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RESUMEN

Una de las probleméticas ambientales mas significativas a nivel nacional e
internacional esta relacionada con la contaminacion y afectaciones en la salud que
genera el uso de plaguicidas. Esto ocurre, en gran medida, porgue no se tiene un
control racional del manejo, uso e impacto que generan. Se conoce que los
agricultores, en algunas ocasiones, prefieren utilizar plaguicidas de bajo costo en
sus cultivos sin, probablemente, tener una conciencia de las afectaciones que estas
sustancias tienen en el medio ambiente y en la salud poblacional. Teniendo en
cuenta que los plaguicidas son sustancias quimicas, en este trabajo se hizo uso de
la quimiotopologia para encontrar relaciones de similitud entre diferentes tipos de
estas moléculas plaguicidas buscando asi corroborar el reemplazo de unas
sustancias por otras de los que se tenga reportes en la literatura o proponiendo
nuevas moléculas de reemplazo para pesticidas de uso coman. Por tal razén, se
seleccionaron 60 plaguicidas definidos cada uno por 15 propiedades fisicoquimicas.
Se realizaron 12 andlisis de agrupamientos basados en un tratamiento de datos
normalizados y haciendo uso de cuatro (4) metodologias de agrupamiento
(Centroide, Mediana, Ward y Vecino mas lejano) y tres (3) funciones de similitud
(Euclidiana, Minkowski y Coseno). Del andlisis de agrupamiento se obtuvieron 12
dendrogramas. Teniendo en cuenta que los agrupamientos obtenidos en todos los
dendrogramas son similares, se seleccioné el dendrograma obtenido con la funcién
de similitud Euclidiana y metodologia de agrupamiento Vecino mas lejano para
continuar con el andlisis. Después de obtener la base topolégica se estudiaron las
propiedades clausura, frontera e interior de los 5 subconjuntos: Herbicidas,
Insecticidas, Fungicidas, Acaricidas y Nematicidas. Como resultado, se confirmaron
relaciones de similitud reportadas previamente en estudios experimentales y se
sugieren nuevas relaciones para estudiar. También, se encontr6 que ninguna
clasificacion de plaguicidas es robusta y que existen relaciones entre unos y otros
de los diferentes subconjuntos aqui estudiados.

Palabras claves: quimiotopologia, analisis de agrupamiento, dendrograma,
relaciones de similitudes, plaguicidas.
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INTRODUCCION

Las sustancias quimicas pueden ser soélidas, liquidas, gaseosas, coloridas e
incoloras (Istas, s.f.). EI comportamiento quimico de cada una de las sustancias ha
permitido clasificarlas en elementos y compuestos, y actualmente se conoce que
entre estos existen relaciones quimicas dadas principalmente por una red de
reacciones quimicas. En el subconjunto de los compuestos que est4 inmerso dentro
del conjunto de las sustancias quimicas se encuentran los aldehidos, las cetonas,
los ésteres, los alcanos, alquenos, los 6xidos, los hidruros, entre otros (Uribe,
Ramirez & Trujillo, 2020) y los plaguicidas que son las moléculas consideradas en
este estudio.

Los plaguicidas son sustancias quimicas mezcladas entre si con el fin de prevenir,
controlar y destruir las plagas que generan dafios en la produccion, transporte o
comercializacién de alimentos (FAO, s.f.) tanto a nivel nacional como internacional
(Cérdenas, Silva, Morales & Ortiz, 2005). Estas caracteristicas hacen que este
grupo de sustancias sea considerado como un conjunto de interés en quimica
ambiental y en diferentes areas de las ciencias y de la salud. Tan interesantes son
gue existen diversos estudios experimentales donde se muestra que se pueden
clasificar, por ejemplo, teniendo en cuenta el campo de accion en Herbicidas,
Insecticidas, Fungicidas, Acaricidas y Nematicidas (INSHT, 1983), los cuales tienen
funciones de controlar insectos y artrépodos, 4caros, nematodos que actlian como
pardsitos de las plantas, hongos (incluidas plagas, moho y royas), malas hierbas y
plantas que crecen en lugares no oportunos respectivamente (Mohamed & Ahmed,
2020).

