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Resumen

El colorante Reactive Black 5 (RB5) es
ampliamente utilizado en el sector textil a pesar
de que es muy contaminante. ;Qué opciones se
tienen para disminuir la contaminacion que se
genera? Una solucidn es el uso de hidrogeles a
base de polimeros naturales como el quitosano. El
objetivo del presente estudio es utilizar un
modelo de quimica computacional como el
método semi-empirico PM3 (Parametric Method
3) para determinar como el colorante RB5
reacciona con el hidrogel. Primero, se disefiaron
la molécula del RBS5, hidrogel y el sistema
RB5/hidrogel en el software HyperChem,
enseguida se calculd6 la geometria de
optimizacioén utilizando el algoritmo de Polak-
Ribiere, el cual resuelve sistemas de ecuaciones
no lineales, finalizado la modelacion, mediante la
opcion Compute, se obtienen las propiedades
termodinamicas y QSAR, la opcion de visualizar
FTIR permite observar los espectros de FTIR de
las moléculas individuales y la adsorcién
respectiva del colorante RB5. Finalmente, se
obtuvo el mapa de la distribucion electrénica. Los
resultados indicaron que la adsorcion fue
espontanea y exotérmicamente con una energia

de -33.47 Kcal/mol. ElI mecanismo presentd

interacciones de puente de hidrégeno e
interacciones n-x, siendo afectados por el tamafio
de RBS.

Palabras clave: Colorantes reactivos, adsorcion,
simulacion, RB5, semi-empirico PM3.

Abstract

The Reactive Black 5 (RB5) dye is widely used
in the textile industry despite being highly
polluting. What options are available to reduce
the pollution generated? One solution is the use
of hydrogels based on natural polymers such as
chitosan. The objective of the present study is to
use a computational chemistry model such as the
semi-empirical method PM3 (Parametric Method
3) to determine how the dye RB5 reacts with the
hydrogel. First, the RB5 molecule, hydrogel, and
RB5/hydrogel  system were designed in
HyperChem software. Next, the optimization
geometry was calculated using the Polak-Ribiere
algorithm, which solves systems of nonlinear
equations. After modeling, the thermodynamic
and QSAR properties were obtained using the
Compute option. The FTIR visualization option
allowed observation of the FTIR spectra of the
individual molecules and their respective
adsorption of the RB5 dye. Finally, the electronic
distribution map was obtained. The results
indicated that the adsorption was spontaneous

and exothermic with an energy of -33.47
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Kcal/mol. The mechanism exhibited hydrogen
bonding and n-m interactions, which were
affected by the size of RB5.

Keywords:  Reactive  dyes, adsorption,
simulation, RB5, PM3 semi-empirical.
Introduccion

El agua es un recurso de vital importancia para la
vida, pero, ¢Por qué cada dia los diferentes
cuerpos de agua estdn mas contaminados? Esto se
debe a que aproximadamente 10000 colorantes
son utilizados diariamente en la industria,
papelera, cosmética y farmacéutica, sin embargo,
entre el 15 y 50% de los colorantes sintéticos
utilizado en procesos de tefiido finalizan
contaminando el agua (Cortazar-Martinez et al.,
2014; Zaruma-Arias et al., 2018; Gallego &
Rubio-Clemente, 2022). Los colorantes textiles
de mayor demanda son de la familia azo, los
cuales tiene uno o méas grupo N=N en su
estructura (Melgoza-Aleman & Buitron, 2005).
El colorante negro reactivo 5 (RB5) es un
colorante azo de la familia sulfona constituida por
cromoforos azoicos, es un colorante muy téxico y
la alta solubilidad en agua en conjunto con los
productos de la degradacion como aminas
produce alergias, ceguera, asma, Ccancer,
mutaciones en el ser humano (Al-Tohamy et al.,
2020; Sarvestani & Doroudi 2020; Cavalcante et
al., 2024; Kim et al., 2024). Ademas, el RB5 no
permite el paso de luz en los cuerpos de agua,
generando que el nivel de oxigeno disminuye en

el medio acuético (Sarvestani & Doroudi 2020).
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Pero ¢ Existen técnicas que podamos utilizar para
solucionar este problema? Se han desarrollado
diversos métodos como, biodegradacion,
ozonizacion, fotocatalisis, adsorcidn, intercambio
i6nico, etc. Sin embargo, la adsorcion es el
método méas empleado debido a la eficiencia,
costo, proceso, y al uso de diversos materiales
adsorbentes como hidrogeles, arcillas, materiales
de carbén y lignocelulésicos (Saroyan et al.,
2019). Los hidrogeles son  materiales
tridimensionales, se obtienen de materiales
naturales como quitosano, que debido a su
estructura presenta propiedades de
biocompatibilidad, biodegradacion 'y nula
toxicidad (Thirupathi et al., 2023; Mishra et al.,
2024). Los hidrogeles pueden adsorber grandes
cantidades de agua sin diluirse, por lo que son
utilizados en diversas aplicaciones como medio
ambiente, agricultura, entre otras (Aramesh et al.,
2021)..

