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RESUMEN

En las dltimas décadas ha empezado a surgir un mayor interés en conocer el
comportamiento ambiental de ciertos compuestos organicos aprobados para su uso
cotidiano, principalmente debido a que se han ido conociendo sus riesgos asociados y
el dafio que pueden generar tanto a la salud de las personas como al medioambiente.
Debido al alto nimero de compuestos que se han sintetizado se hace dificil un andlisis
experimental de todos estos, por lo que resulta de utilidad el uso de estimaciones
computacionales para evaluar su potencial persistencia, bioacumulacién y transporte. El
principal objetivo de este estudio es la estimacion del comportamiento ambiental de los
plaguicidas utilizados en Chile, con el fin de encontrar aquellos que presente un riesgo

potencial para el medioambiente.

La metodologia de trabajo consisti6 en la generacibn de una base de datos de
plaguicidas autorizados por el Servicio Agricola Ganadero (SAG), la utilizaciéon del
programa “EPI Suite” para estimar sus coeficientes de distribucion, tiempos de vida
media y bioacumulacion, a partir de sus estructuras moleculares, y la utilizaciéon del
programa “Pov & LRTP Screening Tool” para estimar su persistencia total y eficiencia de
transporte en el medioambiente. Ademas, se obtuvo un puntaje que considera en
conjunto persistencia, bioacumulacion y transporte (puntaje P-B-LRT). Todos los datos
fueron evaluados teniendo como criterio de referencia el valor reportado para un grupo
de bifenilos policlorados (PCB), compuestos quimicos reconocidos como como
Contaminantes Organicos Persistentes, con el fin de obtener una lista de plaguicidas

prioritarios cuyas propiedades superan las de los PCB.



Los resultados mostraron que la distribucion ambiental de los plaguicidas se da
principalmente entre la materia organica y el agua, donde ademas presentaron los
mayores tiempos de vida media y potencial transporte, 1o que podria asociarse a una
alta movilidad en suelo y lixiviaciones hacia aguas subterraneas. Algunos plaguicidas
presentaron valores altos de bioacumulacion, lo que también puede ser importante al
encontrarse en un medio acuatico. Basandose en estos andlisis, se obtuvo una lista de
21 plaguicidas prioritarios comercializados en Chile, a los que se les pudo evaluar
semejanzas en su estructura y sobre los cuales se propone un andlisis experimental mas
detallado. Es importante tener en cuenta que estos andlisis utilizan distintas
aproximaciones y dan una idea general del comportamiento de los compuestos, sin
embargo, en este no se consideran caracteristicas particulares presentes en el medio

ambiente de emision.



ABSTRACT

In recent decades a greater interest has emerged in knowing the environmental behavior
of some organic compounds approved for daily use, mainly because their associated
risks and the damage they can cause to people’s health and to the environment have
become known. Due to the high number of compounds that have been synthesized an
experimental analysis results difficult, making the use of computational estimates to

evaluate potential persistence, bioaccumulation and transport very useful.

The main objective of this study is the estimation of the environmental behavior of
pesticides used in Chile, in order to find those that have a potential risk for the
environment. The methodology of work consisted on the generation of a database of
pesticides authorized by the Servicio Agricola Ganadero (SAG), the use of the “EPI Suite”
program to estimate their distribution coefficients, half-life times and bioaccumulation
from their molecular structures, and the use of the “Pov & LRTP Screening Tool” to
estimate their overall persistence and transport efficiency in the environment. In addition
to this, the P-B-LRT score was obtained, which considers equitably persistence,
bioaccumulation and transport. All data were evaluated using as reference the value
reported to Polychlorinated Biphenyls (PCB), a chemical group of compounds recognized
as Persistent Organic Pollutants, in order to find a list of priority pesticides whose

properties exceed that reference value.

The results showed that the environmental distribution of pesticides occurs mainly
between organic matter and water, where they also had the longest half-life times and
potential transport, which could indicate a high mobility in soil and possible leaching to
groundwaters. Some pesticides showed a high bioaccumulation, which may be especially

important if they are in an aquatic environment. From the analysis a list was obtained of

Xi



21 priority pesticides marketed in Chile that present similarities in their structures, which
require a more detailed experimental analysis. It is important to consider that these
analyses use approximations and are useful to have an idea of the behavior of the
compounds, however, they do not consider particular characteristics present in the

emission environment.
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I. INTRODUCCION

1.1 Antecedentes generales

1.1.1 Comportamiento ambiental de los contaminantes organicos

Una vez que un contaminante organico es emitido al medioambiente, este va a
interactuar con los seres vivos y con otros compuestos presentes en el agua, suelo o
atmosfera. Este comportamiento va a depender de distintos factores propios del
contaminante: su estructura, solubilidad, coeficientes de distribucion y presién de vapor;
asi como de factores propios del medioambiente: temperatura, humedad, luminosidad,
entre otras. De esta forma, cada compuesto organico tendra una dinamica propia
(Verschueren, 1983). El estudio sobre este comportamiento ambiental sirve para
anticipar su posible destino ambiental, es decir, donde se encontraran preferentemente
una vez se muevan hacia el equilibrio después de haber sido emitidos (Verschueren,
1983). Existen ciertas caracteristicas de los compuestos organicos que son Utiles para
poder evaluar su destino: la persistencia, bioacumulacién y potencial transporte a gran
distancia son algunos ejemplos.

La persistencia ambiental de un compuesto organico se define en términos de su
biodegradabilidad en diferentes compartimientos del ecosistema como: agua, suelo o
atmosfera (Goldenman, 2017). Esta corresponde a la capacidad de un compuesto de
mantenerse en el medioambiente por un largo periodo de tiempo una vez emitido, debido
principalmente a su resistencia a la degradacion quimica y/o biolégica. El principal
problema asociado a la persistencia es que los compuestos organicos se pueden
acumular en el medioambiente, llegando a alcanzar altos niveles de concentracion y

pudiendo convertirse en un factor de riesgo importante. Esta es una importante



caracteristica por considerar ya que, si bien un compuesto organico puede no generar
riesgos a bajas concentraciones, si es persistente en el medioambiente podria llegar a
generar un alto impacto luego de acumularse progresivamente en el tiempo (Goldenman,
2017).

La bioacumulacién corresponde a la acumulacién de un compuesto en organismos
vivos. Especificamente corresponde al consumo neto y retencion de una sustancia
gquimica en un organismo considerando todas las vias de exposicion (ingesta, dérmica,
inhalatoria), todas las fuentes (agua, sedimentos, alimentos) y las vias de eliminacion
(excrecion, metabolismo) (Weisbrod, 2007). La bioacumulacion de un contaminante
organico se encuentra ligada con su lipofilia, es decir, su afinidad por los lipidos, en
donde a mayor lipofilia el compuesto presentard una mayor tendencia a bioacumularse
en los tejidos grasos de diferentes organismos (Santos, 2016). Al bioacumularse, los
compuestos organicos pueden llegar a incrementar sus niveles de concentracién dentro
de organismos vivos, asi como también pueden ingresar a la cadena alimenticia y
generar un efecto de biomagnificacion (aumentar su concentracion al avanzar en la
cadena tréfica), pudiendo llegar incluso hasta los seres humanos (Spacie, 1995). La
bioacumulaciéon de cada compuesto se indica a partir del Factor de Bioacumulacion
(BAF), el que compara su concentracion en el organismo y su concentracion en el medio

ambiente, a partir de la férmula en la ecuacion (1)

masa compuesto organico [ug

]
masa organismo [Kg] (1)
masa compuesto organico [ug]

volumen agua [L]

BAF = Corganismo —

agua

Donde Coganismo COrresponde a la concentracion del compuesto organico dentro del
organismo y Cagua la concentracion del compuesto en el medio acuético, obteniendo un
valor final en unidades de L/kg. Un valor BAF > 1 L/kg indica que la acumulacién del

compuesto organico en el organismo es mayor a la del medio (Garber, 2009).



El Potencial Transporte a Gran Distancia corresponde a la capacidad de un
compuesto organico de trasladarse de un lugar a otro. Aquellos con un alto potencial de
transporte pueden llegar a encontrarse en lugares lejanos a su fuente de emision. Es
importante considerar este factor ya que, si bien un contaminante organico podria no
generar un impacto en su lugar de emisién, este podria afectar otros ambientes con
distintas condiciones ambientales. Este transporte ocurre principalmente a través de la
atmosfera, donde los compuestos organicos pueden viajar libremente adheridos a las
particulas, lo que en muchos casos facilita su desplazamiento. Sin embargo, algunos
pueden presentar un importante transporte a través de agua, en especial aquellos con
baja presién de vapor (Scheringer, 2009). En general esta caracteristica se encuentra
ligada a la persistencia del compuesto, especialmente en la atmdésfera, ya que un

compuesto persistente, tendra una mayor predisposicion al traslado (Goldenman, 2017).

1.1.2 Estimacion del comportamiento ambiental

Las propiedades mencionadas anteriormente se pueden estimar a partir de distintas
propiedades fisicoquimicas asociadas a la estructura molecular de los compuestos
organicos. Dos parametros especialmente Utiles para esto son los coeficientes de

particion entre fases inmiscibles y sus correspondientes tiempos de vida media.

El coeficiente de particion corresponde a la relacion de las concentraciones en
equilibrio de una sustancia disuelta en un sistema bifdsico de dos disolventes
considerablemente inmiscibles (Verschueren, 2001). Este permite conocer la distribucién
del compuesto organico entre ambas fases, entregando una medida cuantitativa sobre
su distribucion preferente. En general se entrega su valor como logaritmo, debido a que

el rango de valores puede ser muy amplio. Resultan de gran utilidad ambiental los



coeficientes de particién entre octanol y agua (Kow), octanol y aire (Koa), aire y agua
(Kaw) y el coeficiente de distribuciéon en suelo normalizado a su contenido de carbono
organico (Koc), ya que a partir de estas variables es posible tener una buena
representacion de la distribucion de los compuestos orgénicos entre las principales
matrices ambientales y, a su vez, entre las distintas fases presentes en estas. Estos
coeficientes se representan como la concentracion de un compuesto determinado en
una matriz dividida para su concentracion en la otra, como se muestra en las ecuaciones

(2-5).

concentracion en octanol
Kow = (2)

concentracion en agua

concentracion en aire
Kaw = — (3)
concentracion en agua
concentracion en octanol
Koa = (4)

concentracion en aire

Koc = coeficiente de distribucion (Kd) x 100 (5)

% carbono organico

El Kow, que considera la distribucién entre una matriz organica (representada por el
octanol) y el agua, es de gran utilidad para evaluar si un compuesto organico en un medio
acuatico tendra una mayor preferencia a permanecer disuelto en el agua 0 a acumularse
en fases organicas (tejidos de los organismos o adherirse a particulas organicas).
Ademas, serd (til para evaluar la afinidad general del compuesto por matrices organicas
y ayudara a conocer su comportamiento en el suelo y sus sedimentos (Baird, 2004). El
Koa estima si el compuesto organico permanecera preferentemente en la fase gaseosa

o se adherira a particulas disponibles, lo que lo puede ayudar a estar disponible para



procesos de oxidacion o de transporte de largas distancias (EPA, 2017). De Kaw se
puede obtener informacion sobre el medio de transporte principal del compuesto
organico (agua o aire), asi como también sobre su tasa de volatizacién. Por ltimo, Koc
permite saber si al estar en suelo un compuesto estara fijo en este o si estara disponible

para ser distribuido a otras matrices (Alfaro, 2013).

El tiempo de vida media (t12) se define como el tiempo en el que un compuesto ha
disminuido su concentracion a la mitad de su valor inicial. Este tiempo va a depender de
la matriz en la que se encuentre el compuesto organico, por lo que cada uno presentara
un ty» distinto en el aire, agua y suelo. En cada una de estas matrices el tiempo de vida
media va a depender de factores como: la luz solar que es capaz de romper enlaces
quimicos, la microbiota presente que es capaz de degradar algunos compuestos
organicos, el metabolismo de plantas y animales presentes que pueden incorporar al
compuesto organico, la presencia de agua que puede reaccionar con los compuestos
(hidrdlisis) o disolverlos, fendmenos de oxidacion atmosféricos, etc (Ney, 1995), al
mismo tiempo estos factores van a afectar de distinta manera a cada compuesto segun
las caracteristicas propias de estos, por ejemplo, su estructura, la que determinara su
estabilidad en los distintos medios. El ti» atmosférico de un compuesto organico se
estima basandose en la tasa de reaccion con el radical hidroxilo presente en la
atmadsfera. Por otro lado, el ti» en el agua dependera de la capacidad del compuesto
organico de hidrolizarse, su degradacion por bacterias presentes en el medio y su
captura por los organismos vivos. En suelo va a depender de su absorcion por parte de
las plantas, su degradacién bacteriana, su capacidad de adsorberse a la materia
organica y arcillas presentes, entre otras (Goldenman, 2017). En cada caso hay que

considerar que la degradacion, ademas de la matriz, va a depender de las condiciones



particulares presentes como la ubicacion geografica, la temperatura, humedad, tipo de
suelo, presencia de otros compuestos, entre otras. Por lo tanto, un ti» obtenido
experimentalmente en ciertas condiciones no va a ser necesariamente representativo a
todas las condiciones posibles. Este valor nos dara pistas sobre la persistencia total del
compuesto organico, asi como también nos permite estimar donde el compuesto podria
presentar un efecto a largo plazo, ya que en las matrices en las que los compuestos

presenten un alto ti», su acumulacion se vera favorecida.

1.1.3 Contaminantes Organicos Persistentes

Considerando los parametros de persistencia, bioacumulacion y potencial transporte, el
Convenio de Estocolmo, que entré en vigor en 2004, creé la categorizacién de
Contaminantes Organicos Persistentes (COPs), definidos por la Agencia de Proteccion
Ambiental de Estados Unidos (EPA) como: “...quimicos toxicos que generan un efecto
adverso en la salud humana y en el medioambiente, y que al poder ser transportados
por el aire y agua, pueden afectar a personas y al medio ambiente de lugares lejanos a
su lugar de emisidon y que son capaces de persistir por largos periodos de tiempo en el
medio ambiente, pudiendo acumularse y pasar de una especie a otra, avanzando de esa
forma en la cadena alimenticia...” (EPA, 2009).
En este convenio se establecieron ciertos criterios que debe cumplir un compuesto para
ser considerado como COP (ONU, 2017):

i) Criterio de persistencia: ti» agua > 2 meses;

ti2 suelo > 6 meses;

t12 sedimentos > 6 meses.



i) Criterio de bioacumulacion: BCF o BAF en especies acuaticas > 5000 L/kg;
En ausencia de lo anterior: log Kow > 5.

iii) Criterio de transporte: ti; aire > 2 dias.

Inicialmente se establecieron 12 compuestos organicos como prioritarios, debido a sus
efectos dafiinos, su presencia en el medioambiente y su persistencia en el cuerpo
humano, a los que se les denomino como la “docena sucia”; con el tiempo se han ido
afiadiendo compuestos en modificaciones al Convenio. Estos compuestos se clasifican
en 3 categorias: (1) Compuestos prohibidos, se busca eliminar su produccion y uso; (2)
Compuestos de uso restringido, los que se busca restringir su produccién y uso y; (3)
Produccion inintencionada, los que se busca reducir, y si es posible eliminar (ONU,
2017). De los 12 contaminantes iniciales considerados como COPs, 8 corresponden a
compuestos usados en la agricultura como plaguicidas, como por ejemplo el mirex o el
dicloro difenil tricloroetano (mas conocido como DDT), ambos prohibidos desde la
década de los 70s (Garcia, 2018). Si bien estos criterios son los decretados por el
Convenio para determinar que un compuesto es un COP, existen otros criterios para
evaluar su persistencia y potencial contaminacién, como el Potencial de Bioacumulacién
y Contaminacion Artica (ACBAP) o el criterio del Reglamento de Registro, Evaluacion y
Restriccion de Sustancias Quimicas (REACH), desarrollado por la Unién Europea, para

evaluar sustancias persistentes, bioacumulables y toxicas (ECETOC, 2014).

1.1.4 Bifenilos Policlorados (PCB) como estandares de comparacion

Los bifenilos policlorados (PCBs) son un grupo de compuestos aromaticos sintéticos con

formula general C12H10.-rClr, y conformado por 209 compuestos individuales obtenidos



por la cloracion del bifenilo en diferentes posiciones de su estructura (Fig. 1), pudiendo

contener desde 1 hasta 10 atomos de cloro (CONAMA, 2004).
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Figura 1 Estructura PCB

Los PCBs corresponden a productos quimicos organicos sintéticos, es decir, no se
producen naturalmente en el medioambiente. Fueron sintetizados por primera vez a
mediados del siglo XIX, comenzando a producirse mas extensamente en la década de
los 50 (CONAMA, 2004). Dentro de sus principales usos estan los liquidos dieléctricos
en transformadores y condensadores, liquidos de traspaso térmico, liquidos hidraulicos,
retardadores de llama en aceites lubricantes, entre otros (CONAMA, 2009). Los PCBs
se encuentra dentro de la clasificacion de COP, especificamente en el anexo A del
Convenio de Estocolmo, debido a su alta persistencia, bioacumulacion, y alta capacidad
de transporte (CONAMA, 2004). Debido a sus caracteristicas, los PCBs han sido
utilizados como parametros de comparacion para evaluar la persistencia de otros
compuestos organicos, siendo ademas utilizados como estandar de comparacion entre

diferentes estudios.

1.1.5 Compuestos organicos de uso cotidiano: Casos Internacionales

En las ultimas décadas ha empezado a surgir un mayor interés en conocer el
comportamiento ambiental de los cientos de compuestos organicos aprobados para su
uso cotidiano, debido principalmente a que se han ido conociendo sus potenciales

riesgos y dafios ambientales asociados (Muir, 2006). Al mismo tiempo, cada vez se han



ido sintetizando nuevos compuestos organicos para ser usados industrialmente y en
productos comerciales, una prueba de esto es que en los ultimos 5 afios el nUmero de
compuestos quimicos registrados en el Servicio de Resumen Quimico (CAS: Chemical
Abstract Service) se ha duplicado y actualmente excede los 160 millones de sustancias
registradas (Zhang, 2020). En paises como Canada, Estados Unidos y China existen ya
estudios con el fin de estimar el comportamiento de los compuestos organicos que se
encuentren en uso. El alto nimero de compuestos hace dificil un analisis experimental,
por lo que en general todos estos estudios tienen en comun la utilizacion de herramientas
computacionales que permiten estimar sus propiedades, coeficientes de distribucién y
tiempos de vida media. A partir de estos datos se puede anticipar su comportamiento y
evaluar sus potenciales riesgos de acumulacion, transporte o persistencia.

A partir de este tipo de analisis, Zhang (2020) encontrd que un 10% del total de 14 938
compuestos organicos estudiados, que se encuentran autorizados para Ssu
comercializacién, presentaron un valor elevado para bioacumulacion, persistencia y
potencial de transporte a gran distancia. Ademas, se encontré que un 4%, 16% y 35%
obtuvieron valores de persistencia, bioacumulacion y potencial transporte,
respectivamente, iguales o mayores a los PCBs, llegando a la conclusion que un niamero
importante de compuestos utilizados cominmente estarian sobrepasando los niveles de
un COP. Sumado a este estudio se encuentra Howard (2010) y Muir (2006), en los que
también se estima el comportamiento de una serie de compuestos de uso comun a partir
de estimaciones computacionales. Todos estos estudios han demostrado entregar una
buena primera aproximacion para la priorizacion de compuestos antes de un estudio

experimental mas detallado.
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1.2 Antecedentes Especificos

1.2.1 Plaguicidas

Los plaguicidas sintéticos corresponden a uno de los mayores contaminantes de origen
antrépico presentes en el medioambiente (Konstantinou, 2006). Su uso mas frecuente
es en el sector agricola (85% del total), sin embargo, también son utilizados en otros
sectores como en salud publica, uso doméstico, ganaderia, tratamiento de estructuras y
mantenimiento de areas verdes, entre otros (Ramirez, 2001).

La Organizacion de las Naciones Unidas para la Agricultura y Alimentacion (FAO) define
un plaguicida como una “sustancia, 0 mezcla de ellas, destinada a prevenir, destruir o
controlar plagas”, incluyendo dentro de esta definicién a reguladores de crecimiento de
plantas, defoliantes, desecantes, agentes para reducir la densidad de la fruta, agentes
para evitar la caida prematura de la fruta y sustancias aplicadas a los cultivos antes o
después de la cosecha, para proteger el producto contra el deterioro, durante el
almacenamiento y transporte (Benitez, 2012). Asociado a estos beneficios en la
agricultura, hay que considerar que estos compuestos corresponden a sustancias
téxicas, creadas para interferir en algun sistema biolégico en particular y que, en su
mayoria, presentan una baja selectividad, afectando no solo a la especie objetivo, sino
gue simultaneamente y en mayor 0 menor grado, a otros seres vivos presentes en el
medioambiente (Ramirez, 2001). Ademas, su uso indiscriminado puede provocar la
contaminacion de suelo, aire y agua, alterando el equilibrio ecolégico. (Benitez, 2012).
Un plaguicida cuenta con un ingrediente activo, encargado de generar el efecto deseado
al interactuar con la especie de interés, y con otros ingredientes agregados

correspondientes a diluyente, aditivos e impurezas, los que constituyen una gran porcion
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del producto y sus efectos nocivos podrian superar a los del propio ingrediente activo
(Ramirez, 2001). Un ejemplo es el uso como aditivo de tetracloruro de carbono y
cloroformo (Benitez, 2012).

