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Resumen

Se encontraron relaciones de similitud entre herbicidas utilizados por los agricultores colombianos
que son regulados por el Instituto Colombiano Agropecuario — ICA. Se seleccionaron 25
herbicidas definidos cada uno por 24 propiedades fisicoquimicas. Se realizaron 12 analisis de
agrupamientos basados en un tratamiento de datos normalizados, que utilizd cuatro (4)
metodologias de agrupamiento (Centroide, Mediana, Ward y Vecino mas lejano) y 3 funciones de
similitud (Euclidiana, Minkowski y Coseno). Se seleccion6 un dendrograma, de los 12 obtenidos,
y se tuvo en cuenta, que los resultados obtenidos en todos los dendrogramas son similares.
Especificamente se selecciond el obtenido con la funcion de similitud Euclidiana y metodologia
de agrupamiento Ward. Se estudiaron los conjuntos clausura, frontera e interior de diferentes
subconjuntos seleccionados, y se tuvo en cuenta las clasificaciones previas obtenidas de la
literatura para estos herbicidas. Como resultado se corroboraron relaciones de similitud reportadas
previamente en estudios experimentales y también se encontrd relacion entre el glifosato y el
glufosinato. Es importante destacar que este es un estudio tedrico que reproduce resultados
experimentales previos.

Palabras clave: Quimiotopologia, Quimica matemaética, Quimica ambiental, Herbicidas,

Analisis de agrupamientos
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Abstract

Similarity relationships were found between herbicides used by Colombian farmers that are
regulated by the Instituto Colombiano Agropecuario - ICA. 25 herbicides were selected each
defined by 24 physicochemical properties. Twelve cluster analyzes were performed based on a
normalized data treatment, which used four (4) clustering methodologies (Centroid, Median,
Ward, and Farthest Neighbor) and 3 similarity functions (Euclidean, Minkowski, and Cosine). One
dendrogram was selected from the 12 obtained, and it was taken into account that the results
obtained in all the dendrograms are similar. Specifically, the one obtained with the Euclidean
similarity function and Ward grouping methodology was selected. The closure, border and interior
sets of different selected subsets were studied, and the previous classifications obtained from the
literature for these herbicides were taken into account. As a result, similarity relationships
previously reported in experimental studies were corroborated, and a relationship was also found
between glyphosate and glufosinate. It is important to note that this is a theoretical study that
reproduces previous experimental results.

Keywords: Chemotopology, Mathematical chemistry, Enviromental chemistry,

Herbicides, Cluster analysis
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°C:

atm*mé/mol:

BCF:

C*miIV:

Debye:

DLso:

g/ml:

g/mol:

ha:

kcal/mol:

kcal/mol-K:

kg:

KOA:
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Kilocaloria por mol Kelvin

Kilogramo

Coeficiente de particion octanol aire
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Glosario.

Analisis agrupamientos: Conjunto de técnicas cuyo objetivo es la busqueda de grupos lo
méas homogéneos posible, formados por individuos con caracteristicas o por variables comunes (S.

M. Fernandez, 2001).

Conjunto: Coleccion de elementos perfectamente definidos, que pueden tener una 0 mas
caracteristicas en comun, y sobre la cual puede establecerse con certeza lo que pertenece a él y lo
que no (Arellano y Monroy, 2006). Para el caso de este trabajo de investigacién los elementos son

las sustancias quimicas o herbicidas.

Dendrograma: Tipo de representacion grafica o diagrama de datos en forma de éarbol, que
organiza los datos en subcategorias, que luego se dividen en otras hasta llegar al nivel de detalle
deseado. Este tipo de representacion permite apreciar claramente las relaciones de agrupacion entre
los datos e incluso entre grupos de ellos, aunque no permite apreciar las relaciones de similitud o

cercania entre categorias (Galindo-Dominguez, 2020).

Quimiometria: Disciplina metrolégica que aplica conocimientos matematicos,
especialmente estadisticos, a procesos y compuestos quimicos, para extraer de los datos tedrico-
experimentales la mayor cantidad posible de informacion y extender el conocimiento de los

sistemas quimicos (C. M. Fernandez, 2011).



ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS 17

Topologia: Rama de las matematicas que estudia las deformaciones continuas de objetos
geométricos. Entre sus propositos esta clasificar los objetos o al menos dar métodos para distinguir
entre objetos que son homeomorfos (Objetos que no pueden obtenerse uno del otro a través de una

deformacion continua) (De Castro, 2018).
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Introduccion

Los herbicidas son sustancias quimicas utilizadas para el control de plantas no deseadas en
los cultivos (Anzalone, 2007). Sin embargo, su constante aplicacion en la agricultura ha generado
diversos impactos ambientales como el deterioro de la calidad del agua, aire y suelo, asi mismo,
impactos bioldgicos como las afectaciones a la salud humana y la reduccion de especies nativas
de fauna y flora (FAO, 2004; Labrada et al., 1996; Nations, 2007). Por consiguiente, es necesario
desarrollar estrategias para conocer rapidamente compuestos sustitutos a herbicidas con altos
impactos ambientales. Al tener en cuenta esta necesidad, la presente investigacion se enfocé en
encontrar si existen relaciones de similitud entre diferentes herbicidas utilizados en la agricultura
colombiana, regulados por el Instituto Colombiano Agropecuario — ICA, y de esta forma confirmar
la presencia o no de grupos robustos de herbicidas. Para este fin, se construy6 una matriz de datos
de 24 propiedades fisicoquimicas, experimentales y tedricas (la categoria toxicoldgica, el
coeficiente de adsorcion de carbono organico, la solubilidad en agua, el momento dipolar y la
capacidad calorifica, entre otras), para cada uno de los 25 herbicidas seleccionados. Los datos
experimentales se extrajeron de diferentes bases de datos (CHEMSPIDER, PUBCHEM,
CHEMBL, entre otras). Los datos tedricos se calcularon a partir del disefio de la representacion
molecular de los herbicidas y su determinacion con el grupo de funciones base BPW91/DGDZVP
en programa Gaussian 09. Las propiedades se normalizaron, para reducir la influencia de datos
atipicos debido a la varianza, y posteriormente se desarrollaron 12 analisis de agrupamiento con
la aplicacion del software SPSS. Para el tratamiento de los datos se utilizaron cuatro (4)
metodologias de agrupamiento (Centroide, Mediana, Ward y Vecino mas lejano) y tres (3)

funciones de similitud (Euclidiana, Minkowski y Coseno) (Restrepo, 2005, 2013a, 2013b; Uribe
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Guerrero, 2011). Se seleccion6 uno de los 12 dendrogramas y se tuvo en cuenta que en su gran
mayoria los agrupamientos eran los mismos en todos los dendrogramas. Adicionalmente, se
seleccionaron 3 subconjuntos y se tuvo en cuenta la clasificacion de estos herbicidas en la
literatura. Estos subconjuntos fueron etiquetados con las letras A, B 'y C y con estos, y con la base
topoldgica del dendrograma seleccionado se estudiaron los conjuntos frontera, interior y clausura.
Como resultado se encontrd que el Glifosato y el Glufosinato solo presentan similitud entre ellos;
asi este estudio mostré que estos herbicidas discrepan topoldgicamente respecto a otros
contemplados en el conjunto A. Este resultado concuerda con estudios experimentales previos,
donde sdlo se sugiere el reemplazo del Glufosinato por Glifosato (Cook et al., 2010; Culpepper et
al., 2009; Striegel et al., 2020) y apoya los estudios realizados en 2016 por la policia nacional
colombiana; donde se sugieren el reemplazo del Glifosato por Glufosinato (Mejia & Agudelo-
Londofio, 2019; Méndez, 2018). Adicionalmente, el conjunto B obtenido con el anélisis
quimiotopoldgico muestra la relacion de la Pendimetalina, el Quinclorac y el Propanil, la cual ha
sido previamente estudiada de manera experimental y como resultado se propone el reemplazo del
Propanil por la Pendimetalina y el Quinclorac que son herbicidas menos toxicos (Riches et al.,
1997). Por ultimo, se encontraron relaciones entre el Diuron, la Atrazina, la Metribuzina y el
Norflurazon, que también fueron estudiados experimentalmente y se sugirié el reemplazo del

Diuron, la Atrazina o la Metribuzina por el Norflurazon (Giry & Ayele, 1998).

Finalmente, es importante resaltar que este estudio quimiotopoldgico encontrd relaciones
entre los herbicidas seleccionados de tipo presiembra y postsiembra o los clasificados como
sistémicos y de contacto lo que permite inferir que no existe conjuntos robustos de herbicidas, es

decir, que no existen conjuntos bien definidos de herbicidas sino que los herbicidas se relacionan
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unos con otros. Este resultado es importantisimo desde el punto de vista del anéalisis de las

sustancias quimicas como un todo y no de una por una.
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1. Objetivos

1.1 Objetivo General
Determinar relaciones de similitud entre herbicidas usados en la agroindustria colombiana;
mediante un estudio quimiotopoldgico de 24 propiedades fisicoquimicas de 25 herbicidas,

regulados por el Instituto Colombiano Agropecuario — ICA.

1.2 Objetivos Especificos

° Determinar tedricamente propiedades moleculares; como momento dipolar
(Debye), energia total (kcal/Mol), energia térmica (kcal/mol), capacidad calorifica (kcal/mol-K),
entropia (kcal/mol-k), polaridad alfa o (C*m?/V), de 25 herbicidas, regulados por el Instituto
Colombiano Agropecuario — ICA, mediante multiples simulaciones de mecanica cuantica de

representaciones de los compuestos evaluados.

° Identificar en articulos cientificos, bases de datos y fichas técnicas de fabricantes
de insumos agricolas, propiedades fisicoquimicas y toxicologicas mas relevantes de los 25

herbicidas seleccionados.

° Analizar las asociaciones quimiotopoldgicas obtenidas de los 25 herbicidas
investigados con estudios experimentales reportados en la literatura, para proponer este
procedimiento como sustituto computacional de obtencion de relaciones de similitud entre los

compuestos tipo herbicidas.
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2. Marco referencial

2.1 Marco Teorico

2.1.1 Herbicidas.

Son sustancias utilizadas principalmente en agricultura para controlar el desarrollo de

malezas y evitar incrementos en el costo de produccion de los cultivos (Botello, 2005).

2.1.1.2 Clasificacion de los herbicidas. Los herbicidas se pueden clasificar asi:

2.1.1.2.1 Grupos toxdéforos. Parry en 1989 indicé que los herbicidas se pueden clasificar

por medio de la seccion de la molécula con propiedad toxica (Tabla 1) (Parry, 1989).

Tabla 1. Numero de herbicidas por grupo toxoforo

Descubrimiento del primer herbicida Grupo de Numero de herbicidas del
del grupo herbicidas grupo
1945 fenoxiacéticos 17
1954 carbamatos 16
1956 triazinas 29
1965 dinitroanilinas 22
1970 difeniléteres 29
1980 sulfonilureas 16

2.1.1.2.2 Categoria toxicoldgica. Esta caracterizacion propone que los herbicidas se
pueden clasificar por medio de su nivel de toxicidad DLso en mamiferos; como las ratas de forma
oral, dérmica o por inhalacion (Correa, 2011; Labrada et al., 1996; Worthing & Hance, 1991), asi

(Tabla 2):
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Tabla 2. Categoria toxicoldgica de los herbicidas

Categoria DLso en ratas
Oral Dérmica Inhalacion
(mg/kg) (mg/kg) (mg/l)
| - Altamente toxico <50 < 200 0,05
Il - Moderadamente toxico 50 - 500 200 - 2000 0,05-<0,5
Il - Ligeramente toxico 500 - 5000 2000 - 5000 0,5-2
IV - Practicamente no tdxico > 5000 > 5000 >2

2.1.1.2.3 Selectividad y modo de accion. Los herbicidas son clasificados en selectivos y no
selectivos (J. Cardenas et al., 1975).

e Herbicidas selectivos. Son aquellos que a ciertas dosis y formas de aplicacion
eliminan o inhiben el crecimiento de algunas plantas y no causan dafio a otras especies
vegetales (Figura 1) (J. Cardenas et al., 1975).

e Herbicidas no selectivos. Ejercen toda su toxicidad con toda clase de vegetacion

con la que tienen contacto (Figura 2) (J. Céardenas et al., 1975).

Figura 1. Tipos de herbicidas selectivos.

Herbicidas selectivos

|
v v

Aplicados al follaje — Aplicados al suelo

Herbicida de contacto >

Herbicida sistémico u

Adaptado de Clasificacion de herbicidas (Cardenas J, 1975).
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Figura 2. Tipos de herbicidas no selectivos.

Herbicidas no selectivos ‘

v

'

Esterilizantes del suelo

‘ Aplicados al Follaje

Herbicidas de contacto

Fy

Hetbicidas sistémicos

F 3

Herbacidas de corto plaze

¥

h

Herbicidas semipermanentes

Adaptado de Clasificacion de herbicidas (Cardenas J, 1975).
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2.1.1.2.4 Epoca de aplicacion. Esta caracterizacion se basa en funcion del estado de

crecimiento de las malezas y el cultivo (Figura 3) (J. Cardenas et al., 1975).

Figura 3. Tipos de herbicidas por época de aplicacion.

Herbicidas por época de aplicacidn

Herbicidas de presiembra

¥

Herbicidas preemergentes

h 4

Hetrhicidas emergentes

F Y

Herbicidas Posemergentes

F

Adaptado de Clasificacion de herbicidas (Cardenas J, 1975).

2.1.1.2.5 Grupos quimicos. De acuerdo a su composicién quimica, principalmente se tiene

en cuenta su grupo funcional y las variaciones que tiene su estructura quimica (Figura 4) (J.

Cérdenas et al., 1975).
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Figura 4. Tipos de herbicidas por grupos quimicos.

Herbicidas por grupos quimicos ‘

v v

Herbicidas organicos Hetbicidas inorganicos

Adaptado de Clasificacion de herbicidas (Cardenas J, 1975).

2.1.1.2.6 Sitio o modo de accion. Esta clasificacion es propuesta por la Sociedad
Americana de la Ciencia de la Maleza (WSSA - Weed Science Society of America) y algunos
autores la catalogan como la clasificacion de herbicidas mas util (Duke y Dayan, 2001; Mallory-

Smith y Retzinger, 2003; Robles y de la Cruz, 2006; Schmidt, 2005) (Figura 5).

Figura 5. Tipos de herbicidas por sitio 0 modo de accién.

Herbicidas por sitio y modo de accién

Herbicidas reguladores de crecimiento Herbicidas inhibidores de sintesis de
Lipidos

v

Herbicidas inhibidores de crecimiento

Herbicidas inhibidores de sintesis de
Aminoéacidos

Herbicidas inhibidores de fotosintesis

. . p . Herbicidas destructores de membranas
Herbicidas inhibidores de sintesis de

g pigmentos celulares

A

Adaptado de Clasificacion de herbicidas por sitio de accién para estrategias de manejo de
resistencia de malezas (Retzinger J, 1997).
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2.1.1.2.7 Modo de accion HRAC. Esta caracterizacion (Figuras 6 y 7) es propuesta por el
Comité de Accion de Resistencia a los Herbicidas (HRAC - Herbicide Resistance Action
Committee). La cual propone que los herbicidas pueden ser clasificados de acuerdo a los puntos o
modos de accion que tienen sobre determinada especie vegetal con la que entran en contacto; como
el caso de los herbicidas inhibidores del metabolismo celular (Enrique y Ricardo, 2006; HRAC,

2020; Schmidt, 2005, 1997).

Figura 6. Grupos de clasificacion de herbicidas segin HRAC 2020.

Clasificacion de herbicidas por modo de accion - HRAC

Por luz de activacion de las especies Metabolismo celular
reactivas de oxigeno

Division vy crecimiento celular

Adaptado de Clasificacion por modo de accion 2020 (HRAC, 2020).
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Figura 7. Subconjunto de herbicidas que intervienen en el metabolismo celular de malezas.

Inhibicion de la sintesis
de celulosa

Indaziflam  Triaziflam Alkilazinas

Nitrilos | Clorotiamida| |Diclobenil |

Isoxaben Flupoxam
Adaptado de Clasificacion por modo de accion 2020 (HRAC, 2020).

2.1.1.3 Relaciones entre diferentes tipos de herbicidas. Existe la clasificacion de
herbicidas por su época de aplicacion, clasificacion toxicologica y por grupos toxoforos. Debido a
que la dosis de herbicida se ajusta de acuerdo al tipo de suelo y la cantidad de materia organica
presente en el &rea de aplicacion, razdn por la cual se requiere una mayor dosis en suelos arcillosos
y con alto contenido de materia organica (Anderson, 1977).

Otrarelacion es la que hay entre las sustancias con la misma familia o grupo quimico tienen
propiedades similares y generalmente tienen el mismo modo de accién (Burnside, 1991; Mallory-

Smith & Retzinger, 2003).
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También, se presentan relaciones entre la clasificacion de herbicidas por sitio y la
caracterizacion por selectividad, debido a que ambos poseen modos de accion similares y producen
sintomas parecidos en las plantas con las que tienen contacto (Gunsolus & Curran, 1999).

Finalmente, y producto de la revision de la literatura es posible deducir que exista relacion
entre la clasificacion de herbicidas por modo de accion, segin HRAC, y familia quimica; debido
a gue estas sustancias intervienen en el metabolismo de las malezas y alteran su crecimiento
(HRAC, 2020; Robles y de la Cruz, 2006). Sin embargo, es importante resaltar que, aunque en la

literatura cientifica fue posible extraer algunas relaciones, no se encuentran claramente definidas.

2.1.1.4 Propiedades fisicoquimicas de los herbicidas. Las propiedades fisicoquimicas de
los herbicidas mas sobresalientes y que influyen en su comportamiento en el campo y su potencial

de contaminacion (Alfaro, 2013; ICA, 1973), se presentan a continuacién en la tabla 3.

Tabla 3. Propiedades fisicoquimicas y ambientales de los herbicidas

Momento dipolar (Debye)
Energia total (kcal/mol)
Energia térmica (kcal/mol)

Capacidad calorifica (kcal/mol-K)
Entropia (kcal/mol-K)

Polaridad o (C*m?/V)

Peso molecular (g/mol)
Temperatura de fusion (K)

Punto de ebullicion normal (K)
Densidad a 298,15 K - (g/ml)

Constante de disociacion pKa

Coeficiente de Adsorcion de carbono
organico (Log KOC)

Solubilidad en agua (mg/L a 25°C)
Presion de vapor (Paa 25°C)

coeficiente de particion de octanol agua (Log
KOW)
Ley de Henry (Pa-m®mol at 25°C)

Factor de bioconcentracion (BCF)

Vida media (Dias)

indice de Refraccion

coeficiente de particion octanol aire (KOA)
Volatilizacion desde agua (atm-m3/mol)

Toxicologia DLso (mg/kg) Oral - ratas -
bibliografia

Categoria toxicologica DLso (mg/Kg) (segun
resolucion 10834 de 1992)

Categoria toxicolégica mayor DLso (mg/kg)
Oral Ratas - Presentacion comercial - (segun
registro del ICA)
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2.1.2 Quimiotopologia.

Herramienta quimiomatematica; fusion entre quimiometria (C. M. Fernandez, 2011; Sharaf
et al., 1986) y topologia (De Castro, 2018; Mufioz Quevedo, 2003), originada de las
investigaciones quimicas, que tiene aplicacion en biologia, taxonomia y ecotoxicologia (Restrepo,
2005).

En general, es Gtil para agrupar los objetos de un conjunto con base en sus propiedades,
donde es necesario: a) homogeneizar las propiedades, b) obtener un coeficiente de similitud, c)
construir una matriz de semejanza, d) utilizar una metodologia de agrupamiento, e) representar
graficamente las semejanzas entre los objetos mediante un arbol de clasificacion (dendrograma)

(Uribe Guerrero, 2011).

2.1.2.1 Metodologia del analisis de agrupamientos.

2.1.2.1.1 Homogeneizacion de las propiedades. El analisis de agrupamiento hace parte de
las metodologias no supervisadas de reconocimiento de patrones (Otto, 2016). Es decir, hace parte
de las metodologias que no suponen relaciones a priori entre los objetos, sino que permite que los
grupos se formen de acuerdo con criterios de similitud que en la mayoria de los casos son funciones
de distancia (Sharaf et al., 1986; Willett et al., 1998). Por tal razén y puesto que los valores de las
propiedades con las que se describen a los objetos pueden presentar diferente escala 0 magnitud
es necesario transformar cada una de las propiedades al mismo intervalo numérico. Con este fin,
se restringen los valores de las diferentes propiedades al intervalo [0,1] = R mediante la ecuacion

1 (Uribe Guerrero, 2011).
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Ecuacion 1. Homogeneizacion de propiedades.
Xii=Ximin
Ximéx 'Ximin

|Xii|=

Donde:

|Xij|= Valor homogeneizado

Xij= Valor de la propiedad i para objetos j
Ximin= valor minimo de la propiedad i
Ximéx= Valor maximo de la propiedad i

Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y
el hidrégeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).
2.1.2.1.2 Obtencidn del coeficiente de similitud. Medida de la semejanza entre los objetos
y se cuantifica a través de una métrica o de funciones no métricas (Otto, 2016).

e Meétrica. Funcion gque define la distancia entre los objetos de un sistema. Dado un
conjunto determinado, si X, Y, son objetos de ese conjunto, a cada pareja (X, y) se le asigna un
namero real d(x, y). EI nimero d(x, y) se denomina "distancia entre x e y" y cumple con las
siguientes propiedades (Mendelson, 1990; Munkres, 2002).

1) d(x, y) > 0 para todos X, y € x; la igualdad se da si, y solo si, x =y
2)dx,y)=0x=y
3) d(x, y) =d(x, y) para todos x, y € X
4) d(x, y) + d(y, z) > d(x, z) para todos X, y, z € X
Una familia de métricas en el espacio vectorial R", depende de un parametrop € Res la

de Minkowski, presentada en la Ecuacion 2.
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Ecuacién 2. Métrica de Minkowski.

) ,
d p(A,B)= z | Xia- XipIP| , conp>1
=1

Donde:
d p (A, B): Distancia d p entre los objetos Ay B
XiA: la propiedad de i del objeto A
XiB: la propiedad i del objeto B
Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y
el hidrégeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).
Las métricas de Minkowski méas conocidas son la distancia de Hamming, cuando p es igual

a 1, y la distancia euclidiana, cuando p es igual a 2 (Otto, 2016). En la figura 8 se muestra una

representacion grafica de estas métricas en un espacio bidimensional (Uribe Guerrero, 2011).

Figura 8. Dos métricas de Minkowski: a) Hamming y b) euclidiana.

a) Hammin b) Euclidiana
X2 ) ¢ X2 )
dio= [(Xi-Xo2) (K12 Xa2)1"2
X 12-X2)] 127 [(X11-Xa2) H(Xi12-X22) ] X 12-X20
d12=[x11-X01 [ H{X12-X20)|
X2 Xi2
|X11'X21|
X1 X1 X1 X1

Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y
el hidrégeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).

e Funciones no métricas. Estas funciones establecen similitudes entre los elementos
de un conjunto por diferentes medidas de sus propiedades. Si se considera R" como el espacio

vectorial de propiedades, entonces dos elementos seran mas similares en tanto més lo sean sus
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radio-vectores. De esta forma, dos elementos con radio-vector paralelo serdn muy similares.
El valor de la proyeccion de uno de los vectores sobre el otro, o el “coseno™ del &ngulo formado
por los dos radio-vectores, serd una medida de similitud conocida como funcién coseno

(Ecuacion 3) (Uribe Guerrero, 2011).

Ecuacion 3. Funcién coseno (medida de similitud).

2 XiAYib

J YN XiAZ P! Yib

S (A, B)=

Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y el
hidrogeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).
2.1.2.1.3 Construccion de una matriz de semejanza. Una matriz de semejanza f es un
arreglo cuadrado de los valores de semejanza entre los objetos del conjunto. La dimension n x n
de la matriz esta determinada por los nimeros de objetos n. Puesto que todas las funciones de
similitud empleadas son simétricas, f (Y1; Y2) = f (Y2; Y1), esta matriz es simétrica, por lo que

se muestra solo la informacion de uno de sus triangulos (Figura 9) (Uribe Guerrero, 2011).
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Figura 9. Matriz de distancias.

Y, Y, Y, Y, Y,
Y d(Y1,Y1)

Y, d(Y,,Y)) d(Y,,Y2)

Y, dY-Y)  dYsYs)  d(YsYs)

Y, dYaYD)  dYaYs)  d(YaYs)  d(YeYe)

Y, d(Yn Y1) d(Yn.Y2) d(Y,Ys) d(YuYs) 777 d(YuYw)

Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y el
hidrogeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).

2.1.2.1.4 Formacién de agrupamientos. La matriz de similitud muestra relaciones entre

parejas de objetos. Sin embargo, el interés esta en ir mas alla y estudiar agrupamientos de objetos

(herbicidas), relaciones de similitud entre varios de ellos al mismo tiempo y formacién (si es que

la hay) de grupos, familias, etc. Para lograr esto es necesario usar criterios de similitud entre mas

de dos objetos a la vez. Para ello se han desarrollado varias metodologias de agrupamientos como:

unién promedio no ponderada, union sencilla, union completa, unién promedio ponderada y unidn

centroide (Tabla 4), entre otras, las cuales se resumen en la férmula de Lance Williams (Ecuacion

4) (Otto, 2016; Uribe Guerrero, 2011).
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Ecuacion 4. Formula Lance Williams.

s(k, )=a As (A, 1)+ aBs (B, i)+ ps (A, B)tv|s (A, i)-s (B, 1)]

Donde:

A, B e i son objetos para agrupar

Keslareunibnde Ay B

S(A1),s(B,i)ys (A, B)son las similitudes entre Ae i, Beiy AY B, respectivamente

Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y
el hidrégeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).

Tabla 4. Algunas metodologias de agrupamiento

Metodologia OA 0B B Y
Unién promedio no ponderada  na/(na+ng) ne/(na+ng) 0 0
Unidn sencilla 0.5 0.5 0 -0.5
Union completa 0.5 0.5 0 0.5
Union promedio ponderada 0.5 0.5 0 0
unién centroide na/(na+ng) ne/(Na+ng) -nang/(na+ng) 0

2.1.2.1.5 Construccidn de arbol de clasificacidén. Una representacion grafica comunmente
utilizada para mostrar los agrupamientos de los objetos de un conjunto es la llamada arbol de
clasificacion. Esta representacion independientemente del nimero de propiedades, es siempre

bidimensional (Figura 10) (Leal et al., 2012; Moreno, 2000; Uribe Guerrero, 2011).
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Figura 10. Arbol de clasificacion o Dendrograma.
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Adaptado de La clasificacion numérica y su aplicacion en la ecologia (Moreno A, 2000).

En general, los arboles de clasificacion pueden ser interpretados como grafos donde los
puntos negros que aparecen en la figura 11 corresponden a los vértices y las lineas a las aristas.
Estos grafos son conexos y aciclicos (Figura 12). una definicion formal de arbol es planteada en
la siguiente definicién (Uribe Guerrero, 2011):

Definicion 1. un arbol de clasificacion es un grafo (Trudeau & Trudeau, 1993) conexo y
acicliclo (Freiberger, 1960) que representa las semejanzas entre un conjunto de objetos y contiene
las siguientes clases de vértices (Uribe Guerrero, 2011):

1. De grado d 1 que corresponden a los objetos

2. Un unico vértice de grado 2, llamado nodo raiz

3. De grado mayor o igual que 3, llamados nodos.
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Figura 11. a) Arbol consensual y b) dendrograma en los que se indica los tipos de vértices.

—*A A
B B

—

(- .
Nodos Obyetos
—
— D
— oF Nodoraiz

e
a b
Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y
el hidrogeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).
Por otra parte, hay un tipo de arboles de clasificacion que se conocen como dendrogramas.
Un dendrograma es un arbol con vértices de grado menor a 4. De esta forma se hace evidente que
todo el dendrograma es un arbol (Penny y Hendy, 1985), pero no lo contrario (Figura 12) (Uribe

Guerrero, 2011).

Figura 12. a) Arbol aciclicos y b) grafo inconexo c) grafo ciclico.

