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RESUMEN

Los principales componentes de las tintas son los colorantes y pigmentos, siendo estos Gltimos de mayor tamafio
molecular, por lo tanto, son ideales para elaborar tintas de baja migracion de particulas, para etiquetas. Dichos
pigmentos, tienden a ser mas eficaces, debido a que resisten a los factores externos en mayor proporcion
respecto a las tintas de colorantes. Las tintas mas utilizadas para el impreso de etiquetas son base solvente, base
aguay UV. Las tintas pigmentadas tienen mayor resistencia a los rayos ultravioleta y a todos los factores como
alta temperatura y humedad, principalmente.

En el presente trabajo se realizo la evaluacion de la migracion de particulas o evaluacion toxicologica de los
componentes de una propuesta de tinta, basada en extractos Helianthus annuus y Comarostaphilylis polifolia;
lo anterior a partir de docking molecular utilizando el Molegro Virtual Docker, acoplando pigmentos, resina o
mondmeros en un fragmento del citocromo p450, para saber la posible reaccion de las mismas en el organismo,
pudiendo evaluar de manera implicita la toxicidad de estas. Se obtuvieron las interacciones de las energias entre
los ligandos vy la cavidad seleccionada de la enzima. Todas las poses se acoplaron en el sitio activo de la enzima.
Se obtuvieron las eficiencias del ligando (LES).
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INTRODUCCION

En la industria de alimentos son de gran importancia los empaques, debido a que estos protegen los
alimentos de la degradacién por factores externos como temperatura, humedad y agentes
contaminantes. La migracion de sustancias del empaque hacia el alimento es un fenémeno de
trasferencia de masa que se produce por la difusién y conveccion. Los alimentos con alto contenido
de &cidos grasos ponen en contacto los esteres en la parte superficial y esos migran hacia el material
de empaque y hay migracion de los componentes de las tintas (Avendafio et al., 2018). Los alimentos
empacados que contienen etiqueta con impresion sobre el material de empaque regularmente son por
impresion en off-set flexografia o huecograbado. Es importante que se utilice el material de empaque
compatible con el tipo de tintas, ademas de que estas sean de grado alimenticio para evitar la
transferencia de sustancias del etiquetado y tinta impresa al alimento (Pochteca, 2016).
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La migracion de compuestos de las tintas en los envases y siendo importantes las impresiones tipo
set-off, esto puede provocar alteraciones en la inocuidad de los alimentos. La migracién de
compuestos quimicos de los envases transfiere las particulas por proceso submicroscépico de
transferencia de masa a cusa de la tendencia al equilibrio en el sistema (Peiro, 2018).

En general, las tintas poseen una fase sélida y una liquida. La fase sélida es discontinua y la forman
los pigmentos, mientras que la liquida es corresponde a una fase continua mas 0 menos viscosa,
Ilamada vehiculo, barniz o aglutinante. Las principales propiedades de las tintas son dadas por
cualidades como: La viscosidad, el color, la intensidad, la tonalidad, brillo, poder cubriente, limpieza
del tono (Vite, 2018).

Propiedades reoldgicas como: viscosidad, resistencia, tack y el secado de la tinta
Las tintas mas empleadas son:

e Base solvente
e Base Agua
e UV

Tintas base solvente

El solvente es a base de alcohol y se compone de resinas naturales o sintéticas. Las mas utilizadas
poliamidas, la nitrocelulosa y poliuretano; plastificantes, aditivos, solventes, pigmentos y
dispersantes.

Tintas base acuosa
Se formulan a partir de resinas o barniz, se emplean acrilicas hidrosolubles.
Tintas UV

Empleo de un tipo de tintas que se secan mediante radiacion ultravioleta. Las resinas empleadas son
derivados acrilicos de alta viscosidad. Con este tipo de tintas no se desprenden compuestos volatiles
organicos, y estas tintas de pueden imprimir en madera, vidrio y aluminio también (Vite, 2018).