Los plaguicidas se clasifican en funcién a diversos criterios, por ejemplo, segun el tipo
de organismo que controla, el grupo quimico que presenta, toxicidad, persistencia,
formas de aplicacion y formulacién. Los tipos de plaguicidas clasificados segun el tipo
de organismo que controla se presentan en la Tabla 1.

Tabla 1 Plaguicidas por tipo de organismo controlado (Benitez, 2012)

Tipo de Plaguicida Organismo que busca controlar
Insecticida Insectos
Acaricida Acaros, garrapatas
Nematicida Nematodos
Molusquicida Moluscos
Rodenticida Roedores
Avicida Aves
Bacteriostéaticos y bactericida Bacterias
Fungicida Hongos
Herbicida Plantas indeseadas

La clasificacion por composicién quimica considera diversas familias de compuestos
organicos e inorganicos. En la tabla 2 se muestran las familias de compuestos mas
comunes en los plaguicidas, sus caracteristicas generales y algunos ejemplos.

Tabla 2 Clasificacion de plaguicidas segun familia quimica (Ramirez, 2001)
Familia quimica Caracteristicas Ejemplos
plaguicidas
Organoclorados Hidrocaburos clorados, alta estabilidad fisica | DDT, aldrin,

y quimica, insolubles en agua, no volétiles, | endosulfan,
solubles en soluciones orgénicas. Altamente | endrin
persistente, baja biodegradabilidad
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Organofosforados | Esteres, amidas o tioles derivados de acidos | Paration,
fosforicos. Se degradan por oxidacion e | diclorvos,
hidrolisis.  Solubles en agua, poco | malatién
acumulables en el organismo.
Carbamatos Derivados del acido carbamico. | Carbarilo,
Relativamente inestables, tiempo corto de | metomilo,
persistencia ambiental, cuentan con cierta | propoxur
selectividad. Se degradan por oxidacion.
Piretroides Obtenidos por el secado, molienda vy | Cipermetrina,
pulverizacion de la flor del crisantemo. | fenvalerato,

Selectividad relativa, baja toxicidad en | permetrina

organismos no blancos. Rapidamente
degradables en el medio ambiente, poca
tendencia a cumularse en tejidos

La clasificacion toxicoldgica fue establecida por la Organizacion Mundial de Salud (OMS)
en 1978 y se refiere al grado de peligrosidad de un plaguicida, es decir, su capacidad de
producir un dafio agudo a la salud cuando se dan una o multiples exposiciones en un
tiempo relativamente corto (CEPIS, 2016). Esta clasificacion se basa principalmente en
la Dosis Letal Media (DL50), definida como la cantidad de sustancia que es necesario
ingerir de una sola vez para producir la muerte del 50% de los animales de ensayo
(Benitez, 2012). Hay que mencionar que la DL50 mide solo la toxicidad aguda de los
plaguicidas, no su toxicidad crénica (la que surge de pequefias exposiciones diarias a lo

largo del tiempo). La clasificaciéon por toxicidad de los plaguicidas se muestra en la tabla

3.
Tabla 3 Clasificacion de plaguicidas segun toxicidad (Ramirez, 2001)
Clase Toxicidad
Clase IA Extremadamente peligrosos
Clase IB Altamente peligrosos
Clase Il Moderadamente peligrosos
Clase Il Ligeramente peligrosos
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La clasificacion segun su persistencia ambiental, la que se mide en funcién del tiempo

de vida media de efectividad, se muestra en la tabla 4.

Tabla 4 Clasificacion de plaguicidas segun persistencia (CICLOPLAFEST, 1991)

Persistencia Vida Media
Ligeramente persistente Menos a 4 semanas
Poco persistente De 4 a 26 semanas
Moderadamente persistentes De 27 a 52 semanas
Altamente persistente De 1 a 20 afios
Permanente Mayor a 20 afios

En el caso de la persistencia, complementariamente al tiempo de vida media, es
necesario considerar también la frecuencia de aplicacion, ya que, si esta Ultima es menor
a su persistencia, estos van a tender a acumularse tanto en suelos como en la biota
(CICLOPLAFEST, 1991).

La clasificacion segun su formulacion se refiere al estado de presentacion del plaguicida,

donde los grupos que se consideran y sus principales caracteristicas se muestran en la

tabla 5.

Tabla 5 Clasificacion de plaguicidas segun su formulacién (Sanchez, 1984)
Formulacion Caracteristicas
Polvos para espolvoreo y humectables Productos finamente divididos

constituidos por el plaguicida mezclado

con un material inerte.

Granulados Productos preparados con materias
inertes en forma de granos de pequefio
tamarnio, pueden aplicarse directamente al

suelo

Liquidos para pulverizar o diluir Preparaciones en las que el plaguicida
liquido est& disuelto, generalmente, en un

disolvente derivado del petréleo
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Liquidos emulsionables Preparaciones en las que el plaguicida
liquido esta disuelto junto con los
emulgentes que hacen posible la
formacion de wuna emulsion estable

cuando se diluye o se agita en agua

Emulsiones Productos preparados en forma de
emulsibn que se aplica directamente

previa disolucién en agua

Por ultimo, las formas méas comunes de aplicacion de plaguicidas se muestran en la tabla

6.
Tabla 6 Clasificacion de plaguicidas segun aplicacion (Cid, 2014)
Aplicacion Caracteristica
Fumigacién El producto se aplica en forma de gas, asi

como también un tipo de liquido que en
contacto con la humedad produce la

liberacion de un gas.

Espolvoreo El producto se aplica en forma de polvo.
Presenta dificultades para distribuirse

homogéneamente

Nebulizacion Generacion de gotas muy pequefias para

que gqueden suspendidas en el aire

Inyeccién Aplicacion de un liquido al suelo mediante
inyectores
Aplicacion por contacto Dispositivos de cuerda son embebidos

con el producto que mojas las malezas sin

tocar el cultivo

Pulverizaciéon El caldo de pulverizacion se divide
mediante un proceso mecénico en
millones de gotas que son colocadas

sobre el cultivo
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1.2.2 Dinamica de los plaguicidas en el medioambiente

El comportamiento de un plaguicida en el medioambiente depende de sus propiedades
fisicoquimicas, mecanismos de transporte, mecanismos de acumulacion, degradacion,
asi como de las caracteristicas y geografia del lugar en el que sea emitido (INECC,
2007). Dentro de las propiedades de los plaguicidas que se han encontrado Utiles para
predecir su destino ambiental se encuentra la solubilidad, presion de vapor, constante
de Henry, estructura quimica, coeficiente de carbono organico (Koc) y Kow. Por otro
lado, las caracteristicas del medio ambiente que influiran en su comportamiento son,
entre otras, el pH, la actividad quimica, la presencia de microorganismos, el clima y el
contenido de materia organica. El plaguicida puede presentar distintos comportamientos
en funcion de la magnitud de estas caracteristicas (INECC, 2007).

Una vez aplicado, el plaguicida puede sufrir tres tipos de procesos: de transferencia, de
acumulacién y de transformacion (Cabrera, 2008). Dentro de los procesos de
transferencia se encuentra el paso a distintas matrices ambientales (suelo, agua, aire,
plantas y animales), formando parte de un sistema dinamico donde intervienen
fendmenos fisicos, quimicos y bioldgicos, que regulan su movilidad (Mora, 2017), dentro
de estos procesos se encuentra la lixiviacion, escorrentia y volatizacion. Los procesos
de acumulacién ocurren ya que al aplicarse un plaguicida este va dejando residuos, los
que dependen principalmente de la dosis de aplicacion anual del plaguicida y de su
persistencia anual (Besnier, 1970) donde si esta aplicacion se realiza de forma constante
en el tiempo la cantidad de residuos va aumentando en el tiempo, acumulandose en el
suelo y pudiendo alcanzar niveles peligrosos (Besnier, 1970). Dentro de estos procesos
se encuentra la adsorcién — desorcion, absorcion y persistencia (Mora, 2017). Los

mecanismos de transformacion implican un cambio en la estructura quimica del
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plaguicida debido a procesos como fotodegradacion, hidrélisis y biodegradacion
(Narvaez, 2012). Es importante considerar que cerca de un 50% de los productos de
transformacion de los plaguicidas presentan una toxicidad similar o mayor al compuesto
parental (Raymond, 2001).

La figura 2 muestra un resumen de los distintos procesos que puede sufrir el plaguicida

una vez emitido al medioambiente.
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Figura 2 Dinamica de plaguicidas en el suelo (Modificado de Cabrera, 2008)

Con relacion a los dafios medioambientales asociados, Climent (2019) sefiala que
cuando un plaguicida es aplicado en un cultivo menos de un 1% alcanza el organismo
objetivo mientras que la fraccion restante se distribuye por el follaje de las plantas, por
el suelo, atmésfera, biota y sistemas acuaticos. Ademas, se ha estudiado que la
precipitacién presenta un rol importante en la entrada de plaguicidas a los cuerpos de
agua, favoreciendo su movilidad (Palma, 2004). Sumado a esto, se ha visto que en las
ciudades con un alto desarrollo agricola los niveles de contaminacion por plaguicidas en
las aguas subterraneas van en aumento (CEPAL, 1990), pudiendo alcanzar distintos
cuerpos de agua durante su aplicacion, por escorrentia, lixiviacion o por vertidos directos

(lavado de maquinaria y eliminacion de residuos) (Arias-Estévez, 2008).
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1.2.3 Plaguicidas Altamente Peligrosos (PAP)

A partir de los afios 70 se comenzaron a investigar los plaguicidas y a conocer sus
efectos nocivos sobre la salud de las personas y el medioambiente, generando una
nueva conciencia sobre el efecto de los agrotdxicos en la salud y el ambiente.
prohibiéndose en esta época una serie de plaguicidas que se encontraban en uso, como
el caso del DDT, uno de los primeros plaguicidas sintetizado y que en sus inicios
mostraba una alta efectividad como insecticida para el control de la malaria, la fiebre
amarilla, el tifus y otras infecciones causadas por insectos, sin embargo, después se
empezaron a conocer sus efectos adversos para el medio ambiente y la salud de las
personas.

En los afios 80, investigadores comienzan a denunciar los efectos tanto agudos como
cronicos de los plaguicidas (Rozas, 2019). Donde en el afio 2004, en el Convenio de
Estocolmo, 8 plaguicidas entraron a formar parte de la “docena sucia” de COP
prohibidos, correspondientes a: aldrin, clordano, dieldrin, endrin, heptacloro, mirex,
toxafeno y el DDT. El afio 2007 se agregaron nuevas sustancias, incorporando los
plagucidas lindano y clordecona.

Considerando sus caracteristicas intrinsecas, propiedades fisicas y quimicas,
mecanismo de accion y de transporte, ademas de su capacidad de provocar dafio a corto
0 mediano plazo, la Pesticide Action Network (PAN Internacional) ha llegado a reconocer
una nueva categoria de contaminantes emergentes: los Plaguicidas Altamente
Peligrosos (PAP). La FAO define la los PAP como ‘plaguicidas que presentan
particularmente altos niveles de peligro agudo o crénico para la salud o el

medioambiente... o estan listados en acuerdos 0 convenciones internacionales
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vinculantes. Ademas, plaguicidas que figuren causando severo o irreversible dafo a la
salud o el medio ambiente bajo las condiciones de uso en un pais”. (Rozas, 2019).

Las organizaciones encargadas de las estrategias para tratar el problema de los PAP
son principalmente la FAO, el Programa de las Naciones Unidas para el Medio Ambiente
(PNUMA) y la OMS. Estos grupos formulan criterios para determinar si un plaguicida
cumple con las caracteristicas para ser considerado como PAP, basados principalmente
en la clasificacién de la OMS (clases IA o IB), los criterios tdxicos para la reproduccion,
carcinogenicidad y mutagenicidad (categorias 1A y 1B) del Sistema Globalmente
Armonizado de Clasificacion y Etiquetado de productos quimicos (GHS), asi como
también si se encuentran considerados entre los plaguicidas enumerados en el Convenio
de Estocolmo, en el Convenio de Rotterdam o en el Protocolo de Montreal. Ademas, se
considera un criterio flexible para incluir plaguicidas que causen un dafio severo o

irreversible a la salud o al medioambiente bajo las condiciones de uso en un pais.

1.2.4 Agriculturay uso de plaguicidas en Chile

En Chile la actividad agricola es una importante actividad econémica que ha tenido un
gran aumento en los ultimos 25 afios, convirtiéndose en potencia mundial de la
agroindustria (FEDEFRUTA, 2015). La agricultura corresponde a la segunda actividad
econdmica con uso intensivo de recursos naturales que mas aportan al producto interno
bruto nacional (PIB) (3,1%), siendo solo superada por la mineria (9,8%) (Zufiga-
Venegas, 2020). Esta actividad es especialmente importante en algunas regiones al
centro-sur del pais, como la VI y VII regién, donde su aporte en el PIB agricola nacional

es de 18,7% y 13,9%, segun datos obtenidos del afio 2019 (ODEPA, 2019).
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Ligada a esta actividad se encuentra inevitablemente un uso de plaguicidas. Segun el
ultimo registro de ventas de plaguicidas del afio 2012, en Chile se comercializaron
aproximadamente 40 toneladas de plaguicidas, incluyendo funguicidas y bactericidas
(47%), herbicidas (21%) e insecticidas (19%), entre otros (Zufiga-Venegas, 2020).
Ademds, la Agencia Chilena para la Calidad e Inocuidad Alimentaria (ACHIPIA),
comision asesora presidencial administrada por el Ministerio de Agricultura, estimo en el
afio 2017 que la fabricacién nacional de plaguicidas es aproximadamente de 33 mil
toneladas al afio, mientras que el uso en el mismo afio alcanzé un valor aproximado de
63 617 toneladas, considerando produccién, exportacion e importacion (Cornejo, 2019).
En Chile la organizacion encargada de controlar el uso, fabricacién, importacion y
exportacion de los plaguicidas es el Servicio Agricola Ganadero (SAG), dependiente del
Ministerio de Agricultura. Este organismo es el encargado de apoyar en el desarrollo de
la agricultura, los bosques y la ganaderia, a través del mejoramiento y proteccion de la

salud de los animales y vegetales.

1.2.5 Autorizacién de plaguicidas en Chile

En Chile, la evaluacién y autorizacion de los plaguicidas se encuentra regulado
legalmente a través de la Resolucion Exenta N°1557/2014 del Ministerio de Agricultura.
Ademas, el SAG cuenta con una “Guia Orientadora sobre Requisitos y Procedimientos
de la Resolucion SAG N°1557/2014”, donde se resumen y explican los requisitos y
procedimientos para llevar a cabo la autorizacion, la Gltima version actualizada de esta
guia es del afio 2018. En la resolucion se indica que un plaguicida sera autorizado si “se
demuestra que es efectivo para el fin que se destina y no entrafa un riesgo inaceptable

para la salud humana, animal ni para el medio ambiente” (Res. Ext N°1557, 2014).
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Para autorizar un plaguicida se debe enviar una solicitud de autorizacion, donde el
proceso de evaluacion consta de 3 etapas: (1) Verificacibn de documentacion y
verificacién analitica; (2) Evaluacién técnica de la informacién presentada y; (3) Revision
de etiqueta y resolucién de autorizacion. Dentro de los estudios requeridos para la
evaluacién de las sustancias activas se encuentran: su identidad, sus propiedades
fisicoquimicas, su utilidad, métodos analiticos, residuos en productos tratados,
informacién respecto a su seguridad, toxicologia, efectos sobre el medioambiente y
efectos ecotoxicolégicos (SAG, 2018). Dentro de los estudios de impacto sobre el
medioambiente la resolucién establece que se deben presentar estudios tanto para
metabolitos como para productos de degradacién, estos deben incluir: comportamiento
en el suelo (considerando 3 tipos de suelos patrones), adsorcién, desorcién y movilidad
de la sustancia activa y metabolitos, magnitud y naturaleza de los residuos remanentes,
y comportamiento en el aguay en el aire (SAG, 2018). Actualmente la lista de Plaguicidas
Autorizados del SAG cuenta con mas de 400 productos autorizados, la que se encuentra

actualizada al afio 2021 y esta se encuentra disponible en su sitio web (www.sag.gob.cl).

1.2.6 Problematica de los plaguicidas en Chile

Si bien el SAG cuenta con normativas y un protocolo de autorizacién para plaguicidas,
se han realizado estudios independientes en los que se presentan casos de
contaminacién en el medioambiente y de agro toxicidad asociados a su uso. En 2019,
un informe de la Red de Accion de Plaguicidas y sus Alternativas para América Latina
(RAP-AL) mostré que 102 de los plaguicidas autorizados en Chile se encuentran en la
categoria de altamente peligrosos, considerando sus efectos en la salud de las personas

y el medioambiente, segun los sistemas de clasificacion de la Unién Europea (UE) y de
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la EPA. Ademas, 28 no estan aprobados para su uso en la UE, 46 no lo estan en otros
paises y 29 se encuentran registrados como cancerigenos segun la EPA (Rozas, 2019).
Sumado a esto, se han realizado estudios en los que se ha detectado la presencia de
pesticidas en cuerpos de agua. Dutka (1996) detecto presencia de 4 plaguicidas (triazina,
atrazina, metolacloro y benomilo) en aguas superficiales y sedimentos en Temuco y en
la Cuenca del Rio Rapel. Palma (2004) detect6 simazina, hexazinona, acido 2,4-
diclorofenoxiacético (2,4-D), picloram y carbendazima en las aguas del Rio Traiguén, en
la Regién de la Araucania. Cooman (2005) reportd la presencia de atrazina en el Rio
Chillan. Giordano (2011) encontr6 residuos de diazinon, lindano, clorpirifos, cialotrina,
cipermetrina y fenvalerato en el Rio Itata, en la region del Nuble. Retamal (2013) evalu6
la presencia de 9 plaguicidas en el agua del Rio Maipo, donde encontré que 7 de estos
en concentraciones mayores a 0,1 ug/L, correspondiente al limite maximo establecido
por la UE para plaguicidas en agua. Climent (2018) evalu6 la presencia de 11 plaguicidas
y 5 productos de degradacion en la Cuenca del Rio Cachapoal, donde se encontr6 la
presencia de un 87% de estos en aguas superficiales, destacando los Rios Cabras y
Tahuilla, demostrando la vulnerabilidad de las fuentes de agua a la contaminacion por
plaguicidas y la necesidad de programas de monitoreo.

Por otro lado, otros estudios han mostrado efectos toxicol6gicos asociados a plaguicidas
en distintos grupos poblaciones, como en trabajadores agricolas (Mufioz-Quezada,
2017), trabajadores no agricolas con residencia en sectores agricolas (Mufioz-Quezada,
2017), mujeres embarazadas (Marquez, 2005), escolares (Mufioz, 2010), mujeres
trabajadoras agricolas de temporada (Zufiga, 2007), recién nacidos (Rojas, 2000) y
casos de aborto espontaneo (Contreras-Levicoy, 2005), entre otros. Corral (2017)
estudio la discapacidad cognitiva en trabajadores agricolas y en residentes cercanos a

zonas agricolas expuestos a plaguicidas en la Region de Coquimbo, especificamente en
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el Valle del Elqui y Valle del Limari. Sumado a este estudio, Mufioz-Quezada (2019)
analizé la orina de 48 nifios de una escuela en Talca, para medir la presencia de
plaguicidas organofosforados y productos de degradacion, detectando para-nitrofenol,
un metabolito del paratién, metil-paration y nitrobenceno.

Ademads, a partir del 2005, afio en que pas6 a ser obligatoria la notificacion por
intoxicacion aguda por plaguicidas, la Red de Vigilancia Epidemiologica de
Intoxicaciones Agudos por Plaguicidas (REVEP) registra un promedio de 700 casos de
intoxicacion aguda al afio. Sin embargo, se estima que por cada caso notificado hay al
menos cinco sin notificar, por lo que en el pais habria aproximadamente 3 500 casos de
intoxicaciones anuales, los que tienen una mayor incidencia entre los meses de
septiembre a marzo, correspondiente al periodo de mayor utilizacion de plaguicidas en
el sector agricola (Rozas, 2019). En el afio 2017 se registraron un total de 672 casos de
intoxicacion aguda por plaguicidas, incluyendo casos de todas las edades y tipos de
intoxicacion. Involucrados a estos casos de intoxicacion se encuentran 21 plaguicidas,
destacando entre estos bromadiol (81 casos) y lamdacihalotrina (43 casos). De estos 21
plaguicidas, 8 se encuentran prohibidos en la Uni6n Europea (carbofurano, paraquat,
permetrina, tetrametrina, metamidofos, brodifacoum, fenitrotion y cianamida). EI mismo
aflo se presentaron 25 brotes de intoxicacion, es decir, intoxicaciones agudas que
involucran a mas de 2 personas, con un total de 230 personas afectadas, donde el 65,2%
de los casos fue de origen accidental no laboral (Rozas, 2019).

A partir de toda esta informacion se puede ver que, si bien en Chile existe toda una
normativa y procedimientos sobre la autorizacion y regulacién en el uso de plaguicidas
esta podria estar autorizando sustancias que generan efectos nocivos. Asi como también
es posible ver una falta de fiscalizacion, puesto que hay estudios donde se comprueba

que existe un uso indiscriminado de plaguicidas en dosis mayores a las recomendadas
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(Corral, 2017). Frente a todo esto, se hace interesante el analisis de los plaguicidas que
se estan utilizando en nuestro pais para estudiar su comportamiento ambiental, predecir

su destino ambiental y asi sentar las bases para futuros trabajos experimentales.
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1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivo General

Identificar compuestos quimicos utilizados en Chile en el sector agricola que presenten
potencial persistencia, bioacumulacién y potencial transporte a gran distancia, pudiendo

generar un alto impacto en el medio ambiente.