Y@ Vg

a) b) C)

Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y el
hidrogeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).
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2.1.2.2 Topologia. Es el estudio de las relaciones matematicas que existen entre puntos u
objetos de un espacio n-dimensional (Arnold, 2011; Bonchev & Rouvray, 1999). Esta rama de las
matematicas ha sido aplicada por varios investigadores; para estudiar las relaciones de similitud
entre elementos y compuesto quimicos para determinar su relacién jerarquica a partir de diversas
propiedades fisicoquimicas, por medio del analisis de agrupamiento (Restrepo, 2005; Uribe
Guerrero, 2011). Esta metodologia presenta las siguientes definiciones (Restrepo, 2005):

e Definicion 1. Un subgrafo G de un arbol D se llama subéarbol si:

1. G no contienen el nodo raiz

2. Existe un vértice p en D de mayor que 1 tal que G corresponde a uno de los grafos
conexos obtenidos al retirar p de D.

e Definicion 2. Se llama n-subarbol a un subarbol de cardinalidad menor o igual a n.

e Definicion 3. Se llama n-subarbol maximal a todo n-subarbol para el que no es
posible encontrar otro n-subarbol que lo contenga.

e Definicion 4. Sea X un conjunto no vacio; una topologia de X es una coleccion 1
de subconjuntos de X (a los que llamaremos abiertos) que satisfacen las siguientes condiciones:

1. Toda union de conjuntos de T es un conjunto de t

2. La interseccion de cualquier coleccion finita de conjuntos de 1, es un conjunto de t

3. El conjunto vacio y el mismo conjunto X pertenecen a .

Una pareja (X, 1) constituida por un conjunto X y una topologia t de X, se llama un espacio
topologico. También se dice que X esta dotado o provisto de topologia t (Mufioz Quevedo, 2003).

Ahora tomemos a X como el conjunto Q de los herbicidas.

e Definicion 5. Sea B una coleccion de subconjuntos de Q, tales que:

1. Q=UpesBY
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2. Si By, Bz € B, entonces B1 N Bz es la union de objetos de B.
Entonces B es la base de la topologia 1, donde 1= {Uges B |3 € B}
e Teorema 1. Sean Bn = {B < Q | B esta conformada por los objetos de algin n-
subarbol maximal) entonces Bn es base para una topologia sobre Q (Restrepo, 2005; Restrepo

et al., 2006; Uribe Guerrero, 2011).

2.1.2.2.1 Numero de seleccion. De acuerdo al teorema 1, la seleccion de diferentes valores
de n para los n-subarboles maximales generan diferentes topologias, por tanto, diferentes
topologias para el conjunto Q. Por ejemplo, si se elige n=1 se obtienen agrupamientos poco
poblados (de un solo objeto) v, si se elige n=|Q| se obtiene un solo agrupamiento (formado por
todos los objetos del conjunto Q) que indica que todos los objetos tienen propiedades similares.
Por tal razon, y puesto que estamos interesados en la formacion de agrupamientos, necesitamos
generar una base cuyo cardinal y el cardinal de sus subconjuntos sea alto y para esto seleccionamos
el mejor valor de n comprendido en el intervalo 1<n<|Q|. para seleccionar el valor de n calculamos
el numero de seleccion denotado por S (Ecuacion 5) (Restrepo, 2005, 2013a, 2013b; Uribe

Guerrero, 2011).

Ecuacion 5. Numero de seleccion.

s=c| [ic
Donde:

C: numero de agrupamientos para n dados
[;|C;|Es el producto de cardinales o “poblaciones” de los agrupamientos generados

Adaptado de Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y
el hidrégeno. Estructura y enlace quimico (Uribe Guerrero E, 2011).
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Finalmente, el valor de S aumenta a medida que se incrementa el nUmero de agrupamientos
y su poblacidn. asi el mejor valor para n es el que maximiza el valor de S. Una vez seleccionado
el valor de n construimos la base topoldgica Bn para el conjunto Q que satisface las condiciones
del Teorema 1. Una vez descrito el procedimiento para dotar al conjunto Q de una topologia a
partir de un arbol, podemos estudiar propiedades topoldgicas como: clausura, frontera, interior y
conjunto derivado para determinar las relaciones de vecindad entre los objetos de un conjunto

(Uribe Guerrero, 2011).

2.1.2.2.2 Propiedades topologicas (Uribe Guerrero, 2011).

° Definicion 1. Sean A c Q y X € Q; se dice que x es un punto de adherencia de A,
si y solo si paratodo O € 1, tal que X € O, se tiene que O N A # Q.

° Definicion 2. Sea A c Q; se define la adherencia o clausura de A como A= {x € Q
| X es punto de adherencia de A}.

° Definicion 3. Sean A c Q y x € Q; se dice que x es un punto de acumulacion de A
si y solo si para todo O € 1, tal que x € O, se tiene que (O - {x}) N A # Q.

° Definicion 4. Sea A c Q; se define el conjunto derivado de A como A'{x € Q | X
es un punto de acumulacion de A}.

° Definicion 5. Sean A c Q y x € Q; se dice que X es un punto fronterizo de A si y
solo si paratodo O € 1, tal que x € O, se tiecneque ONA#AyO N (Q - A) # Q.

° Definicién 6. Sea A c Q; se define la frontera de A como b(A) ={x € Q| xesun

punto de frontera de A}.
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2.1.2.2.3 Determinacion del conjunto clausura, frontera e interior de un subconjunto del
conjunto total de los objetos (Restrepo, 2005; Restrepo et al., 2006; Uribe Guerrero, 2011). Este
proceso se explica por medio del siguiente caso hipotético. Imaginese que se tiene un conjunto de
5 herbicidas, el cual se le llamara P y al subconjunto se la llamara Q, en el cual sus elementos H1,
H2, H3, H4, H5; son el herbicida 1, herbicida 2, herbicida 4, herbicida 4 y herbicida 5
respectivamente (Figura 13 - a). Para este subconjunto Q, se determinaron las propiedades
Clausura, frontera e interior (De Castro, 2018; Restrepo, 2013b; Restrepo et al., 2006; Uribe

Guerrero, 2011).

a) Clausura de Q: En ese conjunto se encuentran todos los objetos del subconjunto Q y

los vecinos de estos en su agrupamiento (Ver Figura 13 - b); asi £= {H1, H2, H3, H4, H5}.

b)  Frontera de Q: en la frontera de Q (b(Q)) se encuentran todos aquellos objetos de Q
cuyas vecindades tienen objetos tanto en Q como del complemento de Q, asi: b(Q) - {H3, H5}

(Ver Figura 13 - ¢).

C) Interior de Q: Este conjunto contiene todos los objetos de P cuyas vecindades

contienen s6lo objetos de Q. asi Int(Q) - {H1, H2, H4}} (Ver Figura 13 - d).
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Figura 13. Determinacidn del conjunto clausura (b), frontera (c) e interior (d) de un subconjunto
del conjunto total de los objetos.
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La razdén de realizar este proceso topologico, es poder analizar no sélo la afinidad de las
propiedades quimicas de los herbicidas escogidos (Restrepo, 2005, 2013b; Uribe Guerrero, 2011),
sino verificar cuales hacen parte de un conjunto de interés ambiental para reemplazar un compuesto
con mayor toxicidad o con riesgo de dafio a la salud humana como, por ejemplo, el glifosato
(IARC, 2020; Vézquez et al., 2017). Que son herbicidas muy polémicos socialmente (Chamorro,
2017), debido a que han sido declarados algunos paises como potencialmente cancerigenos o
alteradores de las funciones hormonales del ser humano (IARC, 2020; Neumeister et al., 2014;

Vazquez et al., 2017).
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2.2 Marco de Antecedentes.

2.2.1 La conjetura de Villaveces.

Para el afio 2000, el investigador José Luis Villaveces afirmd que el conjunto de sustancias
quimicas parece un espacio topoldgico en el que es mas importante la relacion de clases,
vecindades y jerarquia de clases. Del mismo modo, afirmé que la clase de equivalencias parece
que es la estructura matematica de la tabla periddica y explica por qué se hizo posible la prediccién
de elementos quimicos. El anterior planteamiento sobre la estructura hipotética del sistema
periddico se conoce como la conjetura de Villaveces (Forero, 2017). En resumen, lo importante
para conocer qué relaciones pueden existir entre diferentes objetos (moléculas, elementos, etc.) es
analizar el conjunto formado por todos los objetos y uno por uno. Algunos estudios realizados con

este propdsito son:

2.2.2 Correlaciones geométricas y electronicas de estructura / funcién en enzimas de hierro.

En el afio 2000, Zhou et al. efectdan la clasificacion difusa de 50 elementos quimicos al
utilizar 7 caracteristicas como la entalpia, didmetro, densidad, punto de fusién y ebullicién,
conductividad térmica y electronegatividad. Estudio que concluyé que el hidrdégeno no se parece
a ningun otro elemento; que el Carbono (C), Boro (B), Fltor (F), Nitrégeno (N) y Oxigeno (O) no
son elementos quimicos semejantes al resto de su respectivo grupo en la tabla periddica; razon que
reafirma el principio de singularidad. No obstante, el oxigeno (O) Fluor (F) y nitrégeno (N) son

similares entre si. Ademas, dentro de los elementos quimicos incluidos en este estudio se
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encontraban el Berilio (Be) y Aluminio (Al), los cuales mostraron semejanza entre ellos, y se

reafirma la evidencia del efecto diagonal (Solomon et al., 2000).

2.2.3 Clasificacion numérica de los elementos quimicos y su relacion con el sistema periddico.

En el afio 2000, Peter Sneath pionero de la taxonomia numérica (Sneath 2005); realizo
estudios de semejanza con 69 elementos quimicos y 56 propiedades. Este autor caracterizd
elementos y compuestos con propiedades fisicas y quimicas, pero omitio el nimero de los &tomos
y peso atdmico en este analisis. Para evaluar el comportamiento de un estudio donde se omitieron
las variables mencionadas anteriormente. La investigacion de Sneath se basé en analisis jerarquico
de agrupamientos de los elementos, en el que se escogié como funcién de semejanza el coeficiente

de Gower y su metodologia de agrupamiento fue la unién promedio ponderada (Sneath, 2000).

2.2.4 Estudio topologico del sistema periddico (Quimiotopologia).

Para el afio 2004, Guillermo Restrepo et al. estudio la semejanza de 72 elementos quimicos
y fueron caracterizados por 31 propiedades fisicas y quimicas de sustancias simples y compuestos.
Al igual que se realiza en trabajos como los de (Solomon et al. 2000) y (Sneath 2000) no se
reportaron las sustancias simples ni se tuvo en cuenta el nimero atémico dentro de las propiedades
para analizar. En este estudio se utilizaron 4 funciones de semejanza de las cuales 3 fueron métricas
y angular, las cuales caracterizaron a los elementos. EI procedimiento a seguir fue el analisis de
agrupamientos y esto exigio el uso de 4 metodologias de agrupamientos como la unién promedio
no ponderada, del centroide, sencilla y compleja. Al combinar las funciones de semejanza el

proceso genero 16 dendrogramas y de esto se concluyo, que del conjunto de elementos analizados
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el Bromo (Br), Cloro (CI) y Yodo (1) aparecen juntos en todos los dendrogramas. Sin embargo, el
Cloro (CI), Flaor (FI), Yodo (I) y Bromo aparecen juntos, solo en el 75% de los dendrogramas
obtenidos en el estudio. Estos datos fueron interpretados como un indicador de semejanza de clase

y el consenso discutido fue el de Adams (Restrepo et al., 2004).

En el afio 2006, Guillermo Restrepo et al. escogi6 los mismos elementos que (Restrepo et
al., 2004) y utiliz6 la metodologia de Ward, que posee mucho uso en estudios de semejanza (Everitt
et al., 2011). Con los 20 dendrogramas resultantes se construyé el consenso de Adams y
seleccionaron agrupamientos de 5 elementos. En conclusion, en este estudio se analizaron los
componentes principales y como resultado se identificé que el 90% de la varianza es explicada por
los 31 componentes principales de este estudio. Razon que afirma lo expuesto por Peter Sneath
sobre la dificultad de encontrar pocos componentes que retnan gran cantidad de informacion de
elementos quimicos. Finalmente, esto hace notable la cuestion sobre el nimero minimo de

propiedades necesarias para describir los elementos quimicos (Restrepo et al., 2007).

2.2.5 Sistema periodico basado en la red neuronal de Kohonen.

Para el afio 2010, David Zhekai Chen estudio 54 elementos con 10 propiedades fisicas y
quimicas. Las caracteristicas empleadas en el estudio fueron, peso atdbmico, minimo de estado de
oxidacion, electronegatividad, estado de la materia, radio atomico y punto de fusion y ebullicion,
calor de atomizacion y potencial de ionizacion. Como metodologia se empled la red de Kohonen
para clasificar los elementos. El gestor de esta investigacion encontro tres (3) clases principales
como los no metales, semimetales y metales (Chen, 2010). Este estudio no indica un criterio claro

usado para la seleccion de clases; se presume que la clasificacion estd basada en la cercania de
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neuronas que contenian elementos (Forero 2017). El presente estudio permitié encontrar las
siguientes clases {Li, Mg}; {Nb, Mn, Tc}; {Fe, Co, Ni}; {He, Ne}; {S, P}; {As, Se} y {O, F}.
Pero las clases {Li, Mg} y {Nb, Mo, Tc} no habian sido encontradas en estudios anteriores.

Finalmente, se aprecia que la clase {Li, Mg} un caso de relacién o efecto diagonal (Chen, 2010).

2.2.6 Quimiotopologia de las interacciones entre elementos del cuarto periodo y el hidrégeno,

estructura y enlace quimico.

Hacia el afio 2011, Emilbus Azelleb Uribe Guerrero realizd un estudio quimiotopoldgico
de 44 compuestos quimicos MH;, (donde M=Sc-Zn y n=1-4) con 11 propiedades fisicoquimicas.
En esta investigacion se utilizé el nivel de teoria B3LYP/6-31+G (2d, p) para el célculo de las
propiedades; adicionalmente se usaron tres (3) funciones de similitud y cuatro (4) metodologias
de agrupamientos. Posteriormente y a causa del tratamiento estadistico de los datos obtenidos, se
originaron 12 dendrogramas que permitieron calcular &rboles consensuales. De otro modo, con los
agrupamientos obtenidos se definid una base topoldgica para los complejos MHy; luego se
analizaron las propiedades topoldgicas como clausura, conjunto derivado y frontera de
subconjuntos de complejos MH,. El resultado del proceso mencionado anteriormente, fueron
cuatro (4) conjuntos topolégicamente invariantes como los MH;, tempranos = {ScHn, TiHn, VHn,
CrHn}; complejos MHj tardios = {FeHn, CoHn, NiHn, CuHs}; complejos MnH, = {MnH, MnHz,
MnHs, MnHs} y complejos ZnHn = {ZnH, ZnH>, ZnH3, ZnH4}. Finalmente, esta investigacion
determiné que la frontera topolégica de los complejos ZnH, es el complejo CuH2, mientras que
los complejos MH, tempranos y tardios estdn conformada por los complejos MnH, (Uribe

Guerrero, 2011).
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2.2.7. Estudio en red de elementos quimicos de compuestos binarios a tendencias quimicas.

En el afio 2012, Guillermo Restrepo et al. Realiza un nuevo estudio de compuestos
quimicos y tiene en cuenta aspectos de la dependencia de los compuestos, valencias y
estequiometrias. Este nuevo estudio lo influencia la idea de que la quimica tiene su origen en el
caracter relacional de las sustancias. En esta investigacion se utilizaron 4.700 compuestos binarios
relacionados con 94 elementos; por primera vez se incluyen los compuestos lantanidos y actinidos.
La metodologia de la evaluacién de las vecindades fue la diferencia simétrica y la unién promedio;
esto género en Dendrograma del cual se extrajeron clases y nimeros de seleccion. Los resultados
de esta investigacion arrojaron que no hay semejanzas entre actinidos y lantanidos, aunque sean
muy cercanos en la tabla periddica. No obstante, los lantdnidos son muy semejantes entre ellos a
excepcién del Lantano (La) y el Cerio (Ce). Otro dato importante de esta investigacion, es que el
Lutecio (Lu) no puede ser considera un lantanido sino un metal de transicion; ya que los orbitales
f los tiene llenos y segun este estudio se debe tener en cuenta como un elemento del blogue d en

la tabla periodica (Leal et al., 2012).

2.2.8 Estudio quimiotopoldgico DFT sobre los 6xidos de metales de transicion 3d y los complejos

de oxigeno.

Finalmente, en el afio 2016 Trujillo-Gonzalez et al. realiz6 un estudio quimiotopoldgico en
el cual utiliz6 el método de quimica cuantica, teoria del funcional de densidad (DFT de sus siglas
en inglés) con el nivel de teoria BPW91/6-311+G™ sin restricciones, para explorar superficies de
energia potencial de complejos MO, (M= Sc-Zn, n=1-2, O= oxigeno). En esta investigacion se

seleccionaron nueve (9) propiedades fisicoquimicas para caracterizar cada uno de los complejos
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MO y poder realizar un estudio quimiotopoldgico. Los resultados de este analisis mostraron que
las relaciones de similitud entre algunos elementos del grupo VIIB (Fe, Co y Ni) de la tabla
periddica, se transfieren a sus correspondientes complejos MO,. Adicionalmente en esta
investigacién, se introdujo una clasificacion de las interacciones M-O en los complejos MO,

basada en la metodologia QTAIM (Trujillo-Gonzaélez et al., 2016).

Baséandose en la informacion aportada anteriormente, se puede concluir que los estudios de
semejanza entre elementos quimicos y moléculas, nos abre una gama de posibilidades, para
solucionar diversas problematicas no solo en el &mbito quimico, sino en campos
multidisciplinarios como el ambiental. En el que el uso de los principios de semejanzas y
tratamientos matematicos de datos; fundamentan la quimiotopologia como una herramienta
tecnoldgica y cientifica, para aplicarla a la solucion de problemas ambientales (Trujillo-Gonzalez

et al., 2016).

2.2.9 Estudio tedrico y quimiotopoldgico de sustancias quimicas TMOn (TM= Sc-Zn y n=1-4).

Finalmente, para el afio 2020 Uribe et al. Estudiaron si las relaciones de vecindad que
existen entre los elementos de transicion del cuarto periodo, se transfieren a un grupo de sus
compuestos, el grupo de los TMO,. Como resultado del estudio quimiotopoldgico, se encontré que
las relaciones de vecindad que existen entre los metales de transicion del cuarto periodo desde Sc
hasta Zn si son transferibles a sus compuestos o sustancias quimicas, del tipo TMO, (n=1-4).
Adicionalmente, esta investigacion clasifico las interacciones quimicas que existen en los TMOn
(n =3y 4) como interacciones no covalentes del tipo capa cerrada, y las interacciones O - O como

covalentes o del tipo capa compartida (Uribe et al., 2020).
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3. Método

La metodologia utilizada para el analisis quimiotopolégico de los 25 herbicidas
seleccionados (Tabla 5), que estan regulados por el Instituto Colombiano Agropecuario — ICA
(ICA, 2008, 2020), definidos por 24 propiedades fisicoquimicas (Tabla 6) se describe a

continuacion.

3.1 Seleccidn de los objetos (sustancias quimicas) de estudio.
Tabla 5. Conjunto de herbicidas seleccionados para el estudio quimiotopoldgico

2,4 d - (Acido 2,4-diclorofenoxiacético) - CAS:  Glifosato - CAS: 1071-83-6
94-75-7

Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 Glufosinato - CAS: 53369-07-6
Alacloro - CAS: 15972-60-8 Imazetapir - CAS: 81335-77-5
Asulam - CAS: 3337-71-1 Lenacil - CAS: 2164-08-1
Atrazina - CAS: 1912-24-9 Metribuzina - CAS: 21087-64-9
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5 Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-
6
Dalapén - CAS: 75-99-0 Norflurazon - CAS: 27314-13-2
Dicamba - CAS: 1918-00-9 Paraquat - CAS: 1910-42-5
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 Pendimetalina - CAS: 40487-42-1
Difenamida - CAS: 957-51-7 Propanil - CAS: 709-98-8
Diflufenican CAS: 83164-33-4 Quinclorac - CAS: 84087-01-4
Diuron - CAS: 330-54-1 Sethoxydim - CAS: 74051-80-2

EPTC (S-etil dipropiltiocarbamato) - CAS: 759-
94-4
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3.2 Definicidn de cada una de las sustancias quimicas (herbicidas) por sus propiedades, que

para este caso fueron 24 propiedades entre tedricas y experimentales.

Tabla 6. Propiedades fisicoquimicas y toxicoldgicas de los 25 herbicidas seleccionados

Momento dipolar (Debye) Solubilidad en agua (mg/L a 25°C)

Energia total (kcal/mol) Presion de vapor (Pa a 25°C)

Energia térmica (kcal/mol) coeficiente de particion de octanol agua (Log
KOW

Capacidad calorifica (kcal/mol-K) Ley dg Henry (Pa-m®/mol at 25°C)

Entropia (kcal/mol-K) Factor de bioconcentracion (BCF)

Polaridad a (C*m?/V) Vida media (Dias)

Peso molecular (g/mol) indice de Refraccion

Temperatura de fusion (K) coeficiente de particioén octanol aire (KOA)

Punto de ebullicién normal (K) Volatilizacion desde agua (atm-m3/mol)

Densidad a 298,15 K - (g/ml) Toxicologia DL50 (mg/kg) Oral - ratas -
bibliografia

Constante de disociacion pKa Categoria toxicologica DL50 (mg/Kg) (segun
resolucion 10834 de 1992)

Coeficiente de Adsorcion de carbono Categoria toxicoldgica mayor DL50 (mg/kg)

organico (Log KOC) Oral Ratas - Presentacion comercial - (segun

registro del ICA)
Nota: En la tabla se muestran las unidades utilizadas de cada propiedad.

Para determinar los valores tedricos de las propiedades moleculares como momento dipolar
(Debye), energia total (Kcal/mol), energia térmica (Kcal/mol), capacidad calorifica (Kcal/mol-K),
entropia (Kcal/mol-K), polaridad alfa a (C*m?/V) se utiliz6 el nivel de teoria BPW91/DGDZVP
implementado en el programa Gaussian 09 (Borioni et al., 2017; Bort, 2001; Dennington et al.,
2009; Escola et al., 2011; A. Frisch et al., 2007; M. J. Frisch et al., 2009; Godbout et al., 1992;
Ketkov & Selzle, 2007; Poleshchuk et al., 2009; Riley et al., 2007; Siiskonen & Priimagi, 2017;
Uribe Guerrero, 2011). Por dltimo, los valores tedricos de las propiedades moleculares fueron

compilados en la matriz de datos que se encuentra como anexo al final de este libro (Apéndice 39).
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Los datos de las propiedades experimentales fueron extraidos de bases de datos; entre las
cuales se destacan CHEMSPIDER, PUBCHEM y CHEMBL, fichas técnicas de fabricantes, libros
y articulos cientificos. Finalmente, con el objetivo verificar toda la informacion aqui recopilada,

se adjunto la respectiva referencia bibliografica en la matriz de datos (Apéndice 41).

3.3 Normalizacion de la matriz de datos 25 x 24.

Con los valores de las 24 propiedades fisicoquimicas (Tabla 6) de los 25 herbicidas
seleccionados (Tabla 5), se construy6 una matriz de datos con dimensién 25 x 24 (Apéndice 39) y
posteriormente se normalizaron los datos de la matriz (Apéndice 40) con el objetivo de llevar a
cada propiedad al mismo intervalo (entre 0 y 1); para evitar que alguna propiedad tuviese mas peso
estadistico que otra, debido a su escala o grado de varianza (C. Céardenas et al., 2002; Trujillo-

Gonzélez et al., 2016; Uribe et al., 2020; Uribe Guerrero, 2011).

3.4 Analisis de agrupamiento con la matriz de datos normalizada.

Se realizaron 12 analisis de agrupamiento (seccién 2.1.2.1 Metodologia del andlisis de
agrupamientos) donde se utilizaron 3 funciones de similitud y 4 metodologias de agrupamiento
(Tabla 7). Las cuales fueron escogidas de acuerdo a la bibliografia consultada y al uso regular en
estudios de andlisis de agrupamientos o conglomerados (Chauza-L6pez & Villa-Villada, 2011; De
la Fuente Fernéndez, 2011; Everitt et al., 2011; Heredia et al., 2012; IICA, 2007; Ldpez, 2005;
Madrid, 2009; Perea, 2006; Uribe Guerrero, 2011). El tratamiento estadistico de los datos de la
matriz normalizada se hizo con el software SPSS version 25 (Hernandez-Sampieri & Torres, 2018;

IICA, 2007; Lépez, 2005; SPSS, 2017).
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Tabla 7. Principales funciones de similitud y métodos de agrupamiento, utilizados en analisis de

conglomerados.

Funciones de similitud Métodos de agrupamiento
Euclidiana Centroide

Minkowski Mediana

Coseno Ward

Vecino mas lejano

3.5 Extraccion de agrupamientos del dendrograma (base topoldgica), seleccion de
subconjuntos y determinacién de las propiedades clausura, frontera e interior de los

subconjuntos.

Para extraer los agrupamientos se seleccion6 un nimero (n) entre 1y 25. Para cada valor
de n, se calcul6 el nimero de agrupamientos C y su poblacion [];|C;|. Con la multiplicacion de C
y ILIC;|. Se determind el nimero de seleccion S. Posteriormente, Se selecciond el valor n para el
cual S es maximo y con dicho valor, se construy la base topologica B, para cada uno de los 12
dendrogramas (Uribe Guerrero, 2011). Como resultado de cada uno de los analisis de
agrupamientos se obtuvo un dendrograma y para cada uno de ellos se extrajo la base topoldgica.
Adicionalmente, se tuvo en cuenta la metodologia descrita por Uribe y Restrepo et al. (Leal et al.,
2012; Restrepo, 2005, 2013a, 2013b; Restrepo et al., 2004, 2007; Trujillo-Gonzéalez et al., 2016;
Uribe et al., 2020; Uribe Guerrero, 2011). Por ultimo, se seleccioné la base topoldgica obtenida
con la funcion de similitud euclidiana y la metodologia de agrupamiento Ward como representativa
de todas las obtenidas, que muestran en la mayoria de los casos, los mismos agrupamientos. Una
vez dotado el conjunto Q con una topologia se estudiaron propiedades topoldgicas como clausura,
frontera e interior de tres subconjuntos de Q llamados A, B y C. Estos tres (3) subconjuntos fueron

seleccionados al tener en cuenta que los herbicidas del grupo A, han sido clasificados como
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herbicidas postsiembra, los del grupo B como presiembra y los del grupo C como presiembra y

postsiembra (Figura 14).

A {2,4 D; Acifluorfen, Asulam, Bromoxinil, Dicamba, Diclofop-metil, Glifosato, Glufosinato,
B Imazetapir, Metsulfuron, Norflurazon, Paraquat, Propanil, Quinclorac, Sethoxydim

B={Alacloro, Difenamida, Diflufenican, Diuron, EPTC, Lenacil, Pendimetalina}

C={Atrazina, Dalapon, Metribuzina}.

Figura 14. Conjunto Q y subconjuntos A, B, C.

CONJUNTOQ

Subconjunto A Subconjunto B

2,4 D; Acifluorfen,
Asulam, Bromaoxinil,

Dicamba, Diclofop-metil, Alacloro, Difenamida,
Glifosato, Glufosinato, Diflufenican, Diuron,
Imazetapir, Metsulfuron, EPTC, Lenacil,
Norflurazon, Paraquat, Pendimetalina
Propanil, Quinclorac,
Sethoxydim
Subconjunto C

Atrazina, Dalapon,
Metribuzina
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4. Alcance
En esta seccion es importante aclarar que este proyecto de investigacion es 100% teorico;
no involucra ningun tipo de analisis poblacional o analisis del uso racional o irracional de los
herbicidas en ningun tipo de cultivo fisico. Tampoco se pretende en ningin momento realizar
estudios experimentales posteriores o durante la duracién de este. Ademas de los objetivos, los
resultados estdn enmarcados dentro del proyecto FODEIN 2021 titulado “Evaluacion de los
riesgos toxicoldgicos a que son sometidos los pequefios agricultores de la vereda Las Amarillas

del municipio de Piedecuesta — Santander por el uso de agroquimicos como plaguicidas”.

5. Resultados
La base topoldgica Bs contiene méximo 6 moléculas por agrupamiento (Figura 15) y se
observan agrupamientos entre moléculas del mismo tipo (postsiembra) o diferente como los
constituidos por los herbicidas Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Quinclorac o las
constituidos por Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida, Alacloro, Diclofop-metil o por
Acifluorfen, Sethoxydim, Metsulfuron Metil, Diflufenican, entre otros, donde algunos son

herbicidas postsiembra y presiembra

Figura 15. Base topoldgica obtenida con obtenida con la funcion de similitud euclidiana y la
metodologia de agrupamiento Ward.

B6=

{Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Quinclorac}, {(Lenacil, Norflurazon},
{Glifosato, Glufosinato}, {Dalapén, EPTC}, {2,4 D; Propanil, Paraquat, Bromoxinil,},
{Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida, Alacloro, Diclofop-metil},
{Acifluorfen, Sethoxydim, Metsulfuron Metil, Diflufenican)}
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5.1 Analisis de las propiedades topologicas del subconjunto A.

La clausura y la frontera de A sugiere la existencia de relaciones entre herbicidas
postsiembra y presiembra, y se observan relaciones entre herbicidas postsiembra y otros que se
usan tanto para presiembra como postsiembra como por ejemplo la encontrada entre los herbicidas
atrazina, Diuron, Metribuzina, Dicamba, Asulam y la encontrada entre los herbicidas Imazetapir,

Pendimetalina, Difenamida, Alacloro, Diclofop-Metil.