Especificamente, en este trabajo se realizé un andlisis quimiotopologico de 60
moléculas plaguicidas definidas cada una por 15 propiedades. Las propiedades se
normalizaron para no darles mayor peso a unas mas que otras y dejarlas todas en
unintervalode O a 1.

Con la matriz de datos normalizada se hicieron 12 analisis de agrupamiento
haciendo uso del software SPSS. Como resultado se obtuvieron 12 dendrogramas.
Se seleccion6 uno de los 12 dendrogramas, este fue con la funcion de similitud
Euclidiana y la metodologia de agrupamiento Vecino mas lejano, teniendo en
cuenta que en su gran mayoria los agrupamientos eran los mismos en todos los
dendrogramas. Se extrajeron los agrupamientos de estos dendrogramas (base
topoldgica) y se estudiaron propiedades topoldgicas clausura, frontera e interior
para 5 subconjuntos teniendo en cuenta una clasificacion previa experimental de los
plaguicidas que fue descrita en el parrafo 2 de esta seccion.
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Estos subconjuntos fueron etiquetados con las letras H (Herbicidas), | (Insecticidas),
F (Fungicidas), A (Acaricidas) y N (Nematicidas).

Como resultado se encontré que ninguno de los 5 subconjuntos es robusto, pues
entre ellos existen relaciones de similitud. También, se logré reproducir relaciones
experimentales entre plaguicidas descritas previamente en la literatura como las
existentes entre el glifosato, paraquat y glufosinato, o entre omethoate y propoxur,
o entre methomyl y methamidophos, entre otras que seran detalladas en la seccién
de analisis y discusion de resultados. Todo esto es relevante porque con este
estudio se demuestra la importancia de estudiar todos los objetos quimicos como
un conjunto de sustancias quimicas y no como objetos aislados. Ademas que el
hecho de corroborar resultados experimentales haciendo uso de la quimica y la
matematica, y especificamente del andlisis quimiotopoldgico, son una muestra del
poder predictivo que tiene esta herramienta y una motivacion a seguirla usando.

Finalmente, es importante decir que esta investigacion aporta y contribuye al medio
ambiente, asi: 1) Al ser un trabajo tedrico no se esta generando ningun tipo de
desecho quimico y por ende generando un impacto ambiental negativo sobre
afluentes de agua, entre otros. 2) Los resultados aqui obtenidos muestran que
existen relaciones de similitud entre plaguicidas que no han sido reportadas en la
literatura y que proponemos como base de futuros estudios. 3) Este trabajo teérico
y riguroso fundamentado en las ciencias basicas permite afirmar que las
clasificaciones previas de los plaguicidas en unos u otros tipos no son robustas y
que entre ellos existen relaciones de similitud, como ya se mencionaba
anteriormente. Aqui, es importante mencionar que no fue necesario realizar un
estudio experimental, y por ende provocar un impacto sobre el medio ambiente,
para realizar esta afirmacion. 4) Este estudio puede ser tomado como materia prima
para nuevos estudios experimentales en los que ya se tiene un conocimiento previo
(los resultados aqui planteados) para la busqueda de nuevos sustitutos de
reemplazo de unos plaguicidas por otros.
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OBJETIVOS

OBJETIVO GENERAL

Desarrollar un estudio quimiotopolégico de 60 moléculas de plaguicidas definidas
cada una por 15 propiedades para encontrar relaciones de similitud entre estas
sustancias que, hasta el momento, y segun nuestra busqueda bibliografica, no han
sido documentadas en la literatura.

OBJETIVOS ESPECIFICOS

Para cumplir con el objetivo general planteamos los siguientes 4 objetivos
especificos, teniendo en cuenta que se busca comprobar o proponer nuevos
estudios de reemplazo o sustitutos de otros plaguicidas mas peligrosos, asi:

e Compilar en una matriz de datos sesenta (60) moléculas plaguicidas
definidas cada una por 15 de sus propiedades quimicas y fisicas, llevando a
cabo analisis de agrupamientos con los datos de la matriz, extrayendo las
ramas de los dendrogramas y definiendo la base topoldgica de cada uno de
ellos.

e Estudiar los conjuntos clausura, frontera e interior haciendo uso de los
conjuntos de interés quimico (clasificacidn previamente seleccionada y
disponible en la literatura) y la base topoldgica.

e Comparar los resultados obtenidos en este trabajo con los disponibles en la
literatura.

e Someter los resultados de esta investigacion a evaluacién por parte de pares
académicos especialistas en el area (congreso nacional e internacional o
articulo académico).