1.3.2 Objetivos Especificos

Generar una base de datos de compuestos activos de las sustancias utilizadas como

plaguicidas en el sector agricola chileno.

e Caracterizar los plaguicidas en base a sus propiedades fisicoquimicas, utilizando
sus coeficientes de distribucion, tiempos de vida media y factor de bioacumulacion.

e Obtener un valor para la persistencia total y para el potencial de transporte a gran
distancia de cada uno de los plaguicidas.

e Generar una lista de plaguicidas prioritarios y de interés ambiental que se estén

utilizando actualmente en Chile en el sector agricola.



Il. MATERIALES Y METODOS

2.1 Programas utilizados y principios de funcionamiento

En este estudio se utilizaron dos programas computacionales: la Interfaz de Programas
de Estimacion (EPI) Suite y el “OECD Pov & LRTP Screening Tool” cuyos principios de

funcionamientos son los siguientes:

2.1.1 Interfaz EPI Suite

EPI Suite corresponde a una interfaz desarrollada por la EPA y la Corporacion de
Investigacién Syracuse (SRC). Esta constituida por 14 programas de estimacion de
propiedades fisicoquimicas de compuestos organicos, utilizando como parametro de
entrada su estructura molecular (nimero CAS o notacion SMILE) (EPA, 2020). La figura
3 muestra la pantalla de entrada de EPI Suite, con los distintos programas que lo

conforman (al costado izquierdo) y los parametros de entrada (sector superior).

v Late
(A—T T — 0| T et
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v 5 s

Cument Velocily 1 005 meters/sec

Figura 3 Pantalla de entrada de EPI Suite

Dentro de los programas de estimacion pertenecientes a EPI Suite que se utilizardn en
este estudio se encuentra: KOWIN; KOAWIN; BCFBAF; AOPWIN; y BIOWIN, los que

estiman los valores de logKow, logKaw y logKoa, BAF; t1; y el rango de degradabilidad
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del compuesto en agua. Cada uno de estos cuenta con una metodologia de

funcionamiento diferente, las que se explican en detalle a continuacion.

KOWIN estima el logaritmo del coeficiente de distribucién octanol-agua (logKow),
utilizando para esto el método de contribucion atomo/fragmento (AFC). En esta
metodologia se divide la estructura de cada compuesto organico en fragmentos de
atomos o grupos funcionales con valores conocidos de logKow, a partir de los cuales se
estima un logKow total (EPA, 2017). La metodologia ademas considera un factor de
ponderacion para cada atomo/fragmento dentro de la molécula y un factor de correccion,
cuyo valor viene dado a partir de las diferencias estudiadas entre logkow medido vy
estimado para cada compuesto organico.

KOAWIN estima el valor logaritmo del coeficiente de particion aire-agua (logKaw) y del
coeficiente de particion octanol-aire (logKoa) en compuestos organicos. Para esto utiliza
Kow y la constante de Henry (H), ambos valores estimados automaticamente por EPI
Suite a través de KOWIN y HENRYWIN, respectivamente. El valor de Kaw, también
conocido como constante de Henry adimensional, se obtiene a partir de la relacion:

(Meylan, 1991)

Donde R corresponde a la constante de los gases ideales (0,082 L atm/mol K), T a la
temperatura en condiciones normales en K (298 K) y H a la constante de Henry de cada
compuesto en unidades de mol/atm L. Una vez estimado el valor Kaw, se estima Koa a

partir de la relacién entre los 3 coeficientes de particion, como:
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BCFBAF estima el valor de BAF de compuestos organicos utilizando su logKow. Este
programa utiliza como metodologia el modelo Arnot-Gobas, el que estima el valor de
BAF en [L/kg] para compuestos quimicos organicos no ibénicos en peces, considerando
3 niveles tréficos: bajo, medio y alto. EI modelo considera condiciones generales
asociadas a cada nivel trofico, derivadas de condiciones ambientales representativas.
Este modelo considera como mecanismos de bioacumulacion al consumo y eliminacién
del compuesto por el pez en la superficie de sus branquias, su dieta, la eliminacion fecal,
la diluciéon por crecimiento y la biotransformacién metabdlica, asi como también la
biodisponibilidad del compuesto en cada nivel de la columna de agua (Fig. 4). Ademas
de logKow, el modelo utiliza en su estimacién una constante de biotransformacion

metabdlica normalizada al cuerpo de un pez de 10 gramos.

Biotransformacion

Captacion branquial metabolica

Absorcion @ LU g N NS Dilucion por
pordieta — ¥ crecimiento
Excrecion fecal

Eliminacion branquial
Figura 4 Mecanismos de ingreso y eliminacién del compuesto en peces utilizado por
BCFBAF (Modificado de Arnot y Gobas, 2006)

AOPWIN estima el tiempo de vida media atmosférico para un compuesto organico,
basandose en la constante de reaccion atmosférica con el radical hidroxilo. La
estimacion de la constante de reaccion se basa en los métodos de relacion estructura-
actividad (SAR) propuestos por Atkinson (1987), los que se le aplican a los tiempos de

reaccion encontrados para cada fragmento del compuesto, segun la base de datos de
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AOPWIN. Como en general la concentracion del compuesto en la troposfera es muy baja
y la concentracion del radical hidroxilo, producido por la luz solar, se encuentra en un
estado estable, esta Ultima puede ser considerada como una constante y la reaccion se
puede considerar como una reaccion de pseudo primer orden (Buerkle, 2001), donde el
tiempo de vida media atmosférico viene dado por (EPA, 2017):

. _ 0,693
Y27 Koy [OH]

Donde kon corresponde a la tasa de reaccion estimada con el radical OH en
[cm®/moléculas s], [OH] a la concentraciéon de moléculas de radical OH/cm?® y el valor
0,693 corresponde al valor de In2, asociado al tipo de reaccion. Los valores de
concentracion del radical OH utilizados por defecto por AOPWIN varian segun el
hemisferio, con un valor de 1.5x10° moléculas/cm? para el hemisferio sur. Es importante
mencionar que, ya que el radical OH necesita luz solar para su formacion, AOPWIN
considera dias de 12 horas en la estimacion del tiempo de vida media, en donde, por
ejemplo, si entrega un tiempo de vida media de un compuesto de 24 horas, al transformar
las unidades este equivaldra a 2 dias.

BIOWIN estima la probabilidad de una biodegradacion rapida, aerdbica y anaerébica, de
un compuesto organico en la presencia de poblaciones de microorganismos mixtas. Se
conforma por 7 modelos distintos (de BIOWIN1 a BIOWIN7), siendo BIOWIN2 y
BIOWINS utilizados para evaluar la biodegradacion y tiempo de vida media en agua de
los compuestos, respectivamente. BIOWIN2 corresponde a un modelo de probabilidad
no lineal de biodegradacién en condiciones aerébicas, sin considerar un medio en
particular, entregando un valor que da informacién sobre la probabilidad del compuesto
de no biodegradarse rapidamente. Este utiliza la metodologia de coeficientes por

fragmentos, sumando el valor del coeficiente individual de todos los fragmentos
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presentes en el compuesto multiplicado por el nUmero de veces cada uno de estos se
presenta y, sumandole un valor constante de 3,0087 obteniendo un valor total igual a:
k
total = 3,0087 + Z CFyny
i=1
Donde CF corresponde al coeficiente del fragmento y ngx al nUmero de veces en que el
fragmento se presenta en la molécula (EPA, 2017). El valor final que entrega BIOWIN2
corresponde al resultado de la regresion no lineal, obtenida a partir de la exponencial del

valor total segun la formula:

total
Probabilidad = m
Si el valor de probabilidad obtenido es menor a 0,5 indica una alta probabilidad de que
el compuesto no se degrade rapidamente, y viceversa.
BIOWIN 3 estima el rango de biodegradacién completa del compuesto, es decir, su
biodegradaciéon a CO; y agua, en un medio acuatico, utilizando también el método de
fragmentacion molecular. Como resultado BIOWIN3 entrega un nimero que representa

el rango temporal de biodegradacion, los que se muestran en la tabla 7

Tabla 7 Rangos de tiempo de biodegradacién obtenidos a partir de BIOWIN3

Valor calculado por BIOWIN3 Tiempo de degradacion total esperado

>4,75 Horas

>4 25-4,75 Horas a dias

>3,75-4,25 Dias

>3,25-3,75 Dias a semanas

>2,75-3,25 Semanas

>2,25-2,75 Semanas a meses

>1,75-2,25 Meses
<1,75 Recalcitrante
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2.1.2 OECD Pov & LRTP Screening Tool

Corresponde a un modelo desarrollado por la Organizacién para la Cooperacion vy el
Desarrollo Econémico (OCDE) y consiste en una representacion global de 3
compartimientos: agua, aire y suelo, entregando informacién sobre la persistencia total
de los compuestos organicos y su potencial de transporte a gran distancia. EI modelo
utiliza como valores de entrada los valores de logKaw, logKow y los ti, atmosférica, en
agua, y en suelo. La figura 5 muestra la ventana de entrada de datos en el programa,
donde a la derecha de cada valor ingresado se encuentra una celda que representa si
dicho valor se encuentra dentro de los rangos en los que es posible, para el modelo,

realizar los calculos correspondientes (color verde).

Single Chemical
Name Toluene
Malecular Mass 9214
Log Kaw 038 O
Log K 28 N
Half Life in Air (h) 5.00E+01 .
Half Life in Water (h) 180E+02 [
Half Life in Sail (h) 5 40E+02 .
Reset |
Chemical Status: .

Figura 5 Parametros de entrada para "OECD Pov & LRTP Screening Tool", ejemplo
tolueno (Scheringer, 2009)

Para sus calculos, el modelo cuenta con un algoritmo que combina los ty> en cada uno
de los compartimientos con los coeficientes de distribucion de cada compuesto organico.
El modelo mide un tiempo de referencia en funcién a los procesos de degradacion que
este va sufriendo en cada escenario, la remocion fisica de cada compuesto organico y

el intercambio entre compartimientos (Sheringer, 2009). Para todos los calculos se
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consideran tres escenarios de emision: en suelo, en agua o en aire, y se entrega un
resultado para cada pardmetro asociado a cada uno de estos escenarios.

El modelo entrega el valor de la persistencia total (Pov) del compuesto organico en
unidades de dias, lo que corresponde al tiempo de residencia total en el sistema,
considerando los 3 compartimientos, los ti» y su distribucién. Ademas, se obtiene el
potencial transporte a gran escala de dos formas: como distancia de viaje caracteristica
(CTD), correspondiente a la distancia que recorre un compuesto hasta reducir su
concentracion a aproximadamente un 37% de su concentracion inicial; y como Eficiencia
de Transporte (TE), correspondiente al porcentaje del compuesto que es depositado en

la superficie luego de ser transportado desde su lugar de emision (Fig. 6).

a) b)
] Distancia de Viaje Caracteristica (CTD) Eficiencia de Transporte (TE)
e
c
=
o perdiizs
g
E e
Qa
c
5
Region de Emision Regicn Objetive
0 Fluio de emision = E Flujo de deposicién = D
CTD
. . TE = DVE X 100%
Distancia

Figura 6 a) Distancia de Viaje Caracteristica, b) Eficiencia de Transporte (Modificado
de Scheringer, 2009)

2.1.3 Otros programas

Sumado a los programas mencionados, también se utilizé el software Microsoft Excel de
Office para crear la base de datos, realizar célculos y generar gréficos. Ademas, se utilizd

la herramienta online elaborada por Zhang et. al. (2018) (https://environsci.shinyapps.io/
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ChemicalPartitioningSpace/), la que permite generar mapas de distribucion de

compuestos a partir de sus coeficientes de particion.

2.2 Plaguicidas utilizados en Chile y sus propiedades fisicoquimicas

Utilizando como fuente de informacién el “Listado de Plaguicidas Autorizados”,
actualizados para el afio 2020, del Servicio Agricola Ganadero (SAG) de Chile,
disponible en su sitio web, se obtuvo un listado de los productos plaguicidas que se
encuentran autorizados para su uso en el pais. A partir de esta informacién, se obtuvo
los distintos compuestos presentes en cada formulacién y se generd una planilla en
Excel con todos los compuestos encontrados, eliminandose en caso de haber
duplicados. Esta lista fue completada con informacion experimental sobre sus
propiedades de utilidad (coeficientes de particién, tiempos de vida media y factor de
bioacumulacién), ademas de otras propiedades tales como su masa molar, densidad y
solubilidad. Para esto se utiliz6 como fuente principal de informacién el sitio web
PubChem (https://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/) correspondiente a una base de datos del
Instituto Nacional de Salud (NIH) de Estados Unidos creada el afio 2004 y que contiene
informacion de mas de 10 millones de compuestos (Kim, 2016). En caso de no
encontrarse registradas experimentalmente, se utilizé la plataforma EPI Suite para
estimar dichas propiedades, particularmente KOWIN, KOAWIN, KOCWIN, BCFBAF,
AOPWIN, y BIOWINZ2, BIOWIN3, que fueron complementadas con las estimaciones

sobre Pov y TE, obtenidos a partir de “Pov & LRTP Screening Tool”.

Se realiz6 un andlisis estadistico de los datos, con el fin de ver el principal uso de los

plaguicidas autorizados y las principales familias de compuestos que estdn siendo



33

utilizadas. Ademas, se analizé la dispersion, desviacion estandar, maximos y minimos

para cada propiedad identificada o estimada.

2.3 Puntaje P-B-LRT

Para cada plaguicida estudiado se obtuvo un puntaje global que considera
equitativamente tanto la persistencia, bioacumulacién y potencial transporte a gran
distancia, denominado puntaje P-B-LRT, propuesto por Muir (2019). Segun este método,
se debe obtener el valor logaritmo de Pov, BAF y TE, con el fin de evitar una ponderaciéon
muy elevada de alguno de ellos (Muir, 2019). Para el valor log de cada variable (logPov,
logBAF vy logTE) se calculd un valor z asociado, es decir, un valor que indica que tan
alejado se encuentra cada valor del valor promedio para los plaguicidas, representado

por la formula:

Donde X corresponde al valor logaritmo de la variable en cada caso, x corresponde al
valor promedio del logaritmo para los plaguicidas de estudio y ox a su desviacion
estandar. Se utiliza el valor z con el fin de identificar los compuestos que presentan un
comportamiento mas alejado al promedio. El puntaje P-B-LRT final para cada compuesto
corresponde a la suma de los valores z obtenidos para cada uno de los 3 factores, segun

la férmula obtenida de Muir (2019):

Puntaje P — B — LRT = Zpyy, + Zpar + Zrg

De la misma forma también se obtuvo un puntaje P-B-LRT para un grupo de PCBs, con
el fin de utilizarlo como valor referencial estandar de comparacion, basandose en el

estudio realizado por Zhang (2020).
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2.4 Andlisis de productos de degradacién en plaguicidas con probabilidad de
degradacion rapida

A partir de los datos entregados por BIOWIN2 se determinaron los plaguicidas que
presentan una alta probabilidad de biodegradarse rapidamente, siendo importante en
estos casos evaluar sus productos de degradacion, con los que se generé una nueva

base de datos y se aplicé la misma metodologia de estudio.

2.5 Generacion de lista de plaguicidas prioritarios

Para cada plaguicida, se evalué el nimero de propiedades estudiadas que superan el
valor referencial de los PCBs. Aquellos plaguicidas que superaron a los PCBs en al
menos 4 propiedades fueron seleccionados para integrar una lista de plaguicidas de
interés prioritario, a los que se les analizaron sus estructuras y sus caracteristicas
fisicoquimicas. Ademas, se busco especificamente informacion de estudios realizados

sobre estos compuestos.



lll. RESULTADOS Y DISCUSION

3.1 Base de datos

La base de datos obtenida cuenta con un total de 367 plaguicidas autorizados por el
SAG para el afio 2020, la lista completa de plaguicidas esta disponible en el Anexo 1y

en la pagina web del grupo de investigacion de la Universidad de Chile.

Su clasificacion por uso se presenta en la figura 7, siendo en su mayoria herbicidas

(32,44%), fungicidas (27,08%) e insecticidas (18,50%).

= herbicida
fungicida

= insecticida

u fitorregulador

= feromona

m acaricida

otros

27%

Figura 7 Distribucion de plaguicidas autorizados seguin uso

Clasificados por tipo de compuestos predominan los carbamatos (5,72%), pesticidas
organofosforados (5,72%), los piretroides (4,36%) y triazoles (4,09%). Sin embargo, se
presenta una alta variabilidad de “otro” tipo de compuestos (Figura 8). Esta alta
variabilidad puede indicar también una alta variabilidad en sus comportamientos, ya que

esto depende de su estructura molecular.
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572
>72 carbamato
4,36
4,09 2,18 organofosforado
= piretroide
) 1,63
- 1,09 m triazol
1,09

m acido fenoxicarboxilico
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m neonicotinoide

carboxamida

Figura 8 Distribucion de plaguicidas autorizados segun tipo de compuestos

3.2 Resultados EPI Suite y “OECD Pov & LRTP Screening Tool”

3.2.1 Coeficientes de distribucién

Los resultados de los coeficientes de distribucion obtenidos a partir de KOWIN y

KOAWIN fueron los siguientes:

Kow: En la tabla 8 se muestran los resultados obtenidos para logKow. Se puede ver que
en promedio los plaguicidas presentaron un valor positivo de logKow, es decir, una
mayor preferencia por la materia organica frente al agua. Sin embargo, el rango de
valores abarca tanto valores positivos como negativos, por lo que también se
presentaran compuestos con una mayor afinidad por el agua. Ademas, el coeficiente de

variacion (0,94), que indica una alta variabilidad en los datos.

Tabla 8 Resultados logKow

Promedio 2,81
Desviacion estandar 2,64
Maximo 8,61
Minimo -10,24
Mediana 3,03
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Coeficiente de Variacion 0,94
Valor referencia PCB 4,79

Los plaguicidas que presenten un logKow positivo, al estar presentes en agua, tendran
una tendencia a bioacumularse o a adherirse a las particulas presentes. Por otro lado,
los plaguicidas que presenten un logKow negativo tendran una mayor afinidad por el
agua en comparacion a la materia orgénica y, al estar en suelo, se encontrarian como
parte de la solucion suelo, estando mas disponibles para transportarse, pudiendo lixiviar
y escurrir. Comparando los valores obtenidos con el valor referencial para el grupo de
los PCBs, 77 plaguicidas presentaron un valor mayor, correspondiente a un 20,98% del
total. Esto se puede observar en la figura 9, que muestra la frecuencia de compuestos
por rango de logKow, sefalando en color oscuro los plaguicidas que se encuentran sobre

el valor minimo de los PCB de 4,79.
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Figura 9 Histograma de frecuencias de logKow

Como se puede ver a partir del histograma la mayor parte de los plaguicidas tendra una
menor afinidad por la materia organica que los PCBs, en comparacion con el agua, lo
que se puede asociar a una mayor movilidad de los plaguicidas y un menor potencial de

bioacumulacién, en comparacién con los PCBs.
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Koa: Para logKoa, el promedio obtenido por los plaguicidas fue de 11,22 con una

desviacion estandar de 4,63. Los resultados obtenidos se muestran en la tabla 9.

Tabla 9 Resultados logKoa

Promedio 11,22
Desviacion estandar 4,63
Maximo 47,70
Minimo 491E-4
Mediana 10,64
Coeficiente de Variacion 0,41
Valor referencia PCB 6,79

El rango de valores obtenido indica que todos los plaguicidas presentaron un valor
logKoa positivo, es decir, todos tendran una mayor afinidad por la materia organica en
comparacion a la atmésfera. Esto indica que, al estar presentes en la atmoésfera
probablemente se encuentren adheridos a las particulas, favoreciendo su transporte. La
figura 10 muestra la frecuencia de compuestos por rango de logKoa, mostrando en color

mas oscuros los que se encuentran sobre el valor minimo para los PCBs de 6,79.
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Figura 10 Histograma de frecuencias de logKoa
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Comparando los valores obtenidos, 333 plaguicidas presentaron un logkoa mayor a los
PCBs, correspondiente a un 90,37% del total, indicando que la afinidad de los PCBs por
la fase gaseosa serd mayor, por lo que se esperaria que el transporte atmosférico de los

plaguicidas se encuentre asociado al material particulado.

Kaw: Finalmente, para el logKaw, el promedio obtenido fue de -8,47 con una desviacion

de 5,32. La tabla 10 muestra los resultados obtenidos.

Tabla 10 Resultados logKaw

Promedio -8,47
Desviacion estandar 5,32
Maximo 3,14
Minimo -50,06
Mediana -7,55
Coeficiente de Variacion 0,63
Valor referencia PCB -2,75

Se puede ver que la mayoria de los plaguicidas presenta un logKaw negativo,
presentando una mayor afinidad por el agua en comparacion a la atmdésfera, lo que se
asocia a una baja volatizaciébn. Ademas, como se mencioné anteriormente, los
principales medios de transporte de los compuestos organicos ocurren por agua o por la
atmasfera, por lo que de los valores obtenidos para logKaw se puede inferir que en la
mayoria los plaguicidas su principal medio de transporte sera a través del agua. Al
comparar con el valor de referencia de los PCBs, 28 plaguicidas presentaron valor de

logKkaw mayor, correspondiente a un 7,63%.



40

50 a S
40 33

30 27 25
20

9 9
p i EN
I
&
sl

18 18

Niamero de
compuestos
=]
=)

]

(=]
=]
=)

logKaw

Figura 11 Histograma de frecuencias de logKaw

La figura 12 representa de manera conjunta lo mencionado anteriormente, mostrando la

distribucion de los plaguicidas entre las 3 matrices.