Clausura A=

2,4D, Propanil, Paraquat, Bromoxinil, Acifluorfen, Sethoxydim, Metsulfuron Metil,
Diflufenican, Asulam, Dicamba, Quinclorac, Atrazina, Diuron, Metribuzina,
Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida, Alacloro, Diclofop-Metil, Glifosato,
Glufosinato

Frontera A=
2,4D, Propanil, Paraquat, Bromoxinil, Acifluorfen, Sethoxydim, Metsulfuron Metil,

Diflufenican, Asulam, Dicamba, Quinclorac, Atrazina, Diuron, Metribuzina,
Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida, Alacloro, Diclofop-Metil,

Interior A= {Glifosato, Glufosinato}

El conjunto interior de A sugiere que los herbicidas Glifosato y Glufosinato solo se parecen
entre ellos y no se parecen a otros elementos del subconjunto A. Es decir que si se pensara en una
sustancia reemplazo para el Glifosato deberia pensarse en el Glufosinato y no en ningun otro
herbicida contemplado en el grupo A. Este resultado, en particular, es interesante porque corrobora
estudios experimentales previos donde s6lo se sugiere el reemplazo del Glufosinato por Glifosato

(Cook et al., 2010; Culpepper et al., 2009; Striegel et al., 2020) y porque apoya los estudios hechos
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en 2016 por la Policia Nacional de Colombia donde se sugiere el reemplazo del Glifosato por
Glufosinato (Mejia & Agudelo-Londofio, 2019; Méndez, 2018).

Ambos, Glifosato por Glufosinato, son herbicidas no selectivos y controlan una amplia
variedad de malezas. Sin embargo, funcionan de formas diferentes; el Glifosato es un herbicida de
translocacion sistémico que inhibe la via de la EPSP sintasa y bloquea los aminoacidos esenciales
necesarios para el proceso de fotosintesis. Por otra parte, el Glufosinato es un herbicida de contacto
semi - translocante que inhibe la glutamina sintetasa; en otras palabras, inhibe la capacidad de una
planta para utilizar nitr6geno. Estas diferencias generan que el Glufosinato funcione mas rapido
que el Glifosato (Darnell, 2021). Actualmente, se conoce abundante literatura sobre los efectos
secundarios del Glifosato en la naturaleza (Caramello et al., 2017; Mateos & Sanchez, 2019; Nivia,
2000). Pero al mismo tiempo, existe evidencia literaria de que el Glufosinato, se puede utilizar
como alternativa al Glifosato (Culpepper et al., 2009; Mejia y Agudelo-Londofio, 2019; Méndez,
2018; Striegel et al., 2020). Finalmente, una posible ventaja adicional del Glufosinato, seria que
este producto no lleva mucho tiempo en uso para el control de malezas, lo que hace posible que
no presente tantos problemas de tolerancia o resistencia al herbicida, como si lo hacen algunas
malezas con el Glifosato. Debido al constante proceso de adaptacion de las plantas (Gould y

Lewontin, 1982; Villalba, 2009).

5.2 Analisis de las propiedades topoldgicas del subconjunto B.
Clausura B=

Alacloro, Difenamida, Diclofop-Metil, Pendimetalina, Imazetapir, Dalapon, EPTC,
Lenacil, Norflurazon, Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba,
Quinclorac, Acifluorfen, Sethoxydim, Metsulfuron Metil, Diflufenican
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Frontera B=
Alacloro, Difenamida, Diclofop-Metil, Pendimetalina, Imazetapir, Dalapon, EPTC,

Lenacil, Norflurazon, Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba,
Quinclorac, Acifluorfen, Sethoxydim, Metsulfuron Metil, Diflufenican

Interior B= @

La clausura y frontera de los subconjuntos B estan constituidas por los mismos elementos,
esto mismo ocurre con el subconjunto C. Aqui es posible observar relaciones entre, por ejemplo,
la Pendimetalina, Quinclorac y Propanil la cual ha sido estudiada experimentalmente y es
propuesta por Riches, C. R.; Knights, J. S.; Chaves, L.; Caseley, J. C.; Valverde, B. E. en el afio
1997 donde se propuso que la Pendimetalina y el Quinclorac pueden reemplazar el Propanil
(Riches et al., 1997). También se encontro relaciones entre el Diuron, Atrazina, Metribuzina y el
Norflurazon que también fueron estudiadas por Giry, G.; Ayele, J. en el afio 1998, donde se
propuso que el herbicida Norflurazon puede reemplazar a Diuron, Atrazina y Metribuzina (Giry

& Ayele, 1998).

5.3 Analisis de las propiedades topologicas del subconjunto C.

Clausura C= {Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Quinclorac, Dalapon EPTC}

Frontera C= {Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Quinclorac, Dalapon EPTC}

Interior C= @
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Finalmente, y en ambos casos, en el interior de los subconjuntos B y C no se presentan
elementos, por tal razon no fue posible afirmar una relacion en particular y propia entre sustancias

quimicas que hacen parte de estos dos subconjuntos.

6. Conclusiones
° El estudio de la estructura matematica subyacente al conjunto de las sustancias
quimicas parece ser mas importante que el estudio de las sustancias por separado. Por esta razon
y al hacer uso de la quimiotopologia, es posible ver que existen relaciones entre herbicidas y que
no hacen parte de uno u otro grupo robusto como lo muestra la literatura. Aqui se encontraron
relaciones entre herbicidas presiembra y postsiembra, o entre herbicidas que han sido clasificados

como sistémicos o de contacto.

° El agrupamiento formado por el Glifosato y el Glufosinato es el unico que no
muestra ningun tipo de relacion con ninguno otro herbicida contemplado en este estudio. Esta
relacion de similitud es corroborada por estudios experimentales donde se sugiere el uso del

Glufosinato en reemplazo del Glifosato.

° La confirmacién de resultados experimentales ya predichos y que en este trabajo
son obtenidos mediante al analisis quimiotopolégico, es una muestra de la importancia de esta

técnica y un incentivo para estudiar empiricamente las relaciones de similitud aqui encontradas.
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Apéndices
Apéndice 1. Grupos quimicos de herbicidas y sus puntos de accion
Grupos Ejemplos Acciom Principal Probable Funcion Afectada
Biviridilos araquat Transparte fotosintético de electrones Fotosintesis
P paraqu desviado en el fotosistema 1
” . Transporte fotosintético de electrones .
Anilid il s . Fotosint
fidas proparm inhibido en el fotosistema 11 OLOSTILES IS
. .. Transparte fotosintético de electrones .
Nitril b il . ) Fotosint
o3 romoxin nhibido en el fotosistema 11 OLOSILES S
Triazinas atrazing Transporte fotosintético de electrones Fotosintesi
inhibido en el fotosistema 11
.. . Transporte fotosintético de electrones L
Triazmonas metribuzin ) ) ) Fotosintesis
nhibido en el fotosistemna 11
Ureas diuron Transporte fotosintético de electrones Fotosintesi
inhibido en el fotosistema 11
. . Transporte fotosintético de electrones .
Uracil 1 1 . ) Fotosint
ractios enact nhibido en el fotosistema 11 OLOSTILESIS
Difeniléteres acifluorfen Inhibida la sintesis de clorofila Fotosintesis
Anilidas diftufenican Bloqueada la sintesis de carotenoides Fotosintesis
Piridazmonas norflurazon Bloqueada la sintesis de carotenoides Fotosintesis
Esteres de dcid loxi- : ) ) ) ) .. ..
res (.3 act os_ar ot dichlofop-metil Inhibida la biosintesis de lipidos Crecimiento
fenoxi-alcanoicos
A cidos haloalifacicos dalapon Inhibida la biosintesis de lipidos Crecimiento
Oximas Sethoxudim Inhibida la biosintesis de lipidos Crecimiento
Tiolcarbamatos EPTC Inhibida la biosintesis de lipidos Crecimiento
Amidas difenamida Inhibida la divisién celular Crecimiento
Carbamatos asulam Inhibida la division celular Crecimiento
Cloroacetanilidas alachlor Inhibida la division celular Crecimiento
Dmnitroanilinas pendimetalina Inhibida la division celular Crecimiento
Acidos arilcarboxilicos dicamba accidn sobre el dcido Indol-acético Crecimiento
Acidos (ariloxi) alcanoicos | 24-D, MCPA accion sobre el dcido Indol-acético Crecimiento
Acid . . ) ) .
. c1c08 : quinc lorac accion sobre el acido Indol-acético Crecimiento
quinolinacarboxilic os
Nitrilos bromoxvnil desacoplada la fosforilacion oxidativa Crecimiento
. ) ) Bloqueada la sintesis de aminoacidos de .
Imidazolinonas imazethapyr q . Crecimiento
cadena ramificada
) Bl da la sintesis d nodacidos d ..
Sulfonilureas metsulfuron oduea SISt .e aminoacidos ¢e Crecimiento
cadena ramificada
. Bloqueada la sintesis de aminodacidos .
Compuestos glifosato q . Crecmmiento
aromatic os
Organofosforados ) . . .
ghufosinato Bloqueada la sintesis de glitanina Crecimiento

Adaptado de: “Manejo de malezas para paises en desarrollo”, por (Nations et al. 1996)
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Apéndice 2. Familia quimica de herbicidas.

Acetamidas

Acidos arilaminopropidnicos
Acidos bencenodicarboxilicos
Acidos clorocarbonicos
Acidos fenoxicarboxilicos
Acidos fostinicos

Acidos piridincarboxilicos
Acidos quinolincarboxilicos
Amidas
Ariloxitenoxipropianatos
Benzamidas
Benzothiadiazinonas
Bipiridilios

Carbamatos
Ciclohexanodionas
Cloroacetamidas
Difeniléteres
Dinitroanilinas
Dinitrofencles
Fenilpyrazoles
Fenil-pyridazinas
Fenyl-carbamatos
Fostoroamidas
Fosforodithioatos

Clicinas

Imidazolinonas

Isoxasoles

Isoxazolidinonas
N-fenilphthalimidas
Nitrilos
Organoarseniacales
Oxadiazoles
Oxazolidinedionas
Oxyacetamidas
Phthalamatos
Pyrazoles
Pyridazinonas
Pyridinecarboxamidas
Pyrimidindionas
Pyrimidinyl(thio)benzoatos
Sulfonilureas
Tetrazolinonas
Thiocarbamatos
Tiadiazoles

Triazinas

Triazinonas

Triazoles
Triazolinonas
Triazolocarboxamidas
Triazolopyrimidinas
Triketonas

Ureas

Adaptado de “Herbicidas, modos y mecanismos de accién en las plantas”, por (Alvaro 2007)
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Apéndice 3. Dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de agrupamiento

Centroide.
0 5 10 15 20 25
Atrazina - CAS: 1912-24-9 ] ~| ; l ; ; J
Diuron - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18 J
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-9 g ]
Difenamica - CAS: 957-51-T 10
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Morflurazen - CAS: 27314-13-2 20
Pendimetalina - CAS: 40457-42-1 22 -
244d- (ﬂcidn 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 94-75-T 1
> Propanil - CAS: 709-93-8 23 =
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 ]
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-54-5 19
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Paraquat - CAS: 1910-42-5 Y
Acifluorfen - CAS: 50594-66-8 2
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Diflufenican CAS: 831654-33-4 11
EPTC (S-etil dipropittiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13
Glufosinato - CAS: 53369-07-6 15
Bromoxinil - CAS: 1659-34-3 ]

Dalapdn - CAS: 75-99-0 7
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Apéndice 4. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de

agrupamiento Centroide.

0 5 110 |
Atrazina - CAS: 1912-24-9 S -]
Dluren - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-84-9 1 GE-J
Asulam - CAS: 3337-71-1
Dicamba - CAS: 1918-00-9 8F—- |
Difenamida - CAS; 957-51-7 10
Alacloro - CAS: 15972-80-8
Quinclorac - CAS: 84087.01.4 24
Imazetaplr - CAS: 81335-77-5 6
Norflurazon - CAS: 27314.13.2 20
Pendimetalina - CAS; 40467.42-1 22 H
2,4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 94.75.7 1
> Propanil . CAS: 709.98-8 23 H
Diclofop.metil . CAS: $1338-27-3 9
Metsulfuron Metil - CAS: 74223.64.6 18
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Paraquat - CAS: 1810-42-5 21
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Diflufenican CAS: B3164-33-4 1
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 753-94-4 13t
Glufosinato - CAS: 53363-07-6 15
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5 6
Dalapén - CAS: 75-99-0 7

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Difenamida, Alacloro, Quinclorac,

Imazetapir, Norflurazon, Pendimetalina, 2-4 D, Propanil) - (Diclofop-metil), (Metsulfuron metil),

(Lenacil), (Glifosato), (Paraquat), (Acifluorfen), (Sethoxydim),

(Glufosinato), (Bromoxinil), (Dalapén)}

(Diflufenican),

(EPTC),
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Apéndice 5. Determinacién del namero de seleccién S en dendrograma con Medida de similitud

Euclidiana y Método de agrupamiento Centroide.

n C I |Cj \)
1
1 25 IxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxixIxl=1 1x25=25
2 23 SxixIxixIxixIxIxIxIxIxixIxIxIxIxIxIxIxIxlxIxI=3 3x23=69
3 21 SxixIxixixixIxIxixiIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxl=5 Sx21=105
4 20 O6xIxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxixIxIxI=6 6x20=120
5 19 TxdxIxIxIxIxIxixixIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=7 7x19=133
6 15 HixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxixI=11 11x15=165
| 7 /3 I3xixixixixIxixIxixixixIxl=13 13x13=169 |
8 12 T4xIxIxixIxIxlxIxIxIxIxI=14 14x12=168
9 11 ISxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=15 15x11=165
10 8 I18xIxixIxIxIxIx1=18 18x8=144
11 7 19xIxIxIxIxIxI=19 19x7=133
12 6 20xIxIxIxIxI=20 20x6=120
13 5 2xixIxIxI=21 21x5=105
14 4 22 xIxIx1=22 22x4=88
15 3 23xIx1=23 23x3=69
16 2 24x1=24 24x2=48
17-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 6. Dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de agrupamiento

Mediana.
0 5 10 15 20 25

Atrazina - CAS: 1912-24-9 A ; l ; ; J
Diuron - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18—
Dicamba - CAS: 1918-00-9 8
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Difenamica - CAS: 957-51-T 10
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
Imazetapir - CAS:; 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40457-42-1 22
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 9
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-54-5 19
Morflurazen - CAS: 27314-13-2 20

> Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
244d- (ﬁxcidc 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 94-75-7 1
Propanil - CAS: 709-93-8 23
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Quinclorac - CAS: 54087-01-4 24
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosinato - CAS: 53369-07-6 15
EPTC (S-etil dipropittiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13
Dalapén - CAS: 75-95-0 7
Bromoxinil - CAS: 1659-34-3 ]

Diflufenican CAS: 83164-33-4 11
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Apéndice 7. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de

agrupamiento Mediana.

0 S 10 1B 2p 25
Atrazina - CAS: 1912.24.9 5 --l : :
Dluron - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 1 GI'J
Dicamba - CAS: 1918-00-9
Asulam - CAS: 3337-71-1
Difenamida - CAS: §57.51-7 10
Alaclora - CAS: 15972-60-8
Imazetepir - CAS: 81335-77.5 16
Pendimetalina - CAS; 40487-42-1 22
Diclafop-metil - CAS: 51328.27.2
Metsulfuron Metil . CAS: 74223.64.6 18
Norflurazon - CAS: 27314.13.2 20
> Sethoxydim - CAS: 74051.80.2 25
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
2,4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 84-75-7 1
Propanil - CAS: 703-98-8 23 I
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Quinclorac - CAS: B4087-01-4 24
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-B3-6 14
Glufosinato - CAS: 53363-07-6 15
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 753-34-4 13r
Dalapén - CAS: 75-99-0 7
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5 6
Diflufenican CAS: 83164-33-4 11

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Dicamba, Asulam, Difenamida, Alacloro, Imazetapir,
Pendimetalina, Diclofop-metil, Metsulfuron metil, Norflurazon); (Sethoxydim); (Acifluorfen); (2-
4 D, Propanil, Paraquat); (Quinclorac); (Lenacil); (Glifosato); (Glufosinato); (EPTC); (Dalapén);

(Bromoxinil); (Diflufenican)}
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Apéndice 8. Determinacidn del nimero de seleccidn S en dendrograma con Medida de similitud

Euclidiana y Método de agrupamiento Mediana.

n C LI |C| S
1

1 25 IxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=1 Ix25=25

2 23 SxIxIxIxIxIxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI1=3 3x23=69

3 21 SxlxIxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxixIxIxIxIxIxIxI=5 Sx21=105

4 20 OxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=6 6x20=120

5 16 OxixIxIxIxIx2xIxIxIxIxIxIxIxIxI=18 18x16=288

l 6 12 12xIxIx3xIxlxIxIxIxIxIx1=36 36x12=432 |

7 10 14x3xixIxIxIxIxIxix]1=42 42x10=420

8 5 2xixixIx1=21 2Ix5=105

9 3 23xix1=23 23x3=69
10-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 9. Dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de agrupamiento Ward.

0 ? 1:3 1 IS 2I0 2|5
Atrazina - CAS: 1§12-24.9 5 v—]
Dluren - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18J =
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicambka - CAS: 1918-00-9 J
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Lenacl - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314.13.2 20
Glifosato - CAS: 1071-83-8 14 I
Glufosinate - CAS: $3359-07-6 S
Dalapon - CAS: 75.85-0 7 |
EPTC (S-etil dipropitiocarbamate) - CAS: 759.94.4 13
> 2.4d . (Acida 2 4-diclorafenoxiacética) - CAS; §4.75.7 1
Propanil - CAS: 709-98-8 23
Paraguat - CAS: 1910.42.5 21
Bromoxinil - CAS: 1685-84-5 6
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22
Difenamida - CAS: 857-51-7 10
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
Diclofop-metil - CAS: 51338.27-3 g —I
Acifluorfen - CAS: S0534-66-86 2 |
Sethoxydim - CAS: 74051-B0-2 25
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 18 -
Diflufenican CAS: 83164-33-4 11
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Apéndice 10. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de

agrupamiento Ward.

Atrazina - CAS: 1912-24-9
Diuren - CAS: 330-54-1
Mstrlouzina - CAS: 21087-64-9
Asulam - CAS: 3337-71-1
Dicamba - CAS: 1918-00-9
Quinclorac - CAS: 84087-01-4
Lenacll - CAS: 2164.08-1
Norflurazon - CAS: 27314-13-2
Glifosato - CAS: 1071-83-8
Glufosinato - CAS; 53369.07-6
Dalapén - CAS: 75.99.0

EPTC (S-etil dipropitiocarbamatae) - CAS: 753.94.-4

> 2,4d . (Acida 2 d-diclorafenoxiacético) - CAS: §4.75.7

Propanil - CAS: 709.98-8
Paraquat - CAS: 1810.42.5
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5
Imazetapir - CAS: 81335-77-5
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1
Difenamida - CAS: 957-51-7
Alacloro - CAS: 15572-60-8
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3
Acifluorfen - CAS: 50534-66-6
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6
Diflufenican CAS: B3164-33-4

Base topoldgica

10

%1

24

17

20

14

~

rJ

(o]
wn

-t
w

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Quinclorac); (Lenacil, Norflurazon);

(Glifosato, Glufosinato); (Dalapén); (EPTC); (2-4 D; Propanil, Paraquat); (Bromoxinil);

(Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida, Alacloro, Diclofop-metil); (Acifluorfen, Sethoxydim,

Metsulfuron Metil, Diflufenican)}
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Apéndice 11. Determinacion del nimero de seleccién S en dendrograma con Medida de similitud

Euclidiana y Método de agrupamiento Ward.

n C LI |Cil \)
1

1 25 IxixIxixixixIxIxIxIxixIxIxIxixIxIxIxixIxIxIxixixI=1 Ix25=25

2 22 SxixIxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=3 3x22=66

3 21 Ix2xixIxIxIxIxIxIx2xIxIxIxIxIxIxIxixIxIxI=12 12x21=252

4 17 SxiIxIxIxIxIxixIx2xIxIx3x2xIx1x1x1=60 60x17=1020
5 12 6x2xIxIxIxIx3xIx5x2x1x1=360 360x12=4320
6 10 6x2x2x1x1x3x1x5x3x1=1080 1080x10=10800

| 7 9 6x2x2x1x1x3x1x5x4=1440 1440x9=12960 |

8 6 8x2xIxIx4x9=576 576x6=3456

9 5 Ex2x2x4x9=1152 1152x5=5760
10 4 10x2x4x9=720 720x4=2880
11 3 12x4x9=432 432x3=1296
12 2 16x9=144 144x2=288

13-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 12. Dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de agrupamiento

Vecino mas lejano.

0 S 10 18 20 25
1 1 1 1 L
Atrazine - CAS: 1912-24.9 2
Dluron - CAS: 330-54-1 12 J
Metrlbuzina - CAS: 21087-84.9 18
Alacioro - CAS; 15972-60-8 . —
Imazetaplr - CAS: 81335-77-S §
Pendimetaling - CAS: 40487.42.1 22 I
Difenamida - CAS; 957-51-7 10
Diclofop-metil - CAS: 51338.27-3
Diflufenican CAS: 83164-23.4 11 —, —
Acifluorfen - CAS: 50594.66.6 2
Sethoxydim . CAS: 74051.80.2 25 |
Metsulfuron Metil - CAS: 74223.64.6 18
> 2 4d.(Acido 2 4.diclorofenoxiacético) - CAS: 94.75.7 1
Propanil - CAS: 703-98-8 23J
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Bromoxinil - CAS: 1683-84-5 6
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20—,
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-9 B _I =
Glifosato - CAS: 1071-B3-6 14
Quinclorac - CAS: B4087-01-4 24
Glufosinato - CAS: 53369-07-6 15
Dalapdn - CAS: 75-99-0 7

EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13t
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Apéndice 13. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Euclidiana y Método de

agrupamiento Vecino mas lejano.

0 s 0 1B 20 25
Atrazina - CAS: 1912-24.9 5 . 1
Dluren - CAS: 330-54-1 12 -J
Metrlbuzina - CAS: 21087.64.9 1 Bl'—'
Alaclore - CAS: 15972-60-8
Imazetaplr - CAS: 81335-77.5 16
Pendimetaling . CAS; 40487.42.1 22 I
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Diclofop-metil - CAS: 51338.27-3 St
Diflufenican CAS: 83164-33-¢ 1" I T
Acifluorfen - CAS: 50594.66-6 2
Sethoxydim . CAS: 74051.80.2 25 |
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64.6 19
> 2.4.d . (Acido 2 4.diclorofenoxiacético) - CAS: §4.75.7 1
Propanil - CAS: 709-98-8 23r |
Paraquat - CAS: 1910-42.5 21
Bromoxinil - CAS: 1683-84-5 6
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13.2 20 |
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 191B-00-3 B I M
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Quinclorac - CAS: B4087-01-4 24
Glufosinato - CAS: 53363-07-6 15
Dalapdn - CAS: 75-99-0 7
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Alacloro); (Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida);
(Diclofop-metil, Diflufenican); (Acifluorfen, Sethoxydim); (Metsulfuron metil); (2-4D, Propanil,
paraquat); (Bromoxinil); (Lenacil, Norflurazon); (Asulam, Dicamba, Glifosato); (Quinclorac);

(Glufosinato); (Dalapon); (EPTC)}
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Apéndice 14. Determinacion del nimero de seleccién S en dendrograma con Medida de similitud

Euclidiana y Método de agrupamiento Vecino mas lejano.

n C II |Ci] \)
1

1 25 IxixixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxlxixIxI=1I 1x25=25

2 24 2xixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=2 2x24=48

3 22 IxixIxixixIxIxIxIxIx2xIxIxIxIxIxIxIxIxIxIx]1=6 6x22=132

4 19 dx2xixixixixixix2xIxIxIxIx2xixixIxIx1=32 32x19=608

5 18 4x3xixixIxIxIx2xlxIxixix2xIxIxIxIx]I=48 48x18=864

I 6 13 4x3x2x2x1x3x1x2x3xIx1x1x1=804 864x13=11232 I
7 9 7x2x2x1x3x1x2x4xIx1x1=672 072x9=6048
8 10 7x2x3x3x1x2x4x1xIx1=1008 1008x10=10080
9 9 7x2x3x3x1x6x1x1x1=756 756x9=6804
10 7 7x5x4x6x1x1x1=840 840x7=5880
11 6 12x4x6xIxIx1=288 288x6=1728
12 5 12x4x7x1x1=336 336x5=1680
13 4 12x4x7x2=672 672x4=2688
14 3 12x4x9=432 432x3=1296
15 2 12x13=156 156x2=312
16-25 I 25 25x1=25
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Apéndice 15. Dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de agrupamiento

Centroide.
0 5] 10 18 20 25
1 1 1 1 1
Atrazina - CAS: 1912.24.9 5—|
Dluren - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18‘-J
Asulam - CAS: 3337.71-1
Dicamba - CAS: 1918-00-8 - el
Difenamida - CAS: 857.51.7 10
Alaclore . CAS: 15972.50.8 3r
Guinclorac - CAS: 84087.01-4 24
Imazetapir - CAS: 81335.77.5 6
Norflurazon - CAS: 27314.13.2 20
Pendimetalina - CAS: 40487.42-1 22 —
24 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 94.75.7 1
> Propanil - CAS: 709-38-8 23 -
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 S
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 19
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-83-8 14
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Acifluorfen - CAS: 50534-66-6 2
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Diflufenican CAS: B3164-33-4 11
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 7539-94-4 13¢
Glufosinato - CAS: 53369-07-6 15
Bromouxinil - CAS: 16683-84.5 6
Dalapén - CAS: 75-93-0 7
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Apéndice 16. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de

agrupamiento Centroide.

0 5 110 |
Atrazina - CAS: 1812-24-9 S -]
Dluren - CAS: 330-54-1 12
Metricuzina - CAS: 21087-64-9 1 GPJ
Asulam - CAS: 3337.71.1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-9 8 "~
Difenamida - CAS; §57-51-7 10
Alacloro - CAS: 15972-80-8
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Imazetaplr - CAS: 81335-77-5 3}
Norflurazon - CAS; 27314.13.2 20
Pendimetalina . CAS; 40487.42.1 22 H
2,4 d . (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 94.75.7 1
> Propanil - CAS: 709-98-8 23 H
Diclofop-metil - CAS: $1328.27-3 ]
Metsulfuron Metil - CAS: 74223.64.6 18
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Acifluorfen - CAS: 50534-66-6 2
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Diflufenican CAS: B3164-33-4 11
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 753-94-4 13t
Glufosinato - CAS: 53363-07-6 15
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5 6
Dalapén - CAS: 75-99-0 7

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Difenamida, Al Cloro, Quinclorac,

Imazetapir, Norflurazon, Pendimetalina, 2-4 D, Propanil) - (Diclofop-metil), (Metsulfuron metil),

(Lenacil), (Glifosato), (Paraquat), (Acifluorfen), (Sethoxydim),

(Glufosinato), (Bromoxinil), (Dalapén)}

(Diflufenican),

(EPTC),
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Apéndice 17. Determinacion del numero de seleccidn S en dendrograma con Medida de similitud

Minkowski y Método de agrupamiento Centroide.

n C 1;[ | C i| S
1 25 InlxixlxdxIxlxlxlxlxdxIxIxixixIxdx I IxixixIxixixi=1 1x25=25
2 23 SxixlxlxlxlxlxlxdxdxIxixixixixIxixixixixIxix1=3 3x23=069
3 21 SalxlxlxixilxIxIxixixixixixIxIxixixixixIx]=5 5x21=105
4 20 OxixixixIxIxIxlxlxIxixixixixixIxixIxixi=6 6x20=120
5 19 TxlxixIxixIxixixixIxIxIxixIxIxixIxIx1=7 Tx19=133
1] 13 HxlxixIxIxIxixixixixIxIxIxIxi=11 1ix15=165
I 7 13 13xIxIxIxIxIxIxIxIxIxlxIx1=13 13x13=169 I
8 12 xlxixixIxIxIxixixixixl=14 14x12=168
9 11 DxlxlxIxIxlxlxIxixIx1=15 15x11=165
10 8 18xIxixIxixIxixI=18 18x8=144
11 7 19xIxIxlxlxlx1=19 19x7=133
12 6 20xIxixixixi=20 20x6=120
i3 5 2xlxIxix1=21 21x5=105
i4 4 22xixix]=22 22x4=588
i5 3 23x1x1=23 23x3=69
16 2 24x1=24 24x2=48
17-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 18. Dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de agrupamiento

Mediana.
] 5 10 15 20 25

Atrazina - CAS: 1912-24-9 5 ~| : l ; ; :
Diuron - CAS: 330-54-1 12
Metribuzing - CAS: 21087-64-9 18 J
Dicamba - CAS: 1918-00-9 a
Asulam - CAS: 3337-T1-1 4
Difenamida - CAS: 857-51-7 10
Alacloro - CAS: 155872-60-8 3
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetaling - CAS: 40487-42-1 22
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 ]
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-5 19
Morflurazon - CAS: 27314-13-2 20

= Sethoxydim - CAS: T4051-80-2 26
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
244d- (.icidn 2 A-diclorofenoxiacética) - CAS: 94-T5-7 1
Propanil - CAS: T09-98-5 23
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Quinclorac - CAS: 54087-01-4 24
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosingto - CAS: 53369-07-5 15
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13
Dalapdn - CAS: 75-99-0 7
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5 6

Diflufenican CAS: §3164-33-4 11
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Apéndice 19. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de

agrupamiento Mediana.