13



ANTECEDENTES

Los plaguicidas que son las moléculas consideradas en este trabajo son sustancias
altamente utilizadas en la agricultura, debido a que favorece y mejora los cultivos,
incrementando la produccion de alimentos (Guzman, Guevara, Olguin & Mancilla,
2016). Esta industria inicio en Colombia en 1962, cuando se mezclaban ingredientes
activos con solventes para el control de plagas, con el tiempo se han implementado
nuevas sustancias pasando de 770 en el afio 1974 a 1.370 para el afio 2003 (OMS,
2018). Ademas, en paises como Belice, Costa Rica, El Salvador, Guatemala,
Honduras, Nicaragua y Panama en las Gltimas décadas se ha incrementado el uso
de los plaguicidas con un 1,3 Kg de persona/por afio, siendo este, uno de los mas
altos en el mundo (Lerro, Beane, DellaValle, Andreotti, Hofmann, Koutros, Parks,
Shrestha, Alavanja, Blair, Lubin, Sandler & Ward, 2021).

Cabe resaltar que, esta investigacion tiene un aporte significativo sobre los impactos
ambientales y los efectos en la salud de las personas, generados por el uso de
plaguicidas. Cabe mencionar que ese uso en diversos casos ocurre sin control y
esto puede estar asociado, probablemente, a que en muchas ocasiones los
agricultores no tienen dinero para pagar los altos precios que estos tienen y
prefieren usar unos de bajo costo sin conocer el impacto ambiental que generan
(Nafez, 1998).

Por ejemplo, en el afio 2019 se desarroll6 un estudio para encontrar si el costo de
los insecticidas estaba relacionado con el impacto en la salud humana, para lo cual,
determinaron la clase de impacto potencial sobre la salud humana (PICHE), siendo
2 la menos toxica y 5 la mas toxica; para una variedad de insecticidas. Se encontr6
gue los precios de los insecticidas de clase 2 como Metaldehyde oscilaban entre los
53,5 € ha'afio, mientras que los que pertenecen a la clase 5 como Acrinathrin
estaban entre los 32,0 € ha! afio™. Esto genera que los agricultores tiendan a usar
los insecticidas menos costosos que son mas peligrosos para los seres humanos y
el medio ambiente (Bolzonella, Lucchetta, Teo, Boatto & Zanella, 2019).

Los plaguicidas en su mayoria son toxicos para el ser humano, causando efectos
agudos o cronicos en la salud en relacion a las dosis y medios de exposicion (Prieto,
2018). Por ejemplo, una investigacion publicada por la revista Environmental
International demuestra que algunos de los plaguicidas utilizados en la agricultura
potencian el cancer de tiroides (Topaz, Egozi, Suari, Ben-Ari, Sade, Chefetz &
Yahel, 2020).
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Por otro lado, se han realizo estudios epidemiolégicos para el analisis de las
intoxicaciones a partir de los plaguicidas. En Colombia, el uso de dichos productos
se hace de forma contante y muchas veces sin un protocolo correspondiente
(Cardenas, Silva, Morales & Ortiz, 2005). Por medio de dichos estudios, se ha
llegado a la conclusion de que los plaguicidas de tipo organofosforados y
carbamatos son los compuestos con mayores intoxicaciones presentadas (Ferrer,
2003).

Para contextualizar, una de las principales causas que tiene el empleo de los
plaguicidas es su mal uso y manejo, tanto en la parte de implementaciéon de
seguridad personal como en el exceso de concentraciones de cada una de ellos
(NufRez, 1998), lo que conlleva a intoxicaciones en la poblacién, por medio de las
vias de exposicion respiratoria y dérmica en el momento de la aplicacion de la
sustancia (Bartual & Berenguer, 1983), como también a través del consumo de los
alimentos con altas dosis de plaguicidas, envenenado a las personas por una
absorcion digestiva.