Air = e % in AirfWater/Oct.
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Figura 12 Distribucion plaguicidas (Obtenido de:
https://environsci.shinyapps.io/ChemicalPartitioningSpace/)

En la figura 12, cada compartimiento ambiental esta representado en una esquina y el
color de fondo corresponde a la abundancia relativa de cada plaguicida segun lo indicado
en la escala del costado derecho. Los puntos de color gris corresponden a los
plaguicidas analizados y los puntos de color rojo representan a los PCBs utilizados como

referencia. A partir del grafico, se ve que la mayoria de los plaguicidas se encuentran
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distribuidos en el agua y la materia organica, presentandose una menor parte en el aire,

lo que también se comprob6 al analizar los valores de logKoa y logKaw.

Considerando que se esté trabajando con plaguicidas, los que en general son emitidos
al suelo, es importante considerar esta distribucién ya que nos da informacion sobre la
probabilidad de encontrar estos compuestos en solucién en el suelo, pudiendo
transportarse a cuerpos de agua cercanos, generando potenciales episodios de
contaminaciéon. Hay que considerar que un numero importante de plaguicidas se
encuentra en un punto intermedio entre ambos compartimientos, por lo que en estos
casos estos estaran distribuidos en ambas fracciones del suelo. Para el grupo de los
PCBs se puede ver que presentan una alta preferencia por la materia organica vy, al
contario de los plaguicidas, presentan una mayor afinidad por la matriz atmosférica.
Ademas, se puede observar que un grupo importante de los plaguicidas analizados
presenta una distribucion similar, lo que podria indicar un comportamiento ambiental

similar a los PCBs.

Para ampliar el estudio sobre la distribucién de los plaguicidas, se estimaron sus valores
de Koc, correspondiente a la adsorcién del plaguicida asociado al carbono organico del
suelo (a mayor Koc, mayor retencion por la materia organica, desfavoreciendo su
movilidad) (Alfaro, 2013). Para la estimacion de Koc se utiliz6 KOCWIN de EPI Suite.
Los valores obtenidos fueron analizados a partir de 2 criterios de estimacion de
lixiviacion, el indice GUS (Groundwater Ubiquity Score) y el criterio de lixiviacién de la
FAO. Bajo el indice de GUS el 100% de los plaguicidas presenté un valor mayor a 2,8 y
se encuentran en la categoria de probable lixiviacion. Bajo el criterio de la FAO, un 31,6%
y 25,6% de los plaguicidas se encuentran dentro del rango de moderada y ligeramente

movil, respectivamente, mientras que solo un 3% de estos se encuentra en la categoria
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de inmovil (Figura 13). Estos resultados indican que los plaguicidas estudiados van a

presentar una potencial lixiviacion, con riesgo de impactar las aguas subterraneas.

3,0
® Altamente movil
‘ Movil
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Figura 13 Movilidad de plaguicidas segun criterio de la FAO

3.2.2 Tiempos de vida media

Los resultados de los tiempos de vida media atmosférica, en agua y suelo, obtenidos a

partir de APOWIN y BIOWIN3 fueron los siguientes:

Atmaésfera: La estadistica de los resultados obtenidos a partir de EPI Suite para el

tiempo de vida media atmosférico (ti2a) S€ muestra en la tabla 11.

Tabla 11 Resultados para tiempo de vida media atmosférico

Promedio 7,32 dias
Desviacion estandar 91,98 dias
Maximo 1 731 dias
Minimo 0,0165 dias
Mediana 0,31 dias
Coeficiente de Variacion 12,57

Valor referencia PCB 4 88 dias
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El valor promedio para los tiempos de vida media ti2a fue de 7,32 dias, siendo mayor al
valor de referencia de los PCBs, de 4,88 dias. Sin embargo, el valor de la mediana fue
de 0,31 dias, estando muy por debajo del promedio. Esto indica que la mayor cantidad
de plaguicidas presenta un tiempo de vida media menor al del promedio y que solo hay
un namero pequefo de plaguicidas con tiempo de vida media atmosférica muy elevado
gue elevan el valor promedio. Esto se relaciona ademas con el alto valor obtenido para
la desviacion estandar y del coeficiente de variacién que indican una alta dispersién en

los valores obtenidos.

Un ejemplo de esto es el elevado valor del maximo, de 1 731 dias, correspondiente al
clorotalonil, ademas también se destacan el bromuro de metilo (280,88 dias), fluazinam
(114,12 dias), cloropicrina (82,28 dias) y dicloran (77,44 dias). La figura 14 muestra la
frecuencia de plaguicidas por horas de ti2a, donde se puede apreciar lo mencionado
anteriormente, mostrando que solo 17 plaguicidas (4,63%) presentaron tiempos de vida
media muy elevados y por sobre los PCBs, mientras que la mayoria present6 valores

bajo los 2 dias.
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Figura 14 Histograma de frecuencias de t1/2a
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El Convenio de Estocolmo en su criterio de transporte, considera como referencia un
t12a mayor a 2 dias para considerar un compuesto con potencial transporte, el que fue

superado por 33 de los plaguicidas (un 8,99% del total).

Aguas. A partir de los rangos de tiempo de degradacion entregados por BIOWINS es
posible obtener un valor de vida media en agua para cada plaguicida (Boethling, 1994).
La conversion utilizada fue la propuesta por la EPA (Tabla 12), y ha sido comprobada

experimentalmente en Aronson (2006).

Tabla 12 Tiempo de vida media en agua (1) a partir de BIOWIN3

Valor BIOWIN3 | Rango de degradacion | Tiempo de vida media en agua [dias]
>4.75 Horas 0,17
4.25-4.75 Horas-dias 1,25
3.75-4.25 Dias 2,33
3.25-3.75 Dias-semanas 8,67
2.75-3.25 Semanas 15
2.25-2.75 Semanas-meses 37.5
1.75-2.25 Meses 120
<1.75 Recalcitrante | 180
1.25-1.75 Recalcitrante Il 240
<1.25 Recalcitrante 111 720

Para el tiempo de vida media en agua (t12w) la estadistica de los resultados se muestra

en la tabla 13.

Tabla 13 Resultados para tiempo de vida media en agua
Promedio 137,99 dias

Desviacion estandar 173,59 dias

Maximo 720 dias
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Minimo 8,67 dias
Mediana 120 dias
Coeficiente de Variacion 1,26

Valor referencia PCB 229,17 dias

En este caso el promedio fue de 137,99 dias, el que se encuentra por bajo el valor
referencial de los PCB (229,17 dias). Sin embargo, hay que considerar que la alta
desviacion estandar indica que habrd una gran variabilidad en los datos, y el valor
maximo de 720 dias, indica que se presentaran compuestos con tiw por sobre los PCBs.
En la figura 15 se muestra la frecuencia de plaguicidas por rango de tiempo de vida
media en agua en horas y su comparacion con los PCBs. En este caso, como 10s tiw Se

obtuvieron a partir de una aproximacion, solo se presentaron ciertos rangos de valores.
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Figura 15 Histograma de frecuencias de tiow

En este caso fueron 79 los compuestos que presentaron una vida media en agua mayor
a la de los PCBs, correspondiente a un 21,53% del total los que, al no estar
degradandose en agua, estardn mayor tiempo disponibles para ser ingeridos por los

organismos, bioacumulandose, o siendo transportados.
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Suelo: La EPA, en su Marco de Prevencion de la Contaminacién del afio 2005, menciona

gue a partir del tyow se puede obtener el tiempo de vida media del en suelo (t1/2a) (el

doble). Los resultados de ti/2s se muestran en la tabla 14.

Tabla 14 Resultados para tiempo de vida media en suelo

Promedio 275,97 dias
Desviacion estandar 347,19 dias
Maximo 1 440 dias
Minimo 17,34 dias
Mediana 240 dias
Coeficiente de Variacion 1,26

Valor referencia PCB 708,33 dias

En este caso, al igual que en el ti2w, €l valor promedio, de 275,97 dias, se encuentra

bajo el valor referencial de los PCBs (708,33 dias). Sin embargo, también presentaron

una alta dispersion, demostrado por su alta desviacion estandar. La figura 16 muestra la

frecuencia por rango de tis.
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En este gréfico se ve que 25 plaguicidas presentaron un tiempo mayor de vida media en

comparacion a los PCBs, los que al mismo tiempo presentan un valor muy elevado en
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comparacion al resto: por sobre los 1250 dias, es decir mayor a 3 afios. La mayoria de
los plaguicidas presenta un tiempo de vida media menor a 200 dias, es decir, menor a 7
meses aproximadamente. Considerando los valores establecidos por el Convenio de
Estocolmo es su criterio de persistencia (ti2w mayor a 2 meses o ti»s mayor a 6 meses),
este fue superado por 203 plaguicidas, correspondiente a un 55,31%, los que estarian
presentando un comportamiento persistente bajo los criterios establecidos
internacionalmente. Ademas, considerando en conjunto el analisis de los coeficientes de
distribucion con el de los tiempos de vida media, las matrices donde principalmente se
van a encontrar distribuidos los plaguicidas (agua y suelo) son las mismas donde se

presentaron los mayores sus tiempos de vida media.

3.2.3 Persistencia Total (Pov)

Los resultados de la persistencia total de los compuestos, obtenidos a partir de “OECD

Pov & LRTP Screening Tool” se muestran en la tabla 15.

De los 367 compuestos analizados, el promedio de persistencia total fue de 326,7 dias,
encontrandose dentro del rango de moderadamente persistente, con una desviacion

estandar igual a 435,72 dias.

Tabla 15 Resultados Pov

Promedio 326,70 dias
Desviacion estandar 435,72 dias
Maximo 2 074,66 dias
Minimo 12,19 dias
Mediana 189,52 dias
Coeficiente de Variacion 1,33

Valor referencia PCB 727,37 dias
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De la tabla 15 se puede ver que el compuesto que presenté una mayor persistencia tuvo
un valor de 2 074,66 dias, mientras que el minimo de persistencia fue de 12,19 dias, lo
que nos habla de un amplio rango de persistencias. De acuerdo con la clasificacion de
persistencia de plaguicidas, la mayoria de los compuestos analizados se encuentra
dentro de la categoria de poco persistentes (42,51%), es decir, su persistencia se
encuentra en el rango de 4 a 26 semanas. Un 33,51% se encuentra en el rango de
moderadamente persistente, con una persistencia entre 27 a 52 semanas, y un 20,44%
corresponde a compuestos altamente persistentes, con una persistencia entre 1 a 20

afios. Ningn compuesto se encuentra en la categoria de permanente (figura 17).

0% 4%

= Ligermente P
Poco P
42% = Moderamente P
m Altamente P

= Permanente

Figura 17 Distribucion de plaguicidas autorizados segun persistencia

La figura 18 muestra la frecuencia de compuestos vs. logPov. En color oscuro se sefialan

los compuestos con persistencia total en el rango de los PCBs.
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Figura 18 Histograma de frecuencias de logPov

De los 367 compuestos analizados, un total de 24 presentaron un valor de persistencia
dentro del rango de los PCBs, es decir, mayor a 727,4 dias, los que corresponden a un
6,54% del total. Esto es importante de mencionar ya que indica que 24 plaguicidas que
se encuentran autorizados por el SAG estan presentando una persistencia total similar
a la de un grupo de compuestos considerado de preocupacion mundial. Estos 24
plaguicidas se encuentran dentro del rango de altamente persistentes, siendo el
compuesto que obtuvo el mayor valor de persistencia la metaflumizona con una
persistencia total de 2 074,7 dias. También destacan con valores elevados: acrinatrina
(2 069,5 dias), ciflufenamida (2 056,4 dias), oxatiapiprolina (2 055,8 dias), novaluron (2
045,5 dias), lufenuron (2 040,2 dias), florpirauxifeno bencilo (2 037,2 dias), benzoato de
emamectina (2 034,6 dias), fluopiram (2 020,5 dias), diflufenican (2 009,0 dias) y
abamectina (1 987,0 dias). Hay que destacar que 5 de estos plaguicidas hasta el afio

2016 se encontraban en la Lista de Plaguicidas Altamente Peligrosos (PAN, 2016).

3.2.4 Bioacumulacioén

El resumen estadistico de los datos obtenidos para el factor de bioacumulacion (BAF) a

partir de BCFBAF de EPI Suite para los 367 plaguicidas se muestra en la tabla 16.
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Tabla 16 Resultados logBAF

Promedio 1,61
Desviacion estandar 1,29
Maximo 6,53
Minimo -0,05
Mediana 1,64
Coeficiente de Variacion 0,80
Valor referencia PCB 3,37

El promedio obtenido fue de 1,61, correspondiente a un BAF de 40,74 L/kg, presentando
un grado de bioacumulaciéon bajo en promedio, con un valor mucho menor al valor de
referencia para Contaminantes Organicos Persistentes utilizado en el Convenio de
Estocolmo (5 000 L/kg). Sin embargo, al igual que en el caso de la persistencia, su
desviacion estandar indica que puede haber compuestos con una importante
bioacumulaciéon, mucho mayor a la obtenida por el promedio. Considerando este valor
referencial establecido por el Convenio, 17 plaguicidas presentan un valor mayor, siendo
considerados bioacumulables segun el Convenio de Estocolmo, correspondientes a un
4,63% del total. Del total de 367 plaguicidas, 27 (7,36%) presentaron un logBAF dentro
del rango obtenido por el grupo de los PCB, es decir, mayor a 3,365 (equivalente a 2
317,4 kg/L). Esto se ve representado en la figura 19, donde se muestra la frecuencia
para cada rango de logBAF, y en color oscuro se muestran los compuestos que se

encuentran dentro del rango de los PCB.
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Figura 19 Histograma de frecuencias de logBAF
En este caso, el compuesto que presentd un mayor logBAF corresponde a brodifacum,
con un valor de 6,529. Es importante destacar que este plaguicida corresponde a un
raticida de uso comun y doméstico, pudiendo ser facilmente ingerido por especies no
objetivos, ya sea por forma directa o indirecta, y debido a su alta bioacumulacién
presenta un riesgo potencial de intoxicacion (Clear, 2003). Sumado a este también
presentaron valores elevados de logBAF los compuestos flocumafeno (5,945),

metaflumizona (5,410), etoxazol (5,354), etofenprox (5,138) y milbemectina (4,997).

3.2.5 Eficiencia de Transporte (TE)

Los resultados estadisticos obtenidos para la eficiencia de transporte (TE) a partir de
“OECD Pov & LRTP Screening Tool” para los 367 plaguicidas se muestran en la tabla

17.

Tabla 17 Resultados TE

Promedio 0,65%
Desviacion estandar 2.21%
Maximo 17,03%
Minimo 1,91E-15%
Mediana 0,02%
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Coeficiente de Variacion 3,40
Valor referencia PCB 0,15%

En promedio los plaguicidas presentan una baja eficiencia de transporte, sin embargo,
al igual que en los casos anterior de persistencia y bioacumulacién, su desviacion
estandar nos indica una alta variabilidad de los datos. Ademas, se puede ver que el valor
maximo (17,03%), correspondiente al bromuro de metilo, se encuentra muy sobre el
valor referencial obtenido por los PCBs. También presentaron valores altos de TE los
compuestos diclobenilo (15,67%), clorotalonil (12,98%), flocumafeno (12,66%),
brodifacum (12,65%), metaflumizona (12,58%) y bromadiolona (12,22%). Del total de
367 compuestos, 101 (un 27,52%) presentaron un TE sobre el valor referencial del grupo
de los PCB. Esto se ve representado en la figura 20, donde se muestra la frecuencia
para cada rango de TE, en color mas oscuro se muestran los compuestos que se

encuentran dentro o sobre el rango de los PCB.
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3.2.6 Puntaje P-B-LRT

Los resultados obtenidos para el puntaje P-B-LRT de los plaguicidas, considerando en

conjunto persistencia, bioacumulacion y potencial transporte se muestran en la tabla 18.

Tabla 18 Resultados puntaje P-B-LRT

Promedio -4,6x1016
Desviacion estandar 2,41
Maximo 6,635
Minimo -9,351
Mediana 0,103
Coeficiente de Variacion -5,23x10°
Valor referencia PCB 3,19

De la tabla 18 se puede ver que el promedio obtenido fue muy cercano a 0, asi como
también su mediana, lo que indica en general una distribucién simétrica entre valores
positivos 0 negativos. Esto es importante de mencionar ya que, como este puntaje
corresponde a una suma de valores z, indica que tan desviado estaran estos valores del
promedio. EI maximo valor obtenido para el puntaje P-B-LRT fue de 6,635
correspondiente a metaflumizona, destacando también con valores elevados el
flocumafeno (6,094), brodifacum (5,942), novaluron (4,977), lufenuron (4,911),
milbemectina (4,673), etofenprox (4,653), abamectina (4,563), ciflufenamida (4,553) y
benzoato de emamectina (4,503). La figura 21 muestra la frecuencia de compuestos por

rango de puntaje y su comparacion con el valor referencial de los PCBs.
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Del total de 367 compuestos analizados, 28 obtuvieron un puntaje P-B-LRT dentro del

rango del grupo de PCB, correspondiente a un 7,63%. Esto es importante, ya que indica

que 28 plaguicidas van a sobrepasar a los PCBs considerando en conjunto 3 factores

que generan un potencial impacto en el medioambiente.

3.3 Compuestos prioritarios

A partir de los datos obtenidos por EPI Suite y por “OECD Pov & LRTP Screening Tool”

se generd una lista de plaguicidas prioritarios, donde se consider6 a los plaguicidas que

superaran en mayor numero de propiedades el valor de los PCBs. En este caso se

consideraron los plaguicidas que superaran a los PCBs en mas de 4 propiedades,

obteniendo un total de 21 plaguicidas, los que se muestran en la tabla 19.

Tabla 19 Plaguicidas prioritarios

Compuesto N° CAS Compuesto N° CAS
Novaluron 116714-46-6 Pidilfumetofeno | 1228284-64-7
Lufenuron 103055-07-8 Diflufenican 83164-33-4
Metaflumizona 139968-49-3 Tritosulfuron 142469-14-5
Abamectina 65195-55-3 Indoxacarb 173584-44-6
Acrinatrina 101007-06-1 Fluopicolida 239110-15-7
Benzoato de emamectina | 155569-91-8 Fluazinam 79622-59-6
Ciflufenamida 180409-60-3 Fluopiram 658066-35-4




Oxatiapiprolina 1003318-67-9 | Flubendiamida | 272451-65-7
Florpirauxifeno bencilo 1390661-72-9 | Flocumafeno 90035-08-8
Alfa cipermetrina 67375-30-8 Espinosad 168316-95-8
Clorfenapir 122453-73-0

Segun su clasificacién por uso la mayoria de estos plaguicidas prioritarios corresponde
a insecticidas (11) y fungicidas (5), presentandose en menor medida herbicidas (3),
rodenticidas (1) y nematicida (1). De estos 21 plaguicidas, 4 presentaron un total de 6
propiedades por sobre los PCBs: novaluron, abamectina, metaflumizona y lufenuron,

cuyas estructuras se muestras en la tabla 20.
Tabla 20 Estructuras plaguicidas con 6 propiedades sobre rango de PCBs

Novaluron Abamectina
S 1 e e, 1o

Sumado a estos, 9 plaguicidas sobrepasaron a los PCBs en 5 propiedades: acrinatrina,
benzoato de emamectina, flubendiamida, ciflufenamida, oxatiapiprolina, florpirauxifeno

de bencilo, fluopiram, diflufenian y tritosulfuron, los que se muestran en la tabla 21.
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Finalmente, 8 superaron a los PCBs en 4 propiedades: alfa-cipermetrina, clorfenapir,

espinosad, flocumafeno, indoxacarb, pidilflumetofeno, fluopicolida y fluazinam, cuyas

estructuras se muestran en la tabla 22.
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Tabla 22 Estructuras plaguicidas con 4 propiedades sobre rango de PCBs

Alfa-Cipermetrina Clorfenapir Espinosad
N <
L 1 . e y B
e A T v

Flocumafeno

Fluazinam

Si analizamos las estructuras moleculares, 18 son compuestos halogenados: 9 clorados,

17 fluorados, 1 bromado y 1 yodado. Ademas, 3 son sulfurados: 2 presentan grupo

sulfato y 1 corresponde a un tiazol. La mayoria presentan anillos aromaticos en su

estructura, los que en algunos casos incorporan nitrégeno. La presencia de estructuras

aromaticas indica una baja reactividad en las moléculas, dada por la alta estabilidad de

los grupos aromaticos (Ouellette, 2015). La mayoria de los compuestos halogenados

contienen fldor, que se asocia a un aumento de su lipofilicidad, en especial si estos estan

unidos a sistemas aromaticos (Ojima, 2009), debido a su alta electronegatividad que
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reduce la capacidad de formar puentes de hidrégeno vy, por lo tanto, disminuyendo su
hidrofilicidad (L6pez, 2011). Con los otros halégenos presentes, como cloro o bromo, se

generard un efecto similar, pero en menor medida, debido a su menor electronegatividad.

Dentro de estos compuestos un gran numero presenta en su estructura grupos
trifluorometilo (C-F3) donde, debido a la alta fuerza de los enlaces C-F3 (127,5 kcal/mal),
también entregaran a las moléculas una baja reactividad, siendo un enlace dificil de
romper (Lemal, 2004). Este ultimo corresponde a un grupo que ademas ha comenzado
a utilizarse ampliamente en sintesis médicas debido a su alta estabilidad, alta lipofilicidad
y su alta demanda estérica (Lépez, 2011). En algunos casos, como metaflumizona y
fluopiram, este tipo de enlace se presenta mas de una vez dentro de la molécula, por lo
que este efecto deberia potenciarse aun mas. Ademas, tanto lufenuron como novaluron,
ambos compuestos con mayor prioridad, esta estructura se encuentra asociada a mas
atomos de F, donde se esperaria que se genere un mayor efecto electronegativo y
aumente aun mas su lipofilicidad. Esto es importante de mencionar ya que, si bien resulta
uatil en el campo de la medicina, para un plaguicida nos indica que si llegan a entrar a
nuestro organismo estos tendran facilidad para entrar a nuestros tejidos y de persistir en
nuestro cuerpo y bioacumularse. En los casos de las moléculas que no presentan grupo
C-Fs, es posible observar estructuras con un alto grado de impedimento estérico,

favoreciendo de igual manera su persistencia en el ambiente al favorecer su estabilidad.