0 S 10 1B 2p 25
Atrazina - CAS: 1912.24.9 5 --l : :
Dluron - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 1 GI'J
Dicamba - CAS: 1918-00-9
Asulam - CAS: 3337-71-1
Difenamida - CAS: §57.51-7 10
Alaclora - CAS: 15972-60-8
Imazetepir - CAS: 81335-77.5 16
Pendimetalina - CAS; 40487-42-1 22
Diclafop-metil - CAS: 51328.27.2
Metsulfuron Metil . CAS: 74223.64.6 18
Norflurazon - CAS: 27314.13.2 20
> Sethoxydim - CAS: 74051.80.2 25
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
2,4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 84-75-7 1
Propanil - CAS: 703-98-8 23 I
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Quinclorac - CAS: B4087-01-4 24
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Glifosato - CAS: 1071-B3-6 14
Glufosinato - CAS: 53363-07-6 15
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 753-34-4 13r
Dalapén - CAS: 75-99-0 7
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5 6
Diflufenican CAS: 83164-33-4 11

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Dicamba, Asulam, Difenamida, Al Cloro, Imazetapir,
Pendimetalina, Diclofop-metil, Metsulfuron metil, Norflurazon); (Sethoxydim); (Acifluorfen); (2-
4 D, Propanil, Paraquat); (Quinclorac); (Lenacil); (Glifosato); (Glufosinato); (EPTC); (Dalap6n);

(Bromoxinil); (Diflufenican)}
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Apéndice 20. Determinacion del numero de seleccion S en dendrograma con Medida de similitud

Minkowski y Método de agrupamiento Mediana.

n C LI |C| N
1

1 25 IxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=1 Ix25=25

2 23 SxIxIxIxIxIxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI1=3 3x23=69

3 21 SxIxIxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxixIxIxIxIxIxIxI=5 S5x21=105

4 20 OxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=6 6x20=120

5 16 OxixIxIxIxIx2xIxIxIxIxIxIxIxIxI=18 18x16=288

l 6 12 12x1xIx3xixlxIxIxIxIxIx1=36 36x12=432 |

7 10 14x3xixIxIxIxIxIxix]1=42 42x10=420

8 5 2ixixIxIx1=21 21x5=105

9 3 23xix1=23 23x3=69
10-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 21. Dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de agrupamiento Ward.

a 5 10 15 20 25
Atrazina - CAS: 1912-24-9 g ~| ; l ; ; ;
Diuron - CAS: 330-54-1 12
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18 J -
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-9 8 J
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Morflurazon - CAS: 27314-13-2 20 A
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosinato - CAS: 53369-07-6 15 Q
Dalapon - CAS: 75-959-0 7 |
EPTC (S-etil cipropitiocarbamato) - CAS: 759-04-4 13
= 2 4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 94-75-7 1
Propanil - CAS: 709-93-8 23
Paraguat - CAS: 1910-42-5 ey
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5 G
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetaling - CAS: 40487-42-1 22
Difenamica - CAS: 957-51-7 10
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
g —]

Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3

Acifluorfen - CAS: 30594-65-6 2 |
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 256
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 19 =

Diflufenican CAS: 83164-33-4 11
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Apéndice 22. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de

agrupamiento Ward.

Atrazina - CAS: 1912-24-9
Diuren - CAS: 330-54-1
Mstrlouzina - CAS: 21087-64-9
Asulam - CAS: 3337-71-1
Dicamba - CAS: 1918-00-9
Quinclorac - CAS: 84087-01-4
Lenacll - CAS: 2164.08-1
Norflurazon - CAS: 27314-13-2
Glifosato - CAS: 1071-83-8
Glufosinato - CAS; 53369.07-6
Dalapén - CAS: 75.99.0

EPTC (S-etil dipropitiocarbamatae) - CAS: 753.94.-4

> 2,4d . (Acida 2 d-diclorafenoxiacético) - CAS: §4.75.7

Propanil - CAS: 709.98-8
Paraquat - CAS: 1810.42.5
Bromoxinil - CAS: 1689-84-5
Imazetapir - CAS: 81335-77-5
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1
Difenamida - CAS: 957-51-7
Alacloro - CAS: 15572-60-8
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3
Acifluorfen - CAS: 50534-66-6
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6
Diflufenican CAS: B3164-33-4

Base topoldgica

10

%1

24

17

20

14

~

rJ

(o]
wn

-t
w

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Quinclorac); (Lenacil, Norflurazon);

(Glifosato, Glufosinato); (Dalapén); (EPTC); (2-4 D; Propanil, Paraquat); (Bromoxinil);

(Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida, Al Cloro, Diclofop-metil); (Acifluorfen, Sethoxydim,

Metsulfuron Metil, Diflufenican)}
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Apéndice 23. Determinacion del nimero de seleccién S en dendrograma con Medida de similitud

Minkowski y Método de agrupamiento Ward.

n C LI |Cil \)
1

1 25 IxixixixixixIxIxIxIxixIxIxIxixIxIxIxixixIxIxixixI=1 Ix25=25

2 22 SxixIxixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=3 3x22=66

3 21 Ix2xIxIxixIxIxIxIx2xIxIxIxIxIxIxIxixIxIxI=12 12x21=252

4 17 SxiIxIxIxIxIxixix2xIxIx3x2xIx1x1x1=60 60x17=1020
5 12 6x2xIxIxIx1x3xIx5x2x1x1=360 360x12=4320
6 10 6x2x2x1x1x3x1x5x3x1=1080 1080x10=10800

E 9 6x2x2x1x1x3x1x5x4=1440 1440x9=12960 |

8 6 8x2xIxIx4x9=576 576x6=3456

9 5 Ex2x2x4x9=1152 1152x5=5760
10 4 10x2x4x9=720 720x4=2880
11 3 12x4x9=432 432x3=1296
12 2 16x9=144 144x2=288

13-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 24. Dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de agrupamiento

Vecino mas lejano.

Y] 5 10 15 20 25
‘ : 1 ] { L 1
Atrazina - CAS: 1912-24-9 5
Diuron - CAS: 330-54-1 1 2'J
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18
Alacloro - CAS: 15372-60-8 3
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16 l
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Diclofop-metil - CAS: §1338-27-3 9
Diflufenican CAS: 83164-33-4 11 4’ —
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25 I
Metsulfuron Metil - CAS: 74223.64-8 19
> 2.4 .d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 94-75-7 1
Propanil - CAS: 708-98-8 23'—I
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Bromoxinil - CAS: 1683-84-5 6
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13-2 204‘
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1818-00-8 8 _, =
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Quinclorac - CAS: B4087-01-4 24
Glufosinato - CAS: 53365-07-6 15
Dalapén - CAS: 75-85-0 7

EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13
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Apéndice 25. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Minkowski y Método de

agrupamiento Vecino mas lejano.

0 s 0 1B 20 25
Atrazina - CAS: 1912-24.9 5 . 1
Dluren - CAS: 330-54-1 12 -J
Metrlbuzina - CAS: 21087.64.9 1 Bl'—'
Alaclore - CAS: 15972-60-8
Imazetaplr - CAS: 81335-77.5 16
Pendimetaling . CAS; 40487.42.1 22 I
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Diclofop-metil - CAS: 51338.27-3 St
Diflufenican CAS: 83164-33-¢ 1" I T
Acifluorfen - CAS: 50594.66-6 2
Sethoxydim . CAS: 74051.80.2 25 |
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64.6 19
> 2.4.d . (Acido 2 4.diclorofenoxiacético) - CAS: §4.75.7 1
Propanil - CAS: 709-98-8 23r |
Paraquat - CAS: 1910-42.5 21
Bromoxinil - CAS: 1683-84-5 6
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13.2 20 |
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 191B-00-3 B I M
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Quinclorac - CAS: B4087-01-4 24
Glufosinato - CAS: 53363-07-6 15
Dalapdn - CAS: 75-99-0 7
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Metribuzina, Al Cloro); (Imazetapir, Pendimetalina, Difenamida);
(Diclofop-metil, Diflufenican); (Acifluorfen, Sethoxydim); (Metsulfuron metil); (2-4D, Propanil,
paraquat); (Bromoxinil); (Lenacil, Norflurazon); (Asulam, Dicamba, Glifosato); (Quinclorac);

(Glufosinato); (Dalapon); (EPTC)}
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Apéndice 26. Determinacion del numero de seleccion S en dendrograma con Medida de similitud

Minkowski y Método de agrupamiento Vecino mas lejano.

n C LI |Ci] \)
1

1 25 IxixixixixIxIxIxIxIxIxIxIxIxixIxIxIxIxIxIxIxixIxI=1 Ix25=25

2 24 2xIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=2 2x24=48

3 22 IxlxIxIxIxIxIxIxIxIx2xIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=6 6x22=132

4 19 Ax2xIxIxIxIxIxIx2xIxIxIxIx2xIxIxIxIx1=32 32x19=608

5 18 dx3xIxIxIxIxIx2xIxIxIxIx2x1x1xIxIx1=48 48x18=864

I 6 13 4x3x2x2x1x3x1x2x3xIx1x1x1=864 864x13=11232 |
7 9 IxX2x2x1x3xIx2x4xIxIx1=672 072x9=6048
8 10 7x2x3x3x1x2x4xIx1x1=1008 1008x10=10080
9 9 7x2x3x3x1x6x1xIx1=756 756x9=6804
10 7 7x5x4x6x1x1x1=840 840x7=5880
11 6 12x4x6x1x1x1=288 288x6=1728
12 5 12x4x7x1x1=336 336x5=1680
13 4 12x4x7x2=672 672x4=2688
14 3 12x4x9=432 432x3=1296
15 2 12x13=156 156x2=312
16-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 27. Dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de agrupamiento

Centroide.

15 20 25

o
b LN
-
(=]

o

Atrazina - CAS: 1912-24-3

Diuron - CAS: 330-54-1 12

Difenamida - CAS: 857-51-7 10
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18

Dalapén - CAS: 75-89-0 7
EPTC (S-etil dipropittiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13

Glifosato - CAS: 1071-83-8 14
Glufosinato - CAS: S3369-07-6 15

Asulam - CAS: 3337-71-1 4

Dicamba - CAS: 1818-00-9 8

Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20

> 24 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 94-75-7 1

Propanil - CAS: 703-98-8 23
Paraquat - CAS: 1910-42-S 21
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24

Bromoxinil - CAS: 1683-84-5

N

Diclofop-metil - CAS: §1338-27-3 9
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Alacloro - CAS: 15372-60-8 3
Diflufenican CAS: 83164-33-4 11
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22

N

THIE LLLLLLL'—

Acifluorfen - CAS: S0S34-66-8
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 18
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Apéndice 28. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de agrupamiento

Centroide.
0 5 10 S 20 25
Atrazina - CAS: 1912-24-9 5 : : : :
Diuron - CAS: 330-54-1 12 -J
Difenamida - CAS: §57-51-7 10
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18['--I
Dalapdn - CAS: 75-95-0 7 ]
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 753-94-4 13
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14 I
Glufosinato - CAS: 53369-07-6 5
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1518-00-9 Bi-—-l
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13.2 20 I
> 2.4d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) - CAS: 94-75-7 1
Propanil - CAS: 708-98-8 23F—J
Paraquat - CAS: 1910-42-S 21 ]
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Bromoxinil - CAS: 1683-84-5 6
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 9
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25 -J
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
Ciflufenican CAS: 83164-33-4 1 |
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22 ’]
Acifluorfen - CAS: 50534-66-6 2 l
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 18

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Difenamida, Metribuzina; (Dalapdn, EPTC); (Glifosato, Glufosinato);
(Asulam, Dicamba); (Lenacil, Norflurazon); (2-4 D, Propanil); (paraquat, Quinclorac,
Bromoxinil);  (Diclofop-metil;  Sethoxydim); (Al Cloro, Diflufenican); (Imazetapir,

Pendimetalina); (Acifluorfen, Metsulfuron metil)
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Apéndice 29. Determinacion del numero de seleccion S en dendrograma con Medida de similitud

Coseno y Método de agrupamiento Centroide.

n C LI |Cil \)
1

1 25 IxixixixixixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxixixI=1 Ix25=25

2 21 2x2xIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIx2xIxIx2xIxI1=16 16x21=336

3 18 2x2x1IxIxIx1x2x2x2xIxIxIx2xIx1x2x1x1=128 128x18=2304
4 16 2x2xIxIxIxIx2x2x2x IxIx1x2x2x2x2=512 512x16=8256
5 15 2x2x1Ix1x2x2x2x2x1x1xIx2x2x2x2=1024 1024x15=15360
6 14 2x2xIx1x2x2x2x2x2x Ix2x2x2x2=2048 2048x14=28672
7 13 2x2x2x2x2x2x2x2x Ixx2x2x2x2=4096 4096x13=53248

T 12 2x2x2x2x2x2x2x3x2x2x2x2=6144 6144x12=73728 |
9 9 4x2x2x2x2x2x3x4x4=6144 0144x9=55296
10 8 4x2x2x4x2x3x4x4=6144 6144x8=49152
11 7 Ax2x2x4x5x4x4=5120 5120x7=35840
12 6 4x2x6x5x4x4=3840 3840x6=23040
13 4 6x6x5x8=1440 1440x4=5760
14 2 12x13=156 156x2=312
15-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 30. Dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de agrupamiento Mediana.

0 5 10 15 20 25
Atrazina - CAS: 1912-24-9 5 —l : ‘ : : '
Biuron - CAS: 330-54-1 12
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18 =
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-8 8
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22
Alacloro - CAS: 15372-60-8 3
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 9
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 19
> Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosinato - CAS: 53365-07-6 15
24d- (f\cido 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 84-75-7 1
Propanil - CAS: 7039-98-8 23 |
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
Diflufenican CAS: 83164-33-4 1 —,_l
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 755-94-4 13
Dalapén - CAS: 75-95-0 7
Bromoxinil - CAS: 16689-84-5 6
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Apéndice 31. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de agrupamiento

Mediana.
0 s 10 15 20 25

Atrazina - CAS: 1912-24-9 5 --I
Diuron - CAS: 330-54-1 12
Difenamida - CAS: 957-51-7 10 -J
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 181 | Hh
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-8 aH—-
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22
Alacloro - CAS: 15372-60-8 3—H
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 9[— —
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 19

> Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Guinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosinato - CAS: 53365-07-6 15
24d- (fkcido 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 84-75-7 1
Propanil - CAS: 708-98-8 23 I
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2 ]
Diflufenican CAS: 83164-33-4 11
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 755-94-4 13
Dalapdn - CAS: 75-95-0 7
Bromoxinil - CAS: 16689-84-5 ]

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Difenamida, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Imazetapir, Pendimetalina,
Al Cloro, Sethoxydim, Diclofop-metil, Metsulfuron metil, Norflurazon, Lenacil, Quinclorac,
glifosato); (Glufosinato); (2-4 Propanil, paraquat); (Acifluorfen, Diflufenican); (EPTC);

(Dalapdn); (Bromoxinil)}
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Apéndice 32. Determinacion del numero de seleccion S en dendrograma con Medida de similitud

Coseno y Método de agrupamiento Mediana.

n C LI |Cil S
1
1 25 IxixixixixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxixixIxIxixixI=1 Ix25=25
2 22 IxlxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIx1=4 4x22=88
3 16 6xSxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxI=30 30x16=480
4 12 I4xixIxIxIxIxIxIxIxixix1=14 14x12=168
5 11 ldxIxIxIx2xIxIxIxIxIx1=28 28x11=308
6 10 I5xIxIx2xixIxIxixIx1=30 30x10=300
7 9 I5xixIx3xIxIxixIx1=45 45x9=405
8 8 lox]x3xixixlxix]=48 48x8=354
[ 9 7 16x1x3x2x1x1x1=96 96x7=672
10 5 17x5x1x1x1=85 85x5=425
11 4 22xIxIx1=22 22x4=88
12 3 23xIx1=23 23x3=69
13 2 24x1=24 24x2=48
14-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 33. Dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de agrupamiento Ward.

0.0 02 04 08 08 10
Atrazina - CAS: 1912-24-9 5 : I : : '
Biuron - CAS: 330-54-1 12
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-8 8
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosinato - CAS: 53365-07-6 15
Dalapén - CAS: 75-95-0 7
> EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 g
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 18
Diflufenican CAS: 83164-33-4 11
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
24d- (ﬁ\cido 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 94.75-7 1
Propanil - CAS: 709-98-8 23
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Bromoxinil - CAS: 16689-84-5 6
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Apéndice 34. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de

agrupamiento Ward.

0.0 01.2 Did. OiE D.IB 1ID
Atrazina - CAS: 1912-24-9
Diuron - CAS: 330-54-1 12
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-9 8
Quinclorac - CAS: 84087-01-4 24
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosinato - CAS: 53365-07-6 15
Dalapdn - CAS: 75-85-0 7
> EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13
Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 9
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 18
Diflufenican CAS: 83164-33-4 1
Acifluorfen - CAS: 50594-66-6 2
24d- (ﬁ\cido 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 94.-75-7 1
Propanil - CAS: 709-98-8 23
Paraquat - CAS: 1810-42-5 21
Bromouxinil - CAS: 1669-84-5 6

Base topoldgica

B1-25= {(Atrazina, Diuron, Difenamida, Metribuzina, Asulam, Dicamba, Imazetapir,
Pendimetalina, Al Cloro, Sethoxydim, Diclofop-metil, Metsulfuron metil, Norflurazon, Lenacil,
Quinclorac, glifosato, Glufosinato, 2-4 Propanil, Paraquat, Acifluorfen, Diflufenican, EPTC,

Dalapon, Bromoxinil)}
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Apéndice 35. Determinacion del numero de seleccidn S en dendrograma con Medida de similitud

Coseno y Método de agrupamiento Ward.

n C H |C1| S

| 1-25 25 IxIxIxlxlxlxlxixIxIxIxIxIxIxIxIxixixIxIxIxIxixixi=1 Ix25=25 |
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Apéndice 36. Dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de agrupamiento Vecino

mas lejano.
0 5 10 15 20 25

Atrazina - CAS: 1912-24-9 5 : ‘ : : '
Biuron - CAS: 330-54-1 1 2'J
Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20
Guinclorac - CAS: B4087-01-4 24 -|
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 18J
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-9 8 —l
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 9
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 2S—|
Alacloro - CAS: 15572-60-8 3

> Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22 —]
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-8 18
Ciflufenican CAS: 83164-33-4 11
Acifluorfen - CAS: 50534-66-6 2
24d- (f\cido 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 84-75-7 1
Propanil - CAS: 7039-98-8 23—'
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Bromoxinil - CAS: 16689-84-5 6
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14
Glufosinato - CAS: 53363-07-6 15-—I
Dalapén - CAS: 75-95-0 7
EPTC (S-etil dipropitiocarbamate) - CAS: 759-94-4 13
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Apéndice 37. Cortes en dendrograma con Medida de similitud Coseno y Método de

agrupamiento Vecino mas lejano.

106

0 ? 12 15 210 2|5
Atrazina - CAS: 1912-24-9 5
Biuron - CAS: 330-54-1 12 -J
Norflurazon - CAS: 27314-13-2 20
Quinclorac - CAS: A4087-01-4 24 -|
Difenamida - CAS: 957-51-7 10
Metribuzina - CAS: 21087-64-9 1 GP] J
Asulam - CAS: 3337-71-1 4
Dicamba - CAS: 1918-00-9 B —J
Lenacil - CAS: 2164-08-1 17
Diclofop-metil - CAS: 51338-27-3 9
Sethoxydim - CAS: 74051-80-2 25 | -
Alacloro - CAS: 15972-60-8 3
> Imazetapir - CAS: 81335-77-5 16 [
Pendimetalina - CAS: 40487-42-1 22 -
Metsulfuron Metil - CAS: 74223-64-6 18}
Ciflufenican CAS: 83164-33-4 11
Acifluorfen - CAS: 50534-66-6 2
24d- (fkcido 2 A-diclorofenoxiacético) - CAS: 84-75-7 1
Propanil - CAS: 708-98-8 23
Paraquat - CAS: 1910-42-5 21
Bromoxinil - CAS: 16839-84-5 6
Glifosato - CAS: 1071-83-6 14 l
Glufosinato - CAS: 53365-07-6 15
Dalapdn - CAS: 75-95-0 7
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) - CAS: 759-94-4 13

Base topoldgica

Bs= {(Atrazina, Diuron, Norflurazon); (Quinclorac); (Difenamida, Metribuzina, Asulam.
Dicamba); (Lenacil); (Diclofop-metil; Sethoxydim; Al Cloro); (Imazetapir, Pendimetalina,
Metsulfuron metil); (Diflufenican) (Acifluorfen); (2-4 D, Propanil); (paraquat); (Bromoxinil);

(glifosato); (Glufosinato); (Dalapon); (EPTC)}
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Apéndice 38. Determinacion del numero de seleccion S en dendrograma con Medida de similitud

Coseno y Método de agrupamiento Vecino mas lejano.

n C LI |Cil \)
1

1 25 IxixixixixixIxIxIxIxixIxIxIxixIxIxIxixixIxIxixixI=1 Ix25=25

2 23 IxIxIx2xixIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxIxixI=4 4x23=92

3 19 IxIx2x2x1x2x1x2xIxIxIxIxIxIxIxIxIxIx] =48 48x19=912

| 4 14 3xlxdxIx3x3x2x2x xIxIxixlx]1=432 432x14=6048 |

5 14 3xIx4xIx6xIxix2xixIxixixIx1=144 144x14=2016

6 8 Ox8x2xIxIx2xIx1=288 288x8=2304

7 7 Ix8x3xIx2xix1=432 432x7=3024

8 6 17x3x1x2x1x1=102 102x6=612

9 5 20xIx2x1x1=40 40x5=200

10 4 20x1x2x2=80 80x4=320

11 3 20x1x4=80 80x3=240

12 2 21x4=84 84x2=168
13-25 1 25 25x1=25
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados.

SUSTANCIA QUIMICA
No
NOMBRE ESTRUCTURA FORMULA
MOLECULAR | MOLECULAR
2,4 d - (Acido Q
% W
2,4- 0)_0
1 diclorofenoxiac a C8H6CI203
ético) - CAS: 94-
75-7 o)
Cl
. © OH
Acifluorfen - |r e
2 CAS: 50594-66- | F F o |C14H7CIF3NOS
6
0
Alacloro - CAS: N
3 acloro - CAS | c14m20CINO2
15972-60-8 o
0]
0.9 ot
Asulam - CAS: 2
4 ' C8H10N204S
o
Q\
Atrazina - CAS: >:\\\ a2
5 | N /% | C8H14CINS
1912-24-9 =
S
Br
o OH
6 Bromoxinil - C7H3Br2NO
CAS: 1689-84-5
N// Br

108
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

SUSTANCIA QUIMICA

N° ESTRUCTURA FORMULA
NOMBRE
MOLECULAR MOLECULAR
Cl Cl
Dal A - CAS HD
7 anen C3H4CI 2032
75-99.0
O
Cl 0
i CAG OH
& Dicamba - CAS: CBHECI 203
1918-00-9 ocH,
Cl
(% _‘f'
-
Diclofop-metil - o4
g CAS: 51338-27- C16H14CI204
3 d
-':J-‘:'.:...""\-\. U
Df d x;c':::___,.--‘m-._w_.-'l"«N.-GH__‘l.
10 o oame L & | cieHizno
CAS; 957-51-7 _~. CHy
0 _;ﬁ-"\-\.:‘_,.-F
Diflufenican "“-~i~"“~;1-”:“-a_e-”
11 CAS 83164-33- w7 F
A L C19H11F5M2032
L::_-__.-"*-H{.:FJ
s
Divron - TAS; - %
12 { % | coHocizmzo
330-54-1 O

CA
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

SUSTANCIA QUIMICA

M NOMBERE ESTRUCTURA FORMULA
MOLECULAR MOLECULAR
e ab
EPTC (5-etil G\h '
dipropiltiocarba -
13 ta) - CAS 2 COH19M 05
mata) - : .
750-94-4 o "o
? h
)
Glifosata - CAS: }
14 Tosate W C3HBNOSP
1071-83-F “?_I
/
W00
8]
Glufasinato - 0%
15 Cas 53369-07- % 8 " CEH1ZMO4P
b %Q \
Imazetapir - . :H CH
16 Cas B1335-77- # % oMy C15H18M303
5 ° "
N_ _0
(1 Y
L il - CAS: N
17 Enac @ C13H18N2032
2164-08-1 o
CH, ©
- _NH
Metribuzing - H3E ¢ N
3
18 a5 21087-64- “‘M{'ﬂ“‘sCH CAH14MADS
3

9
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

SUSTANCIA QUIMICA

ND
NOMEBRE ESTRUCTURA FORMULA
MOLECULAR | MOLECULAR
o
VA
Metsulfuran o M -
19 Metil - CAS: | o o | C14H1SN506S
74223-64-6 | o |
o
ROt
Morflurazon - 7
w0
20 CAS: 27314-13- | A C12ZHICIF3N30
5 ; Fef‘r":} o
14 p—
-
K
p b - CAS: =
21 AratE /‘*N C12H14CI2N2
1910-42-5 4,
Lol &
NO; |,
Pendimetaling - SN
22 CAS: 40487-42- AN C13H19M304
) ;
/
oyff
P il - CAS: .
73 rop=n R CIHICIZNO
709-95-5 r:;’&,_;-f
o
0. __OH
CQuinclorac - [y N
—
24 CAS: 84087-01- C10H5CIZNO2
4 = Cl
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

SUSTANCIA QUIMICA

No
NOMBRE ESTRUCTURA FORMULA
oJO%
Sethoxydim - X o
25 CAS: 74051-80- - C17H29NO0O3S
2 v
<
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

CAS: 1689-84-5

" MOMENTO | . _ . | ENERGIA CAPACIDAD
NOMBRE DIPOLAR (KCAL/MOL) TERMICA CALORIFICA
(Debye) (KCAL/MOL) | (kcal/mol-K)
2,4d - (Acido
2,4-
1 diclorofenoxiac |  3,956007 | -912698,061657 86,172 0,04467
ético) - CAS: 94-
75-7
Acifluorfen -
2 CAS: 50594-66- | 3,695622 | -1084509,004273 132,831 0,07783
6
3 Alacloro - CAS: | o 1 29465 -759832,921598 208,758 0,07333
15972-60-8
4 Asulam - CAS: | o o006 -702446,784919 123,628 0,05660
3337-71-1
5 Atrazina - CAS: | ¢ 35056 -657158,443825 150,467 0,05386
1912-24-9
6 Bromoxinil - 3,861714 | -3480298,117845 57,030 0,03681
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

" MOMENTO | . _ . | ENERGIA CAPACIDAD
NOMBRE DIPOLAR (KCAL/MOL) TERMICA CALORIFICA
(Debye) (KCAL/MOL) | (kcal/mol-K)
7 Dalapon - CAS: | 3 167087 | -745183,938601 48,566 0,02702
75-99-0
8 Dicamba - CAS:| ) cacece | 912694647381 86,143 0,04564
1918-00-9
Diclofop-metil -
9 CAS: 51338-27-| 5319828 | -1154207,377696 177,941 0,07942
3
Difenamida -
10 3,562102 -470560,353281 189,725 0,06504
CAS: 957-51-7
Diflufenican
11 |CAS:83164-33-| 3,005177 | -934926,509375 179,069 0,09017
4
12 Diuron - CAS: | ¢ ge6992 -912428,099755 120,086 0,05271
330-54-1




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

115

Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

9

" MOMENTO | . _ . | ENERGIA CAPACIDAD
NOMBRE DIPOLAR (KCAL/MOL) TERMICA CALORIFICA
(Debye) (KCAL/MOL) | (kcal/mol-K)
EPTC (S-etil
13 |dipropiltiocarbal 4 010 | -553802,651920 178,625 0,05662
mato) - CAS:
759-94-4
14 |Glifosato-CAS: o joooe) | 559393,693104 88550 0,04199
1071-83-6
Glufosinato -
15 | CAS:53369-07-| 2,122624 | -561512,659848 121,834 0,04982
6
Imazetapir -
16 | CAS:81335-77-| 5102888 | -610573,293886 213,873 0,08077
5
17 Lenacil - CAS: | 5 o762 -480813,809553 194,583 0,06041
2164-08-1
Metribuzina -
18 |CAS:21087-64-| 2,246570 | -631042,174364 148,690 0,05851
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

" MOMENTO | . _ . | ENERGIA CAPACIDAD
NOMBRE DIPOLAR (KCAL/MOL) TERMICA | CALORIFICA
(Debye) (KCAL/MOL) | (kcal/mol-K)
Metsulfuron
19 Metil - CAS: 4,394677 | -1045316,059073 | 200,896 0,09376
74223-64-6
Norflurazon -
20 |CAS:27314-13-| 8499410 | -917358,788118 133,677 0,06596
2
g1 |Paraauat-CAS:| 5 ooeies | -938436,696829 157,944 0,06126
1910-42-5
Pendimetalina -
22 |CAS:40487-42-| 2,386975 | -609825,182676 208,956 0,07861
1
23 Propanil - CAS: | 3 538565 | -877694,688454 108,289 0,04588
709-98-8
Quinclorac -
24 | CAS:84087-01-| 2,958540 | -947307,082477 87,449 0,04739
4
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

N° MOMENTO ENERGIA TOTAL ENERGIA CAPACIDAD
NOMBRE DIPOLAR (KCAL/MOL) TERMICA CALORIFICA
(Debye) (KCAL/MOL) | (kcal/mol-K)
Sethoxydim -
25 CAS: 74051-80- 7,016642 -843232,718721 287,576 0,09789

2




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

118

Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

PESO

No

NOMBRE (:c':.T/Rn?ZII?() PO(Z'::ZD /Q,? * | moLECuLAR TDE:,I FI:JESTS.II\-IU(T(?