En la tinta flexografica que es un proceso de impresién empleado para diferentes sustratos de
embalaje como carton, papel y plastico. Las tintas se han mejorado continuamente, desde su MP,
solventes y componentes, hasta su toxicidad. Para generar tintas mas amigables con el medio
ambiente se ha recurrido a tintas vegetales con bajo color, no metales pesados y baja migracion de
particulas (Avendafio et al., &Vite, 2018).

Las tintas de colorantes se componen de pigmentos solubles en agua, que pueden ser de origen natural
(pigmentos de plantas) o de origen sintético (quimicos o de materia inerte). Las tintas pigmentadas
las cuales contienen pigmentos (moléculas de origen organico) encapsulados en una resina sintética
y a continuacion situados en suspensién en un liquido. Las moléculas de estos pigmentos son mucho
mas grandes que las de los colorantes. Esta es la denominacion para el tipo de tintas de origen natural
a partir de los extractos de pigmentos de flores y frutos. Entonces la tinta pigmentada genera una capa
encima del sustrato y de esta manera es como trabaja este tipo de tintas, ademas de que este tipo de
tintas soportan los rayos V y son mas eficaces son resistentes al agua (Bilbink, 2020).

H. annus conocido como girasol, su fruto tiene forma ovoide; esta semilla se forma a partir del
pericarpio que encierra la almendra el pericarpio cascara se compone por la epidermis, corcho y
células esclerénquimaticas. Las células esclerénquima segregan sustancias de coloracion negra que
tienen alrededor del 76% de hidratos de carbono Ya esto funciona como un medio de defensa ante la
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polilla del girasol contiene flavonoides (Méndez, 2019). El color exterior del pericarpio es entre
blanco gris negro marrén y el porcentaje de cascara o fila en 3 de 40 al 20% (Rocca et al., 2017).

Comarostaphylis polifolia es también llamado como madrofio o pinglica negra, es un arbusto que se

caracteriza por un fruto que en realidad son inflorescencias que se concentran en unidades de 0.4 a
0.8 cm de largo y de 0.4 a 0.9 cm de didmetro, de color rojo en la etapa inmadura y parpura obscuro
0 negro al madurar completamente y de acuerdo con otro tipo de frutos que si han sido investigados
este puede contener pigmentos como antocianinas. EI madrofio negro florece durante todo el afio,
pero su principal produccion es de abril a octubre y fructifica entre junio y noviembre (Gonzélez &
Gonzélez., 2014).

Los biactivos pigmentados de Helianthus annuus y Comarostaphilylis polifolia se desaprovechan en
la industria y en el campo. Por lo tanto, en el presente trabajo se plantea el futuro aprovechamiento
para la extraccion de pigmentos y formular tintas de baja migracion de particulas. Al generar una tinta
de grado alimentario para empaque y etiquetas de alimentos, caracterizandola para que cumpla con
la minima migracion de particulas hacia el alimento por factores extrinsecos e intrinsecos y asi evitar
dafios a la salud por ingesta de particulas ajenas al alimento como metales pesados, resinas, adhesivos
y tintas.

Previo a dicho planteamiento, es ncesario realizar la evaluacion de la toxicidad de dichos
componentes pigmentados, lo cual se realizara a partir de docking molecular de los componentes de
la tinta; considerando que, si estos se unen al blanco (Citocromo p450), el cual actda en el organismo
como agente desintoxicante, metabilizante de farmacos y venenos con ayuda del oxigeno (Williams
et al., 2004).

El citocromo P450 elimina xenobidticos por medio de biotransformaciones que aumentan la hidrofilia
en molécula para agilizar la excrecién. La reaccion se da en 2 fases en la primera modifica el
xenobidtico por oxidacion, reduccidn o hidrolisis polarizando los grupos de la molécula. en la segunda
fase el sustrato que puede ser un xenobidtico o un metabolito de la reaccidn de la primera fase se
combina con un enddgeno y esto eficiente el transporte hasta su excrecion. El citocromo se distribuye
en los tejidos del organismo por las funciones que estos ejecutan. se encuentran principalmente en
tejidos extrae hepaticos (Gallegos et al., 2011).

Los ligandos seleccionados fueron: monémero DPGDA que presenta baja volatilidad y la resina
colofonia de extraccion de pino que se emplea ampliamente en formulacion de tintas de impresion
(Telleiraetal., 2018 & Alibaba, 2021).