Por otro lado, la presencia de nitrdgeno en las estructuras se encuentra en general
asociada a estructuras arométicas. Al formar parte de estructuras aromaticas, en los
anillos de 6 miembros, se generaria una distribucion de cargas dentro del anillo
aromatico, originandose una deficiencia de carga (m-deficiencia) asociado a una menor

reactividad y favoreciendo su estabilidad (Quin, 2010). Esta clase de plaguicida
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heterociclicos ha comenzado a utilizarse el Gltimo tiempo debido a que su principal
mecanismo de reaccién es inhibiendo la fotosintesis, siendo poco téxicos para
mamiferos, son estables y poco solubles en agua (Sanz, 2015). Ademas, al estar en el
suelo se enlazan a las arcillas presentes irreversiblemente incrementando su
persistencia (Isern, 2018). También, 4 de estos plaguicidas presentan grupo nitrilo en su
estructura, el que actta inhibiendo la germinacion de semillas, sin embargo, se ha visto

asociada a una mayor toxicidad (Sanz, 2015).

Revisando normativa y clasificacion asociada a estos 21 plaguicidas prioritarios se
encontré que 8 de estos se encuentran en la lista de Plaguicidas Altamente Peligrosos
(PAN, 2016), 2 se encuentran en la Lista de Plaguicidas en Vigilancia de la Union
Europea y 2 se encuentran en la Lista de Plaguicidas Prohibidos en la Unién Europea
(UTZ, 2015). Sumado a esto, segun la clasificacién de peligrosidad de la OMS, 1 se
encuentran en la categoria IA de extremadamente peligrosos, 2 se encuentran en la
categoria |l de moderadamente peligrosos y 2 en la categoria lll de levemente peligrosos
(OMS, 2009). Esto indica que un nimero no menor de plaguicidas que se encuentran
actualmente autorizados por el SAG pueden estar generando un impacto importante

tanto en el medioambiente como en nuestra salud.

Complementariamente se buscé estudios previos realizados en Chile sobre el efecto
medioambiental de estos plaguicidas prioritarios, sin embargo, solo fue posible encontrar
estudios asociados a 3 de estos, correspondientes a cipermetrina, benzoato de
emamectina y acrinatrina. Para el plaguicida cipermetrina, se encontraron 3 estudios, el
primero evalla los efectos de su residuo en hojas de vegetales sobre la salud de la
personas en el norte de Chile (Elgueta, 2016). El segundo estudia los riesgos de distintos

plaguicidas utilizados en la industria salmonera en Chile (Tucca, 2020) y el tercero
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analiza la presencia de plaguicidas en sedimentos de la Patagonia chilena (Tucca, 2017).
En este uUltimo estudio también se analizé la presencia de benzoato de emamectina. Para
el plaguicida acrinatrina solo se encontré un estudio que estudia su efecto en abejas

chilenas (Balsebre, 2018).

3.4 Productos de degradacion

Del analisis de la probabilidad de degradacién aerdbica de los plaguicidas se encontrd
un total de 89 productos de degradacion, la lista completa de los productos encontrados
junto con sus propiedades se encuentra detallado en el Anexo 3. Los resultados

estadisticos obtenidos para sus coeficientes de distribucion se muestran en la tabla 23.

Tabla 23 LogKow, logKoa y logKaw para productos de degradacion

LogKow logKoa logKaw
Promedio 1,68 10,52 -8,83
Desviacion estandar 1,99 4,24 3,92
Maximo 8,96 20,50 -1,05
Minimo -4,55 2,92 -20,90
Mediana 1,54 10,08 -8,62
Coeficiente de variacion | 1,18 0,40 0,44
PCBs 4,79 6,79 -2,75

A partir de los datos obtenidos se puede ver que, en promedio, los productos de
degradacion seguiran la misma tendencia de distribucién que los plaguicidas originales,
presentando una mayor afinidad por materia organica y agua en comparacion a la
atmosfera. La principal diferencia se presenta en logKaw, donde en el caso de los
productos de degradacion solo se presentaron valores negativos, es decir, todos estos

productos van a presentar una mayor afinidad por el agua. Comparando con los valores
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de los PCBs, 4 productos de degradacion presentaron un logKkow mayor, 68 un logKoa

mayor y 6 un mayor logKaw. Para los tiempos de vida media, los resultados estadisticos

obtenidos se muestran en la tabla 24.

Tabla 24 tipa, tiow Y tues para productos de degradacion
t12a 12w tues

Promedio 1,99 dias 42,71 dias 85,43 dias
Desviacion estandar 7,14 dias 46,14 dias 92,27 dias
Maximo 55,42 dias 240 dias 480 dias
Minimo 0,033 dias 8,67 dias 17,34 dias
Mediana 0,37 dias 37,5 dias 75 dias
Coeficiente de variacion | 3,58 1,08 1,08
PCBs 4 .88 dias 229,17 dias 708,33 dias

Al comparar con los valores obtenidos por los plaguicidas, para todos los tiempos de

vida media disminuyd tanto el promedio como el valor maximo. Por otro lado, al comparar

con los PCBs, 5 productos de degradacion presentaron un ti2a mayor, 2 presentaron un

mayor ti2w Y NiNguno presenté un mayor tis. Los resultados obtenidos para Pov, logBAF,

TE vy el puntaje final P-B-LRT se muestran en la tabla 25.

Tabla 25 Pov, logBAF, TE y

untaje P-B-LRT para productos de degradacion

Pov logBAF | TE Puntaje P-B-LRT
Promedio 98,30 dias 0,82 0,53% -1,50
Desviacion estandar 113,73 dias 1,03 2,14% 1,77
Maximo 640,38 dias 5,54 12,66% 3,35
Minimo 11,59 dias -0,05 9,34E-10% | -4,64
Mediana 58,02 dias 0,38 0,01 -2,05
Coeficiente de variacion 1,16 1,26 4,05 1,18
PCBs 727,37 dias 3,37 0,15% 3,19
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En este caso se puede ver que en promedio los productos de degradacion van a
presentar una menor persistencia, bioacumulacién y transporte en comparacion a los
plaguicidas iniciales, sumado a una disminucién del valor maximo en todos los casos.
Por lo que se puede esperar que estos sean menos persistentes, bioacumulables y
presenten un menor transporte que los plaguicidas. Al compararlos con los PCB, ningun
producto de degradacion presentdé una persistencia mayor, pero 3 presentaron una
mayor bioacumulacién, 18 presentaron una mayor eficiencia de transporte y 2

presentaron un mayor puntaje P-B-LRT.

Al igual que para los plaguicidas, se hizo una lista de productos prioritarios segun el
nuamero de propiedades que superaron el valor de los PCB, obteniendo un total de 3
productos prioritarios, los que presentaron 5 y 4 propiedades sobre el valor de los PCBs,
correspondientes a: acequinocil-OH, acido 2-(2-oxotetradecanoil) benzoico (AKM-18) y

5-[4-(4-bromofenil)fenil]-1,3-difenilpentan-1-ol (Tabla 26).

Tabla 26 Estructura productos de degradacion prioritarios

5-[4-(4-
bromofenil)fenil]-
1,3-difenilpentan-

1-ol

Acequinocil-OH AKM-18

El compuesto Acequinocil-OH y AKM-18 corresponden a los principales productos de
degradacion de acequinocilo, a los que se les ha estudiado su generacién en suelos no

estériles y en agua y sedimentos (EFSA, 2013). En un estudio realizado el afio 2013 por
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la Autoridad Europea de Seguridad Alimentaria (EFSA) se sefiala que ambos productos
son mas bioacumulables que su compuesto parental, algo que también es posible
observar en los resultados obtenidos, donde el valor de logBAF obtenido para
acequinocil fue de 3,225, mientras que el valor obtenido para sus productos de
degradacioén, acequinocil-OH y AKM-18, fue de 5,542 y 3,402, respectivamente. Por otro
lado, el tercer compuesto corresponde al principal producto de degradacion del
plaguicida bromadiolona, para el que estudios han comprobado su formacion por fotdlisis

en suelo (Volkl, 1992), siendo el segundo principal metabolito de formacion.

En este caso llama especialmente la atencion la estructura de los productos de
degradacion prioritarios (Tabla 26), ya que en general sus estructuras son muy diferentes
a las obtenidas para los plaguicidas prioritarios. En el caso de los productos de
degradacién destaca la presencia de cadenas alifaticas, como en el caso de acequinocil-
OH y AKM-18, lo que de igual manera se puede asociar a una baja hidrofilicidad. Por
otro lado, el producto de degradacion obtenido de la bromadiolona destaca una alta
presencia de estructuras aromaticas, un alto grado de impedimento estérico y la
presencia de un &tomo halégeno, donde al igual que para los plaguicidas, todo esto se

asocia a una mayor estabilidad.

3.5 Comparacion con otros estudios

La metodologia presentada ha sido utilizada en otros estudios, donde se ha evaluado el
comportamiento ambiental de compuestos de distintos tipos. Uno de estos corresponde
a Zhang (2020), en donde se analizaron inventarios de sustancias de uso comun en
China, Canada y Estados Unidos. En este estudio se analiz6 un total de 14 938
compuestos quimicos, dentro de los que estaban 131 de los plaguicidas presentados en

este documento, 3 de estos ademas pertenecientes a la lista final de plaguicidas
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prioritarios, correspondientes a: alfa-cipermetrina, clorfenapir y flocumafeno. Debido a
que se utilizaron los mismos programas para estimar las propiedades fisicoquimicas de
los compuestos los valores obtenidos para estas fueron coincidentes entre ambos
estudios, solo variando el puntaje final P-B-LRT ya que este se obtiene considerando el
valor promedio de todos los compuestos analizados. La tabla 27 muestra la comparacion

de este resultado para los 3 plaguicidas prioritarios comunes entre ambos estudios.

Tabla 27 Comparacién de puntaje P-B-LRT con Zhang (2020) para plaguicidas
rioritarios

Zhang (2020)

Este trabajo

Alfa-cipermetrina 421 3,95
Clorfenapir 3,90 3,87
Flocumafeno 5,56 6,09

En ambos estudios los valores obtenidos para el puntaje P-B-LRT superaron al de los
PCBs para estos 3 plaguicidas. Sin embargo, en Zhang (2020) estos no se encuentran
en la lista de compuestos prioritarios debido a que evaluaron adicionalmente 2 criterios:
el Potencial de Contaminacién y Bioacumulacion Artica y el del Reglamento de Registro,
Evaluacioén, Autorizacion y Restriccion de Sustancias Quimicas (REACH), los que no
fueron cumplidos para estos plaguicidas. A partir de este estudio es posible, ademas,
hacer una comparacion entre los plaguicidas, como grupo de compuestos, frente a
compuestos utilizados en otras areas. Los resultados promedios obtenidos por Zhang
(2020) fueron comparados con el promedio de los plaguicidas autorizados en Chile. La
tabla 28 muestra los resultados promedios obtenidos para persistencia, bioacumulacion

y transporte en ambos casos.



Tabla 28 Comparacién con Zhang (2020) por grupo de compuestos
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Promedios obtenidos en
este trabajo

Zhang (2020)

Promedio Pov 327 dias 104 dias
Promedio logBAF 1,61 2,20
Promedio TE 0,65% 0,04%

De la tabla es posible ver que los valores obtenidos para Pov y TE fueron menores en el

caso de Zhang (2020) que los obtenidos para los plaguicidas, de lo que se podria inferir

que los plaguicidas, como grupo de compuestos, presentaran una mayor persistencia y

un mayor transporte en comparacion a otros compuestos. Por otro lado, el promedio

para la bioacumulacién fue mayor en el caso de Zhang (2020). En este mismo estudio,

al comparar sus resultados con los PCB, un 4% present6 una persistencia dentro de su

rango, un 16% una bioacumulacién y un 35% una eficiencia de transporte (Tabla 29).

Tabla 29 Comparacién de compuestos sobre PCBs con Zhang (2020)

Porcentajes obtenidos en

este trabajo

Zhang (2020)

con TE sobre PCBs

Porcentaje de compuestos | 6,54% 4%
con Pov sobre PCBs

Porcentaje de compuestos | 7,36% 16%
con logBAF sobre PCBs

Porcentaje de compuestos | 27,52% 35%

A patrtir de la tabla se puede ver que un mayor porcentaje de los plaguicidas mostraron

una persistencia comparable o mayor a los PCB, esto es importante ya que, no solo el

valor promedio de persistencia de los plaguicidas fue mayor, sino que también el nUmero
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proporcional de compuestos. Para el caso de la bioacumulacién, el porcentaje de
compuestos sobre los PCB fue menor en el caso de los plaguicidas en comparacion a
los compuestos estudiados por Zhang (2020). Esto indica que, como grupo, los
plaguicidas no presentan una bioacumulacion mayor que otro tipo de compuestos. Sin
embargo, como se puede ver de los resultados obtenidos, hay de todas formas un
namero de compuestos utilizados como plaguicidas con una importante bioacumulacion,
con altos efectos en el medio ambiente, especialmente en animales.

Finalmente, comparando la TE, el porcentaje de plaguicidas que supera a los PCBs fue
menor en comparacion al obtenido por la lista de Zhang (2020). Sin embargo, el
promedio obtenido fue alto para los plaguicidas, lo que indica que, si bien
porcentualmente es menor el nUmero de plaguicidas con un TE mayor a los PCB, los
que la presenten sera en un grado mayor en comparacion a los compuestos de todo tipo.
En Zhang (2020), 109 compuestos presentaron un puntaje P-B-LRT mayor al obtenido
por los PCB, correspondientes a un 0,73% del total en este estudio. Este porcentaje es
mucho menor al obtenido para el caso de los plaguicidas, lo que indica que,
considerando los 3 factores de analisis (persistencia, bioacumulacion y transporte) en el
caso de los plaguicidas una mayor proporcién de estos podria representar un problema.
Ademas, al comparar con otros estudios similares, como Muir (2006) y Howard (2010),

en los que también se encontré una lista de contaminantes prioritarios a partir de los
coeficientes de distribucién, se encontré patrones comunes en las estructuras de los
compuestos encontrados con la de los plaguicidas prioritarios, donde la mayoria
corresponden a compuestos halogenados. Sin embargo, en estos casos se encontrd
compuestos clorados, bromado y fluorados en proporciones similares, a diferencia del
caso de los plaguicidas donde predominaron los compuestos fluorados. En Howard

(2010) los compuestos obtenidos como prioritarios que se clasifican como fluorados
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presentaron altos tiempos de vida media atmosférica, en escala de semanas-meses, alta
bioacumulacién, valores medios para logKow y relativamente altos para logKoa. Estos
dos ultimos concuerdan con los valores obtenidos para los plaguicidas (logKow y
logKoa), sin embargo, los tiempos de vida media atmosférica fueron relativamente bajos,

en escala de horas, siendo menores a los observados en otro tipo de compuestos.

3.6 Utilidad, limitaciones y mejoras

Los resultados obtenidos en este estudio permiten tener una primera aproximacion sobre
qué plaguicidas autorizados en Chile presentan un potencial efecto contaminante en el
medioambiente. Esto resulta de gran utilidad si se desea hacer un andlisis mas detallado
y evaluar sus abundancias, distribuciones e impactos a escala local y regional. La lista
prioritaria presentada en este documento puede ayudar a enfocar esfuerzos y disefiar
trabajos a futuro.

Por otro lado, la metodologia utilizada es una buena herramienta que permite obtener
una idea general del comportamiento de compuestos a partir de su estructura molecular.
Esta metodologia puede ser aplicada a otras listas mas comprensivas de compuestos
aprobados para ser utilizados en el pais y asi ampliar el conocimiento sobre estos.

El estudio también presentd ciertas limitaciones, especialmente en la obtencién de la
informacién, donde en su mayoria se utilizaron valores obtenidos de estimaciones a
partir de las estructuras de las moléculas, dadas por EPI Suite, y no valores
comprobados experimentalmente. Esto pudo generar ciertos errores en los valores, en
especial en casos como en la vida media en agua y en suelo, ya que el programa
BIOWIN3 entrega un rango de tiempo con una baja precision. Esto puede llegar a

provocar tanto una sub como sobre estimacion en los tiempos de vida media en agua y
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en suelo. Ademas, hay que considerar que EPI Suite solo considera ciertas
caracteristicas ambientales, que no se pueden modificar, y tampoco considera
interacciones intermoleculares con otras moléculas presentes en el medio ambiente. Sin
embargo, si resulta util como método comparativo ya que se estan recreando las mismas
condiciones para todos los compuestos analizados.

La metodologia utilizada no logra hacer un estudio detallado que considere las
caracteristicas del medio ambiente. Por ejemplo, en este caso particular, al evaluar
plaguicidas, habria sido interesante analizar distintos tipos de suelo y otras condiciones
medio ambientales que no son posibles a partir de los programas utilizados.
Especialmente en el programa de la OECD, que es donde se genera la estimacion del
comportamiento por matriz, y para el caso de suelo lo considera como materia organica
a pesar de la existencia de distintos tipos de suelos, con distintas proporciones de
materia organica. Por lo tanto, los resultados obtenidos podrian variar
considerablemente en la practica segun el tipo de suelo en el que nos encontremos.
Como mejora al estudio, un elemento que seria bueno considerar corresponde al
volumen de uso de cada plaguicida. Si bien podrian haber compuestos que presentan
una persistencia o bioacumulacion relativamente baja, si se usan en volumenes muy
elevados podrian de igual forma estar generando un impacto significativo.

Como propuesta para complementar este estudio se sugiere una evaluacion mas
detallada de los 21 compuestos prioritarios presentados, recreando distintos tipos de

suelo, dosis y condiciones ambientales.



V. CONCLUSIONES

Se encontr6 que 21 plaguicidas autorizados en Chile por el SAG, presentan una
potencial de afectacién al medioambiente comparable a la de los PCBs, un grupo de
compuestos considerado como Contaminantes Orgénicos Persistentes. Siendo de
especial interés estudios experimentales mas detallados sobre estos, que incluyan
muestreos en terreno y el andlisis de sus impactos en el medioambiente. En general se
vio que estos 21 plaguicidas presentaban similitudes en sus estructuras, lo que les da

una estimacion similar de su comportamiento en el medioambiente.

Del estudio de estimacién del comportamiento ambiental de los plaguicidas autorizados
en Chile se vio que su distribucion sera preferentemente entre materia organica y agua,
donde ademas se presentaron los mayores tiempos de vida media. Dada esta
distribucion y los valores obtenidos para Koc se puede concluir que algunos plaguicidas
podrian estar llegando de manera importante a fuentes de agua subterranea y
superficial. Ademas, siendo afectados por las lluvias que afectan la movilidad de los
plaguicidas (Palma, 2004), un fendbmeno comun en nuestro pais, especialmente en la

zona Sur y en las estaciones de otofio e invierno.

Algunos plaguicidas presentan una tendencia a bioacumularse en organismos (los que
presentaron valores elevados de logBAF). Por otro lado, no se vio un transporte
atmosférico importante, por lo que se esperaria que los mayores efectos atmosféricos
se den en sectores cercanos al lugar de emision. Los resultados del puntaje P-B-LRT
indican que se presenta un grupo menor de plaguicidas que van a presentar en conjunto

valores importante de persistencia, bioacumulacion y transporte.
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Segun los resultados obtenidos en el estudio se puede ver que los productos de
degradacién de los plaguicidas autorizados presentan un menor efecto potencial en el
medio ambiente, presentado menores niveles de persistencia, bioacumulacion y

transporte en promedio en comparacion a sus compuestos iniciales.