(g/mol)
2,4 d - (Acido
2,4-
1 diclorofenoxiac 0,11508 123,51833 221 410,15
ético) - CAS: 94-
75-7
Acifluorfen -
2 CAS: 50594-66-|  0,16402 208,83167 361,65 430,15
6

3 Alacloro - CAS: 0,15213 183,93500 269,77 314,15

15972-60-8
4 Asulam - CAS: 0,12630 141,06700 230,24 417,15

3337-71-1
c Atrazina - CAS: 0,12383 147,75867 215,68 443,15

1912-24-9
6 Bromoxinil - 0,10430 129,05300 276,91 462,15

CAS: 1689-84-5
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

PESO
No
NOMBRE (:c':.T/Rn?ZII?() PO(Z'::ZD /Q,? " | MOLECULAR TDE:,I FI:JESTS.II\-IU(T(?
(g/mol)
. Dalapdn - CAS: 0,08883 61,82600 142,97 439,15
75-99-0
3 Dicamba - CAS: 0,11413 122,53600 221,03 381,15
1918-00-9
Diclofop-metil -
9 |CAS:51338-27-| 0,16344 224,75900 341,2 310,15
3
10 Difenamida - 0,13906 185,62200 239,31 407,15
CAS: 957-51-7
Diflufenican
11 |CAS:83164-33-|  0,17576 251,54767 394,3 433,15
4
12 Diuron - CAS: 0,12678 151,94733 233,09 429,15
330-54-1
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

9

PESO
N°
e | gmors | s o e
(g/mol)
EPTC (S-etil
13 |dipropiltiocarbal 15,6, 138,28000 189,32 297,15
mato) - CAS:
759-94-4
14 |Clifosato-CAS:H 511 0eg 78,49200 169,07 502,15
1071-83-6
Glufosinato -
15 | CAS:53369-07-|  0,12048 98,99333 181,13 487,15
6
Imazetapir -
16 |CAS:81335-77-|  0,15754 209,25433 289,33 447,15
5
17 Lenacil - CAS: 0,12275 163,86267 234,29 588,15
2164-08-1
Metribuzina -
18 |CAS:21087-64-|  0,12429 151,18533 214,29 397,15
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

4

PESO
N°
o | IO | A |t AT
(g/mol)
Metsulfuron
19 Metil - CAS: 0,18262 238 70500 381,36 431,15
74223-64-6
Norflurazon -
20 CAS: 27314-13-|  0,13959 188,62067 303,67 447,15
2
21 Paraquat- CAS:| 4 135eg 208,35833 186,25 573,15
1910-42-5
Pendimetalina -
22 CAS: 40487-42-|  0,15251 205,44400 281,31 327,15
1
23 Propanil - CAS: | 11541 142,25967 218,08 364,15
709-98-8
Quinclorac -
24 CAS: 84087-01-|  0,11408 156,38433 242,05 547,15
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

PESO
NO
woare | SO | POLKOAD | oygcn MRS
(g/mol)
Sethoxydim -
25 CAS: 74051-80- 0,18839 241,72300 327,5 362,15

2




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

123

Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Coeficiente
N° PUNTO DE DENSIDAD A | Constante de |de Adsorcion
NOMBRE EBULLICION 29815K- | disociacion | de carbono
NORMAL (K) (g/ml) pKa organico
(Log KOC)
2,4 d - (Acido
2,4-
1 diclorofenoxiac 433,15 1,416 2,64 1,68
ético) - CAS: 94-
75-7
Acifluorfen -
2 CAS: 50594-66- 695,55 1.573 1.93 45
6
3 Alacloro - CAS: 373,15 1,119 1,2 2,267
15972-60-8
4 Asulam - CAS: 656,15 1,418 4,82 1,619
3337-71-1
5 Atrazina - CAS: 553,15 1,3 1,64 2,362
1912-24-9
6 Bromoxinil - 538,75 22 4,06 2,638
CAS: 1689-84-5




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

124

Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Coeficiente
N° PUNTO DE DENSIDAD A | Constante de |de Adsorcion
NOMBRE EBULLICION 29815K- | disociacion | de carbono
NORMAL (K) (g/ml) pKa organico
(Log KOC)
7 Dalapon - CAS: | /o5 15 1,39 2,06 0,437
75-99-0
8 Dicamba - CAS: 599 25 1,57 2.4 1,459
1918-00-9
Diclofop-metil -
9 CAS: 51338-27-| 711,65 1,31 3,7 3,606
3
10 Difenamida - 655,12 12 0,7 4,189
CAS: 957-51-7
Diflufenican
11 | CAS: 83164-33- 649,35 1,438 9,03 5,041
4
12 Diuron - CAS: 454,15 1,48 -2 2,134
330-54-1
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Coeficiente
N° PUNTO DE DENSIDAD A | Constante de |de Adsorcion
NOMBRE EBULLICION 298,15 K - disociacion de carbono
NORMAL (K) (g/ml) pKa organico
(Log KOC)
EPTC (S-etil
dipropiltiocarba
13 505,15 0,95 -1,22 2,411
mato) - CAS:
759-94-4
14 |Glifosato-CAS: 0 o 1,74 1,22 1,274
1071-83-6
Glufosinato -
15 CAS: 53369-07- 792,25 1,4 2,5 1,492
6
Imazetapir -
16 CAS: 81335-77- 453,15 1,28 3,9 3,143
5
17 Lenacil - CAS: 649,35 1,32 10,66 2,269
2164-08-1
Metribuzina -
18 CAS: 21087-64- 405,15 1,28 -0,17 3,078
9
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Coeficiente
N° PUNTO DE DENSIDAD A | Constante de |de Adsorcion
NOMBRE EBULLICION 298,15 K - disociacion de carbono
NORMAL (K) (g/ml) pKa organico
(Log KOC)
Metsulfuron
19 Metil - CAS: 920,35 1,473 2,55 1,84
74223-64-6
Norflurazon -
20 CAS: 27314-13- 618,35 1,4395 1,11 3,537
2
g1 |Paraguat- CAS: 583,9 1,56 3 2,815
1910-42-5
Pendimetalina -
22 CAS: 40487-42- 603,15 1,17 -2,24 4,05
1
23 Propanil - CAS: 642,15 1,25 13,58 2,295
709-98-8
Quinclorac -
24 CAS: 84087-01- 678,15 1,75 -3,26 2,263
4
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Coeficiente
N° PUNTO DE DENSIDAD A | Constante de |de Adsorcion
NOMBRE EBULLICION 298,15 K - disociacion de carbono
NORMAL (K) (g/ml) pKa organico
(Log KOC)
Sethoxydim -
25 CAS: 74051-80- 710 1.112 4,38 3,454
2
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de
o Solubilidad en | Presion de .. Ley de Henry

N particion de

NOMBRE agua vapor (Pa:m3/mol at

(mg/La25°C) | (Paa2seq | Octano!asua 25°C)
g (Log KOW)
2,4 d - (Acido
2,4-
1 diclorofenoxiac 336,2 0,3719695 2,81 0,000000182
ético) - CAS: 94-
75-7
Acifluorfen -
2 CAS: 50594-66- 240 0,00052529 3,7 6,03E-11
6

3 Alacloro - CAS: 18,07 0,2733109 3,52 4,027E-07

15972-60-8
4 Asulam - CAS: 2527 0,01853181 0,27 1,667E-10

3337-71-1
5 Atrazina - CAS: 214,1 0,381302 2,61 3,791E-08

1912-24-9
6 Bromoxinil - 43,87 0,03079747 3,39 1,919E-08

CAS: 1689-84-5
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de
o Solubilidad en | Presion de .. Ley de Henry

N particion de

NOMBRE agua vapor (Pa:m3/mol at

(mg/La25°C) | (Paa2seq | Octanolaeua 25°)
g (Log KOW)
7 Dalapon - CAS: 7432 89,326 1,68 0,00001696
75-99-0

8 Dicamba - CAS: 440,5 0,7052754 221 3,493E-08

1918-00-9

Diclofop-metil -
9 CAS: 51338-27-|  0,7937 0,00919924 462 3,82E-08
3
10 Difenamida - 98 35 0,05799524 2,86 1,393E-08
CAS: 957-51-7

Diflufenican

11 |CAs: 83164-33-|  0,2171 5,34623E-05 49 9,583E-09
4
12 Diuron - CAS: 150,6 0,06199491 2,68 9,47E-09
330-54-1
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de
o Solubilidad en | Presion de .. Ley de Henry
N particion de
NOMBRE agua vapor (Pa:m3/mol at
(mg/La25°C) | (Paa2seq | Octano!asua 25°C)
g (Log KOW)
EPTC (S-etil
13 |dipropiltiocarba 89,87 0,501292177 3,21 0,00001042
mato) - CAS:
759-94-4
14 |Glifosato- CAS: 12000 5,7329E-07 4 9,566E-17
1071-83-6
Glufosinato -
15 | CAS:53369-07-| 1370000 1,53321E-06 3,96 2,741E-17
6
Imazetapir -
16 | CAs: 81335-77- 84,54 3,02642E-09 2,6 1,022E-13
5
17 Lenacil - CAS: 66,64 4,03967E-08 3,09 1,402E-12
2164-08-1
Metribuzina -
18 | CAS: 21087-64- 1304 0,06892767 1,7 1,118E-09
9
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de

4

o Solubilidad en | Presion de .. Ley de Henry
N particion de
NOMBRE agua vapor (Pa:m3/mol at
(mg/La25°C) | (Paa2seq | Octano!asua 25°C)
g (Log KOW)
Metsulfuron
19 Metil - CAS: 52,75 4,23965E-09 2,2 3,025E-13
74223-64-6
Norflurazon -
20 CAS: 27314-13- 126,9 0,004972925 2,3 1,174E-09
2
gp  |Paraquat-CAS: 395,2 0,033063952 2,47 1,538E-07
1910-42-5
Pendimetalina -
22 CAS: 40487-42- 89,68 2,95976E-10 2,62 9,196E-17
1
P il - CAS:
23 ropanil - CAS 84,18 0,003759691 3,07 9,61E-08
709-98-8
Quinclorac -
24 CAS: 84087-01- 76,02 5,27E-06 2,97 1,66E-10
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de

o Solubilidad en | Presion de .. Ley de Henry

N particiéon de
NOMBRE agua vapor (Pa-m3/mol at

(mg/La25°C) | (Paa2siq) | Octano!asua 25°)
g (Log KOW)
Sethoxydim -
25 CAS: 74051-80- 1,537 1,51E-06 4,38 3,17E-09
2
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de

CAS: 1689-84-5

Factor d
. actorde .| Vida media Indice de particion
N° NOMBRE bioconcentraci , .. ]
6n (BCF) (Dias) Refraccion octanol aire
(KOA)
2,4 d - (Acido
2,4-
1 diclorofenoxiac 3,162 1,614 1,573 8,649
ético) - CAS: 94-
75-7
Acifluorfen -
2 CAS: 50594-66- 3,162 12,353 1,576 12,308
6
3 Alacloro - CAS: 102,4 0,237 1,54 9,988
15972-60-8
4 Asulam - CAS: 3,162 0,406 1,579 9,885
3337-71-1
5 Atrazina - CAS: 9,766 0,391 1,605 9,626
1912-24-9
B inil -
6 romoxini 32,39 51,023 1,711 11,658
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Factor de coeficiente de
. .| Vida media Indice de particion
N° NOMBRE bioconcentraci , .. ]
6n (BCF) (Dias) Refraccion octanol aire
(KOA)

7 Dalapon - CAS: 3,162 19,307 1,481 7,113

75-99-0
8 Dicamba - CAS: 3,162 3,583 1,577 9,26

1918-00-9

Diclofop-metil -
9 CAS: 51338-27- 720,1 0,564 1,562 10,426
3
10 Difenamida - 31,62 0,399 1,569 11,689
CAS: 957-51-7
Diflufenican
11 CAS: 83164-33- 1183 3,346 1,573 9,777
4
Di - CAS:

12 furon - CAS 23,1 0,983 1,565 10,366

330-54-1
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de

9

. Factor de .| Vida media Indice de particion
N° NOMBRE bioconcentraci , .. ]
6n (BCF) (Dias) Refraccion octanol aire
(KOA)
EPTC (S-etil
dipropiltiocarba
13 59,12 0,383 1,48 6,397
mato) - CAS:
759-94-4
14  |Glifosato-CAS: 3,162 0,135 1,529 12,778
1071-83-6
Glufosinato -
15 CAS: 53369-07- 3,162 0,261 1,501 9,707
6
Imazetapir -
16 CAS: 81335-77- 3,162 0,675 1,611 16,971
5
17 Lenacil - CAS: 47,53 0,23 1,585 11,591
2164-08-1
Metribuzina -
18 CAS: 21087-64- 4,064 0,586 1,618 10,02
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

coeficiente de

4

Factor d
. actorde .| Vida media Indice de particion
N° NOMBRE bioconcentraci ; .. ]
6n (BCF) (Dias) Refraccion octanol aire
(KOA)
Metsulfuron
19 Metil - CAS: 4,721 4,149 1,594 13,712
74223-64-6
Norflurazon -
20 CAS: 27314-13- 11,78 1,077 1,567 10,153
2
g1 |Peraquat-CAS: 16,05 6,867 1,64 7,351
1910-42-5
Pendimetalina -
22 CAS: 40487-42- 20,82 0,352 1,58 18,835
1
23 Propanil - CAS: 46,12 2,829 1,558 9,225
709-98-8
Quinclorac -
24 CAS: 84087-01- 3,162 8,374 1,695 12,477
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Factor de coeficiente de
. .| Vida media Indice de particion
N° NOMBRE bioconcentraci , ., ]
6n (BCF) (Dias) Refraccion octanol aire
(KOA)
Sethoxydim -
25 CAS: 74051-80- 470,5 0,074 1,534 13,434
2
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Categoria Categoria
Volatilizacién Toxicologia Toxicologica Toxicoldgica
N° NOMBRE desde agua DL50 (mg/Kg) | DL50 (mlg/Kg) DL50 (m’g/Kg)
ORAL -RATAS - (SEGUN (SEGUN
(atm-m3/mol) . . .
BIBLIOGRAFIA | RESOLUCION | RESOLUCION
10834 DE 1992) | 10834 DE 1992)
2,4 d - (Acido
2,4- MEDIANAMENTE
1 diclorofenoxiac 3,54E-08 347 3 TOXICO
ético) - CAS: 94- (CATEGORIA 3)
75-7
Acifluorfen - LIGERAMENTE
2 CAS: 50594-66- |  6,03E-11 1370 4 TOXICO
6 (CATEGORIA 4)
LIGERAMENTE
3 Alacloro- CAS: ¢ 5o ¢ g 930 4 TOXICO
15972-60-8 (CATEGORIA 4)
LIGERAMENTE
4 Asulam - CAS: | 1 1) 2000 4 TOXICO
3337-71-1 (CATEGORIA 4)
_ LIGERAMENTE
5 Atrazina - CAS: | 3ee 09 672 4 TOXICO
1912-24-5 (CATEGORIA 4)
Bromoxinil - MEDIA,NAMENTE
6 . 1,32E-10 190 3 TOXICO
CAS: 1689-84-5 (CATEGORIA 3)
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Categoria Categoria
vontiacon | Joicto | Tkl | Tl
N° NOMBRE desde agua 8/78 g & g &
ORAL -RATAS -|  (SEGUN (SEGUN
(atm-m3/mol) . . .
BIBLIOGRAFIA | RESOLUCION | RESOLUCION
10834 DE 1992)| 10834 DE 1992)
Dala0én - CAS LIGERAMENTE
7 a ";20;'9 o | 90208 9339 4 TOXICO
(CATEGORIA 4)
Sicamba - CAS LIGERAMENTE
8 'Clagr;‘Saoo L | 21809 1039 4 TOXICO
(CATEGORIA 4)
Diclofop-metil - LIGERAMENTE
9 CAS: 51338-27-|  3,82E-08 512 4 TOXICO
3 (CATEGORIA 4)
Sifenamid LIGERAMENTE
I i Y 685 4 TOXICO
' (CATEGORIA 4)
Diflufenican LIGERAMENTE
11 |CAS:83164-33-|  3,25E-07 2000 4 TOXICO
4 (CATEGORIA 4)
o Chs. LIGERAMENTE
12 ':;%”5'4 o 5,04E-10 1017 4 TOXICO
(CATEGORIA 4)
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Categoria Categoria
ot | Tkl | okt | Tt
N° NOMBRE desde agua 8/78 g & g &
ORAL -RATAS -|  (SEGUN (SEGUN
(atm-m3/mol) . . .
BIBLIOGRAFIA | RESOLUCION | RESOLUCION
10834 DE 1992)| 10834 DE 1992)
. EPT(,:It(_S'et"b LIGERAMENTE
13 'protp') 'O(:c:; 4 1,59E-05 916 4 TOXICO
mato) - .
(CATEGORIA 4)
759-94-4
Slifosate - CAS LIGERAMENTE
14 '125;108'3 L' 408619 5600 4 TOXICO
(CATEGORIA 4)
Glufosinato - LIGERAMENTE
15 | CAS:53369-07-|  5,26E-16 2000 4 TOXICO
6 (CATEGORIA 4)
Imazetapir - LIGERAMENTE
16 |CAS:81335-77-|  1,04E-16 5000 4 TOXICO
5 (CATEGORIA 4)
el - CAS LIGERAMENTE
17 eznlaecl'l c_)s . 7,71E-11 11000 4 TOXICO
(CATEGORIA 4)
Metribuzina - LIGERAMENTE
18 |CAS:21087-64-|  1,17E-10 1100 4 TOXICO
9 (CATEGORIA 4)
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Categoria Categoria
v | Toleootls | Toiéncs | Toletn
N° NOMBRE desde agua 8/78 g & g &
ORAL -RATAS - (SEGUN (SEGUN
(atm-m3/mol) . . .
BIBLIOGRAFIA | RESOLUCION RESOLUCION
10834 DE 1992) | 10834 DE 1992)
Metsulfuron LIGERAMENTE
19 Metil - CAS: 7,52E-14 5000 4 TOXICO
74223-64-6 (CATEGORIA 4)
Norflurazon - LIGERAMENTE
20 CAS: 27314-13- 3,43E-10 8000 4 TOXICO
2 (CATEGORIA 4)
p t - CAS: MEDIANAMENTE
21 arlagq1“;4'2 | 322807 100 3 TOXICO
(CATEGORIA 3)
Pendimetalina - LIGERAMENTE
22 CAS: 40487-42- 1,49E-18 1050 4 TOXICO
1 (CATEGORIA 4)
p il - CAS: MEDIANAMENTE
23 rofg;'gé .| L71E08 367 3 TOXICO
(CATEGORIA 3)
Quinclorac - LIGERAMENTE
24 CAS: 84087-01- 9,52E-12 2190 4 TOXICO
4 (CATEGORIA 4)
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

2

Categoria Categoria
vt | 1ot | Joteolis | Toteotaes
N° NOMBRE desde agua &/78 g & g &
ORAL -RATAS - (SEGUN (SEGUN
(atm-m3/mol) . . .
BIBLIOGRAFIA | RESOLUCION RESOLUCION
10834 DE 1992)| 10834 DE 1992)
Sethoxydim - LIGERAMENTE
25 CAS: 74051-80- 2,16E-11 3200 4 TOXICO

(CATEGORIA 4)
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

CAS: 1689-84-5

(CATEGORIA 3)

Categoria ,
.. Categoria
Toxicoldgica L.
Mayor DL50 Toxicologica
(mg/Ke) Oral Mayor DL50
Ratas - (mg/Kg) Oral | - PO FUNCIONAL | FAMILIA QUIMICA
N° NOMBRE .. Ratas - . !
Presentacion .. IUPAC GRUPO TOXOFORO
. Presentacion
Comercial - .
. Comercial -
REéTSETi%NDEL (SEGUN REGISTRO
DEL ICA)
ICA)
2,4d - (Acido
24 ALTAMENTE . Acidos fenoxi-
1 diclorofenoxiac 2 TOXICO ACIDO .
ético) - CAS: 94- (CATEGORIA 2) carboxilicos
75-7
Acifluorfen - LIGERAMENTE
2 CAS: 50594-66- 4 TOXICO ACIDO Difenileteres
6 (CATEGORIA 4)
' ALTAMENTE
3 A';;;r;_éggs' 2 T6XICO AMIDA Cloroacetamidas
(CATEGORIA 2)
LIGERAMENTE
4 Asulam - CAS: 4 TOXICO ESTER Carbamatos
3337-71-1 (CATEGORIA 4)
_ MEDIANAMENTE
5 Atrazina - CAS: 3 TOXICO AMINA Triazinas
1912-24-9 (CATEGORIA 3)
. MEDIANAMENTE
6 Bromoxinil - 3 TOXICO NITRILO Nitrilos
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

(CATEGORIA 2)

Categoria ,
.. Categoria
Toxicoldgica T
Mavor DL50 Toxicologica
(m ‘//K ) Oral Mayor DL50
gR tg (mg/Kg) Oral | - PO FUNCIONAL | FAMILIA QUIMICA
N° NOMBRE atas- Ratas - A
Presentacion .. IUPAC GRUPO TOXOFORO
. Presentacion
Comercial - .
(SEGUN Comercial -
REGISTRO DEL (SEGUN REGISTRO
DEL ICA)
ICA)
Dalansn - CAS: LIGERAMENTE Acidos cf
7 a 2;20;19 o 4 TOXICO ESTER “ bo,s cloro
-99- rooni
(CATEGORIA 4) carbonicos
Dicamba - CAS: MEDIANAMENTE A
8 Icf9r;.]8a0_09 ' 3 TOXICO ACIDO ] cido
-UU- enzolc
(CATEGORIA 3) oico
Diclofop-metil - MEDIANAMENTE Ariloxif . .
9 CAS: 51338-27- 3 TOXICO ESTER riioxt entox'pmp'o”a
S
3 (CATEGORIA 3) °
Siferamid LIGERAMENTE
ITenami - ,
10 CAS‘? 9357 5; ; 4 TOXICO AMIDA acetamida (anilida)
' (CATEGORIA 4)
Diflufenican ALTAMENTE piridi
11 |CASs: 83164-33- 2 TOXICO AMIDA A rain .
, carboxami S
4 (CATEGORIA 2) oxamica
o Chs: ALTAMENTE
12 uron - £A>: 2 TOXICO AMIDA Ureas
330-54-1




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS 145

Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Categoria ;
.. Categoria
Toxicoldgica L.
Mavor DL50 Toxicologica
(m ‘//K ) Oral Mayor DL50
gR tg (mg/Kg) Oral | - 160 FUNCIONAL | FAMILIA QUIMICA
N° NOMBRE atas- Ratas - A
Presentacion .. IUPAC GRUPO TOXOFORO
. Presentacion
Comercial - .
(SEGUN Comercial -
REGISTRO DEL (SEGUN REGISTRO
DEL ICA)
ICA)
g EPTﬁt(_S'et"b LIGERAMENTE
13 'protp') 'OCC:; a 4 TOXICO ESTER Tiocarbamatos
m - :
ato (CATEGORIA 4)
759-94-4
Glifosato - CAS: ALTAMENTE
14 '1%5;1083 o 2 TOXICO ACIDO Glicinas
(CATEGORIA 2)
Glufosinato - LIGERAMENTE o
. . Acidos
15 CAS: 53369-07- 4 TOXICO ACIDO fostin
6 (CATEGORIA 4) OsTInICcos
Imazetapir - MEDIANAMENTE
16 CAS: 81335-77- 3 TOXICO ACIDO Imidazolinonas
5 (CATEGORIA 3)
] o CAs: LIGERAMENTE
17 eznla; oo 4 TOXICO CETONA Uracilos
(CATEGORIA 4)
Metribuzina - MEDIANAMENTE
18 CAS: 21087-64- 3 TOXICO CETONA Triazinonas
9 (CATEGORIA 3)
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Categoria ,
.. Categoria
Toxicoldgica L.
Mavor DL50 Toxicologica
(m ‘//K ) Oral Mayor DL50
gR tg (me/Ke) Oral | -0 PO FUNCIONAL | FAMILIA QUIMICA
N° NOMBRE atas- Ratas - A
Presentacion .. IUPAC GRUPO TOXOFORO
. Presentacion
Comercial - .
(SEGUN Comercial -
REGISTRO DEL (SEGUN REGISTRO
DEL ICA)
ICA)
Metsulfuron MEDIANAMENTE
19 Metil - CAS: 3 TOXICO ESTER Sulfonilureas
74223-64-6 (CATEGORIA 3)
Norflurazon - MEDIANAMENTE
20 CAS: 27314-13- 3 TOXICO CETONA piridazinona
2 (CATEGORIA 3)
P t - CAS: EXTREMEDAMENTE
21 aT9q1”;42 L 1 TOXICO AMINA Bipiridilos
(CATEGORIA 1)
Pendimetalina - ALTAMENTE
22 CAS: 40487-42- 2 TOXICO AMINA Dinitroanilinas
1 (CATEGORIA 2)
P il - CAS: ALTAMENTE
23 m;’g;'gs Y 2 TOXICO AMIDA Amidas
(CATEGORIA 2)
Quinclorac - ALTAMENTE Acid ol
24 | CAS: 84087-01- 2 TOXICO ACIDO “ qul‘,'”o n
4 (CATEGORIA 2) carboxiicos
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

Categoria ,
L. Categoria
Toxicoldgica ..
Mavor DL50 Toxicologica
(m ‘/IK ) Oral Mayor DL50
gR tg (me/Ke) Oral | o PO FUNCIONAL | FAMILIA QUIMICA
N° NOMBRE atas- Ratas - R
Presentacion .. IUPAC GRUPO TOXOFORO
. Presentacion
Comercial - .
(SEGUN Comercial -
REGISTRO DEL (SEGUN REGISTRO
DEL ICA)
ICA)
Sethoxydim - MEDIANAMENTE
25 CAS: 74051-80- 3 TOXICO CETONA Ciclohexanodionas
2 (CATEGORIA 3)
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

75-99-0

N° NOMBRE SELECTIVIDAD | MODO DE ACCION | TIPO DE SIEMBRA
2,4d - (Acido
2.4-
1 diclorofenoxiac Sl SISTEMICO POSTSIEMBRA
ético) - CAS: 94-
75-7
Acifluorfen -
2 CAS: 50594-66- S| CONTACTO POSTSIEMBRA
6
3 Alacloro - CAS: S| SISTEMICO PRESIEMBRA
15972-60-8
4 Asulam - CAS: S| SISTEMICO POSTSIEMBRA
3337-71-1
! Atrazina - CAS: q SISTEMICO Y PRESIEMBRA Y
1912-24-9 CONTACTO POSTSIEMBRA
6 Bromoxinil - S| CONTACTO POSTSIEMBRA
CAS: 1689-84-5
, Dalapén - CAS: q SISTEMICO PRESIEMBRA Y

POSTSIEMBRA
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

N° NOMBRE SELECTIVIDAD | MODO DE ACCION | TIPO DE SIEMBRA
8 Dicamba - CAS: S| SISTEMICO POSTSIEMBRA
1918-00-9
Diclofop-metil - SISTEMICO Y
9 CAS: 51338-27- S| POSTSIEMBRA
3 CONTACTO
10 Difenamida - S| SISTEMICO PRESIEMBRA
CAS: 957-51-7
Diflufenican
11 CAS: 83164-33- S| SISTEMICO PRESIEMBRA
4
Diuron - CAS: PRESIEMBRA Y
12 S| SISTEMICO
330-54-1 POSTSIEMBRA
EPTC (S-etil
13 |dipropiltiocarba S| SISTEMICO PRESIEMBRA
mato) - CAS:
759-94-4
14  |Clifosato-CAS: NO SISTEMICO POSTSIEMBRA
1071-83-6
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

N° NOMBRE SELECTIVIDAD MODO DE ACCION TIPO DE SIEMBRA
Glufosinato -
15 CAS: 53369-07- NO CONTACTO POSTSIEMBRA
6
Imazetapir -
16 CAS: 81335-77- Sl SISTEMICO POSTSIEMBRA
5
17 Lenacil - CAS: S SISTEMICO PRESIEMBRA
2164-08-1
Metribuzina - PRESIEMBRA Y
18 CAS: 21087-64- Sl SISTEMICO
9 POSTSIEMBRA
Metsulfuron
19 Metil - CAS: Sl SISTEMICO POSTSIEMBRA
74223-64-6
Norflurazon -
20 CAS: 27314-13- Sl SISTEMICO PRESIEMBRA
2
Paraquat - CAS:
21 NO CONTACTO
1910-42-5 POSTSIEMBRA
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Apéndice 39. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de herbicidas seleccionados

(Continuacion).