El uso de plaguicidas no solo afecta la salud de la poblacion, se ha investigado que
estos tienen impactos sobre el medio ambiente, ya que aumentan contaminaciones
en el aire por las sustancias quimicas liberadas, ademas de las reacciones que se
podrian generar; en el suelo por el contacto directo por medio de los cultivos (Prieto,
2018) y asi mismo en el agua por la biodegradacion de materia organica con altos
contenidos de contaminante (World Health Organization, 2019).

Por otro lado, la fauna también es perjudicada a partir de intoxicaciones por
plaguicidas. México en 2011 realiz6 un estudio para comprobar dichas
problematicas y se encontré que cuando las aves estan expuestas a sustancias
organofosforadas reducen el consumo de alimentos, se afecta su vuelo y postura,
ademas se generan cambios fisioldgicos produciendo anorexia, efectos
reproductivos o puede provocar la muerte de la especie (Cobos, Barrientos & Chi
Novel, 2011).

Por lo mencionado anteriormente es importante realizar una clasificacion de las
moléculas plaguicidas. Para contextualizar, el conjunto de las sustancias quimicas
estda conformado tanto por elementos como por compuestos. Los elementos
guimicos son quizas las primeras sustancias quimicas estudiadas como un conjunto
y no como objetos aislados. Mendeleiev agrupé a los elementos parecidos cerca y
a los diferentes lejos (Villaveces, s.f). El trabajo conjuntista (desde el punto de vista
de Villaveces) realizado por el cientifico ruso fue retomado en el afio 2004 por
Restrepo y colaboradores quienes reprodujeron las relaciones entre elementos que
presenta la tabla periodica haciendo uso del analisis quimiotopologico, donde cada
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uno de los elementos quimicos fue definido por un cierto nimero de propiedades
(Restrepo, Mesa, Llanos & Villaveces, 2004).

Tomando como base el estudio antes mencionado, Uribe en el afio 2005 realizé un
andlisis quimiotopoldgico de compuestos quimicos, monohidruros del cuarto
periodo, y encontré entre otras cosas que las relaciones de similitud que existen
entre los elementos del cuarto periédico de la tabla son transferibles a sus
compuestos con un hidrégeno (Uribe, 2005). En 2011, Uribe reporta que las mismas
relaciones de similitud que existen entre los elementos del cuarto periodo son
transferibles a compuestos que tienen mas de un atomo de hidrogeno (Uribe, 2011).

Las investigaciones continuaron, y en el afio 2013, Quintero, Restrepo y Cohen
realizaron un estudio quimiotopoldgico de dos grupos de radionuclidos (emisores de
particulas elementales de uso actual y tomografia por emision de particulas
elementales) y encuentran que estos tienen similitudes a partir de propiedades
nucleares, fisicas, fisico-quimicas, dosimétricas y cuénticas. Para el afio 2016 y
2020, Uribe y colaboradores, cambian su conjunto de moléculas de estudio,
utilizando ahora 6xidos de metales de transicién y encuentran que sin importar si es
hidrogeno o hidrogenos u oxigeno u oxigenos las relaciones de semejanza que
existen entre los elementos se transfieren a sus compuestos. Ademas, logran
reproducir relaciones entre compuestos que ya habian reportadas por la literatura
con su estudio netamente quimico, matematico y teorico (Trujillo, Ramirez,
Rodriguez & Uribe, 2016) (Uribe, Ramirez & Truijillo, 2020).

Lo anterior es solo una muestra del trabajo valiosisimo que se ha venido realizando
en cuanto al andlisis de las sustancias quimicas como un conjunto y no como
objetos aislados dado que esto permite encontrar relaciones de similitud entre
elementos y compuestos, y visibilizar que el andlisis quimiotopolégico se puede
realizar no solo en elementos sino también en compuestos y que a través de este
tipo de analisis es posible encontrar relaciones de similitud ya establecidas y
proponer nuevas relaciones para ser estudiadas, lo que es importante desde el
punto de vista, de reemplazos o sustitutos de unas sustancias por otras. Por
ejemplo, de unas sustancias mas contaminantes por otras menos contaminantes.