Si bien se logré obtener una buena aproximacién del comportamiento ambiental de los
plaguicidas utilizados en nuestro pais, para poder hacer estudios mas detallados y
representativos seria necesario conocer datos especificos de las condiciones
ambientales locales. Incluir estas condiciones ambientales especificas nos permitiria
modelar sistemas como lo que se implementa en paises de Europa y Norte América
(Casallonovo, 2021). Esto ademas seria util para fomentar la formulaciéon de hipétesis
informadas que motiven mas estudios experimentales sobre impacto ambiental de
plaguicidas en Chile, algo que actualmente es necesario y que se pudo comprobar con

el bajo nimero de estudios encontrados.
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ANEXOS

ANEXO 1: Lista completa de plaguicidas y propiedades

Compuesto CAS logKow | logKaw logKoa typafhr] tapwlhr] taps[hr] Pov[dias] logBAF TE[%] P-B-LRT
1 abamectina 65195-55-3 4,48 -25,3 29,8 0,220 17280 34560 197,0 3,49 0,927 4,56
2 imdacloprid 138261-41-3 | 0,56 -13,2 13,7 0,845 2880 5760 189,24 0,01 1,23E-4 | -2,07
3 cloropicrina 76-06-2 1,32 -1,07 3,16 987,3 2880 5760 112,33 1,08 5,118 0,55
4 ciantraniliprol 736994-63-1 | 3,43 -21,1 24,6 7,958 5760 11520 615,15 1,26 0,089 1,31
5 acefato 30560-19-1 -0,9 -10,7 9,84 11,48 900 1800 66,516 -0,05 8,54E-5 | -3,10
6 acequinocilo 57960-19-7 7,44 -6,09 13,5 29,89 900 1800 108,14 3,23 7,042 2,24
7 acetamiprid 135410-20-7 | 2,55 -5,55 8,10 1,676 900 1800 65,357 1,32 0,003 -1,29
8 Lambda cihalotrina 68085-85-8 6,85 -4,23 11,2 4,079 5760 11520 690,95 3,50 0,050 3,03
9 novaluron 116714-46-6 | 5,26 -10,6 15,8 4,465 17280 34560 2045,5 3,58 4,147 4,97
10 acrinatrina 101007-06-1 | 6,73 -6,33 13,0 3,436 17280 34560 2069,5 2,01 6,088 3,84
11 alfa cipermetrina 67375-30-8 6,38 -4,77 11,7 5,990 5760 11520 690,59 3,82 0,159 3,51
12 antranilato de metilo 134-20-3 2,26 -4,11 5,99 3,688 360 720 33,705 0,63 0,006 -2,27
13 azadiractina 11141-17-6 -0,77 -11,4 12,5 0,565 17280 34560 1060,4 0,06 4,20E-4 | -0,27
14 benzoato de emamectina 155569-91-8 5,38 -7,17 12,2 0,198 17280 34560 2034,6 4,47 0,018 4,49
15 beta ciflutrina 68359-37-5 5,74 -5,93 11,9 10,27 5760 11520 689,91 2,60 1,686 3,07
16 tiacloprid 11198-49-9 2,33 -12,4 14,7 1,435 2880 5760 194,43 0,97 6,10E-4 | -0,97
17 bifenazato 149877-41-8 | 4,14 -10,5 14,7 1,591 900 1800 105,70 2,81 0,083 0,96
18 bifentrina 82657-04-3 8,15 -4,39 12,5 4,334 5760 11520 689,21 4,67 0,014 3,65
19 brodifacum 56073-10-0 8,51 -10,7 19,2 2,205 2880 5760 346,00 6,53 12,65 5,93
20 bromadiolona 28772-56-7 7,02 -9,44 16,5 2,090 900 1800 108,15 2,71 12,22 1,96
21 bromuro de metilo 74-83-9 1,18 -0,52 1,71 3371 360 720 194,02 0,35 17,03 0,72
22 Buprofezina 69327-76-0 4,3 -3,77 8,07 2,387 900 1800 106,41 1,51 0,002 -0,79
23 Cadusafos 95465-99-9 3,98 -4,28 8,18 1,069 360 720 42,939 1,87 0,001 -1,61
24 Carbarilo 63-25-2 2,35 -6,87 9,23 4,937 900 1800 91,202 1,07 0,115 -0,44
25 Cihexatina 13121-70-5 6,63 -1,77 8,40 1,173 900 1800 107,25 4,48 4,00E-5 | 0,67
26 Cipermetrina 52315-07-8 6,38 -4,77 11,7 5,990 5760 11520 690,59 3,82 0,159 3,51
27 Ciromazina 66215-27-8 0,96 -11,6 12,6 101,7 2880 5760 188,18 0,02 4,00E-5 | -2,31
28 clorantraniliprol 500008-45-7 | 3,98 -12,9 15,6 7,653 17280 34560 1259,6 1,13 0,019 1,51
29 Tiametoxam 153719-23-4 | 0,8 -12,7 12,6 0,516 900 1800 66,676 -0,04 3,00E-5 | -3,35
30 Clorfenapir 122453-73-0 | 5,51 -6,63 11,5 9,488 5760 11520 686,11 3,86 0,743 3,86
31 clorhidrato de cartap 15263-52-2 -2,46 -18,3 15,8 2,036 900 1800 66,480 -0,05 1,15E-7 | -4,50
32 Clorpirifos 2921-88-2 5,11 -3,99 8,88 1,400 5760 11520 673,35 3,33 9,00E-4 | 2,02
33 Dimetoato 60-51-5 0,72 -8,00 8,78 1,625 360 720 31,682 0,15 0,025 -2,40
34 Clotianidina 210880-92-5 | 0,64 -10,4 11,1 0,937 900 1800 67,776 0,03 3,20E-4 | -2,74
35 Dazomet 533-74-4 0,94 -7,96 8,59 0,456 900 1800 67,580 -0,01 0,011 -2,04
36 Diazinon 333-41-5 3,86 -5,34 9,15 1,328 900 1800 106,94 2,45 0,002 -0,13
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37 diflubenzuron 35367-38-5 3,59 -6,73 10,6 7,902 5760 11520 659,27 2,10 0,245 2,24
38 dinotefurano 165252-70-0 | -0,19 -11,6 10,9 1,537 900 1800 66,540 -0,04 1,79E-5 | -3,43
39 esfenvalerato 66230-04-4 6,76 -5,85 12,1 5,757 2880 5760 345,62 3,60 1,246 3,18
40 espinetoram J 187166-40-1 | 4,01 -21,3 25,3 3,720 5760 11520 666,29 2,72 0,330 2,79
41 espinetoram L 187166-15-0 | 4,34 -21,2 25,5 16,56 5760 11520 678,44 3,00 0,686 3,17
42 Sulfoxaflor 946578-00-3 | 3,14 3,14 0,0005 7,726 2880 5760 77,327 1,71 1,47E-5 | -1,99
43 Espinosad 168316-95-8 | 5,61 -19,0 24,6 0,420 5760 11520 689,43 3,93 6,534 4,39
44 espirodiclofeno 148477-71-8 | 6,21 -6,21 12,0 13,10 5760 11520 689,72 2,68 2,829 3,24
45 espirotetramato 203313-25-1 | 3,67 -10,6 14,2 13,10 2880 5760 332,65 2,25 0,153 1,66
46 Etofenprox 80844-07-1 7,47 -6,03 13,1 2,065 2880 5760 345,82 5,14 4,635 4,64
47 Etoprofos 13194-48-4 3,14 -5,18 8,77 1,859 360 720 42,933 1,76 0,003 -1,36
48 Etoxazol 153233-91-1 | 7,21 -5,38 12,6 1,685 5760 11520 689,22 5,35 0,007 4,04
49 Fenamifos 22224-92-6 3,29 -7,44 10,7 1,652 900 1800 104,63 2,08 0,053 0,30
50 fenazaquina 120928-09-8 | 5,76 -5,72 11,2 3,321 2880 5760 345,39 3,04 0,057 2,09
51 Fenoxicarb 72490-01-8 4,24 -7,76 12,1 1,966 900 1800 107,81 1,96 0,372 0,64
52 fenpiroximato 134098-61-6 | 5,57 -4,06 9,07 2,662 2880 5760 342,27 1,63 0,003 0,39
53 fenpropatrina 39515-41-8 5,62 -3,61 9,51 7,182 2880 5760 343,39 2,16 0,019 1,17
54 fenvalerato 51630-58-1 6,76 -5,85 12,1 5,757 2880 5760 345,62 3,60 1,246 3,18
55 Fipronilo 120068-37-3 | 6,64 -7,46 115 1,336 17280 34560 1872,6 2,32 0,106 3,14
56 flocumafeno 90035-08-8 8,61 -10,5 19,1 2,015 5760 11520 691,89 5,95 12,66 6,08
57 flubendiamida 272451-65-7 | 4,68 -12,1 16,3 4,389 17280 34560 1932,0 2,17 0,504 3,38
58 fluensulfona 318290-98-1 | 1,57 -6,48 8,05 11,32 900 1800 74,258 0,63 0,259 -0,79
59 Fluopiram 658066-35-4 | 4,78 -8,81 13,6 20,71 17280 34560 2020,5 2,70 1,720 4,09
60 Fosmet 732-11-6 2,48 -6,47 9,25 0,840 900 1800 99,443 1,78 0,004 -0,51
61 Fostiazato 98886-44-3 2,47 -8,19 9,87 1,464 900 1800 76,261 0,67 0,019 -1,28
62 gamma cihalotrina 76703-62-3 6,85 -4,22 11,2 4,079 5760 11520 690,63 3,50 0,031 2,92
63 hidrogenooxalato de 31895-22-4 -1,04 -18,4 17,3 0,252 360 720 30,864 -0,05 3,02E-6 | -4,48
tiociclam
64 deltametrina 52918-63-5 6,18 -3,70 9,89 5,469 2880 5760 345,08 3,25 0,014 1,95
65 indoxacarb 173584-44-6 | 5,21 -7,57 12,2 3,081 17280 34560 2008,4 1,71 0,794 3,16
66 Lufenuron 103055-07-8 | 6,61 -8,63 13,8 12,38 17280 34560 2040,2 3,57 3,215 4,90
67 Malatién 121-75-5 2,29 -6,70 9,06 1,658 360 720 39,915 1,39 0,022 -1,27
68 metaflumizona 139968-49-3 | 7,72 -11,1 18,8 3,245 17280 34560 2074,7 5,41 12,58 6,63
69 metam sodio 137-42-8 -2,62 -5,22 2,60 1,997 360 720 29,223 0,03 0,003 -2,99
70 Metidation 950-37-8 1,58 -6,53 8,73 0,857 900 1800 87,244 0,99 0,005 -1,21
71 Metomilo 16752-77-5 0,61 -9,09 9,69 19,31 360 720 31,414 0,09 0,003 -2,88
72 metoxifenozida 161050-58-4 | 3,48 -9,80 13,5 3,295 2880 5760 333,45 2,50 0,164 1,87
73 milbemectinca 51596-11-3 5,71 -12,7 18,6 0,276 2880 5760 345,55 5,00 8,552 4,66
74 Oxamilo 23135-22-0 -1.2 -8,01 7,54 5,680 900 1800 66,566 -0,04 0,033 -1,84
75 permetrina 52645-53-1 7,43 -4,01 10,5 5,609 2880 5760 345,53 3,02 0,024 1,89
76 pimetrozina 123312-89-0 | 0,89 -8,92 8,74 12,74 900 1800 66,654 -0,04 0,005 -2,25
77 Piridabeno 96489-71-3 5,47 -2,72 9,09 3,144 2880 5760 342,85 4,45 0,002 2,44
78 Primicarb 23103-98-2 1,40 -7,46 9,16 0,847 2880 5760 204,63 0,30 0,018 -0,72
79 pirimifos metilo 29232-93-7 4,00 -4,61 8,81 0,802 900 1800 107,30 2,34 3,60E-4 | -0,54
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80 piriproxifeno 95737-68-1 5,55 -7,59 13,1 2,376 2880 5760 345,33 2,93 2,925 2,84
81 profenofos 41198-08-7 4,82 -6,04 10,7 2,864 2880 5760 344,17 2,63 0,031 1,64
82 Propargita 2312-35-8 5,57 -4,58 9,58 2,155 2880 5760 344,05 3,11 0,003 1,50
83 tau-fluvalinato 102851-06-9 6,81 -6,23 13,0 4,383 5760 11520 690,99 2,82 6,873 3,54
84 tebufenozina 112410-23-8 | 4,62 -6,29 10,5 3,962 2880 5760 341,89 2,93 0,067 2,04
85 Teflutrina 79538-32-2 7,19 -1,17 7,57 7,541 17280 34560 14745 2,97 4,90E-4 | 2,30
86 triflumuron 64628-44-0 4,24 -6,64 11,5 3,364 5760 11520 686,75 2,62 0,257 2,68
87 2,4,6-tribromofenato de 2666-53-7 1,50 -5,59 7,09 305,1 2880 5760 196,66 2,60 4,345 2,18
sodio
88 2-n-octil-4-isotiazolin-3- 26530-20-1 2,61 -6,07 8,52 3,260 360 720 40,321 1,33 0,026 -1,26
ona
89 5-cloro-2-metil-4- 26172-55-4 -0,34 -5,84 5,50 5,849 900 1800 65,652 -0,03 0,053 -1,75
isotiazolin-3-ona
90 2-metil-4-isotiazolin-3-ona | 2682-20-4 -0,83 -5,69 4,86 4,783 360 720 30,169 -0,05 0,030 -2,55
91 8-quinolinolato de cobre 10380-28-6 2,32 1,80 0,52 0,642 900 1800 38,946 1,30 1,05E-7 | -3,94
92 fenpropimorfo 67564-91-4 5,50 -4,00 8,93 0,930 2880 5760 341,28 2,69 4,00E-4 | 0,76
93 propiconazol 60207-90-1 4,13 -7,15 10,9 5,533 2880 5760 333,93 2,64 0,187 2,01
94 ametoctradina 865318-97-4 | 4,02 -9,19 13,2 3,256 900 1800 107,53 1,68 0,335 0,40
95 dimetomorfo 110488-70-5 | 2,36 -8,50 11,2 1,203 2880 5760 272,04 1,64 0,023 0,61
96 Metiram 9006-42-2 -0,42 - 1,08E4 21,41 2880 5760 182,50 -0,03 0,374 -0,44
97 amisulbrom 348635-87-0 | 2,01 -7,51 11,9 1,629 5760 11520 679,89 3,06 0,289 3,04
98 azoxistrobina 131860-33-8 | 1,58 -115 14,0 2,710 2880 5760 255,78 1,48 0,010 0,27
99 ciproconazol 94361-06-5 3,25 -7,54 10,4 8,673 2880 5760 291,17 1,90 0,107 1,20
100 | clorotalonilo 1897-45-6 3,66 -4,99 7,89 20772 5760 11520 514,84 1,88 12,98 2,69
101 | difenoconazol 119446-68-3 | 5,20 -9,44 13,7 5,950 5760 11520 677,37 3,31 0,626 3,39
102 | Procloraz 67747-09-5 4,13 -6,17 10,3 1,645 5760 11520 669,80 3,29 0,010 2,50
103 | tebuconazol 107534-96-3 | 3,89 -8,23 11,9 11,18 2880 5760 333,45 2,64 0,179 2,00
104 | Pidilfumetofeno 1228284-64- | 5,17 -9,33 14,5 5,846 5760 11520 688,23 3,58 3,517 3,98
7
105 | Benalaxilo 71626-11-4 3,69 -5,32 8,72 4,697 900 1800 105,22 0,96 0,019 -0,79
106 | mancozeb 07-01-8018 0,62 -6,70 8,03 0,604 900 1800 71,272 0,28 0,004 -2,00
107 | Benomilo 17804-35-2 2,24 -9,70 11,8 0,601 360 720 38,441 0,86 0,005 -2,02
108 benzovindiflupir 1072957-71- 4,22 -8,97 13,2 2,374 2880 5760 341,72 2,50 0,512 2,13
1
109 | bis(tiocianato) de metileno | 6317-18-6 0,62 -5,97 6,31 2,259 360 720 30,759 0,00 0,011 -2,71
110 | Bixafeno 581809-46-3 | 4,36 -9,80 14,2 10,45 5760 11520 678,94 3,13 0,716 3,28
111 | protioconazol 178928-70-6 | 3,61 -10,4 14,5 1,136 5760 11520 668,24 1,70 0,360 2,02
112 | trifloxistrobina 141517-21-7 | 6,62 -6,03 10,5 18,23 2880 5760 343,46 2,86 0,504 2,41
113 | Boscalid 188425-85-6 | 4,00 -9,76 12,7 14,03 2880 5760 296,01 1,92 0,031 0,96
114 | piraclostrobina 175013-18-0 | 5,45 -8,67 12,7 0,622 2880 5760 339,12 2,92 0,248 2,29
115 | Captan 133-06-2 2,74 -6,54 9,34 1,465 2880 5760 282,02 1,80 0,014 0,66
116 | carbendazima 10605-21-7 1,55 -9,06 10,6 0,640 900 1800 73,776 0,38 0,004 -1,87
117 | epoxiconazol 133855-98-8 3,47 -7,79 11,2 14,62 5760 11520 616,45 2,41 0,140 2,30
118 | ciazofamida 120116-88-3 | 2,87 -9,67 12,9 3,142 2880 5760 315,57 2,20 0,059 1,37
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119 | ciflufenamida 180409-60-3 | 5,78 -8,81 14,6 20,55 17280 34560 2056,4 2,86 7,732 4,55
120 | cimoxanilo 57966-95-7 4,24 -7,87 8,46 21,32 900 1800 67,490 -0,01 0,051 -1,72
121 | ciprodinilo 121552-61-2 | 3,99 -5,47 9,46 0,641 900 1800 107,39 1,98 4,60E-4 | -0,76
122 | fludioxonilo 131341-86-1 | 3,83 -7,66 11,8 2,230 2880 5760 340,74 2,95 0,256 2,33
123 | clorhidrato de 19408-46-9 -10,2 -33,5 23,2 0,549 208,08 416,16 19,534 -0,05 1,91E- -9,36
kasugamicina hidratado 15
124 | clorhidrato de 25606-41-1 -0,39 -15,5 15,1 3,916 900 1800 66,587 -0,04 1,35E-5 | -3,49
propamocarb
125 | fenamidona 161326-34-7 | 3,45 -11,9 15,4 1,967 900 1800 105,95 1,97 0,093 0,34
126 | fluopicolida 239110-15-7 | 4,62 -7,35 10,6 26,86 17280 34560 1503,4 1,78 0,204 2,67
127 | Dicloran 99-30-9 2,76 -5,46 8,26 929,3 2880 5760 280,12 1,58 6,564 1,78
128 | fenpropidina 67306-00-7 6,42 -5,45 11,9 1,137 2880 5760 345,66 3,12 0,043 2,10
129 | Dodina 2439-103 1,32 -8,43 9,58 1,180 360 720 32,640 0,30 0,012 -2,42
130 | kresoxim-metilo 143390-89-0 | 5,88 -6,84 10,2 3,356 900 1800 105,69 1,87 0,081 0,23
131 | fluxapiroxad 907204-31-3 | 3,47 -9,41 12,9 8,328 17280 34560 1624,1 2,39 0,098 3,06
132 | etaboxam 162650-77-3 | 3,09 -17,4 20,5 3,618 2880 5760 305,58 0,79 0,041 0,17
133 | famoxadona 131807-57-3 | 4,89 -5,73 10,4 2,263 2880 5760 343,99 2,63 0,010 1,40
134 | fenarimol 60168-88-9 3,62 -6,54 10,1 32,60 2880 5760 330,49 2,52 0,644 2,17
135 | fenbuconazol 114369-43-6 | 4,23 -5,47 8,70 13,13 2880 5760 310,42 2,20 0,143 1,55
136 | fenhexamida 126833-17-8 | 3,72 -8,70 12,2 7,355 2880 5760 327,54 1,57 0,112 1,05
137 | fenpirazamina 473798-59-3 | 1,81 -8,03 9,84 1,221 900 1800 78,674 0,87 0,022 -1,07
138 | Ferbam 14484-64-1 -0,60 -1,43 0,83 0,624 900 1800 39,236 -0,05 4,96E-6 | -4,17
139 | fluazinam 79622-59-6 4,02 -6,67 10,7 1369 17280 34560 107,51 2,23 1,087 1,07
140 | mefenoxam 70630-17-0 1,70 -6,92 8,63 4,774 900 1800 75,670 0,32 0,110 -1,20
141 | pirimetanilo 53112-28-0 3,19 -5,84 8,68 0,641 900 1800 99,990 1,57 0,001 -1,03
142 | fluoxastrobina 361377-29-9 | 2,00 -10,3 13,2 9,855 5760 11520 518,28 1,87 0,024 1,36
143 | fluquinconazol 136426-54-5 | 3,73 -9,08 12,3 56,10 5760 11520 586,98 2,25 0,061 1,96
144 | flutolanilo 66332-96-5 4,65 -6,89 10,6 0,859 2880 5760 333,38 1,94 0,012 0,89
145 | flutriafol 76674-21-0 2,52 -11,2 13,5 13,30 5760 11520 426,40 1,33 0,006 0,50
146 | Folpet 133-07-3 2,84 -5,50 8,35 8,150 2880 5760 280,83 1,86 0,064 1,02
147 | fosetilo-aluminio 39148-24-8 -3,92 -4,03 0,11 2,215 2880 5760 156,49 -0,05 0,002 -1,67
148 | himexazol 10004-44-1 1,03 -7,07 7,53 0,641 360 720 31,230 0,01 0,008 -2,77
149 | imazalilo 35554-44-0 4,10 -6,98 10,8 1,512 2880 5760 336,16 2,71 0,041 1,74
150 | iprodiona 36734-19-7 2,85 -6,89 9,89 7,025 2880 5760 298,93 0,78 0,169 0,45
151 | isofetamida 875915-78-9 | 5,58 -10,2 15,8 1,382 2880 5760 345,44 2,23 6,304 2,46
152 | isopirazam 881685-58-1 | 4,28 -8,38 12,7 2,339 2880 5760 342,21 2,12 0,536 1,85
153 | miclobutanilo 88671-89-0 3,50 -6,76 9,70 18,24 900 1800 101,78 1,95 0,355 0,57
154 | metalaxilo 57837-19-1 1,70 -6,92 8,63 4,774 900 1800 75,670 0,32 0,110 -1,20
155 | zoxamida 156052-68-5 | 4,35 -8,88 12,6 11,95 5760 11520 650,12 2,48 0,191 2,47
156 | mandipropamida 374726-62-2 | 3,57 -13,1 16,3 1,361 2880 5760 312,67 1,29 0,052 0,64
157 | mepanipirima 110235-47-7 | 3,46 -6,17 9,45 0,655 900 1800 104,88 1,91 0,002 -0,59
158 | meptildinocap 6119-92-2 5,90 -6,56 12,5 12,08 900 1800 108,13 2,01 0,393 0,69
159 | metconazol 125116-23-6 | 4,19 -6,98 10,8 8,077 2880 5760 336,77 2,56 0,264 2,03
160 | metrafenona 220899-03-6 | 4,72 -9,33 14,0 0,630 2880 5760 344,35 2,51 1,448 2,36
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161 | oxatiapiprolina 1003318-67- | 5,74 -14,7 20,5 3,307 17280 34560 2055,8 2,33 7,470 4,13
9
162 | pencicuron 66063-05-6 5,51 -9,70 14,5 2,122 900 1800 108,04 1,85 1,854 0,89
163 | penconazol 66246-88-6 4,67 -6,24 10,9 15,90 2880 5760 344,17 3,55 0,605 2,98
164 | penflufeno 494793-67-8 | 4,35 -8,37 12,7 2,217 2880 5760 342,70 2,49 0,616 2,16
165 | pentiopirad 183675-82-3 | 4,95 -7,80 12,8 1,548 2880 5760 344,86 2,68 1,334 2,48
166 | picoxistrobina 117428-22-5 | 3,67 -8,11 11,8 2,481 5760 11520 642,28 1,79 0,143 1,86
167 | piriofenona 688046-61-9 | 3,74 -11,00 14,7 0,630 5760 11520 648,49 1,57 0,179 1,74
168 | procimidona 32809-16-8 2,59 -3,32 6,40 17,14 5760 11520 375,78 2,06 0,089 1,51
169 | propamocarb 24579-73-5 1,13 -7,22 8,34 1,299 900 1800 69,671 0,07 0,027 -1,76
170 | propineb 12071-83-9 2,06 2,06 0,0048 1,933 900 1800 38,968 0,60 9,37E-7 | -4,02
171 | proguinazid 189278-12-4 | 3,86 -9,56 13,4 4,003 900 1800 107,26 2,27 0,235 0,78
172 | quinoxifeno 124495-18-7 | 5,69 -6,40 11,1 23,97 5760 11520 684,27 3,11 1,014 3,35
173 | sedaxano 874967-67-6 | 3,66 -8,55 12,2 5,086 900 1800 106,76 1,95 0,153 0,44
174 | clorhidrato de 2058-46-0 -3,60 -28,2 24,6 0,982 900 1800 66,479 -0,05 8,32E-9 | -5,06
oxitetraciclina
175 | siltiofam 175217-20-6 | 5,29 -5,84 11,1 2,000 900 1800 108,10 2,30 0,021 0,29
176 | tetraconazol 112281-77-3 | 4,25 -6,76 10,3 11,68 5760 11520 630,74 2,58 0,297 2,61
177 | tiofanato-metilo 23564-05-8 1,10 -7,31 8,71 1,676 2880 5760 196,66 0,14 0,038 -0,72
178 | tiabendazol 148-79-8 2,00 -9,06 11,5 1,975 360 720 40,522 1,34 0,013 -1,41
179 | tiocianato de (1,3- 21564-17-0 3,12 -5,54 8,77 1,259 900 1800 104,19 1,52 0,002 -0,84
benzotiazol-2-iltio)metilo
180 | triticonazol 131983-72-7 | 4,11 -8,22 11,5 1,366 2880 5760 317,74 2,28 0,062 1,45
181 | Tiram 137-26-8 1,70 -5,13 6,86 0,355 900 1800 72,391 0,65 9,49E-5 | -2,46
182 | tolclofos-metilo 57018-04-9 4,77 -2,20 6,76 2,119 2880 5760 302,30 2,48 2,90E-4 | 0,43
183 | triadimefon 43121-43-3 2,94 -8,48 11,2 7,619 2880 5760 280,09 1,78 0,031 0,81
184 | triadimenol 55219-65-3 2,95 -10,3 13,4 4,030 2880 5760 291,20 2,06 0,026 1,03
185 | triflumizol 99387-89-0 1,50 -8,68 10,1 2,391 5760 11520 371,77 0,55 0,008 -0,17
186 | triforina 26644-46-2 2,02 -6,81 9,01 1,948 17280 34560 1117,0 0,48 0,032 1,01
187 | valifenalato 283159-90-0 | 2,97 -10,5 13,5 2,508 2880 5760 296,79 0,64 0,031 -0,03
188 | Ziram 137-30-4 1,14 -7,60 8,83 0,936 900 1800 70,550 0,37 0,022 -1,56
189 | 2,4-DB-butilo 94-80-4 4,38 -4,70 9,08 15,72 900 1800 107,63 2,97 0,120 1,18
190 | 2,4-D-butotilo 6753-24-8 5,36 -4,15 9,51 7,217 900 1800 108,01 3,562 0,025 1,27
191 | 2,4-D-dimetiamonio 2008-39-1 0,84 -13,7 14,4 20,94 2880 5760 189,52 0,14 1,50E-4 | -1,93
192 | picloram-dimetilamonio 55870-98-9 0,69 -9,68 10,4 1,853 5760 11520 22,480 0,06 0,001 -3,45
193 | picloram-potasio 2545-60-0 -2,36 -50,1 47,7 173,2 2880 5760 187,86 0,53 1,45E-7 | -3,10
194 | picloram- 6753-47-5 -3,05 -23,2 20,1 2,184 2880 5760 12,188 -0,05 2,95E-8 | -6,27
triisopropanolamonio
195 | picloram 1918-02-1 1,36 -6,98 8,88 128,4 2880 5760 212,97 0,58 0,379 0,17
196 | acido 2,4- 94-75-7 2,62 -6,42 9,23 19,37 900 1800 99,947 1,84 0,444 0,52
Diclorofenoxiacético
197 | triisopropanolamina 122-20-3 -1,22 -9,40 9,38 1,035 360 720 30,991 -0,04 0,002 -3,15
198 | acetocloro 34256-82-1 3,37 -7,65 11,8 2,589 2880 5760 340,96 2,23 0,285 1,79
199 | diclormid 37764-25-3 2,28 -4,87 6,71 1,701 900 1800 73,107 0,80 0,002 -1,72
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200 | furilazol 121776-33-8 2,84 -8,43 10,6 1,030 2880 5760 225,66 0,81 0,014 -0,29
201 | aclonifeno 74070-46-5 3,88 -6,17 10,2 10,08 2880 5760 339,64 2,02 0,216 1,57
202 | acroleina 107-02-8 0,19 -2,30 2,29 4,971 360 720 19,198 -0,01 0,002 -3,50
203 | amicarbazona 129909-90-6 1,24 -12,1 13,3 20,63 900 1800 70,570 0,10 0,001 -2,54
204 | amitrol 61-82-5 -0,47 -11,0 10,1 23,25 360 720 30,867 -0,05 3,92E-5 | -3,94
205 | asulam sodio 2302-17-2 -4,05 -12,7 8,61 4,991 900 1800 66,479 -0,05 8,70E-7 | -4,07
206 | asulam 3337-71-1 0,05 -10,2 9,89 4,868 900 1800 66,622 -0,04 2,90E-4 | -2,83
207 | atrazina 1912-24-9 2,82 -6,97 9,58 4,693 2880 5760 265,49 1,28 0,111 0,64
208 | s-metolacloro 87392-12-9 3,24 -6,43 9,33 2,296 2880 5760 307,69 1,59 0,026 0,70
209 | bensulfron-metilo 83055-99-6 1,41 -12,8 15,2 0,611 900 1800 86,999 0,54 0,005 -1,56
210 | bentazona 25057-89-0 1,67 -7,05 9,39 2,064 900 1800 90,753 1,35 0,044 -0,43
211 | bentazona-sodio 50723-80-3 0,67 -7,14 7,81 3,709 900 1800 67,641 1,35 0,085 -0,55
212 | biciclopirona 352010-68-5 | 1,46 -17,2 18,7 1,006 5760 11520 373,20 0,42 0,001 -0,73
213 | bispiribac 125401-75-4 | 1,25 -14,4 15,6 0,858 2880 5760 194,29 0,40 0,001 -1,42
214 | bispiribac-sodio 125401-92-5 | -1,80 -13,8 12,8 0,824 2880 5760 187,89 0,39 3,14E-6 | -2,56
215 | carfentrazona 128621-72-7 | 3,48 -11,2 14,6 26,64 2880 5760 321,25 1,57 0,075 0,95
216 | carfentrazona-etilo 128639-02-1 | 4,26 -6,92 10,3 25,69 5760 11520 605,24 0,81 0,375 1,26
217 | cihalofop 122008-78-0 | 2,71 -9,65 12,4 5,383 900 1800 98,425 1,71 0,018 -0,28
218 | cihalofop-butilo 122008-85-9 | 4,47 -6,42 9,73 5,658 2880 5760 318,38 1,92 0,108 1,29
219 | cletodima 99129-21-2 4,21 -9,32 13,5 22,57 900 1800 107,74 2,53 0,516 1,15
220 | clodinafop-propargilo 105512-06-9 | 3,12 -6,95 10,8 4,797 5760 11520 659,98 1,49 0,176 1,69
221 | cloguintocet-mexilo 99607-70-2 5,28 -7,48 12,5 4,660 900 1800 108,08 1,95 1,869 0,97
222 | clomazona 81777-89-1 2,86 -5,77 8,27 5,839 900 1800 93,527 1,44 0,048 -0,32
223 | clopiralid 1702-17-6 1,63 -7,82 8,88 229,0 2880 5760 192,07 0,22 0,059 -0,59
224 | cloridazona 1698-60-8 0,76 -7,87 9,01 3,192 900 1800 69,862 0,34 0,039 -1,47
225 | clorsulfuron 64902-72-3 2,26 -13,9 15,9 50,95 2880 5760 218,30 0,53 0,003 -0,85
226 | metsulfuron-metilo 74223-64-6 2,00 -14,3 16,5 49,79 2880 5760 231,21 0,48 0,005 -0,74
227 | dibromuro de diguat 85-00-7 -2,82 -11,2 8,42 5,426 900 1800 66,479 -0,05 2,29E-5 | -3,38
228 | dicamba 1918-00-9 2,14 -7,75 9,96 43,00 900 1800 87,714 1,25 0,073 -0,43
229 | nicosulfuron 111991-09-4 | -1,15 -16,2 16,3 0,587 2880 5760 188,24 -0,04 3,39E-5 | -2,39
230 | dicamba-dimetilamonio 2300-66-5 1,13 -14,6 15,8 17,38 2880 5760 192,78 0,37 4,50E-4 | -1,51
231 | dicamba-sodio 1982-69-0 -0,90 -6,84 5,94 26,43 900 1800 66,457 1,25 0,368 -0,33
232 | diclobenilo 1194-65-6 2,83 -3,38 6,12 753,4 900 1800 93,670 1,73 15,67 1,13
233 | dicloruro de paraquat 1910-42-5 -2,71 -10,9 6,38 5,934 2880 5760 187,85 -0,05 519E-5 | -2,31
234 | diclosulam 145701-21-9 3,561 -11,5 15,0 12,54 5760 11520 625,25 2,32 0,106 2,19
235 | diflufenican 83164-33-4 3,53 -4,88 9,78 35,99 17280 34560 2009,0 2,96 0,589 4,06
236 | isoproturon 34123-59-6 2,84 -8,34 11,2 2,303 900 1800 100,90 1,35 0,036 -0,38
237 | propisocloro 86763-47-5 3,79 -5,60 9,10 2,310 2880 5760 325,08 1,94 0,007 0,74
238 | dimetenamida-p 163515-14-8 | 2,57 -5,48 7,37 2,452 2880 5760 217,57 0,65 0,006 -0,62
239 | diuron 330-54-1 2,67 -7,69 10,4 11,80 900 1800 97,898 1,04 0,084 -0,47
240 | etametsulfuron-metilo 97780-06-8 2,43 -13,1 14,7 14,05 2880 5760 201,28 0,20 0,001 -1,37
241 | etofumesato 26225-79-6 2,89 -5,82 8,52 2,412 900 1800 97,643 1,68 0,010 -0,42
242 | desmedifam 13684-56-5 3,22 -8,16 11,6 1,406 900 1800 105,65 1,03 0,074 -0,44
243 | fenmedifam 13684-63-4 3,27 -10,5 14,1 0,822 900 1800 106,53 1,46 0,127 0,01
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244 | lenacilo 2164-081 3,09 -8,50 11,6 2,756 900 1800 103,45 1,48 0,048 -0,20
245 | flazasulfuron 104040-78-0 | 1,08 -9,60 10,7 0,636 5760 11520 366,60 0,06 0,001 -0,95
246 florpirauxifeno bencilo 1390661-72-
9 5,05 -12,8 17,8 13,24 17280 34560 2037,2 1,89 2,874 3,58