2

N° NOMBRE SELECTIVIDAD | MODO DE ACCION | TIPO DE SIEMBRA
Pendimetalina -
22 CAS: 40487-42- S| SISTEMICO PRESIEMBRA
1
23 Propanil - CAS: S| CONTACTO POSTSIEMBRA
709-98-8
Quinclorac -
24 CAS: 84087-01- S| SISTEMICO POSTSIEMBRA
4
Sethoxydim -
25 CAS: 74051-80- S| SISTEMICO POSTSIEMBRA
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados.

MOMENTO DIPOLAR| ENERGIA TOTAL | ENERGIA TERMICA CAPACIDAD
N NOMBRE (Debye) (CALIMOU) (KCAL/MOL) CALORIFICA
ebye (kcal/mol-K)
2,4 d - (Acido 2,4-
1 diclorofenoxiacético) - 0,422220009 0,853097598 0,157340697 0,248987654
CAS: 94-75-7
2 Acifluorfen - CAS: 0,389107111 0,796012577 0,35255847 0,716881834
50594-66-6
3 Alacloro '63’;5: 159721 4 579077623 0,903887783 0,670231371 0,653474427
g |Psulam- C/:S: 333771 626707625 0,922954606 0,314053805 0,417410935
5 Atrazina 2'4”;5: 1912- 1 ) 593395707 0,938001878 0,426346178 0,378708995
6 Bromox'”;" ;AS’ 16891 ) 410228863 0 0,035412744 0,138201058
7 Dalapén - SAS‘ 7599 4311745761 0,908754979 0 0
8 D'Cambao'ocg\sz 1918- 0 0,853098732 0,157219363 0,262758377
9 Diclofop-metil - CAS: 0,595655755 0,772854954 0,541295343 0,739343915
51338-27-3
10 D'fe”am':;’ ;CAS: P71 0372127507 1 0,59059872 0,536380952
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

MOMENTO DIPOLAR| ENERGIA TOTAL | ENERGIA TERMICA CAPACIDAD

N NOMBRE (Debye) (CALIMOU) (KCAL/MOL) CALORIFICA

ebye (kcal/mol-K)

11 Diflufenican CAS: 0,301303915 0,845712088 0,546014811 0,891075838
83164-33-4

12 |Diuron- CAS:330-54-1|  0,66386844 0,853187294 0,299234342 0,362426808
EPTC (S-etil

13 dipropiltiocarbamato) 0,194384421 0,972342342 0,544157148 0,417608466

CAS: 759-94-4

14 G"fosatos';:& 10731 219099842 0,970484691 0,167290072 0,211202822

15 Glufosinato - CAS: 0,189070537 0,969780654 0,306547843 0,321693122
53369-07-6

16 Imazetapir - CAS: 0,568067713 0,95348002 0,691632149 0,758320988
81335-77-5

17 |Lenacil- C’i& 2164-081 ) 124711886 0,996593239 0,610924229 0,471153439

18 Metribuzina - CAS: 0,204832625 0,946679135 0,418911343 0,44431746
21087-64-9

19 Mets ulfuron Metil - 0,478005232 0,809034623 0,63733735 0,941601411

CAS: 74223-64-6

20 Norflurazon - CAS: 1 0,851549049 0,356098071 0,549488536

27314-13-2
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

74051-80-2

MOMENTO DIPOLAR| ENERGIA TOTAL ENERGIA TERMICA CAPACIDAD

v NOMBRE (Debye) (KCAL/MOL) (KCAL/MOL) CALORIFICA

= (kcal/mol-K)

27 Pa raquat4-2C5AS: 1910- 0,375479936 0,344505811 0457629358 o as3132075

22 Pendimetalina - CAS: 0,222687788 0,953728584 0671050788 0 727070453
40487-42-1

23 Propanil - (;AS: 709-98- 0419963777 0,864727638 0245876574 0 266088153

24 Quinclorac - CAS: 0295373134 0,841598582 016268357 0 287463545
84087-01-4

25 Sethoxydim - CAS: 0,811437885 0,376177795 . .
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

51-7

\ NOMERE ENTROPIA (kcal/mol-| ~ POLARIDAD « | PESO MOLECULAR | TEMPERATURA DE
K) (C*m2/V) (g/mol) FUSION (K)
2,4d- (Acido 2,4-

1 |diclorofenoxiacético) -|  0,263727213 0,325172839 0,310468309 0,388316151
CAS: 94-75-7

2 Acifluorfen - CAS: 0,755215186 0,774849121 0,870091115 0,457044674
50594-66-6

3 Alacloro '6825: 159721 635805755 0,643621796 0,504515975 0,058419244

g |Psulam- C/:S: 333771 4 376337066 0,417669744 0,347232722 0,412371134

5 Atrazina 2':2& 1912- 1 351539196 0,452940712 0,289300919 0,501718213

6 Br°m°x'”é'4' ;:AS: 16891 ) 155456235 0,3543454 0,53292484 0,567010309

7 Dalapon - SAS: 75-99- 0 0 0 0,487972509

8 D'cambao'OC:S: 19181 254175664 0,31999508 0,310587674 0,288659794

Diclofop-metil - CAS:

9 iclofop-metil - CAS 0,749389846 0,858800171 0,788723988 0,04467354
51338-27-3

1o  |Difenamida-CAS:9571 ) c1ea77 0,652513769 0,383320734 0,378006873
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

\ NOMERE ENTROPIA (kcal/mol-| ~ POLARIDAD « | PESO MOLECULAR | TEMPERATURA DE
K) (C*m2/V) (g/mol) FUSION (K)

11 Diflufenican CAS: 0,873097976 1 1 0,467353952
83164-33-4

12 |Diuron- CAS: 330-54-1|  0,381228343 0,475018665 0,358572395 0,453608247
EPTC (S-etil

13 |dipropiltiocarbamato) 4 0,423642846 0,402979803 0,184418891 0

CAS: 759-94-4

14 G"fosatos';:& 0711 4217646763 0,087844474 0,103847531 0,704467354

15 Glufosinato - CAS: 0,317922965 0,195904525 0,151832252 0,652920962
53369-07-6

16 Imazetapir - CAS: 0,690172249 0,777076943 0,582341941 0,515463918
81335-77-5

17 |temadl- CZ\S: 2164-081 340762316 0,537822952 0,363346994 1

18 Metribuzina - CAS: 0,356199468 0,471002255 0,283770342 0,343642612
21087-64-9

19 Metsulfuron Metil - 0,942047908 0,932307853 0,948513906 0,4604811

CAS: 74223-64-6

20 Norflurazon - CAS: 0,509847838 0,668319381 0,639398401 0,515463918

27314-13-2
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

74051-80-2

\ \NOMEBRE ENTROPIA (kcal/mol-|  POLARIDAD « | PESO MOLECULAR | TEMPERATURA DE
K) (C*m2/V) (g/mol) FUSION (K)

21 Paraquat4-2c5As: 1910- 1 469652991 0,772354235 0,172203875 0,948453608

22 Pendimetalina - CAS: 0,639592226 0,756993138 0,550431703 0,103092784
40487-42-1

a3 | Propanil- (;AS: 709981 536000517 0,423956147 0,298850117 0,23024055

24 Quinclorac - CAS: 0,253603174 0,498405556 0,394222735 0,859106529
84087-01-4
hoxydim - CAS:

25 Sethoxydim - CAS 1 0,948215366 0,734213982 0,223367698
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

PUNTO DE Coeficiente de
DENSIDAD A 298,15 Constante de Adsorcidén de
Ne NOMBRE EBULLICION o -
NORMAL (K) K- (g/ml) disociacién pKa carbono organico
(Log KOC):
2,4 d - (Acido 2,4-
1 |diclorofenoxiacético) -|  0,109649123 0,000296428 0,366898148 0,269982624
CAS: 94-75-7
2 Acifluorfen - CAS: 0,589181287 1 0,325810185 0,882493484
50594-66-6
3 Alacloro '68/251 15972- 0 0,000107503 0,283564815 0,397480452
g |Asulam- C/:S: 333771 0517178363 0,0002977 0,493055556 0,256733275
5 Atrazina 2'4CQS: 1912-1 5328947368 0,000222639 0,309027778 0,418114683
6 Bromox'”é'4' ;AS: 16891 302631579 0,00079514 0,449074074 0,478062554
7 Dalapon - SAS: 7599 158991228 0,000279889 0,333333333 0
8 D'Cambao'océ\& 19181 413194444 0,000394389 0,353009259 0,221980886
9 Diclofop-metil - CAS: 0,618603801 0,000229 0 0,688314509
51338-27-3
10 D'fe”am':i ;CAS: ST 0,515296053 0,000159028 0,173611111 0,814943527
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

PUNTO DE Coeficiente de
DENSIDAD A 298,15 Constante de Adsorcidén de
Ne NOMBRE EBULLICION o -
NORMAL (K) K- (g/ml) disociacién pKa carbono organico
(Log KOC):
11 Diflufenican CAS: 0,504751462 0,000310423 0,736689815 1
83164-33-4
12 |Diuron - CAS:330-54-1|  0,148026316 0,000337139 0,09837963 0,368592528
EPTC (S-etil
13 dipropiltiocarbamato) - 0,24122807 0 0,143518519 0,428757602
CAS: 759-94-4
14 G"fosatos'::& 10711 4 668494152 0,000502529 0,284722222 0,181798436
15 Glufosinato - CAS: 0,765899123 0,00028625 0,358796296 0,229148566
53369-07-6
16 Imazetapir - CAS: 0,14619883 0,000209917 0,439814815 0,587749783
81335-77-5
17 |temadl- c;l\s: 2164-081 ) 504751462 0,000235361 0,831018519 0,397914857
18 Metribuzina - CAS: 0,058479532 0,000209917 0,204282407 0,573631625
21087-64-9
19 Metsulfuron Metil - 1 0,000332687 0,361689815 0,304735013
CAS: 74223-64-6
20 Norflurazon - CAS: 0,448099415 0,000311377 0,278356481 0,673327541
27314-13-2
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

PUNTO DE Coeficiente de
DENSIDAD A 298,15 Constante de Adsorcioén de
N° NOMBRE EBULLICION o -
NORMAL (K) K- (g/ml) disociacién pKa carbono organico
(Log KOC):
21 Paraq“at4'2C5AS: 1910-1 385142544 0,000388028 0,387731481 0,516507385
2 Pendimetalina - CAS: 0,420321637 0,000139945 0,084490741 0,784752389
40487-42-1
3 | Propanil- ZAS: 709981 191593567 0,000190834 1 0,40356212
24 Quinclorac - CAS: 0,557383041 0,00050889 0,025462963 0,396611642
84087-01-4
25 Sethoxydim - CAS: 0,615895468 0,70675233 0,467592593 0,655299739
74051-80-2
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

N° NOMBRE Solubilidad en agua | Presién de vapor :[-o?f,mjnte fe | Ley de Henry
(mg/L a 25°C) (Pa a 25°C) particion de octanol | o 13/mol at 25°C)
agua (Log KOW)
2,4 d - (Acido 2,4-
1 diclorofenoxiacético) - 0,000245243 0,00416418 0,765168539 0,010731132
CAS: 94-75-7
2 Acifluorfen - CAS: 0,000175024 5,88059E-06 0,865168539 3,55542E-06
50594-66-6
3 Alacloro '68/251 15972+ 30313¢-05 0,003059702 0,84494382 0,023744104
g |Asulam- C/:S: 333771 001844367 0,000207463 0,479775281 9,82901E-06
5 Atrazina 2'4CQS: 1912-1 5000156119 0,004268656 0,742696629 0,002235259
6 Bromox'”é'4' ;AS: 16891 3 18634E-05 0,000344776 0,830337079 0,001131486
7 Dalapon - SAS: 75-99- 0,00542466 1 0,638202247 1
8 D'Cambao'océ\& 19181 000321374 0,007895522 0,697752809 0,002059552
9 Diclofop-metil - CAS: 4,20876E-07 0,000102985 0,968539326 0,002252358
51338-27-3
10 D'fe”am':i ;CAS: P71 7 16299E-05 0,000649254 0,770786517 0,000821344
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

N° NOMBRE Solubilidad en agua | Presién de vapor :[-o?f,mjnte fe | Ley de Henry
(mg/L a 25°C) (Pa a 25°C) particion de octanol | o 13/mol at 25°C)
agua (Log KOW)

11 Diflufenican CAS: 0 5,98504E-07 1 0,000565035
83164-33-4

12 |Diuron - CAS: 330-54-1|  0,000109769 0,00069403 0,750561798 0,000558373
EPTC (S-etil

13 dipropiltiocarbamato) - 6,54401E-05 0,00561194 0,81011236 0,614386792

CAS: 759-94-4

14 G"fosatos'::& 10711 5,008758967 6,41464E-09 0 4,02417E-12

15 Glufosinato - CAS: 1 1,71609E-08 0,004494382 0
53369-07-6

16 Imazetapir - CAS: 6,15496E-05 3,05672E-11 0,741573034 6,02433E-09
81335-77-5

17 |temadl- c;l\s: 2164-081 ) 84839E-05 4,48926E-10 0,796629213 8,26635E-08

18 Metribuzina - CAS: 0,000951667 0,000771642 0,640449438 6,59198E-05
21087-64-9

19 Metsulfuron Metil - 3,83452E-05 4,41492E-11 0,696629213 1,78345E-08

CAS: 74223-64-6

20 Norflurazon - CAS: 9,24693E-05 5,56716E-05 0,707865169 6,92217E-05

27314-13-2
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

N° NOMBRE Solubilidad en agua | Presién de vapor ;9?f|CIjnte fe | Ley de Henry
(mg/L a 25°C) (Pa a 25°C) particion de octanol | o, 113 /mol at 25°C)
agua (Log KOW)

21 Paraq“at4'2C5AS: 1910- 1 4 000288309 0,000370149 0,726966292 0,009068396

2 Pendimetalina - CAS: 6,53014E-05 0 0,743820225 3,80601E-12
40487-42-1

3 | Propanil- ZAS: 709981 4 12868E-05 4,20895E-05 0,794382022 0,005668042

24 Quinclorac - CAS: 5,53306E-05 5,89519E-08 0,783146067 9,75825E-06
84087-01-4

Sethoxydim - CAS:

25 tnoxydim 9,63431E-07 1,68623E-08 0,941573034 0,000186792

74051-80-2




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

164

Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

51-7

Factor de coeficiente de
N° NOMBRE bioconcentracién Vida media (Dias) |[Indice de Refracciéon| particidon octanol
(BCF) aire (KOA)
2,4 d - (Acido 2,4-
1 diclorofenoxiacético) - 0 0,030226305 0,402597403 0,181058048
CAS: 94-75-7
2 Acifluorfen - CAS: 0 0,241005712 0,415584416 0,475237176
50594-66-6
3 Alacloro '68/251 159721 084111548 0,003199278 0,25974026 0,288712012
g |Asulam- C/:S: 3337714 0 0,00651632 0,428571429 0,280430937
5 Atrazina 2'4CQS: 1912- 1 005597379 0,006221908 0,541125541 0,259607654
g  |Bromoxinil-CAS: 16891 4 ) 172803 1 1 0,422977971
84-5
7 Dalapon - SAS: 75-99- 0 0,377495142 0,004329004 0,057565525
8 D'Cambao'océ\& 1918- 0 0,068872794 0,41991342 0,230181701
9 Diclofop-metil - CAS: 0,607658001 0,009617461 0,354978355 0,323926676
51338-27-3
10  |Difenamida-CAS:9571 1120261 0,006378928 0,385281385 0,425470333
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

27314-13-2

Factor de coeficiente de
N° NOMBRE bioconcentracién Vida media (Dias) |[Indice de Refracciéon| particidon octanol
(BCF) aire (KOA)
11 Diflufenican CAS: 1 0,064221084 0,402597403 0,271747869
83164-33-4
12 |Diuron- CAS:330-54-1|  0,01689893 0,017841371 0,367965368 0,31910275
EPTC (S-etil
13 dipropiltiocarbamato) - 0,047428545 0,006064888 0 0
CAS: 759-94-4
14 G"fosatos'::& 1071- 0 0,001197276 0,212121212 0,513024602
15 Glufosinato - CAS: 0 0,003670337 0,090909091 0,266119955
53369-07-6
16 Imazetapir - CAS: 0 0,01179611 0,567099567 0,850136678
81335-77-5
17 |temadl- c;l\s: 2164-081 4 537605163 0,003061885 0,454545455 0,417591253
18 Metribuzina - CAS: 0,000764512 0,010049265 0,597402597 0,291284772
21087-64-9
19 Metsulfuron Metil - 0,001321368 0,079981943 0,493506494 0,588117061
CAS: 74223-64-6
20 Norflurazon - CAS: 0,007304393 0,019686353 0,376623377 0,30197781
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

Factor de coeficiente de
N° NOMBRE bioconcentracién Vida media (Dias) |Indice de Refraccion| particion octanol
(BCF) aire (KOA)
21 Paraq“at4'2C5AS: 1910-1 010923534 0,133329408 0,692640693 0,076700434
2 Pendimetalina - CAS: 0,014966461 0,005456437 0,432900433 1
40487-42-1
3 | Propanil- ZAS: 709981 536410083 0,054073682 0,337662338 0,227367744
24 Quinclorac - CAS: 0 0,162908006 0,930735931 0,48882457
84087-01-4
25 Sethoxydim - CAS: 0,396103533 0 0,233766234 0,5657662
74051-80-2
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Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

i Categoria
Toxicologia DL50 Categoria Toxicolégica Mayor
Volatilizacién desd (mg/Ke) ORAL Toxicolégica DL50 DL50 (mg/Ke) Oral
Ne NOMBRE oa '(' :c'°"3/es I()e A (mg/kg) (SEGUN | T E) 8
agua {atm-m3/mo BIBLIOGRAFIA RESOLUCION 10834 Ca 2 .rfsigEaGcl';;T
DE 1992) omercia
REGISTRO DEL ICA)
2,4d- (Acido 2,4-
1 diclorofenoxiacético) - 0,002226415 0,02266055 0 0,333333333
CAS: 94-75-7
5 Acifluorfen - CAS: 3,79245E-06 0,116513761 1 1
50594-66-6
3 Alacloro 6(;;5 15972- 0,00052327 0,076146789 1 0,333333333
4 Asulam - CﬁS: 3337-71; 1,07547E-07 0,174311927 1 1
B inil - CAS: 1689-
6 romoxmé4 § S: 1689 8,30189E-06 0,008256881 0 0,666666667
; | Dalapdn- EAS: 7399\ 0,005672956 0,847614679 1 1
8 chambao-OCQAS: 1918- 0,000137107 0,086146789 1 0,666666667
9 Diclofop-metil - CAS: 0,002402516 0,037798165 1 0,666666667
51338-27-3
10 leenamls: -7CAS: 957+ 2,28302E-06 0,053669725 1 1




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

168

Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

i Categoria
Toxicologia DL50 Categoria Toxicolégica Mayor
Volatilizacién desd (mg/Ke) ORAL Toxicolégica DL50 DL50 (mg/Ke) Oral
N NOMBRE ola |(| :cnon3/es S ngAgTAS (mg/Kg) (SEGUN oot r:g gt r.a,
agua {atm-m3/mo BIBLIOGRAFIA RESOLUCION 10834 Ca as .rfsigEaGcl';;T
DE 1992) omercia
REGISTRO DEL ICA)
11 Diflufenican CAS: 0,020440252 0,174311927 1 0,333333333
83164-33-4
12 |Diuron- CAS: 330-54-1|  3,16981E-05 0,08412844 1 0,333333333
EPTC (S-etil
13 dipropiltiocarbamato) - 1 0,074862385 1 1
CAS: 759-94-4
14 Glifosato - CAS: 1071- 0 0,504587156 1 0,333333333
83-6
15 Glufosinato - CAS: 3,30561E-11 0,174311927 1 1
53369-07-6
16 Imazetapir - CAS: 6,51522E-12 0,449541284 1 0,666666667
81335-77-5
17 Lenacil - C?S: 2164-08- 4,84906E-06 1 1 1
18 Metribuzina - CAS: 7 35849E-06 0,091743119 1 0,666666667
21087-64-9
19 Metsulfuron Metil - 4,72953E-09 0,449541284 1 0,666666667
CAS: 74223-64-6
Norfl - CAS:
20 orflurazon - CAS 2,15723€-05 0,724770642 1 0,666666667
27314-13-2




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

169

Apéndice 40. Matriz de datos de propiedades fisicoquimicas normalizadas de herbicidas

seleccionados (Continuacion).

, Categoria
Toxicologia DL50 categoria Toxicoldgica Mayor
Volatilizacién desd (mg/Ke) ORAL Toxicolégica DL50 DL50 (mg/Ke) Oral
N° NOMBRE ola : :C © 3/“ l‘; gRAgTAS (mg/Kg) (SEGUN |~ Pg gt iy
agua latm-m3/mo BIBLIOGRAFA | RESOLUCION 10834 Ca . .rlese(gEaGcl';:
DE 1992) omercia
REGISTRO DEL ICA)
2 Paraquat - CAS: 1910- 0,020251572 0 0 0
42-5
2 Pendimetalina - CAS: 6,80503E-14 0,087155963 1 0,333333333
40487-42-1
23 Propanil - (;AS: 709-98+ 0,001075472 0,024495413 0 0,333333333
24 Quinclorac - CAS: 5,08742E-07 0,191743119 1 0,333333333
84087-01-4
55 Sethoxydim - CAS: 1,35849E-06 0,28440367 1 0,666666667
74051-80-2
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Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados.

NOMBRE

ESTRUCTURA MOLECULAR

FORMULA MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

2,4 d - (Acido 2,4-

diclorofenoxiacéti

co) - CAS: 94- 75 -
7

Beltran Marti, R. (2019). Desarrollo y aplicacién
de un polimero de impronta molecular para la
extraccion del plaguicida MCPA en muestras de
agua (Doctoral dissertation).

PAG 3

https://riunet.upv.es/bitstream/handle/10251/12
6134/BeltrBeltr%sC3%A1n%20Mart%C3%AD,%20R
.%20(2019).%20Desarroll0%20y%20aplicaci%C3%
B3n%20de%20un%20pol%C3%ADmero%20de%20
impronta%20molecular%20para%20la%20extracc
i%C3%B3n%20del%20plaguicida%20MCPA%20en
%20muestras%20de%20agua%20(Doctoral%20di
ssertation).%C3%A1n%20-
%20DESARROLLO%20Y%20APLICACI%C3%93N%2
ODE%20UN%20POL%C3%8DMERO%20DE%20IMP
RONTA%20MOLECULAR%20PARA%20LA%20EXT
RACCI%C3%93N%20DEL%20PLA....pdf?sequence
=1&isAllowed=y

Ecologia Humana, C. P. (1993). Acido
2, 4-diclorofenoxiacético (2, 4-D): guia
para la salud y la seguridad. Guia para

la Salud y la Seguridad; 5.

PAG 10

https://iris.paho.org/bitstream/handle/1

0665.2/31241/9275370621-

spa.pdf?sequence=1&isAllowed=y

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

co) - CAS: 94- 75 -
7

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

CAPACIDAD
N° NOMBRE ENERGIA TOTAL |ENERGIA TERMICA CALORIFICA ENTROPIA
(KCAL/MOL) (KCAL/MOL (kcal/mol-K)
(kcal/mol-K)
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Millam, | Keith, T., & Millam, | Keith, T., & Millam, Keith, T., &
J. (2009). J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009).
GaussView, version|GaussView, version|GaussView, version GaussView,
5 5 5 version 5
Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.
o (2009). 1, mj frisch, | (2009). 1, mj frisch, | (2009). 1, mj frisch,| (2009). 1, mj
2,4 d - (Acido 2,4- .
’ . gw trucks, hb gw trucks, hb gw trucks, hb frisch, gw trucks,
diclorofenoxiacéti
1 schlegel, ge schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

172

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

co) - CAS: 94- 75 -
7

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

World Health
Organization, Geneva,
Switzerland, 1990,
ISBN 92. Elsevier.
https://www.ilo.org/s
afework/info/publicat
ions/WCMS_113134/I
ang--en/index.htm

N° NOMBRE POLARIDAD a PESO MOLECULAR TEMPERATURA DE EPBliJI\:IIc(,IICD)EN
(C*m2/V) (g/mol) FUSION (K)
NORMAL (K)
Dennington, R., Keith,| Bennett, G. (1992). Bennett, G. (1992). Soto Durarf, _S' J', ,
. . . (2010). Cuantificacion
T., & Millam, J. International International del de 2.4-D
(2009). GaussView, chemical safety chemical safety N USO, € i .e.n
. . L Colombia, y andlisis
version 5 cards: by Commission | cards: by Commission ' .
de su posible riesgo
of the European of the European toxicoldei
Gaussian09, R. A. Communities and Communities and oxico Iog|co .
L . . (Bachelor's thesis,
o (2009). 1, mj frisch, International International R
2,4 d - (Acido 2,4- Bogota-Uniandes).
diclorofenoxiacéti gw trucks, hb Programme on Programme on
1 ! X! : schlegel, ge scuseria, Chemical Safety, Chemical Safety,

World Health
Organization, Geneva,
Switzerland, 1990,
ISBN 92. Elsevier.
https://www.ilo.org/s
afework/info/publicat
ions/WCMS_113134/I
ang--en/index.htm

Pag 14

https://repositorio.uni
andes.edu.co/bitstrea
m/handle/1992/1441
9/u402572.pdf?seque
nce=1&isAllowed=y
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Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

Coeficiente de

DENSIDAD A 298,15 K- | Constantede | ~dsorcionde | Solubilidad en
N° NOMBRE L carbono agua
(g/ml) disociacién pKa g o
organico (mg/L a 25°C)
(Log KOC):

Merckmillipore. (2015).

. . Pence, H. E., & Pence, H. E., &
2,4-Dichlorophenoxyacetic o o
. . Williams, A. Williams, A.
acid for synthesis. (2010) (2010)
https://www.merckmillipo| Chemical Book. ChemSoid - ChemSoid -
re.com/CO/es/product/24- 2020. “Chemical ?m P! er:an (.em P! er:an
. . ., | online chemical | online chemical
Dichlorophenoxyacetic- | Search Engine. i . o "
acid,MDA_CHEM-820451 |Base de Datos de | ' o maton information
resource. resource.
2.4 d - (Acido 2,4 Productos
. c1do 41| PUBCHEM BASE DE Quimicos. |
1 iclorofenoxiacéti DATOS Retrieved ackay, D., Shiu, ackay, D., Shiu,
co) - CAS: 94- 75 - W.Y, &Lee,S.C.|W.Y,, & Lee, S. C.
7 September 12, (2006). Handbook | (2006). Handbook
Kim, S., Thiessen, P. A., 2020 oo an |°° o an |°°
Bolton, E. E., Chen, J., Fu, [ (https://www.che Oc:e:qsilcj Oc:e::l:cae:
G., Gindulyte, A,, ... & |micalbook.com/Pr roperties and roperties and
Wang, J. (2016). PubChem|oductindex_EN.as P p ! P p !
environmental environmental
substance and compound px). . .
. . fate for organic | fate for organic
databases. Nucleic acids chemicals. CRC | chemicals. CRC
research, 44(D1), D1202- ’ '

D1213. press. press.
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Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

Presion de vapor

particion de

coeficiente de

Ley de Henry
(Pa:m3/mol at

bioconcentracié

Factor de

2,4 d - (Acido 2,4-
diclorofenoxiacéti
co) - CAS: 94- 75 -
7

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

resource.

chemical

press.

