6é como estacién de muestreo (E1), cuyas
coordenadas geograficas son 03°18" 09,2"" N, longitud oeste 76°28" 50,8 W y
altitud 978.3 msnm; la estacion (E2): Desembocadura del Canal CVC-Sur 03° 22
40.2°°N: 76° 2817.7"" W y altitud 967.1 msnm; la estacion (E3): Bocatoma de la
PTAP de Puerto Mallarino 03° 26°45.4”" N, 76° 28°30.4"" W vy altitud 966.6 msnm;
la estacion (E4): Puente de Juanchito 03° 26"59"'N, 76° 28°32.1"" W y altitud 963.6
msnm; y la estacion (E5): Desembocadura del Rio Cali con coordenadas 03° 30°
20.9" N, 76° 29" 29.8"" W: y altitud 965.8 msnm.

OBJETIVO

El objetivo del presente trabajo fue analizar el riesgo ambiental en cinco
estaciones de muestreo, en la zona de estudio (Figura 1), debido a la presencia de
fenoles en el rio Cauca a su paso por la zona urbana de Cali.

METODOLOGIA

Se colectaron las muestras de agua de cada una de las estaciones de muestreo,
en envases ambar de 4 litros, se refrigeré a 4 grados hasta su filtracion con filtros
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de membrana de 0.45 um, y extracciéon en fase sélida, con cartuchos OASIS HLB,
se aplicé método OASIS de extraccion para fenoles.

Los extractos se leyeron en un GC/MS Agilent 6890 N con MS detector Agilent
5973 N e inyeccion automatica Agilent 7673. Columna capilar DB-5MS of 30 m de
longitud, 250 um de didmetro y 0.30 um de espesor de pelicula modelo No. J&W
122-5532. temperatura maxima de 325 °C. Flujo constante de 1 mL/min. Detector
de temperatura de 250 °C. Modo Pulsed Splitless, temperatura Quadropole de 150
°C. Fuente de ionizacién de 230 °C. Temperatura inicial del horno de 50 °C/min, a
una rata de 25 °C/min hasta 100 °C, luego a una rata de 5 °C/min hasta 300 °C
durante 5 min.

RESULTADOS Y ANALISIS

Usando la metodologia anterior se detectaron en la Estacion 1, los fenoles:
Benzenemethanol,4-hydroxy, y Butylated hydroxytoluene- BHT. (Figura 2).
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Figura 2. Cromatogramas de los fenoles: Benzenemethanol,4-hydroxy, yButylated
hydroxytoluene- BHT.

EL Benzenemethanol,4-hydroxy, presenta toxicidad aguda para la salud humana,
y toxicidad en peces: LC-50 — Jordanella floridae - 10,5 mg/l - 2 h; y el Butylated
hydroxytoluene- BHT, registra toxicidad en peces: LC-50 — Oryzias sp.— 5,3 mg/| -
48 h, en Daphnia y otros invertebrados acuaticos: EC50 — Daphnia pulex
(Waterflea) - 1.44 mg/l - 48 h. Kouki- Inai et al. (1988), registran el BHT, como un
compuesto que produce tumores en el higado del ratbn macho B6CC3F1, en el
mismo sentido, Chihoung et al. (1992), confirmaron que el BHT, es un antioxidante
para grasas y aceites, pero no presenta actividad antimutagenica, contrariamente
aumenta la respuesta del test de Ames, en presencia de activador enzimatico.

En la estacion 2, se identificaron los fenoles Phenol, 4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-, y
Phenol,2-methyl-4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-. Figura 3.
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Figura 3. Cromatogramas de los fenoles: Phenol, 4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-, y
Phenol,2-methyl-4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-.

El  Phenol, 4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-, registra toxicidad acuatica aguda y
cronica (Categoria 1), puede formarse como un producto de degradacion de los
tensoactivos de alquilfenol en las aguas residuales, posee baja movilidad en el
suelo, y en sedimentos, Dado que su valor del Factor de Bioconcentracion — BCF,
es estimado en 6000, se espera que este compuesto se bioacumule en los
organismos acuaticos. (TOXNET Home-HSDB, November 2012). También es
reconocido disruptor endocrino, por lo anterior, puede acelerar la proliferacion de
células de cancer en los organismos que entren en contacto con este compuesto.

En el mismo sentido, el Phenol,2-methyl-4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-. De acuerdo
a la ficha de seguridad MSDS de SIGMA-ALDRICH, (2012), presenta toxicidad
acuatica Cronica — (Categoria 4), Lesiones oculares graves (Categoria 1),
Irritacion cutaneas (Categoria 2). La base de datos (NCBI PubChem compound,
2005), no registra informacién toxicolégica de este compuesto.

En la estacion 3, se encontraron Butylatedhydroxytoluene- BHT, Salicyl Alcohol, y
el Phen-1,4-diol, 2,3-dimethyl-5-trifluoromethyl. Figura 4.

En esta estacion reaparece el fenol Butylatedhydroxytoluene- BHT, el cual estaba
presente en la estacion 1, el Salicyl Alcohol, registra irritaciones cutaneas, y
ocular (Categoria 2), Toxicidad especifica en determinados érganos - exposicion
Unica (Categoria 3), y el Phen-1,4-diol, 2,3-dimethyl-5-trifluoromethyl, no registra
informacion de toxicidad y bioctividad en la base de datos Puchem compound.
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Figura 4. Cromatogramas de los fenoles: Butylatedhydroxytoluene- BHT, Salicyl
Alcohol, y el Phen-1,4-diol, 2,3-dimethyl-5-trifluoromethyl.

La estacién 4, no registro presencia de fenoles. Contrariamente en la estacion 5 se
registraron los siguientes fenoles: Salicyl Alcohol, el cual se identific6 en la
estacion 3, y el Benzenemethanol,4-hydroxy, encontrado en la estacion 1.

CONCLUSIONES

Los alquifenoles son reconocidos disruptores endocrinos y promotores de la
formacion de células cancerigenas. En las cinco estaciones de muestreo se
encontraron siete compuestos de esta familia, algunos de ellos se repiten en mas
de una estacion.

Algunos de estos compuestos pueden formarse como un producto de degradacion
de los tensoactivos de alquilfenol en aguas residuales. Debido a sus propiedades
como movilidad en el suelo y en sedimentos pueden bioconcentrarse en
organismos acuaticos. Lo anterior, evidencia el riesgo ambiental presente en la
zona de estudio.

En la estacién 4, no se registraron fenoles, mientras que en la estacion 3, se
identificaron tres de estos compuesto, y en la estacion dos se registro el mas
toxico, correspodiente al Phenol, 4-(1,1,3,3-tetramethylbutyl)-, compuesto que
registra toxicidad acuatica aguda y crénica (Categoria 1).
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