247 | fluazifop-p-butilo 79241-46-6 5,34 -5,07 9,57 4,253 2880 5760 342,66 2,15 0,013 1,09
248 | flucarbazona-sodio 181274-17-9 1,00 -13,6 14,6 21,45 2880 5760 187,86 0,52 5,58E-7 | -2,82
249 | flufenacet 142459-58-3 | 2,39 -6,63 9,83 7,354 5760 11520 579,56 1,98 0,176 1,96
250 | flurtamona 96525-23-4 2,87 -7,16 10,4 1,440 2880 5760 313,77 2,14 0,035 1,21
251 | flumetsulam 98967-40-9 1,50 -11,0 12,5 23,21 5760 11520 362,37 0,59 9,35E-5 | -1,12
252 | flumioxazina 103361-09-7 | 1,34 -4,59 7,14 2,260 2880 5760 231,54 1,50 0,003 -0,09
253 | fluroxipir-meptilo 81406-37-3 4,82 -5,65 10,2 2,717 5760 11520 681,55 2,01 0,012 1,55
254 | fomesafeno 72178-02-0 3,41 -10,5 13,4 86,97 5760 11520 525,83 1,87 0,026 1,39
255 | foramsulfuron 173159-57-4 | -0,82 -14,6 15,2 0,587 2880 5760 189,34 -0,01 1,30E-4 | -2,07
256 | yodosulfuron-metilo-sodio | 144550-36-7 | 1,83 -12,2 14,0 50,69 2880 5760 209,81 0,80 0,002 -0,76
257 | glifosato-dimetilamonio 34494-04-7 -3,61 -16,2 12,7 0,896 360 720 30,851 -0,05 1,05E-8 | -5,68
258 | glifosato-isopropilamonio 38641-94-0 -4,77 -10,1 4,67 1,625 360 720 30,851 -0,05 3,40E-4 | -3,48
259 7,25E-

glifosato-potasio 70901-12-1 -7,66 -37,4 29,7 1,628 360 720 30,851 -0,05 13 -7,70
260 7,95E-

glifosato-monoamonio 40465-66-5 -5,62 -25,1 19,5 1,719 360 720 30,851 -0,05 11 -6,71
261 1,51E-

glufosinato-amonio 77182-82-2 -5,34 -22,0 16,6 4,178 360 720 30,851 -0,05 10 -6,57
262 | halosulfuron-metilo 100784-20-1 | 0,40 -13,4 13,4 0,632 2880 5760 188,21 -0,04 3,18E-5 | -2,40
263 | haloxifop-p-metilo 72619-32-0 3,67 -4,89 8,94 6,138 5760 11520 656,87 1,55 2,24E-2 | 1,30
264 | hexazinona 51235-04-2 2,15 -10,0 11,9 1,423 900 1800 79,487 0,29 0,003 -1,96
265 | imazamox 114311-32-9 | 1,35 -16,4 17,2 5,995 2880 5760 189,86 0,00 1,80E-4 | -2,00
266 | imazapir 81334-34-1 1,57 -14,5 14,8 8,623 2880 5760 188,48 -0,03 5,560E-5 | -2,28
267 | imazapic 104098-48-8 | 2,11 -14,5 17,0 8,534 2880 5760 253,12 0,56 0,010 -0,47
268 | imazetapir-amonio 101917-66-2 | -0,26 -22,7 22,4 8,176 2880 5760 188,06 -0,04 1,82E-5 | -2,52
269 | indaziflam 950782-86-2 | 4,36 -7,97 12,3 3,973 2880 5760 342,77 1,28 0,613 1,23
270 | isoxaflutol 141112-29-0 2,25 -8,12 10,4 21,94 2880 5760 240,41 1,28 0,036 0,31
271 | tiencarbazona-metilo 317815-83-1 | 1,49 -15,7 17,2 24,25 900 1800 73,370 0,17 0,001 -2,33
272 | ciprosulfamida 221667-31-8 | 2,30 -12,1 14,4 3,997 900 1800 89,864 1,21 0,007 -0,95
273 | linuron 330-55-2 2,91 -6,59 9,79 12,41 2880 5760 312,42 1,55 0,298 1,20
274 | MCPA-dimetilamonio 2039-46-5 0,74 -14,1 14,8 10,58 900 1800 67,897 0,15 1,80E-4 | -2,77
275 MCPA-potasio 5221-16-9 2,52 -7,27 10,5 10,17 360 720 42,710 2,15 0,179 -0,18
276 | MCPA-sodio 3653-48-3 -1,29 -6,25 5,00 13,37 360 720 30,693 1,99 0,291 -0,49
277 | mesotriona 104206-82-8 | 1,49 -8,31 9,21 17,64 2880 5760 190,79 0,09 0,019 -0,94
278 | benoxacor 98730-04-2 2,38 -5,51 8,21 2,762 2880 5760 266,52 1,67 0,008 0,40
279 | metamitrona 41394-05-2 1,44 -10,4 11,2 6,595 360 720 31,777 0,14 3,80E-4 | -3,29
280 | metazacloro 67129-08-2 2,38 -7,64 9,77 2,174 2880 5760 226,29 1,13 0,045 0,19
281 | metribuzina 21087-64-9 1,49 -8,32 10,0 7,028 900 1800 76,611 0,70 0,019 -1,25
282 | molinato 2212-67-1 2,91 -3,78 6,99 4,145 900 1800 100,04 1,46 0,007 -0,65
283 | napropamida 15299-99-7 3,33 -7,46 10,8 0,552 900 1800 105,48 2,13 0,016 0,09
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284 | orizalina 19044-88-3 2,73 -7,11 10,8 5,347 2880 5760 334,17 1,22 0,182 0,90
285 | oxadiargilo 39807-15-3 4,11 -6,03 9,98 5,160 2880 5760 338,22 2,85 0,061 1,94
286 | Oxifluorfeno 42874-03-3 5,21 -4,48 9,21 11,13 5760 11520 677,31 3,32 0,060 2,90
287 | pendimetalina 40487-42-1 4,82 -3,17 8,37 4,239 2880 5760 335,81 1,99 0,005 0,75
288 | Penoxsulam 219714-96-2 | 2,95 -12,2 15,2 2,130 5760 11520 361,89 1,85 1,70E-5 | -0,50
289 | Pinoxadeno 243973-20-8 | 3,59 -9,43 12,6 1,076 2880 5760 312,67 1,85 0,052 1,07
290 | piroxasulfona 447399-55-5 | 1,58 -7,91 9,49 2,867 5760 11520 376,67 0,61 0,035 0,19
291 | Piroxsulam 422556-08-9 | 1,94 -13,9 15,9 2,147 5760 11520 394,14 0,77 0,003 -0,17
292 | propaquizafop 111479-05-1 | 4,59 -9,90 14,5 4,402 2880 5760 343,96 1,98 1,192 1,91
293 | Propizamida 23950-58-5 3,57 -6,40 9,83 9,693 2880 5760 324,08 2,01 0,223 1,53
294 | prosulfocarb 52888-80-9 4,23 -6,28 10,9 3,934 900 1800 107,99 1,65 0,090 0,10
295 | Quinclorac 84087-01-4 2,97 -9,51 12,5 100,5 900 1800 102,17 1,71 0,032 -0,12
296 | quizalofop-p-etilo 100646-51-3 | 4,35 -6,36 10,6 4,513 2880 5760 342,14 1,79 0,097 1,23
297 | quizalofop-etilo 76578-14-8 4,35 -6,36 10,6 4,513 2880 5760 342,14 1,79 0,097 1,23
298 | quizalofop-p-tefurilo 119738-06-6 | 4,38 -7,64 12,0 2,672 2880 5760 342,50 1,70 0,406 1,46
299 | Rimsulfuron 122931-48-0 | 0,03 -7,58 7,87 0,611 2880 5760 188,51 -0,03 0,013 -1,12
300 | saflufenacilo 372137-35-4 | 1,48 -13,9 15,3 3,679 17280 34560 1068,3 0,44 0,001 0,22
301 | Simazina 122-34-9 2,40 -7,41 9,59 7,201 2880 5760 229,73 1,06 0,103 0,33
302 | sulfosulfuron 141776-32-1 | 0,99 -9,03 9,76 0,606 2880 5760 189,85 0,00 0,003 -1,38
303 | Tembotriona 335104-84-2 | 3,00 -13,2 15,3 14,79 5760 11520 412,24 0,94 0,005 0,10
304 | tepraloxidima 149979-41-9 | 3,25 -10,5 13,8 21,12 900 1800 104,78 2,03 0,059 0,28
305 | Terbacilo 5902-51-2 1,75 -8,31 10,2 17,14 900 1800 80,324 0,53 0,021 -1,33
306 | terbutilazina 5915-41-3 3,27 -6,03 9,43 13,55 2880 5760 322,28 1,89 0,264 1,46
307 | tifensulfuron-metilo 79277-27-3 1,27 -11,8 13,3 41,43 2880 5760 200,46 0,19 0,001 -1,40
308 1101132-67-