ChemSpider: an
online chemical
information

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

N NOMBRE (Pa a 25°C) octanol agua 25°%) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

online chemical
information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

coeficiente de

Volatilizacion

2,4 d - (Acido 2,4-
diclorofenoxiacéti
co) - CAS: 94- 75 -
7

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

information
resource.

of physical-
chemical

press.

ChemSpider: an
online chemical

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

. . . B Indice de .
N NOMBRE Vida media (Dias) ., particion octanol |desde agua (atm-
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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https://iris.paho.org/
bitstream/handle/10
665.2/31241/927537
0621-
spa.pdf?sequence=
1&isAllowed=y

co/cargues/avance/d

ocs/resolucion_mins

alud_10834_1992.ht
m

co/cargues/avance/d

ocs/resolucion_mins

alud_10834_1992.ht
m

Categoria
Toxicologica
Categoria Categoria Mayor DL50
Toxicologia DL50 | Toxicoldgica Toxicoldgica (mg/Kg) Oral
mg/Kg) ORAL - DL50 (mg/K DL50 (mg/K Ratas -
N° NOMBRE (mg/Kg) (mg/Kg) (mg/Kg) -
RATAS - (SEGUN (SEGUN Presentacion
BIBLIOGRAFIA RESOLUCION RESOLUCION Comercial -
10834 DE 1992) | 10834 DE 1992) (SEGUN
REGISTRO DEL
ICA)
Ecologia Humana,
C. P. (1993). Acido
2, 4- Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
diclorofenoxiacético de Colombia. de Colombia.
(2, 4-D): guia para la (1992). (1992).
saludy la RESOLUCION RESOLUCION ICA. 2020
.o seguridad. Guia 10834 DE 1992. 10834 DE 1992. REGiSTRdS
2,4d-(Acido 2,4-| paralasaludyla | Septiembre 07, Septiembre 07, PLAGUICIDAS
diclorofenoxiacéti Seguridad; 5. 2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio
1 REGISTRADOS - 16
co) - CAS: 94- 75 - de Salud de de Salud de DE JULIO 2020
7 PAG 16 Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: BOGOTA - '
https://www.icbf.gov. | https://www.icbf.gov. COLOMBIA.
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co) - CAS: 94- 75 -
7

DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.

Ferndndez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

Categoria
Toxicologica
Mayor DL50
mg/Kg) Oral
( gR/atga)s GRUPO FAMILIA
N° NOMBRE .2 FUNCIONAL |QUIMICA, GRUPO| SELECTIVIDAD
Presentacion .
. IUPAC TOXOFORO
Comercial -
(SEGUN
REGISTRO DEL
ICA)
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
32006 g;’eza Diez, P. (2013).
) Upos Manejo de
Funcionales.
malezas
ICA. 2020. Nomenclatura Y roblema: Modos
2,4d-(Acido 2,4-| REGISTROS Reacciones P de plaguicidas de
diclorofenoxiacéti | PHAGUICIDAS Principales. de accion de Centroamérica
1 REGISTRADOS - 16 herbicidas. Red ’
Unam. M. Consultado

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

febrero del 2018.
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NO

NOMBRE

MODO DE
ACCION

TIPO DE
SIEMBRA

2,4 d - (Acido 2,4-

diclorofenoxiacéti

co) - CAS: 94- 75 -
7

Diez, P. (2013).
Manejo de
malezas
problema: Modos
de accién de
herbicidas. Red
de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Diez, P. (2013).
Manejo de
malezas
problema: Modos
de accion de
herbicidas. Red
de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Acifluorfen - CAS:
50594-66-6

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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50594-66-6

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | nowsre | TeRwica | catommca | EVIROPA | POLARIDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Acifluorfen - CAS: .
2 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL

(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

Acifluorfen - CAS:
50594-66-6

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G.,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P. A,,
Bolton, E. E., Chen, J., Fu,
G., Gindulyte, A., Han, L.,
He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A. (2016).
PubChem substance and
compound databases.
Nucleic Acids Research,
44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J.,
Fu, G., Gindulyte, A.,
Han, L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Humburg, N. E., &
Colby, S. R.
(1989). Manual de
herbicidas de la
sociedad de
ciencias de la
hierba de
América.

Kim, S., Thiessen,
P. A., Bolton, E. E,,
Chen, J,, Fuy, G,
Gindulyte, A.,
Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker,
B. A. (2016).
PubChem




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

182

Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
5 Acifluorfen - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
50594-66-6 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
5 Acifluorfen - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

50594-66-6

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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No

NOMBRE

Indice de
Refraccion

coeficiente de
particion octanol

aire (KOA)

Volatilizacion
desde agua (atm-
m3/mol)

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

Acifluorfen - CAS:
50594-66-6

Pence, H. E., &
Williams, A.
(2010).
ChemSpider: an
online chemical
information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y,, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

W.Y., & Lee, S. C. [W.
(2006). Handbook

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC
press.

Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical
information information
resource. resource.

Mackay, D., Shiu,

properties and
environmental

Y., & Lee, S. C.

of physical-
chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.

ChemiDplus, U. S. 2014.

“National Library of
Medicine.”
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htm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria Toxicoléeica M Toxicolégica M
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DL50 D°L’;'8° °g'/°|‘("' gy°: D"L’:;° °g7'; gy°|'
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN | (':g g) Ora o (r:g g) Ora
RESOLUCION RESOLUCION catas' .'Tse::aGcl',f'\:' catas' ,rfse's';zcl',ﬁ\'l‘
10834 DE 10834 DE omercial - omercial -
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Ministerio de Salud
de Colombia. (1992). Ministerio.de Salud ICA. 2020.
RESOLUCION 10834 |de Colombja- (1992). REGISTROS ICA. 2020.
DE RESOLUCIID(;N 10834 | ol AGUICIDAS REGISTROS
1992. Septle'm.bre (:-)7, 1992, Sentiombre 07 REGISTRADOS - 16 PLAGUICIDAS
2020, de Ministerio ' jp MO 75 DEJULI0 2020. | REGISTRADOS - 16
de Salud de 202(;' s 'lv“d”:te”" BOGOTA - DE JULIO 2020.
ia Siti . e Salud de
Colombia S|t|.o web: aua . COLOMBIA. BOGOTA -
https://www.icbf.gov| Colombia Sitio web: COLOMBIA.
_Co/cargu httpS//WWW|begOV
) es/avance/docs/resol .co/cargu
Acifluorfen - ucion_m es/avance/docs/resol
CAS:  linsalud_10834_1992. ucion_m
2 50594-66-6 htm insalud_10834_1992.



http://www.icbf.gov.co/cargu
http://www.icbf.gov.co/cargu
http://www.icbf.gov.co/cargu
http://www.icbf.gov.co/cargu
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUi;IﬁZ'xIIIé?{UPO SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
- ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Acifluorf CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
2 ciriuorten ’ rincipates. herbicidas. Red entroamerica, vl herbicidas. Red | herbicidas. Red
50594-66-6 Unam.

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Alacloro - CAS:
15972-60-8

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | vowen | e | Smme | omos | rounoso
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
3 Alacloro - CAS: hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria
15972-60-8 gel, g gel, g gel, g gel, g ,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

15972-60-8

(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020

(https://www.scbt.com/e

s/home).

de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020
(https://www.scbt.com
/es/home).

“Base de Datos.” Base

PESO MOLECULAR TEMPERATURA DE PUNTO DE DENSIDAD A
NOMBRE (g/mol) FUSION (K) EBULLICIC:E)NORMAL 208,15 K - (g/ml)

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G., santa Cruz Santa Cruz Biotechnology.

Gindulyte, A, Han, Biotechnology. 2020. | Biotechnology. 2020. 2020. "Base de

L., He,J,He, S, & | , ”

Shoemaker, B. A. Base de Datos.” Base

3 Alacloro - CAS:

Datos.” Base de
Datos - Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.scbt

.com/es/home).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
3 Alacloro - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
15972-60-8 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
3 Alacloro - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
15972-60-8 W.Y., & Lee, S. C.

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

192

Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
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BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Alacloro - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
National Library of
15972-60-8 W.Y., & Lee,S.C.[W.Y, & Lee,S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue

s/avance/docs/resol
ucion_min

salud_10834_1992.h

tm

s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Ministerio de Salud
de
Ministerio de Salud | Colombia. (1992).
3 Alacloro - de RESOLUCION ICA. 2020.
CAS: Colombia. (1?92). 10834 DE 1992. ICA. 2020. REGISTROS
15972-60- RESOLUCION Septiembre 07, REGISTROS PLAGUICIDAS
8 10834 DE 1992. 2020, de Ministerio PLAGUICIDAS REGISTRADOS - 16
septiembre 07, de Salud de REGISTRADOS-16 |  DE JULIO 2020.
2020, de Ministerio | Ccolombia Sitio web: DE JULIO 2020. BOGOTA -
de Salud de https://www.icbf.go BOGOTA - COLOMBIA.
Colombia Sitio web: v.co/cargue COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue

ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS 194

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Alacl CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
3 acloro ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
15972-60-8 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Asulam - CAS:
3337-71-1

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ENERGIA CAPACIDAD ENTROPIA POLARIDAD a
NOMBRE TERMICA CALORIFICA (kcal/mol-K) (C*m2/V)
(KCAL/MOL (kcal/mol-K)
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj  [(2009). 1, mj frisch,| (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Asulam - CAS: .
3337-71-1 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge |schlegel, ge scuseria,

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

Asulam - CAS:
3337-71-1

L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

Biotechnology. 2020.

“Base de Datos.” Base

de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020

(https://www.scbt.com/e

s/home).

Biotechnology. 2020.

de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020
(https://www.scbt.com
/es/home).

“Base de Datos.” Base

NOMBRE PESO MOLECULAR TEMPERATURA DE EBUL:;I(:LONI::RMAL DENSIDAD A
(g/mol) FUSION (K) K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G., santa Cruz Santa Cruz Biotechnology.
Gindulyte, A., Han,

2020. “Base de
Datos.” Base de
Datos - Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.scbt
.com/es/home).




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

198

Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
4 Asulam - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
3337-71-1 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
4 Asulam - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
3337-71-1 W.Y, & Lee, S. C.

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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particion octanol
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desde agua (atm-
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BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Asulam - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
National Library of
3337-71-1 W.Y., & Lee,S.C.|W. Y., &Lee,S.C.[W. Y., &Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
4 L L
Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
de de
Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
Asulam - RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
CAS: 108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
3337-71- | Septiembre 07, | Septiembre 07, | pegisTRADOS-16 | REGISTRADOS - 16
1 2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020
deS.aIUf:i.de de S.alug.de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
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IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones . de plaguicidas de . L,
Asul CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
4 suam ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
3337-71-1 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Atrazina - CAS:
1912-24-9

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Bennett, G. (1992).
International chemical
safety cards: by
Commission of the
European
Communities and
International
Programme on
Chemical Safety,
World Health
Organization, Geneva,
Switzerland, 1990,
ISBN 92.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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1912-24-9

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Atrazina - CAS: .
5 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR

TEMPERATURA DE

PUNTO DE

Atrazina - CAS:
1912-24-9

DENSIDAD A
(g/mol) FUSION (K) EBULL'C'O(E)NORMAL 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G., santa Cruz Santa Cruz Biotechnology.
Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020

(https://www.scbt.com/e

s/home).

Biotechnology. 2020.
“Base de Datos.” Base

Biotechnology. 2020.
“Base de Datos.” Base
de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020

(https://www.scbt.com
/es/home).

(https://www.scbt
.com/es/home).

2020. “Base de

Datos.” Base de
Datos - Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
5 Atrazina - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
1912-24-9 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
5 Atrazina - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

1912-24-9

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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No

NOMBRE

Indice de
Refraccion

coeficiente de
particion octanol

aire (KOA)

Volatilizacion
desde agua (atm-
m3/mol)

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

Atrazina - CAS:
1912-24-9

Pence, H. E., &
Williams, A.
(2010).
ChemSpider: an
online chemical
information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y,, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

W.Y., & Lee, S. C. [W.
(2006). Handbook [ (2006). Handbook

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC
press.

Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical
information information
resource. resource.

Mackay, D., Shiu,

properties and
environmental

Y., & Lee, S. C.

of physical-
chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.

ChemiDplus, U. S. 2014.

“National Library of
Medicine.”
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria . Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
5 Atrazina -
CAS: Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
1912-24- de de
9 Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, Septiembre 07, | peGISTRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
deS.aIUf:i.de de S.alug.de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Atrazi CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
5 razina ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
1912-24-9 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Bromoxinil - CAS:
1689-84-5

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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1689-84-5

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | nNowsre | TeRmica | catommea | EVROPA | POLARIDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Bromoxinil - CAS: .
6 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

Bromoxinil - CAS:
1689-84-5

L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

Biotechnology. 2020.

“Base de Datos.” Base

de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020

(https://www.scbt.com/e

s/home).

Biotechnology. 2020.
“Base de Datos.” Base
de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020

(https://www.scbt.com
/es/home).

(https://www.scbt

NOMBRE PESO MOLECULAR TEMPERATURA DE EBUL:;I(:LONI::RMAL DENSIDAD A
(g/mol) FUSION (K) K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G., santa Cruz Santa Cruz Biotechnology.
Gindulyte, A., Han,

2020. “Base de

Datos.” Base de
Datos - Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020

.com/es/home).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
6 Bromoxinil - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
1689-84-5 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
6 Bromoxinil - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

1689-84-5

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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No

NOMBRE

Indice de
Refraccion

coeficiente de
particion octanol

aire (KOA)

Volatilizacion
desde agua (atm-
m3/mol)

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

Bromoxinil - CAS:
1689-84-5

Pence, H. E., &
Williams, A.
(2010).
ChemSpider: an
online chemical
information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y,, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

W.Y., & Lee, S. C. [W.
(2006). Handbook [ (2006). Handbook

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC
press.

Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical
information information
resource. resource.

Mackay, D., Shiu,

properties and
environmental

Y., & Lee, S. C.

of physical-
chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.

ChemiDplus, U. S. 2014.

“National Library of
Medicine.”
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria ) Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DL50 Toxicoldgica Mayor | Toxicolégica Mayor
N NOMBRE | (mg/kg) (SEGUN | (mg/kg) (seGun | Pt30(me/Ke) Oral | DLSO (mg/Ke) Oral
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
6 Bromoxinil -
CAS: 1689- | Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
84-5 de de
Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, Septiembre 07, | pe 6 STRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020,
de Salud de de Salud de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
B il - CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
6 romoxint ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
1689-84-5 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Dalapon - CAS: 754
99-0

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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99-0

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | womsse | TeRwica | cAlombca | (ENTROPA | POLARDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
3 frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Dalapén - CAS: 75 .
7 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

Dalapdn - CAS: 75
99-0

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

Bennett, G. (1992).
International chemical
safety cards: by
Commission of the
European Communities
and International
Programme on Chemical
Safety, World Health
Organization, Geneva,
Switzerland, 1990, ISBN
92. Elsevier.
https://www.ilo.org/safe
work/info/publications/
WCMS_113134/lang--
en/index.htm

Bennett, G. (1992).
International chemical
safety cards: by
Commission of the
European Communities
and International
Programme on
Chemical Safety, World
Health Organization,
Geneva, Switzerland,
1990, ISBN 92. Elsevier.
https://www.ilo.org/saf
ework/info/publication

s/WCMS_113134/lang-1

en/index.htm

Bennett, G. (1992).
International
chemical safety
cards: by
Commission of the
European
Communities and
International
Programme on
Chemical Safety,
World Health
Organization,
Geneva,
Switzerland, 1990,
ISBN 92. Elsevier.
https://www.ilo.or
g/safework/info/p
ublications/WCMS
_113134/lang--
en/index.htm
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
7 Dalapdn - CAS: 75 getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
99-0 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 ’ (2006). Handbook |[(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
7 Dalapdn - CAS: 754 Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

99-0

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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No

NOMBRE

Indice de
Refraccion

coeficiente de
particion octanol

aire (KOA)

Volatilizacion
desde agua (atm-
m3/mol)

Toxicologia DL50 (mg/Kg)

ORAL -RATAS -
BIBLIOGRAFIA

Dalapdn - CAS: 75
99-0

Pence, H. E., &
Williams, A.
(2010).
ChemSpider: an
online chemical
information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y,, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

W.Y., & Lee, S. C. [W.
(2006). Handbook

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC
press.

Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical
information information
resource. resource.

Mackay, D., Shiu,

properties and
environmental

Y., & Lee, S. C.

of physical-
chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.

Consultado febrero del

de plaguicidas de
Centroamérica, M.

2018.
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de
Colombia. (1992).
RESOLUCION
10834 DE 1992.
Septiembre 07,
2020, de Ministerio
de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

de
Colombia. (1992).
RESOLUCION
10834 DE 1992.
Septiembre 07,
2020, de Ministerio
de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.

. . Categoria Categoria
Categoria Categoria Toxicoléeica M Toxicolézica M
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DL50 | | OX'coogicaviayor | Toxicologica Viayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) szi\I DL50 (mg/Kg) Ofa’il
RESOLUCION RESOLUCION 'zatas")_"l’segzzcl']°£ iatas"f"lese:;aecl'j°l\;‘
10834 DE 10834 DE omercial - ( omercial - (
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
7 Dalapon - CAS:
75-99-0| Ministerio de Salud | Ministerio de Salud

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUi;IﬁZ'xIIIé?{UPO SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
- ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Dalandn - CAS: 75 Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
7 a apogg 0 ’ r'B;‘:;es' herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Dicamba - CAS:
1918-00-9

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Dicamba - CAS: .
8 1918-00-9 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

Dicamba - CAS:
1918-00-9

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

Bennett, G. (1992).
International chemical
safety cards: by
Commission of the
European Communities
and International
Programme on Chemical
Safety, World Health
Organization, Geneva,
Switzerland, 1990, ISBN
92. Elsevier.
https://www.ilo.org/safe
work/info/publications/
WCMS_113134/lang--
en/index.htm

Santa Cruz
Biotechnology. 2020.
“Base de Datos.” Base
de Datos - Productos
Quimicos. Retrieved
September 12, 2020
(https://www.scbt.com
/es/home).

Bennett, G. (1992).
International
chemical safety
cards: by
Commission of the
European
Communities and
International
Programme on
Chemical Safety,
World Health
Organization,
Geneva,
Switzerland, 1990,
ISBN 92. Elsevier.
https://www.ilo.or
g/safework/info/p
ublications/WCMS
_113134/lang--
en/index.htm
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
8 Dicamba - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
1918-00-9 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
8 Dicamba - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, [ Mackay, D., Shiu,
1918-00-9 W.Y., & Lee, S. C.

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Dicamba - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
National Library of
1918-00-9 W.Y., & Lee,S.C.[W.Y, & Lee,S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria . Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Dicamba - Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
CAS: de de ICA. 2020. ICA. 2020.
1918-00-9 | Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). REGISTROS REGISTROS
RESOLUCION RESOLUCION PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
108340 1952, | 10834DE 1992 | peqicrpapos. s | acaisTabos -1
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIC 2020.
de Salud de de Salud de BOGOTA - BOGOTA -
COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones . de plaguicidas de . L,
i ba - CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
8 icamba ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
1918-00-9 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

235

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

Diclofop-metil -
CAS: 51338-27-3

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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CAS: 51338-27-3

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. . frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Diclofop-metil - .
9 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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PESO MOLECULAR

TEMPERATURA DE

PUNTO DE

DENSIDAD A

D1202-D1213.

N° NOMBRE EBULLICION NORMAL
(g/mol) FUSION (K) (K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G,, Santa C Santa C Biotechnology.
Gindulyte, A, Han, | . ‘;n al' ruzzozo ot ‘;" al' “”2020 2020. “Base de
L., He, J., He, S., & lotechnology. ' lotechnology. " | Datos.” Base de
“Base de Datos.” Base | “Base de Datos.” Base
. . Shoemaker, B. A. Datos - Productos
Diclofop-metil - de Datos - Productos de Datos - Productos -
9 (2016). PubChem o ) . ) Quimicos.
CAS: 51338-27-3 Quimicos. Retrieved Quimicos. Retrieved .
substance and Retrieved
September 12, 2020 September 12, 2020
compound September 12,
. |(https://www.scbt.com/e| (https://www.scbt.com
databases. Nucleic Jhome) Jes/home) 2020
Acids Research, S/NOME). es/home;. (https://www.scbt.
44(D1), com/es/home).
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No

NOMBRE

Constante de
disociacion pKa

Coeficiente de
Adsorcion de
carbono organico

agua

Solubilidad en

(Pa a 25°C)

Presion de vapor

Diclofop-metil -
CAS: 51338-27-3

WISHART, David
S., et al.
DrugBank: a
knowledgebase
for drugs, drug
actions and drug
targets. Nucleic
acids research,
2008, vol. 36, no
suppl_1, p. D901-
D906.

online chemical
information
resource.

W.Y., & Llee, S.C

(2006). Handbook

of physical-

chemical properties
and environmental

fate for organic
chemicals. CRC
press.

ChemSpider: an

Mackay, D., Shiu,

La 25°
(Log KOC): (me/L a 25°C)
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Williams, A. (2010). (2010). (2010).

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

Mackay, D., Shiu,
. [W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

Mackay, D., Shiu,
W.Y,, & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and

environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
9 Diclofop-metil - | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

CAS: 51338-27-3

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Diclofop-metil - | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
National Library of
CAS: 51338-27-3 |W.Y., & Lee, S. C.[W. Y., & Lee,S. C.|W. Y., & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria . Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Diclofop-
9 metil - CAS: | Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
51338-27-3 de de
Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
10834 DE 1992. 10834 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
septiembre 07, Septiembre 07, | pe 6 STRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
deS.aIUf:i.de de S.alug.de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Diclof il Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
9 ciotop-met rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
CAS: 51338-27-3 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

10

Difenamida - CAS:
957-51-7

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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957-51-7

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. . frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Difenamida - CAS: .
10 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

10

Difenamida - CAS:
957-51-7

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &
Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

Bennett, G. (1992).
International chemical
safety cards: by
Commission of the
European Communities
and International
Programme on Chemical
Safety, World Health
Organization, Geneva,
Switzerland, 1990, ISBN
92. Elsevier.
https://www.ilo.org/safe
work/info/publications/
WCMS_113134/lang--
en/index.htm

Bennett, G. (1992).
International chemical
safety cards: by
Commission of the
European Communities
and International
Programme on
Chemical Safety, World
Health Organization,
Geneva, Switzerland,
1990, ISBN 92. Elsevier.
https://www.ilo.org/saf
ework/info/publication

s/WCMS_113134/lang-1

en/index.htm

Bennett, G. (1992).
International
chemical safety
cards: by
Commission of the
European
Communities and
International
Programme on
Chemical Safety,
World Health
Organization,
Geneva,
Switzerland, 1990,
ISBN 92. Elsevier.
https://www.ilo.or
g/safework/info/p
ublications/WCMS
_113134/lang--
en/index.htm
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
10 Difenamida - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
957-51-7 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 ’ (2006). Handbook |[(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
10 Difenamida - CAS:| Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

957-51-7

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Difenamida - CAS:| Mackay, D., Shiu, [ Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
10 National Library of
957-51-7 W.Y, & Lee, S.C.[W. Y., &Lee, S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria ) Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DL50 Toxicoldgica Mayor | Toxicolégica Mayor
N NOMBRE | (mg/kg) (SEGUN | (mg/kg) (seGun | Pt30(me/Ke) Oral | DLSO (mg/Ke) Oral
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
10 Difenamida -
CAS: 957- | Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
51-7 de de
Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, Septiembre 07, | pe 6 STRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020,
de Salud de de Salud de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones . de plaguicidas de . L,
Dif. da - CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
10 ttenamida ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
957-51-7 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

11

Diflufenican CAS:
83164-33-4

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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83164-33-4

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. . frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Diflufenican CAS: .
11 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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PESO MOLECULAR

TEMPERATURA DE

PUNTO DE

DENSIDAD A

D1202-D1213.

N° NOMBRE EBULLICION NORMAL
(g/mol) FUSION (K) (K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G,, Santa C Santa C Biotechnology.
Gindulyte, A, Han, | . ‘;n al' ruzzozo ot ‘;" al' “”2020 2020. “Base de
L., He, J., He, S., & lotechnology. ' lotechnology. " | Datos.” Base de
“Base de Datos.” Base | “Base de Datos.” Base
. . Shoemaker, B. A. Datos - Productos
Diflufenican CAS: de Datos - Productos de Datos - Productos .
11 (2016). PubChem o ) . ) Quimicos.
83164-33-4 Quimicos. Retrieved Quimicos. Retrieved .
substance and Retrieved
September 12, 2020 September 12, 2020
compound September 12,
. |(https://www.scbt.com/e| (https://www.scbt.com
databases. Nucleic Jhome) Jes/home) 2020
Acids Research, 5/home). es/home). (https://www.scbt.
44(D1), com/es/home).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
1 Diflufenican CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
83164-33-4 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
11 Diflufenican CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
83164-33-4 W.Y., & Lee, S. C.

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
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properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Diflufenican CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
11 National Library of
83164-33-4 W.Y., & Lee,S.C.[W.Y, & Lee,S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L. L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
11 Diflufenican
CAS: Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
83164-33-4 de de
Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION ICA. 2020. REGISTROS
108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. REGISTROS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, Septiembre 07, PLAGUICIDAS REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio REGISTRADOS - 16 DE JULIO 2020.
de Salud de de Salud de DE JULIO 2020. BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: BOGOTA - COLOMBIA.
https://www.icbf.go | https://www.icbf.go COLOMBIA.
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Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Diflufeni CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
11 irurenican ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
83164-33-4 Unam.

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

12

Diuron - CAS: 330-
54-1

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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54-1

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Diuron - CAS: 330- .
12 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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PUNTO DE

DENSIDAD A

D1202-D1213.

N° NOMBRE EBULLICION NORMAL
(g/mol) FUSION (K) (K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G,, Santa C Santa C Biotechnology.
Gindulyte, A, Han, | . ‘;n al' ruzzozo ot ‘;" al' “”2020 2020. “Base de
L., He, J., He, S., & Otechnology. ) otechnology. " | Datos.” Base de
“Base de Datos.” Base | “Base de Datos.” Base
. Shoemaker, B. A. Datos - Productos
Diuron - CAS: 330- de Datos - Productos de Datos - Productos .
12 (2016). PubChem o ) . ) Quimicos.
54-1 Quimicos. Retrieved Quimicos. Retrieved .
substance and Retrieved
September 12, 2020 September 12, 2020
compound September 12,
. |(https://www.scbt.com/e| (https://www.scbt.com
databases. Nucleic Jhome) Jes/home) 2020
Acids Research, S/NOME). es/home;. (https://www.scbt.
44(D1), com/es/home).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
12 Diuron - CAS: 330- getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
54-1 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
12 Diuron - CAS: 330- | Mackay, D., Shiu, [ Mackay, D., Shiu,

54-1

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
. . . . ChemiDplus, U. S. 2014.
Diuron - CAS: 330-| Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it .
12 National Library of
54-1 W.Y., & Lee,S.C.|W. Y., &Lee,S.C.[W. Y., &Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h

tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria . Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
12
Diuron - CAS: Ministerio de Salud
330- 54- | Ministerio de Salud de
1 de Colombia. (1992). ICA. 2020. ICA. 2020.
Colombia. (15?92). RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
RESOLUCION 1083_4 DE1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
tzifiin'if);gg;' Zoizpt(;zr::i;eiiz'ﬁo REGISTRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio d'e salud de DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
de Salud de Colombia Sitio web: BOGOTA - BOGOTA -
COLOMBIA. COLOMBIA.
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. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
DI CAS: 330 Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
12 uron ' rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
54-1 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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ato) - CAS: 759-94
4

PubChem substance and
compound databases.
Nucleic Acids Research,
44(D1), D1202-D1213.

substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

N° NOMBRE ESTRUCTURA FORMULA MOMENTO DIPOLAR| ENERGIA TOTAL
MOLECULAR MOLECULAR (Debye) (KCAL/MOL)
Dennington, R., Keith, [.)ennlngton,. R,
T., & Millam, J. Kelthl T.ész)lgwlllam,
(2009). Gaussview, Gauss.\/(iew v)érsion
Kim, S., Thiessen, P. version 5 ’
Kim, S., Thiessen, P. A., |A., Bolton, E. E., Chen, >
Bolton, E. E., Chen, J., | J., Fu, G., Gindulyte, Gaussian09, R. A. Gaussian09. R. A
EPTC (S-etil Fu, G., Gindulyte, A., | A, Han, L., He, J., He, | (2009). 1, mj frisch, (2009). 1 mj'frisch
) . Han, L., He, J., He, S., & | S., & Shoemaker, B. A. gw trucks, hb ! !
13 dipropiltiocarbam Shoemaker, B. A. (2016).| (2016). PubChem | schlegel, ge scuseria, gw trucks, hb

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

schlegel, ge

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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ato) - CAS: 759-94
4

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
. (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
EPTC (S-etil . .
. . frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
dipropiltiocarbam .
13 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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PESO MOLECULAR

TEMPERATURA DE

PUNTO DE

DENSIDAD A

D1202-D1213.