MATERIALES Y METODOS

Se buscaron en la literatura los principales componentes fitoquimicos de extractos de las plantas de
interés, Helianthus annus y Comarostaphylis polifolia, y su estructura quimica. De las estructuras
encontradas en los pigmentos de Comarostaphylis poli folia y Helianthus annus, se generaron sus
estructuras y se modelaron, para posteriormente realizar acoplamientos moleculres a través del
programa Molegro Virtual Docker y asi, reproducir la interaccion de los componentes de la tinta
(pigmentos, resinas y monémeros) (Bitencourt-Ferreira & de Azevedo, 2019). Para la evaluacion de
la migracion de particulas se utilizé como blanco el Citocromo p450 c6digo PDB:1WO0G (Williams
et al., 2004).

El acoplamiento de los ligandos (delfinidina, cianidina, acido fendlico, monémero DPGDA y la resina
colofonia) con el blanco se ejecutd por combinaciones distintas dockeando en la cavidad 1 de vol=385
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RESULTADOS Y DISCUSION

Los resultados del docking fueron interesantes, pues se esperaba que la interaccién Enzima-Pigmentos
fuera mejor, pero hubo mejor eficiencia del ligando entre enzima-mondmero (ver Tabla 1).

Molécula E Hbond Electro Vdw LE
E M -110.05 -2.00 -0.79 -0.02 -6.47
E_M_R -97.48 -3.03 -0.34 -9.97 -4.64
A -61.64 -3.25 -1.30 -1.24 -6.84
¢ EMRP -120.34 -5.51 -1.26 -4.97 -5.73
D -102.49 -10.72 -0.97 126.56 -4.65
E_R -99.34 0.00 0.03 -10.01 -4.73
ERM -118.12 0.00 0.35 -0.49 -6.94
A -70.04 -2.19 0.00 -9.05 -7.78
C EMRP -123.83 -6.57 -1.07 -3.85 -5.89
D -67.39 -5.25 0.64 225.51 -3.06

Tabla 1. Principales interacciones entre los ligandos modelados y la enzima Citocromo p450.
Interaccion toxicoldgica blanco ligando. E=enzima, M=Mondémero DPGDA, R= resina colofonia,
P=pigmentos de los cuales C=Cianidina, D=Delfinidina y A=Acido fendlico.

De acuerdo con los valores de LE, hay mejor acoplamiento de la enzima con el mondmero, en
comparacion con la interaccion enzima-resina (E-R). No se considera como el mejor acoplamiento el
de pigmentos con la enzima 'y que la proporcion de pigmento es minima respecto al monémero o la
resina (ver tabla 1).

Fig. 1. Docking enzima-resina
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Sobre la enzima citocromo p450 en la cavidad de mayor volumen se acoplaron los pigmentos
(cianidina, delfinidina, acido fendlico), la resina y el mondémero. De los cuales, resulté que, es mas
eficiente el ligando cuando se unea la enzima directamente con la resina y posteriormente los demas
componentes (Fig. 1). La eficiencia del ligando E_R_M es eficiente con -6.94 kcal/mol y para solo
E_R solo es de -4.73 kcal/mol.

=

Fig. 2. Docking enzima-mondmero-resina-pigmento.

Sobre la enzima citocromo p450 en la cavidad de mayor volumen se encuentra unidos los pigmentos
(cianidinay delfinidina), la resinay monomero. El 4cido fendlico esta fuera de la cavidad de la enzima
(Fig. 2). La eficiencia del ligando es mejor cuando la unién es entre E_M_R_P cuando el pigmento
es el acido fendlico.

CONCLUSION

La enzima p450 se acopla con farmacos y venenos, actuando como defensa ante sustancias quimicas
del organismo. En el presente trabajo, los pigmentos, resina y mondmero se acoplaron a la enzima de
manera eficiente, por lo tanto, esto puede indicar que se la enzima seleccionada puede co-adyuvar en
la detoxificacion de los mismos. De lo anterior, se concluye que, se acopla mejor el monémero a la
enzima que los propios pigmentos.
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