Por otro lado, los avances en la quimica
computacional han permitido disminuir los
ensayos de laboratorio y estudiar diversos
materiales y condiciones (Bateni etal., 2025;
Hira etal., 2023). Los métodos semi-empiricos
son adecuados para moléculas medianas y
grandes. Estos métodos incorporan parametros
basados en informacion teorica y/o experimental,
para acelerar los calculos y reducir el error
introducido por las simplificaciones. EI modelo
semi-empirico PM3 representa exactamente los

enlaces puente de hidrégeno y obtiene con mayor
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precision los calores de formacion, a través de
una mejora en el método de optimizacién.

En los dltimos afios, se han publicado diversos
estudios de la adsorcién del colorante RB5,
mediante el uso de la quimica computacional; El
Nemr etal. (2014) reportaron las propiedades
QSAR de RB5, calculadas mediante el método
semi-empirico PM3; Flores Lépez et al. (2018)
estudiaron el mecanismo de adsorcién de RB5
mediante el calculo de propiedades QSAR y
mapa de potencial electrostatico (MPE), con el
software HyperChem 8.0.

Por lo tanto, el presente estudio pretende
identificar el mecanismo de adsorcién de RB5 en
un hidrogel quitosano/glutaraldehido mediante el
uso de la quimica computacional.

Materiales y métodos

Los calculos computacionales se realizaron en
una computadora Dell con procesador Intel ®
Core i5—-4460 CPU de 3.20 GHz, con un sistema
operativo Window 10 de 64 bits y 8 GB de RAM.
Primero, la etapa de modelado en donde se
realizaron las modelaciones utilizando el
software HyperChem® con el modelo semi-
empirico PM3; mediante el algoritmo del
gradiente conjugado de Polak-Ribiere y un
criterio de convergencia de 0.01 Kcal/(/&.mol) 0
10000 ciclos.

Enseguida, la etapa de optimizacion, en donde el
colorante RB5, hidrogel y la adsorcion se
obtuvieron mediante una pre-optimizacion

inicial, utilizando el comando Configurational
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Search con el campo de fuerza CHARMM y una
posterior optimizacion.

El hidrogel (Q/G) se representd mediante su
oligbmero, con un porcentaje de desacetilacién
del 75%. La estructura se construyo utilizando el
comando Sugar Builder, que comprende de dos
cadenas de quitosano unidas por una molécula de
glutaraldehido; las cadenas de quitosano se
conformaron de tres anillos GIcN (Glucosamina)
y un anillo de GIcNAc (N-acetil-glucosamina) en
sus formas isoméricas B-D y unidas mediante un
enlace glucosidico 1—4; posteriormente se
optimizé la estructura molecular. El sistema
hidrogel-RB5 fue optimizado con las mismas
condiciones mencionadas anteriormente.
Finalmente, la etapa de analisis incluyd las
siguientes propiedades: las energias moleculares
(Eenlace, AG y AHtom), las propiedades QSAR
(&rea superficial y volumen), mapas de potencial
electrostatico (MEP’s) y espectros FTIR
(visualizado con el software Spartan’14). La
energia de adsorcion (AEags) se calculé con la
ecuacion (1).

AGugs. = AGsistema — (AGHidrogel

+ AGeororante) (1)
Resultados y discusion
a) Caracterizacion del hidrogel Q/G y RB5.
La Tabla 1 muestra que el hidrogel Q/G es mas
estable que RB5, debido a las mudltiples
interacciones de puentes de hidrégeno en la
estructura, mientras que, la estabilidad de RB5 se
atribuye a su extenso sistema conjugado y dos
grupos etilsulfona (-S(=0).-CH»-CH,-) estables.



TECHOLOGICO -
NACKNAL DE MEXXCO :;

Ademas, el hidrogel presenta una mayor area
superficial generada por los grupos funcionales
hidroxilos y amino.

Tabla 1 Parametros energéticos y geométricos de los
compuestos en estudio.

Propiedades RB5  Hidrogel Referencia

QIG

Energias moleculares
AG - - 504522 - 464183
(kcal/mol) 275276
Eenlace -8522  -19665
(kcal/mol)
AHform. - 787 - 1666 - 1470
(kcal/mol)

Propiedades QSAR
Area 977 1514 11247y
superficial 1320
(A?)
Volumen (A% 1852 3276 1997y
3450

Nota: Elaboracién propia.

La Figura l1a, muestran que las zonas de alta
densidad electrénica (rojo) se aprecian en los
atomos de oxigeno de los grupos -SO;Na,
S=(0),-, C=0, -OH y C-0O-C; mientras que las
zonas de baja densidad electrénica (azul) se
observan en los a&tomos de azufre de -SOsNa; y en
los atomos de hidrégeno de -NH,, -NH y -OH.
Mientras que la Figura 1b muestra el MPE del
hidrogel en donde los atomos de oxigeno y
nitrégeno presentan mayor densidad electrdnica;
ademas, los &tomos de hidrdgeno enlazados a los
atomos de O y N debido a que poseen una
electronegatividad de 344 'y 3.04,

respectivamente, a diferencia del carbono que

)»
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posee una electronegatividad menor (2.55); por lo
gue estos hidrégenos son zonas de baja densidad

electronica.