Tolpiralato 5 2,13 -15,6 17,8 2,470 2880 5760 226,33 1,03 0,004 -0,37
309 | topramezona 210631-68-8 | 1,14 -17,9 19,1 1,002 900 1800 69,867 0,20 4,60E-4 | -2,52
310 | Tralkoxidima 87820-88-0 4,87 -8,01 12,5 0,832 900 1800 107,91 2,18 0,426 0,84
311 | Triasulfuron 82097-50-5 2,44 -10,9 12,0 12,69 5760 11520 366,82 0,06 4,70E-4 | -1,17
312 | triclopir-butotilo 64700-56-7 4,01 -5,61 9,62 5,575 2880 5760 341,97 2,19 0,040 1,35
313 | Trifluralina 1582-09-8 5,31 -2,38 7,72 5,347 5760 11520 615,67 3,25 0,003 2,11
314 | trisulfuron-metilo 126535-15-7 | 3,94 -12,3 15,9 33,11 17280 34560 1674,1 0,82 0,119 1,91
315 | Tritosulfuron 142469-14-5 | 3,00 -7,49 10,5 134,2 17280 34560 1363,8 1,51 0,157 2,32
316 | mefenpir-dietilo 135590-91-9 | 4,82 -7,32 11,2 23,53 2880 5760 336,40 1,49 0,340 1,25
317 | mesosulfuron-metilo 208465-21-8 | 0,80 -14,4 15,7 0,604 2880 5760 196,60 0,14 0,001 -1,54
318 | 1-metilciclopropeno 3100-04-7 2,03 0,26 1,77 1,474 360 720 18,737 1,02 1,10E-6 | -4,30
319 NAA-potasio 15165-79-4 -0,84 -14,0 13,2 3,554 360 720 30,872 1,22 4,82E-6 | -3,40
320 | 3-

(polioxietilen)propilheptam

etiltrisiloxano 27306-78-1 6,65 -0,62 7,27 4,537 900 1800 105,44 5,91 6,32E-5 | 1,83
321 | 6-benciladenina 1214-39-7 1,23 -11.,4 13,0 0,601 900 1800 74,495 0,25 0,001 -2,21
322 | acibenzolar-s-metil 135158-54-2 | 1,55 -5,31 8,41 16,17 900 1800 102,74 1,73 0,178 0,26
323 | &cido 2-naftiloxiacético 120-23-0 2,50 -7,17 9,70 0,627 360 720 40,799 1,54 0,009 -1,32
324 | 4-CPA 122-88-3 1,97 -6,30 8,55 11,59 360 720 39,223 1,27 0,250 -0,86
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325 | &cido giberélico 77-06-5 0,45 -13,2 13,4 0,975 2880 5760 188,51 0,00 5,78E-5 | -2,24
326 | &cido indol-3-iloacético 87-51-4 1,49 -9,53 10,9 0,638 360 720 33,764 0,53 0,002 -2,59
327 | &cido s-abscisico 21293-29-8 2,38 -11,9 14,3 0,874 900 1800 91,727 1,34 0,008 -0,79
328 | alcohol tridecilico

etoxilado 38471-49-7 4,99 -4,29 9,28 3,543 360 720 43,234 2,51 0,006 -0,60
329 | alcohol decilico etoxilado 23238-40-6 3,51 -4,66 8,17 4,012 360 720 42,744 1,97 0,009 -0,95
330 | Dimetilpolisiloxano 107-51-7 6,70 3,07 3,63 102,6 900 1800 42,446 6,23 0,003 2,07
331 2,45E-

cianamida hidrogenada 420-04-2 -0,81 -5,96 5,14 - 360 720 30,433 -0,05 11 -6,97
332 | Cinetina 525-79-1 0,60 -12,3 12,9 0,415 900 1800 67,516 -0,01 1,30E-4 | -2,96
333 | Aviglicina 49669-74-1 -4,46 -12,1 7,66 4,836 208,08 416,16 19,534 -0,05 3,01E-6 | -4,88
334 | Clorprofam 101-21-3 3,30 -4,63 8,14 3,237 900 1800 104,88 2,00 0,006 -0,24
335 | cloruro de clormeguat 999-81-5 -3,44 -12,2 8,38 17,44 900 1800 66,479 -0,05 2,59E-6 | -3,84
336 | cloruro de colina 67-48-1 -5,16 -14,1 8,92 6,886 360 720 30,851 -0,05 3,30E-8 | -5,43
337 | cloruro de mepiquat 24307-26-4 -2,82 -9,75 6,93 4,562 360 720 30,851 -0,05 0,001 -3,33
338 | prohexadiona-calcio 127277-53-6 | -2,58 -2,58 0,0032 1,348 900 1800 42,248 -0,05 2,40E-4 | -3,28
339 | diclorprop-p-2-etilhexilo 865363-39-9 | 6,69 -2,93 9,62 7,743 900 1800 108,06 5,02 0,015 2,33
340 | Difenilamina 122-39-4 3,29 -3,96 7,46 0,642 900 1800 103,37 2,39 1,80E-4 | -0,67
341 | Etefon 16672-87-0 -0,25 -9,63 9,41 121,9 900 1800 66,639 -0,03 0,001 -2,58
342 | Flumetralina 62924-70-3 6,09 -4,11 9,56 6,536 17280 34560 2008,9 2,53 0,021 3,02
343 | forclorfenuron 68157-60-8 2,42 -9,92 13,1 2,525 900 1800 104,41 0,80 0,053 -0,70
344 | &cido 4-indol-3-ilbutirico 133-32-4 2,84 -9,28 11,6 0,629 360 720 39,595 1,29 0,008 -1,56
345 | &cido metilacético 79-09-4 0,58 -4,74 5,07 92,49 208,08 416,16 18,928 0,03 1,987 -2,01
346 | 1,2-butilenglicol 584-03-2 -0,29 -6,62 6,28 8,078 208,08 416,16 19,540 -0,04 0,184 -2,54
347 | paclobutrazol 76738-62-0 3,36 -8,47 11,7 7,654 2880 5760 312,67 2,16 0,063 1,35
348 | Tidiazuron 51707-55-2 2,10 -10,9 12,6 2,214 900 1800 77,899 0,26 0,002 -2,06
349 | Triclopir 55335-06-3 2,53 -7,40 9,93 26,41 2880 5760 258,43 1,54 0,146 0,88
350 | trinexapac-etilo 95266-40-3 0,63 -4,11 5,71 1,350 360 720 31,202 0,20 8,36E-4 | -3,09
351 | Uniconazol 83657-22-1 3,28 -4,13 7,80 1,319 900 1800 104,80 2,65 8,10E-4 | -0,15
352 | uniconazol-p 83657-17-4 3,28 -4,13 7,80 1,319 900 1800 104,80 2,65 8,10E-4 | -0,15
353 | (E)-11-tetradecen-1-ol 35153-18-5 5,54 -2,22 7,76 1,375 360 720 42,966 2,91 1,30E4 | -1,11
354 | acetato de (E)-11-

tetradecen-1-ilo 26532-95-6 6,54 -0,60 7,14 1,375 360 720 42,785 2,52 5,24E-6 | -2,10
355 | Codlemona 33956-49-9 4,34 -2,61 6,95 0,831 208,08 416,16 24,796 2,64 9,43E-5 | -1,86
356 | 1-dodecanol 112-53-8 4,77 -3,04 8,17 7,054 360 720 43,071 2,65 0,012 -0,35
357 | 1-tetradecanol 112-72-1 5,75 -2,18 8,21 6,106 360 720 43,087 2,91 0,002 -0,48
358 | (E,Z2)-2,4-decadienoato de

etilo 3025-30-7 4,36 -1,51 5,87 2,266 360 720 40,292 2,18 7,78E-5 | -1,84
359 | acetato de (E,Z,2)-3,8,11-

tetradecatrienilo 163041-94-9 | 6,11 -0,71 6,82 0,458 360 720 42,609 2,81 6,29E-7 | -2,32
360 | acetato de (E,Z2)-3,8-

tetradecadienilo 163041-87-0 | 6,33 -0,66 6,99 0,688 360 720 42,712 2,68 1,35E-6 | -2,26
361 | acetato de (Z)-8-dodecen-

1-ilo 28079-04-1 5,56 -0,85 6,41 2,116 360 720 42,124 2,37 1,65E-5 | -1,98
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362 | acetato de (E)-8-dodecen-

1-ilo 38363-29-0 5,56 -0,85 6,41 1,375 360 720 42,122 2,37 6,96E-6 | -2,17
363 | (Z)-8-dodecen-1-ol 40642-40-8 4,55 -2,46 7,01 2,116 208,08 416,16 24,817 2,60 4,77E-4 | -1,55
364 | &cido 2-propendico 79-10-7 0,44 -4,82 5,17 13,20 208,08 416,16 18,576 0,04 8,97E-2 | -2,68
365 | 1,3-butedieno 106-99-0 2,03 0,48 1,51 22,96 360 720 19,000 1,00 4,65E-4 | -3,03
366 | etilbenceno 100-41-4 3,03 -0,49 3,64 21,59 360 720 18,907 1,87 7,97E-4 | -2,25
367 | nonilfenol etoxilado 104-35-8 5,58 -5,17 10,8 2,657 360 720 43,267 2,96 0,011 -0,13
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logKow logKaw logKoa typalhr] tywhr] tapS[hr] Pov[dias] logBAF TE[%] P-B-LRT
PCB1 4,79 -2,00 6,79 58,57 5500 17000 727,37 3,37 0,15 3,19
PCB2 5,23 -2,00 7,23 97,20 5500 17000 809,82 5,01 0,40 4,77
PCB3 5,67 -2,00 7,67 161,3 17000 55000 2061,1 4,75 1,14 5,60
PCB4 6,11 -2,00 8,11 267,7 55000 55000 2380,3 6,25 3,20 4,64
PCB5 6,55 -2,00 8,55 444,3 55000 55000 2746,4 6,68 8,49 7,77
PCB6 6,99 -2,00 8,99 737,3 55000 55000 3047,6 6,94 19,9 8,24
PCB7 7,43 -2,00 9,43 1224 55000 55000 3218,2 6,51 37,4 8,09
PCB8 7,88 -2,00 9,88 2031 55000 55000 3285,6 6,99 51,7 8,54
PCB9 8,32 -2,50 10,8 3370 55000 55000 3305,6 6,79 26,1 4,25
PCB10 8,76 -2,75 11,5 5593 55000 55000 3306,2 6,83 15,9 8,18
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CAS* logKow logKaw logKoa typalhr] typwhr] typs[hr] Pov[dias] logBAF TE[%] P-B-LRT
methamidophos 10265-92-6 -0,80 -7,45 6,65 3,881 360 720 30,867 -0,05 0,07 -25
acequinocyl-OH 57960-31-3 7,17 -8,80 15,9 2,015 360 720 43,271 5,54 12,3 3,35
AKM-18 6,05 -9,14 15,2 6,767 360 720 43,270 3,40 9,43 1,64
3-phenoxybenzaldehyde 39515-51-0 3,38 -4,92 8,30 5,283 900 1800 104,54 2,24 1,70E-2 0,17
3-phenoxybenzoic acid 3739-38-6 3,91 -7,01 10,9 18,92 360 720 43,143 2,44 0,426 0,24
anthranilic acid 118-92-3 1,21 -8,81 10,0 3,179 360 720 32,863 0,32 0,006 -2,52
bromadiolone metabolite Unk 1 8,96 -8,26 17,2 4,476 2880 5760 346,01 3,04 12,7 3,24
1-naphthol 90-15-3 2,85 -5,61 8,46 0,641 360 720 41,817 1,72 5,00E-4 -1,75
Nereistoxin 1631-58-9 1,38 -4,84 6,22 0,396 900 1800 64,987 0,32 9,61E-05 -2,82
chlorpyrifos oxon 5598-15-2 2,89 -6,65 9,54 3,318 2880 5760 289,94 1,38 0,061 0,67
3,5,6-trichloro-2-pyridinol 6515-38-4 3,21 -6,11 9,32 665,0 2880 5760 312,87 1,50 2,42 1,61
omethoate 1113-02-6 -0,74 -11,7 11,0 4,938 360 720 30,878 -0,05 1,34E-05 -4,16
diazoxon 962-58-3 2,07 -8,11 10,2 2,938 900 1800 84,378 0,91 0,027 -0,94
oxypyrimidine 2814-20-2 0,55 -7,57 8,12 4,772 360 720 31,351 0,03 0,068 -2,29
1,3-dimethyl-5-phenoxypyrazole-4-
carbonitrile 3,65 -16,5 20,2 1,952 5760 11520 640,38 1,45 0,146 1,60
phosmet oxon 3735-33-9 0,72 -9,10 9,82 1,286 900 1800 67,835 0,12 0,003 -2,19
malaoxon 1634-78-2 0,52 -7,66 8,18 5,256 360 720 31,319 0,07 0,062 -2,28
methyl isothiocyanate 556-61-6 0,94 -2,61 3,55 8,480 360 720 19,558 0,19 0,010 -2,99
methomyl oxime 13749-94-5 1,12 -5,59 6,71 48,84 360 720 31,999 0,30 1,091 -1,47
methoxyfenozide M08 2,81 -14,5 17,4 3,740 2880 5760 283,59 1,74 0,021 0,71
oxamyl oxime 30558-43-1 -0,71 -10,6 9,84 6,800 360 720 30,880 -0,05 1,18E-4 -3,70
3-phenoxybenzyl alcohol 13826-35-2 3,13 -6,71 9,84 6,244 360 720 42,539 1,77 0,150 -0,51
hydroxypyrimidine 557-01-7 -1,62 -4,72 3,10 3,490 360 720 28,041 -0,05 0,007 -2,93
2-n-octil-4-isotiazolin-3-ona 26530-20-1 2,45 -6,07 8,52 3,260 360 720 40,321 1,33 0,026 -1,26
2-metil-4-isotiazolin-3-ona 2682-20-4 -0,83 -5,69 4,86 4,783 360 720 30,169 -0,05 0,030 -2,55
M650F01 0,82 -14,9 15,8 3,793 900 1800 68,172 0,06 2,19E-4 -2,80
R234886 1,29 -14,0 15,3 2,619 900 1800 71,109 0,47 6,46E-4 -2,22
4-hydroxy-2,5,6-
trichloroisophthalonitrile 28343-61-5 3,09 -9,06 12,2 442,4 2880 5760 305,58 1,71 0,044 0,91
1,3-dicarbamoyl-2,4,5,6-
tetrachlorobenzene 1786-86-3 0,93 -10,8 11,7 30,82 5760 11520 365,18 0,04 3,52E-4 -1,26
methyl N-malonyl-N-(2,6-
xylyl)alaninate 1,23 -11,5 12,8 5,623 360 720 32,942 0,13 5,74E-4 -3,17
N-(2,6-xylyl)-N-malonyl alanine 0,78 -14,0 14,8 4,820 360 720 31,683 0,13 2,00E-4 -3,43
carbendazim 10605-21-7 1,52 -9,06 10,6 0,640 900 1800 73,776 0,38 0,004 -1,87
butyl isocyanate 111-36-4 2,26 -1,05 3,31 20,12 208,08 416,16 11,586 1,17 0,002 -2,99
bis(tiocianato) de metileno 6317-18-6 0,34 -5,97 6,31 2,259 360 720 30,759 -0,004 0,011 -2,71
etaboxam 162650-77-3 3,09 -17,4 20,5 3,618 2880 5760 305,58 0,79 0,041 0,18
IN-JS940 157874-97-0 2,83 -8,09 11,0 10,70 900 1800 100,33 1,76 0,051 0,0034
IN-KZ007 4,41 -14,0 18,4 1,505 2880 5760 343,07 2,39 0,798 2,14
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1,2 dihydro-triazolone 930-33-6 -1,36 -7,54 6,18 18,10 360 720 30,854 -0,05 0,100 -2,28
CGA107955 1,55 -9,71 11,3 4,555 360 720 34,543 0,48 0,002 -2,61
CGA108906 2,18 -14,7 16,9 7,112 360 720 38,842 1,01 0,005 -1,90
SN512723 767-15-7 0,97 -3,74 4,71 1,479 900 1800 51,489 0,17 8,90E-4 -2,67
5-Methyloxazol-2(3H)-one 13627-02-6 0,18 -4,59 4,77 24,18 360 720 28,317 -0,03 0,240 -2,15
butyric acid 107-92-6 0,79 -4,66 5,45 47,58 208,08 416,16 18,978 0,16 0,760 -2,11
CL197675 2,96 -14,1 17,0 0,629 2880 5760 296,01 1,58 0,030 0,70
CL197676 3,72 -14,1 17,8 1,843 2880 5760 333,96 1,98 0,170 1,47
2-AB (sec-butylamine) 13952-84-6 0,74 -2,20 2,94 2,873 360 720 19,103 0,15 0,001 -3,65
5-hydroxythiabendazole 948-71-0 1,52 -13,1 14,6 0,916 360 720 34,366 0,31 0,001 -2,86
benzimidazole 51-17-2 1,32 -4,82 6,14 3,565 360 720 31,063 0,45 0,007 -2,44
DM-TM 4,71 -5,48 10,2 2,216 2880 5760 344,10 2,92 0,006 1,53
IR5885-acid 2,69 -13,0 15,7 2,469 900 1800 98,078 0,85 0,016 -0,96
4-chlorobenzoic acid 74-11-3 2,65 -5,48 8,13 124,9 900 1800 96,592 1,62 2,800 0,70
2,4-DB-butilo 94-80-4 4,38 -4,70 9,08 15,72 900 1800 107,63 2,97 0,100 1,18
2,4-D-butotilo 6753-24-8 5,36 -4,15 9,51 7,217 900 1800 108,01 3,52 0,025 1,27
bensulfron-metilo 83055-99-6 2,13 -12,8 15,2 0,611 900 1800 85,803 0,54 0,005 -1,59
Methyl 2-

(aminosulfonylmethyl)benzoate 112941-26-1 0,37 -7,35 7,72 14,17 360 720 31,182 -0,03 0,140 -2,19
4,6-dimethoxy-2-aminopyrimidine 36315-01-2 0,95 -4,36 5,31 0,636 900 1800 58,025 0,18 2,00E-4 -2,87
cloquintocet 88349-88-6 2,12 -10,2 12,3 6,103 360 720 38,441 1,09 0,005 -1,86
chloridazone-desphenyl 6339-19-1 -1,59 -10,3 8,70 3,855 900 1800 66,485 -0,05 2,10E-4 -2,92
chloridazone-methy-desphenyl 17254-80-7 -1,37 -9,94 8,57 2,961 900 1800 66,490 -0,05 4,5E-4 -2,75
2,5-DIOH 2,30 -10,5 12,8 61,54 900 1800 89,864 0,69 0,007 -1,35
5-OH-dicamba 7600-50-2 1,66 -10,8 12,5 41,34 900 1800 75,923 0,72 0,002 -1,78
DCSA 3401-80-7 2,78 -6,50 9,28 40,18 900 1800 99,512 1,48 0,690 0,33
ASDM 112006-75-4 -2,08 -11,8 9,68 7,914 900 1800 66,481 -0,05 7,15E-06 -3,63
AUSN -4,55 -20,9 16,4 2,167 2880 5760 183,45 -0,05 9,34E-10 -4,64
2,6-dichlorobenzamide 2008-58-4 0,77 -7,30 8,07 44,57 900 1800 67,983 0,12 0,180 -1,34
4-isopropylaniline 99-88-7 2,49 -3,82 6,31 0,974 900 1800 84,326 1,40 4,00E-4 -1,46
ethyl 3-hydroxycarbamate 7159-96-8 1,41 -9,91 11,3 0,627 360 720 33,764 0,22 0,001 -2,91
M1 1,90 -12,7 14,6 0,639 900 1800 80,539 0,31 0,003 -1,94
2-Hydroxy-5-

(trifluoromethyl)pyridine 33252-63-0 0,71 -5,24 5,95 4,233 900 1800 63,413 0,09 0,014 -1,96
MPA -1,10 -11,2 10,1 85,77 208,08 416,16 19,541 -0,05 2,60E-05 -4,42
BYH 18636-CARBOXYLIC ACID 936331-72-5 1,54 -18,2 19,8 22,42 900 1800 74,058 0,18 0,001 -2,28
PCOC 1570-64-5 2,78 -4,34 7,12 10,51 900 1800 94,925 1,48 0,049 -0,27
metamitron-desamino 36993-94-9 2,46 -7,24 9,70 12,88 360 720 40,469 1,05 0,160 -1,09
metazachlor OXA 0,56 -12,5 13,1 2,165 360 720 31,366 0,08 1,20E-4 -3,58
prosulfocarb sulfoxide 1,69 -8,62 10,3 3,557 900 1800 76,436 0,64 0,011 -1,44
3-0OH-CQO 6639-79-8 2,30 -13,0 15,3 11,73 900 1800 89,867 0,51 0,007 -1,49
quizalofop-p-tefurilo 119738-06-6 4,32 -7,64 12,0 2,672 2880 5760 342,50 1,70 0,410 1,46
BCS-AA25052 36315-01-2 0,95 -4,36 5,31 0,636 900 1800 58,025 0,18 2,00E-4 -2,87
BCS-AB40283 151331-81-6 0,58 -8,34 8,92 0,633 900 1800 67,468 -0,02 0,011 -2,05
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CGA210007 35272-27-6 1,23 -8,85 10,1 41,25 360 720 32,942 0,29 0,006 -2,56
SYN546642 1,60 -9,74 11,3 15,48 360 720 34,848 0,24 0,002 -2,77
2-hydroxy-4-chlorophenoxyacetic

acid 7417-89-2 1,24 -10,3 11,5 5,090 360 720 32,983 0,36 0,001 -2,93
4-chlorocatechol 2138-22-9 1,68 -8,75 10,4 7,820 360 720 35,363 0,48 0,008 -2,28
dyciandiamide 461-58-5 -1,15 -8,04 6,89 3,060 360 720 30,860 -0,05 0,028 -2,55
photothidiazuron 71769-74-9 2,10 -9,78 11,9 2,210 900 1800 85,089 0,45 0,005 -1,66
trinexapac acid 104273-73-6 1,80 -9,99 11,8 1,320 360 720 36,183 0,70 0,003 -2,34
1,2-epoxybutene 930-22-3 0,73 -2,19 2,92 4,800 360 720 19,120 0,12 0,002 -3,46

*Algunos de los productos de degradacion encontrados no cuentan con nimero CAS.