N° NOMBRE EBULLICION NORMAL
(g/mol) FUSION (K) (K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G,, Santa C Santa C Biotechnology.
Gindulyte, A, Han, | . ‘;n al' ruzzozo ot ‘;" al' “”2020 2020. “Base de
. L., He, J., He, S., & Otechnology. ) otechnology. " | Datos.” Base de
EPTC (S-etil “Base de Datos.” Base | “Base de Datos.” Base
. . Shoemaker, B. A. Datos - Productos
dipropiltiocarbam de Datos - Productos de Datos - Productos -
13 (2016). PubChem o ) . ) Quimicos.
ato) - CAS: 759-94+ Quimicos. Retrieved Quimicos. Retrieved .
substance and Retrieved
4 September 12, 2020 September 12, 2020
compound September 12,
. |(https://www.scbt.com/e| (https://www.scbt.com
databases. Nucleic Jhome) Jes/home) 2020
Acids Research, 5/home). es/home). (https://www.scbt.
44(D1), com/es/home).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): &
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
. Productos
EPTC (S-etil -
. . Quimicos. . . .
13 dipropiltiocarbam Retrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
ato) - CAS: 759-944 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
4 P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
EPTC (S-etil
13 dipropiltiocarbam | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

ato) - CAS: 759-94+
4

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
| EPTC (S-etil , _ | chemiDplus, U. S. 2014
dipropiltiocarbam | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it .
13 National Library of
ato) - CAS: 759-94{W. Y., & Lee, S. C. |W. Y., & Lee, S. C.|W. Y., & Lee, S. C. Medicine.”
4 (2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue

s/avance/docs/resol
ucion_min

salud_10834_1992.h

tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria Toxicoléeica M Toxicoléeica M
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DL50 | ' O'cologicaiayor | Toxicologica Viayor
N' | NOMBRE | (mg/kg) (SEGUN | (mg/Kg) (sequN | DL°0(mE/ke) Oral | DLSO(merie) Oral
RESOLUCION RESOLUCION catas ) .’Tse:;aGcl',f'\:‘ catas ) ,’Tse's‘zzcl',:\"‘
10834 DE 10834 DE omercial - omercial -
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
EPTC (S-etil
13 dipropiltiocarb| Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
am ato) - CAS: de de
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
1083.4 DE 1992. 1083'4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, septiembre 07, | g STRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020
deS.aIUf:i‘de de S‘aIuFi'de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. . problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
EPTC (S-etil Reacciones . de plaguicidas de . L,
di it b Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
13 Ipropiftiacarharm rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
ato) - CAS: 759-94 Unam. .. Consultado febrero del L L
4 de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

14

Glifosato - CAS:
1071-83-6

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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1071-83-6

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Glifosato - CAS: .
14 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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R PESO MOLECULAR TEMPERATURA DE PUNTO DE DENSIDAD A
N NOMBRE (g/mol) FUSION (K) EBULLICIO(II\(I)NORMAL 208,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G,, Kim, S., Thiessen, P. A,, Biotechnology.
. Santa Cruz "
Gindulyte, A., Han, |Bolton, E. E., Chen, J., Fu, Biotechnology. 2020. 2020. “Base de
L., He, J., He, S., & |G., Gindulyte, A., Han, L., “Base de Datos.” Base Datos.” Base de
. Shoemaker, B. A. He, J., He, S., & Datos - Productos
14 Glifosato - CAS: (2016). PubChem |Shoemaker, B. A. (2016). de I,Da.tos ) Prod.uctos Quimicos.
1071-83-6 substance and | PubChem substance and Quimicos. Retrieved Retrieved
September 12, 2020
compound compound databases. (https://www.scbt.com September 12,
databases. Nucleic | Nucleic Acids Research, 2020
Acids Research, 44(D1), D1202-D1213. /es/home). (https://www.scbt.
44(D1), com/es/home).
D1202-D1213.
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
14 Glifosato - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
1071-83-6 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
14 Glifosato - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

1071-83-6

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -
BIBLIOGRAFIA

Volatilizacién
desde agua (atm-

coeficiente de

Indice de L
particién octanol

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

ChemSpider: an

online chemical

information
resource.

ChemSpider: an
online chemical
information

resource.
Ayres, D. C., & Hellier, D.

G. (1997). Dictionary of
environmentally important
chemicals. CRC Press.

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
W.Y, & Lee, S. C.
(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
W.Y,, & Lee, S. C.
(2006). Handbook

14 Glifosato - CAS:
1071-83-6

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC
press.

properties and
environmental

of physical-
chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria . Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
14 Glifosato - Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
CAS: de de
1071-83-6 Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
septiembre 07, septiembre 07, | g sTRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
deS.aIUf:i.de de S.alug.de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Glifosato - CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
14 osato ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
1071-83-6 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

283

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

15

Glufosinato - CAS:
53369-07-6

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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53369-07-6

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Glufosinato - CAS: .
15 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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TEMPERATURA DE

PUNTO DE

DENSIDAD A

D1202-D1213.

N° NOMBRE EBULLICION NORMAL
(g/mol) FUSION (K) (K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Santa Cruz
Chen, J., Fu, G,, Santa C Santa C Biotechnology.
Gindulyte, A, Han, | . ‘;n al' ruzzozo ot ‘;" al' “”2020 2020. “Base de
L., He, J., He, S., & lotechnology. ' lotechnology. " | Datos.” Base de
“Base de Datos.” Base | “Base de Datos.” Base
. Shoemaker, B. A. Datos - Productos
Glufosinato - CAS: de Datos - Productos de Datos - Productos .
15 (2016). PubChem o ) . ) Quimicos.
53369-07-6 Quimicos. Retrieved Quimicos. Retrieved .
substance and Retrieved
September 12, 2020 September 12, 2020
compound September 12,
. |(https://www.scbt.com/e| (https://www.scbt.com
databases. Nucleic Jhome) Jes/home) 2020
Acids Research, 5/home). es/home). (https://www.scbt.
44(D1), com/es/home).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
15 Glufosinato - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
53369-07-6 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
15 Glufosinato - CAS:| Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

53369-07-6

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)

ORAL -RATAS -
BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
de plaguicidas de
15 Glufosinato - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, Centroamérica, M.
53369-07-6 W.Y., &Lee,S.C.|W. Y., &Lee,S.C.|W. Y., & Lee, S. C.| Consultado febrero del
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook 2018.
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Categoria Categoria Categoria Categoria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Presentacidon | Ratas - Presentacion
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
15 Glufosinato -
CAS: Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
53369-07-6 de de
Colombia. (1992). Colombia. (1992). ICA. 2020. ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
10834 DE 1992. 10834 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, | Septiembre 07, | pegisTRADOS- 16 | REGISTRADOS - 16
2023' dse l'\"(;"';te”o 2022’ dse l'\"(;”';te”o DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
e Salud de e Salud de
BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))I‘\:I)AL QUi;IﬁZ'xIII:i?{UPO SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
- ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Glufosinato - CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
15 utosinato ’ rincipates. herbicidas. Red entroamerica, vl herbicidas. Red | herbicidas. Red
53369-07-6 Unam.

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR
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(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

16

Imazetapir - CAS:
81335-77-5

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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81335-77-5

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | womsse | TeRwica | cAlombca | (ENTROPA | POLARDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Imazetapir - CAS: .
16 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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TEMPERATURA DE

PUNTO DE

DENSIDAD A

D1202-D1213.

N° NOMBRE EBULLICION NORMAL
(g/mol) FUSION (K) (K) 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Kim, S., Thiessen, P. A., Santa Cruz
Chen, J,, Fu, G., Bolton, E. E., Chen, J., Biotechnology.
. Santa Cruz . "
Gindulyte, A., Han, Biotechnoloay. 2020 Fu, G., Gindulyte, A., 2020. “Base de
L., He, J., He, S., & "BI 4e D tgy. "g " |Han, L., He, J,, He, S., & | Datos.” Base de
Imazetapir - CAS: Shoemaker, B. A. dasDe te apfsc'l taze Shoemaker, B. A. Datos - Productos
16 zetapl “| (2016). PubChem N i a. 0s -0 .uc ° (2016). PubChem Quimicos.
81335-77-5 Quimicos. Retrieved .
substance and substance and Retrieved
September 12, 2020
compound (https://www.scbt.com/e compound databases. September 12,
databases. Nucleic ps: Ih m ) ’ Nucleic Acids 2020
Acids Research, S/NOME). Research, 44(D1), |(https://www.scbt.
44(D1), D1202-D1213. com/es/home).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
16 Imazetapir - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
81335-77-5 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 ’ (2006). Handbook |[(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
16 Imazetapir - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

81335-77-5

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
. . . . ChemiDplus, U. S. 2014.
Imazetapir - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it .
16 National Library of
81335-77-5 W.Y., & Lee,S.C.[W.Y, & Lee,S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue

s/avance/docs/resol
ucion_min

salud_10834_1992.h

tm

v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L. L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
16 Imazetapir -
CAS: Ministerio de Salud
81335-77-5 | Ministerio de Salud de
de Colombia. (1992).
Colombia. (1?92). RESOLUCION ICA. 2020. ICA. 2020.
RESOLUCION 10834 DE 1992. REGISTROS REGISTROS
10834 DE 1992. Septiembre 07, PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
septiembre 07, 12020, de Ministerio | geG|STRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | - de Salud de DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
de Salud de Colombia Sitio web: BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | https://www.icbf.go | coiomBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))I‘\:I)AL QUi;IﬁZ'xIII:i?{UPO SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
- ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones . de plaguicidas de . L,
| tapir - CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
16 mazetapir ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
81335-77-5 Unam.

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR
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MOLECULAR
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(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

17

Lenacil - CAS:
2164-08-1

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | vowen | e | Smme | omos | rounoso
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
17 Lenacil - CAS: hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria
2164-08-1 gel, g gel, g gel, g gel, g ,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

17

Lenacil - CAS:
2164-08-1

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

302

Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
17 Lenacil - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
2164-08-1 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
17 Lenacil - CAS: Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
2164-08-1 W.Y, & Lee, S. C.

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Lenacil - CAS: Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
17 National Library of
2164-08-1 W.Y, & Lee, S.C.[W. Y., &Lee, S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L. L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
17
Lenacil - Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
CAS: de de
2164-08- Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
1 RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, Septiembre 07, REGISTRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
deS.aIUf:i.de de S.alug.de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
L il - CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
17 enad ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
2164-08-1 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

18

Metribuzina - CAS:
21087-64-9

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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21087-64-9

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | nNowsre | TeRmica | catommea | EVROPA | POLARIDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
o frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Metribuzina - CAS: .
18 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

18

Metribuzina - CAS:
21087-64-9

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
18 Metribuzina - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
21087-64-9 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
18 Metribuzina - CAS:| Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

21087-64-9

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Metribuzina - CAS:| Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
18 National Library of
21087-64-9 W.Y., & Lee,S.C.|W. Y., &Lee,S.C.[W. Y., &Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L. L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
18 Metribuzina -
CAS: 21087-| Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
64-9 de de
Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020.
RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS ICA. 2020.
108344 DE 1992. 1083.4 DE 1992. PLAGUICIDAS REGISTROS
Septiembre 07, Septiembre 07, REGISTRADOS - 16 PLAGUICIDAS
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. REGISTRADOS - 16
de Salud de de Salud de BOGOTA - DE JULIO 2020.
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. BOGOTA -
https://www.icbf.go | https://www.icbf.go COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))I‘\:I)AL QUi;IﬁZ'xIII:i?{UPO SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
- ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones . de plaguicidas de . L,
Metribuzi CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
18 etribuzina ’ rincipates. herbicidas. Red entroamerica, vl herbicidas. Red | herbicidas. Red
21087-64-9 Unam.

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

19

Metsulfuron
(Metsulfuron
metil) - CAS:
74223-64-6

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | nNowsre | TeRmica | catommea | EVROPA | POLARIDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
Metsulfuron . .
frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
(Metsulfuron .
19 . hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,
metil) - CAS: . . . .
scuseria, ma robb,| scuseria, ma robb, |scuseria, ma robb, ma robb, jr
74223-64-6

jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

19

Metsulfuron
(Metsulfuron
metil) - CAS:
74223-64-6

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): &
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
Metsulfuron .
Quimicos. . . .
19 (Metsulfuron Retrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
metil) - CAS: September 12 W.Y, & Lee,S.C. [W.Y.,, & Lee,S.C.|W.Y, & Lee, S. C.
74223-64-6 P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
Metsulfuron
19 (Metsulfuron Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

metil) - CAS:
74223-64-6

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
Metsulfuron , _ | chemiDplus, U. s. 2014.
(Metsulfuron Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, s .

19 . National Library of
metil) - CAS: W.Y, & Lee, S.C.[W. Y., &Lee, S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
74223-64-6 (2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '

of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

https://www.icbf.go
v.co/cargue

s/avance/docs/resol
ucion_min

salud_10834_1992.h

tm

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L. L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Metsulfur
19 on
(Metsulfu | Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
ron metil) de de
- CAS: Colombia. (1?92). Colombia. (1?92). ICA. 2020. ICA. 2020.
74223-64- RESOLUCION RESOLUCION REGISTROS REGISTROS
6 1083A4 DE 1992. 1083_4 DE 1992. PLAGUICIDAS PLAGUICIDAS
Septiembre 07, septiembre 07, | peGiSTRADOS - 16 | REGISTRADOS - 16
2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio DE JULIO 2020. DE JULIO 2020.
deS.aIUf:i.de de S.alug.de BOGOTA - BOGOTA -
Colombia Sitio web: | Colombia Sitio web: COLOMBIA. COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue

ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS 322

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUl’l\/Flﬁzlx"Lclil:aupo SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
. ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO

Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
N latura Y malezas malezas malezas
omenclatura
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Metsulfuron Reacciones . de plaguicidas de . L,
(Metsulf Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
etsulfuron rincipales. . entroamérica, M. . ..
19 . P herbicidas. Red herbicidas. Red | herbicidas. Red
metil) - CAS: Unam. .. Consultado febrero del L L
de conocimiento de conocimiento | de conocimiento
74223-64-6 2018.
3 en malezas en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

20

Norflurazon - CAS:
27314-13-2

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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27314-13-2

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | nNowsre | TeRmica | catommea | EVROPA | POLARIDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Norflurazon - CAS: .
20 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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PESO MOLECULAR

TEMPERATURA DE

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL

DENSIDAD A

compound
databases. Nucleic
Acids Research,
44(D1),
D1202-D1213.

(https://www.scbt.com/e
s/home).

N NOMBRE (g/mol) FUSION (K) () 298,15 K - (g/ml)
Kim, S., Thiessen, P. Chemical Book.
A., Bolton, E. E., 2020. “Chemical
Chen, J., Fu, G,, Chemical Book. 2020. | Search Engine.”
Gindulyte, A., Han, . santa Cruz “Chemical Search Base de Datos de
L., He, J., He, S., & "Ef::cdlnglaoit ’?OBZ:;\Z'e Engine.” Base de Datos Productos
Norflurazon - CAS: Shoemaker, B. A. de Datos - Proc.luctos de Productos Quimicos. Quimicos.
20 97314-13-2 (2016). PubChem Quimicos. Retrieved Retrieved September Retrieved
substance and September 12, 2020 12, 2020 September 12,
! (https://www.chemical 2020

book.com/Productindex
_EN.aspx).

(https://www.che

micalbook.com/Pr

oductindex_EN.as
pX).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
20 Norflurazon - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
27314-13-2 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
20 Norflurazon - CAS:| Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

27314-13-2

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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Indice de

coeficiente de
particion octanol

Volatilizacién
desde agua (atm-

Toxicologia DL50 (mg/Kg)
ORAL -RATAS -

BIBLIOGRAFIA

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Norflurazon - CAS:| Mackay, D., Shiu, [ Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
20 National Library of
27314-13-2 W.Y., & Lee,S.C.|W. Y., &Lee,S.C.[W. Y., &Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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CAS:
27314-13-2

Septiembre 07,
2020, de Ministerio
de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

Septiembre 07,
2020, de Ministerio
de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L. L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
de de
Colombia. (1992). Colombia. (1992).
RESOLUCION RESOLUCION
o0 |Norflurazon- | 10834 DE 1992. 10834 DE 1992.

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
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N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))I‘\:I)AL QUi;IﬁZ'xIII:i?{UPO SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
- ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Norfl CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
20 ortiurazon ’ rincipates. herbicidas. Red entroamerica, vl herbicidas. Red | herbicidas. Red
27314-13-2 Unam.

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.
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21

Paraquat - CAS:
4685-14-7

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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4685-14-7

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | womsse | TeRwica | cAlombca | (ENTROPA | POLARDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Paraquat - CAS: .
21 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

21

Paraquat - CAS:
4685-14-7

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
21 Paraquat - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
4685-14-7 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
91 Paraquat - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

4685-14-7

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
. . . ChemiDplus, U. S. 2014.
Paraquat - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it .
21 National Library of
4685-14-7 W.Y, & Lee, S.C.[W. Y., &Lee, S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

337

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.

Categoria Categoria . Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
de de
Colombia. (1992). Colombia. (1992).
RESOLUCION RESOLUCION
21 Paraquat - 10834 DE 1992. 10834 DE 1992.
CAS: Septiembre 07, Septiembre 07,
4685-14-7 | 2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.
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Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
p t- CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
21 araqua ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
4685-14-7 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

22

Pendimetalina -
CAS: 40487-42-1

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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CAS: 40487-42-1

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. . frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Pendimetalina - .
22 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

22

Pendimetalina -
CAS: 40487-42-1

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).
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Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
29 Pendimetalina - getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
CAS: 40487-42-1 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
9 Pendimetalina - | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

CAS: 40487-42-1

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

Mackay, D., Shiu,

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Pendimetalina - | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
22 National Library of
CAS: 40487-42-1 |W.Y., & Lee,S.C. |W. Y., & Lee,S. C.[W. Y., & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

345

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.

Categoria Categoria . Cafe.goria . Cafe.goria
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
de de
Colombia. (1992). Colombia. (1992).
RESOLUCION RESOLUCION
55 | Pendimetali | 10834 DE 1992. 10834 DE 1992.
na - CAS: Septiembre 07, Septiembre 07,
40487-42-1 | 2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.
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Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
Pendimetali Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
22 endimetatina rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
CAS: 40487-42-1 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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23

Propanil - CAS:
709-98-8

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Propanil - CAS: .
23 209-93-8 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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23

Propanil - CAS:
709-98-8

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).
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Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
23 Propanil - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
709-98-8 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 " | (2006). Handbook |(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
23 Propanil - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
709-98-8 W.Y., & Lee, S. C.

(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
ChemlDplus, U. S. 2014.
Propanil - CAS: | Mackay, D., Shiu, [ Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it P .
23 National Library of
709-98-8 W.Y., & Lee,S.C.[W.Y, & Lee,S.C.|W. Y, & Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

de Salud de
Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
de de
Colombia. (1992). Colombia. (1992).
RESOLUCION RESOLUCION
23 Propanil - 10834 DE 1992. 10834 DE 1992.
CAS: 709- Septiembre 07, Septiembre 07,
98-8 2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.
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Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
and G. Quezad.

2006. Grupos Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones L, de plaguicidas de L, L,
p |- CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
23 ropani ’ rincipales. herbicidas. Red entroamerica, . herbicidas. Red | herbicidas. Red
709-98-8 Unam. . Consultado febrero del L -
de conocimiento 2018 de conocimiento | de conocimiento
3 en malezas ’ en malezas en malezas
Fernandez, G. . . .
2011 resistentes. resistentes. resistentes.
) Rosario, Rosario, Rosario,
Nomenclatura En . . .
L. Argentina. Argentina. Argentina.
Quimica

Organica. German
Fernandez.
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24

Quinclorac - CAS:
84087-01-4

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.
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84087-01-4

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

v | nNowsre | TeRmica | catommea | EVROPA | POLARIDADG
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Quinclorac - CAS: .
24 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.
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EBULLICION NORMAL
(K)
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298,15 K - (g/ml)

24

Quinclorac - CAS:
84087-01-4

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).
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Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor

micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as

pX).

N° NOMBRE
disociacion pKa | carbono organico (mg/L a 25°C) (Pa a 25°C)
(Log KOC): g
Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Pence, H. E., & Williams, A. Williams, A.
Chemical Book. | WVilliams, .A' (2010). (201'0). (201.0).
“ . ChemSpider: an ChemSpider: an | ChemSpider: an
2020. “Chemical ) i ) . . .
., online chemical online chemical | online chemical
Search Engine. . . . . . .
information information information
Base de Datos de
resource. resource. resource.
Productos
uimicos.
24 Quinclorac - CAS: getrieved Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,
84087-01-4 September 12 W.Y, &Lee,S.C. [W.Y.,, &Lee,S.C.|W.Y, &Lee, S. C.
P 2020 ’ (2006). Handbook |[(2006). Handbook | (2006). Handbook
(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
chemical properties chemical chemical

and environmental

fate for organic

chemicals. CRC
press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.
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coeficiente de

... Ley de Henry Factor de
particion de . o . ;
N° NOMBRE (Pa:m3/mol at | bioconcentracié |Vida media (Dias)
octanol agua 25°) n (BCF)
(Log KOW)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical | online chemical
information information information information
resource. resource. resource. resource.
24 Quinclorac - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu,

84087-01-4

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.

(2006). Handbook

Mackay, D., Shiu,
.JW.Y., & Lee, S. C.
(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental
fate for organic | f
chemicals. CRC

press.

properties and
environmental

N° NOMBRE .,
Refraccion )
aire (KOA) m3/mol)
Pence, H. E., & Pence, H. E., & Pence, H. E., &
Williams, A. Williams, A. Williams, A.
(2010). (2010). (2010).
ChemSpider: an | ChemSpider: an | ChemSpider: an
online chemical | online chemical | online chemical
information information information
resource. resource. resource.
. . . . ChemiDplus, U. S. 2014.
Quinclorac - CAS: | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, | Mackay, D., Shiu, it .
24 National Library of
84087-01-4 W.Y., & Lee,S.C.|W. Y., &Lee,S.C.[W. Y., &Lee, S. C. Medicine.”
(2006). Handbook | (2006). Handbook | (2006). Handbook '
of physical- of physical- of physical-
chemical chemical chemical

ate for organic

chemicals. CRC

press.
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Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h

tm

Colombia Sitio web:
https://www.icbf.go
v.co/cargue
s/avance/docs/resol
ucion_min
salud_10834_1992.h
tm

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.

" . Categoria Categoria
Categoria Categoria L L
Toxicolégica DL50 | Toxicolégica DLs0 | 1oXicolégica Mayor | Toxicolégica Mayor
N° NOMBRE | (mg/Kg) (SEGUN | (mg/Kg) (SEGUN DL50 (mg/Kg) Or:a'll DL50 (mg/Kg) Of:;’\l
RESOLUCION RESOLUCION Ratas - Ffresentac[on Ratas - P-resentaa’on
10834 DE 10834 DE Comercial - (SEGUN | Comercial - (SEGUN
1992) 1992) REGISTRO DEL ICA) | REGISTRO DEL ICA)
Ministerio de Salud | Ministerio de Salud
de de
Colombia. (1992). Colombia. (1992).
RESOLUCION RESOLUCION
10834 DE 1992. 10834 DE 1992.
24 Quinclorac - Septiembre 07, Septiembre 07,
CAS: 2020, de Ministerio | 2020, de Ministerio
84087-01-4 de Salud de de Salud de

ICA. 2020.
REGISTROS
PLAGUICIDAS
REGISTRADOS - 16
DE JULIO 2020.
BOGOTA -
COLOMBIA.



http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue
http://www.icbf.gov.co/cargue

ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

362

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

N° NOMBRE FU?\IF::IJ('))ISAL QUi;IﬁZ'xIIIé?{UPO SELECTIVIDAD MODO DE TIPO DE
- ACCION SIEMBRA
IUPAC TOXOFORO
Velasco, M. A,, Y.
Caballero Arroyo,
dG. d.
a;OOG g:‘uezss Diez, P. (2013). Diez, P. (2013). | Diez, P. (2013).
. P Manejo de Manejo de Manejo de
Funcionales.
Nomenclatura Y malezas malezas malezas
. problema: Modos . problema: Modos | problema: Modos
Reacciones . de plaguicidas de . L,
Quincl CAS: Princival de accion de Cent rica. M de accion de de accion de
24 uinclorac ’ rincipates. herbicidas. Red entroamerica, vl herbicidas. Red | herbicidas. Red
84087-01-4 Unam.

Fernandez, G.
2011.
Nomenclatura En
Quimica
Organica. German
Fernandez.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

Consultado febrero del
2018.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.

de conocimiento
en malezas
resistentes.
Rosario,
Argentina.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

363

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

No

NOMBRE

ESTRUCTURA
MOLECULAR

FORMULA
MOLECULAR

MOMENTO DIPOLAR
(Debye)

ENERGIA TOTAL
(KCAL/MOL)

25

Sethoxydim - CAS:
74051-80-2

Kim, S., Thiessen, P. A.,
Bolton, E. E., Chen, J,,
Fu, G., Gindulyte, A.,

Han, L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A. (2016).

PubChem substance and
compound databases.

Nucleic Acids Research,

44(D1), D1202-D1213.

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E., Chen,
J., Fu, G., Gindulyte,
A., Han, L., He, J., He,
S., & Shoemaker, B. A.
(2016). PubChem
substance and
compound databases.
Nucleic Acids
Research, 44(D1),
D1202-D1213.

Dennington, R., Keith,
T., & Millam, J.
(2009). GaussView,
version 5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge scuseria,
ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.

Dennington, R.,
Keith, T., & Millam,
J. (2009).
GaussView, version
5

Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj frisch,
gw trucks, hb
schlegel, ge
scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,

b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

364

Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

74051-80-2

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

o | owene | eman | om0 | oo | roumomo
kcal/mol-K C*m2/V
(KCAL/MOL (kcal/mol-K) (keal/ ) ( )
Dennington, R., Dennington, R., Dennington, R.,
Keith, T., & Keith, T., & Millam, Keith, T., & Dennington, R., Keith,
Millam, J. (2009). J. (2009). Millam, J. (2009). T., & Millam, J.
GaussView, GaussView, version GaussView, (2009). GaussView,
version 5 5 version 5 version 5
Gaussian09, R. A.[ Gaussian09, R. A. | Gaussian09, R. A.| Gaussian09, R. A.
(2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch, (2009). 1, mj (2009). 1, mj frisch,
. frisch, gw trucks, gw trucks, hb frisch, gw trucks, gw trucks, hb
Sethoxydim - CAS: .
25 hb schlegel, ge schlegel, ge hb schlegel, ge [schlegel, ge scuseria,

scuseria, ma robb,
jr cheeseman, g.
Scalmani, v.
Barone, b.
Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT,
121, 150-166.

ma robb, jr
cheeseman, g.
Scalmani, v. Barone,
b. Mennucci, ga
petersson et al.,
gaussian. Inc.,
Wallingford CT, 121,
150-166.




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

365

Apéndice 41. Referencias bibliogréaficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

No

NOMBRE

PESO MOLECULAR
(g/mol)

TEMPERATURA DE
FUSION (K)

PUNTO DE
EBULLICION NORMAL
(K)

DENSIDAD A
298,15 K - (g/ml)

25

Sethoxydim - CAS:
74051-80-2

Kim, S., Thiessen, P.
A., Bolton, E. E.,
Chen, J., Fu, G,,

Gindulyte, A., Han,

L., He, J., He, S., &

Shoemaker, B. A.

(2016). PubChem

substance and
compound
databases. Nucleic

Acids Research,

44(D1),

D1202-D1213.

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September 12,

2020
(https://www.chemicalb
ook.com/Productindex_E
N.aspx).

Chemical Book. 2020.
“Chemical Search
Engine.” Base de Datos
de Productos Quimicos.
Retrieved September
12, 2020
(https://www.chemical
book.com/Productindex

_EN.aspx).

Chemical Book.
2020. “Chemical
Search Engine.”
Base de Datos de
Productos
Quimicos.
Retrieved
September 12,
2020
(https://www.che
micalbook.com/Pr
oductindex_EN.as
pX).




ESTUDIO QUIMIOTOPOLOGICO DE HERBICIDAS

366

Apéndice 41. Referencias bibliograficas de la matriz de datos de propiedades fisicoquimicas de

herbicidas seleccionados (Continuacién).

Constante de

Coeficiente de

Adsorcion de S

olubilidad en
agua

Presion de vapor
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(https://www.che of physical- . of phys.|cal- of physj|cal-
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W.Y., &Lee,S.C

of physical-
chemical
properties and
environmental
fate for organic
chemicals. CRC
press.
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(2006). Handbook
of physical-
chemical

properties and
environmental
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