Figura 1. Mapa de potencial electrostatico de (a) RB5
y, (b) hidrogel.

Nota: Elaboracion propia.

En la Figura 2a se observan las vibraciones de
FTIR del colorante RB5: el enlace -NH, presentd
un  estiramiento  simétrico,  estiramiento
asimétrico, flexion en el plano y flexion fuera del
plano a 3516, 3408, 1734 y 796 cm?,
respectivamente. El estiramiento del grupo N=N
se observé a 1885 cm™. El estiramiento del enlace
C-N se determiné a 1593 cm™. El estiramiento del
enlace C-S se presentd a 721 y 664 cm™. El
estiramiento del grupo O=S=0 se localiz6 a 878
cmt, mientras que, el estiramiento del grupo O-
S=0a 812y 769 cm™(Yuen et al., 2005).

Las vibraciones FTIR del hidrogel Q/G se
aprecian en la Figura 2b en donde, el estiramiento
O-H y N-H se presentan a 3872 y 3514 cm;
respectivamente. El estiramiento simétrico CH se
observé a 3172 cm™, mientras que el estiramiento
C=0a 1925 cm'%; el estiramiento C=N se aprecio
a 1866 cm?; la flexion NH en el plano
correspondi6 a 1665 cm™, finalmente, el
estiramiento C-N fue observado a 1456 cm
(Pratt et al., 2013; Li et al., 2013; Akakuru &

Isiuku, 2017).
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Figura 2. Espectros de FTIR del (a) RB5y (b)
hidrogel, respectivamente.

Nota: Elaboracién propia.

b) Adsorcion del RB5 en el hidrogel.

La Figura 3 muestra que los grupos -SO3;Na y -
S=(0)2-, no interactian con la molécula de
hidrogel, por lo que su capacidad de adsorcion
podria ser menor, ya que Filipkowska (2006)
reportd que el nimero de anillos bencénicos y
grupos -SOzNa favorecen directamente en la

adsorcion.

Figura 3. Adsorcion del colorante RB5 en el hidrogel

Q/G.

Nota: Elaboracién propia.

Los valores negativos de AG (-779832.74
kcal/mol) y AHrorm. (-2487.32 kcal/mol) indicaron

que la adsorciéon del colorante (ver Figura 4) fue
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exotérmica y espontanea; ademas, la adsorcion de
RB5 es favorablemente con una AGags, de -33.47
kcal/mol (Chen & Huang (2010). De acuerdo con
Meretoudi etal. (2025) y Razmi etal. (2019)
determinaron que el mecanismo de adsorcion de
RB5 involucra interacciones electrostaticas entre
los grupos -NH." del adsorbente y los grupos -
SOs7; sin embargo, los grupos -NH; y -OH de
RB5 pueden originar posibles interacciones
puentes de hidrogeno; y sus anillos de naftaleno
pueden interactuar con los grupos -OH y/o C=0
del adsorbente mediante interacciones del tipo n-
7 (Galan etal., 2021; Mallakpour et al., 2022).
Ademas, la distribucion electronica de la
adsorcion del colorante RB5 en el hidrogel
indican que las zonas electrofilicas radican en los
enlaces OH y CO, mientras que las zonas
nucleofilicas se apreciaron en los enlaces NH y
CH.

Figura 4. Distribucion electrdnica de la adsorcion del
RB5 en el hidrogel.

Nota: Elaboracién propia.

El espectro de FTIR de la adsorcion se aprecia en
la Figura 5 en donde las principales vibraciones
observadas de 3888 a 3554 cm™ correspondieron
al estiramiento OH, en 1886 y 1765 cm™ fue
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observado el estiramiento C=0 (Drabczyk et al.,
2020), en 1606 cm se asigno al estiramiento de
la amina primaria (Pasieczna-Patkowska et al.,
2025), en 1467 y 1394 cm? se asigné al
estiramiento del enlace CO (Castellar-Ortega et
al., 2020), en el rango de 1271 a 1205 cm? se
observaron las vibraciones del enlace NHCO, de
1146 a 1028 cm™ se asignaron a los enlaces C—
O-C,C-OHy C-C (Ortega-Sanchez et al., 2024),
de 981 a 808 cm correspondi6 al estiramiento de
la amina del quitosano y a la deformacion dele
enlace CH (Drabczyk et al., 2020; Ortega-
Sanchez et al., 2024).

Figura 5. FTIR de la adsorcién del RB5 en el
hidrogel.

Nota: Elaboracién propia.

Conclusiones

El estudio demostr6 que la adsorcion de RB5 fue
exotérmica y espontaneamente, con una AGags.
de -33.47 Kcal/mol. ElI mecanismo de adsorcion
involucrd interacciones puente de hidrégeno de
los grupos -NH- y -OH e interacciones del tipo n-
7 entre los anillos de naftaleno de los colorantes
con los grupos -OH y/o C=0 del adsorbente. Con
los resultados obtenidos, el uso de hidrogeles de
guitosano es ampliamente recomendado para la
remocion de colorantes RB5 y mejorar asi la

calidad del agua.
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