En este trabajo se hizo un analisis quimiotopolégico de plaguicidas, que hasta donde
se reviso la literatura es el primer estudio que busca corroborar la clasificacion ya
establecida de plaguicidas en grupos robustos (Herbicidas, Insecticidas, Fungicidas,
Acaricidas y Nematicidas) y que adicionalmente busca encontrar nuevas relaciones
de similitud entre este conjunto de moléculas o corroborar las ya reportadas en la
literatura.
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MARCO TEORICO

1. ¢Qué son los plaguicidas y cuéales son los tipos de plaguicidas?

Los plaguicidas son sustancias quimicas mezcladas entre si con el fin de
prevenir, controlar y destruir las plagas que generan dafios en la produccion,
transporte o comercializacion de alimentos (FAO, s.f.).

Los plaguicidas se clasifican en:

1.1

1.2.

1.3.

1.4.

1.5.

Herbicidas. Son productos quimicos que se utilizan para inhibir o detener el
crecimiento de las plantas indeseadas en los cultivos (AgroTerra, 2020).

Insecticidas. Estas sustancias tienen como objetivo eliminar y matar las
plagas de insectos (Fernandez, Mancipe & Fernandez, 2010).

Fungicidas. Ayudan a controlar las enfermedades de los cultivos,
incrementan la productividad de los mismos, mejoran el periodo de
almacenamiento y calidad de las plantas como de los productos cosechados
(Santamaria & Ureta, 2014).

Acaricidas. Son productos quimicos de uso agricola para el control de
acaros (frutales, de hortalizas y ornamentales) (Sanchez, Osorio, Hernandez,
Hernandez, Marquez & De la Cruz, 2017).

Nematicidas. Son sustancias quimicas que controlan los dafios en los
cultivos generados por los nematodos (Lezaun, 2016), animales
microscopicos en su mayoria, incoloros con cuerpo sin segmentos (Aballay
& Insunza, 2002).

Los plaguicidas también se han clasificado segun su estructura y su modo de accion
como se muestra en la tabla 1 (Ferrer, 2003).
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Tabla 1. Clasificacion de plaguicidas segun su estructura quimica y su modo de

accion

CLASIFICACIONES
QUIMICAS

CARACTERISTICAS [1]

MODO DE ACCION [2]

Derivados de halogenados

: D Modificacion del canal de
Organoclorados de hidrocarburos aliciclicos, Sodio
aromaticos y ciclodiénicos. '

Bloquean la accion de la

de piretro de ciertas flores de
crisantemos.

. enzima acetilcolinesterasa,
Derivados de la estructura|. . L
Organofosforados . interrumpiendo la transmision
del fosforo. . ,
de impulsos entre las células
nerviosas.
Derivados del acido | Inhibidores de
Carbamatos e o
carbamico. acetilcolinesterasa.
Interfieren con los canales de
Compuestos naturales que . x
sodio en la membrana nerviosa
. . se encuentran en el extracto |: . s
Piretroide interrumpiendo la trasferencia

de iones e impulsos entre las
células nerviosas.

Fuentes: [1] (Ferrer, 2003) y [2] (Devine, Eza, Ogusuku & Furlong, 2008).

También, se pueden clasificar de acuerdo con su toxicidad aguda como se muestra
en la Tabla 2. Cabe resaltar que las concentraciones se determinan teniendo en
cuenta la DL50 (dosis letal 50) para ratas, estos valores son tomados a partir de
bioensayos realizados con la especie mencionada (World Health Organization,

2019).
Tabla 2. Clasificacion de plaguicidas segun la toxicidad aguda
DL50 para rata [mg/Kg de peso
Clase corporal] :
ORAL DERMICO
IA Extremadamente peligroso <5 <50
IB Muy peligroso 5-50 50-200
Il Moderadamente peligroso 50-2000 200-2000
1 Ligeramente peligroso hasta 2000
U Es Poco probfable que presente mayor a 5000
un peligro agudo

"Fuente: World Health Organization, (2019). The WHO recommended classication
of pesticides by hazard and guidelines to classication 2019.
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2. Andlisis Quimiotopoldgico

Este andlisis comprende una secuencia de pasos que involucran la seleccion de las
moléculas, la recoleccion de los datos de las propiedades que definen cada
molécula, la realizacién de los analisis de agrupamientos con la matriz de datos
(moléculas y propiedades), la obtencion de los dendrogramas, la obtencién de la
base topoldgica, la seleccion de subconjuntos de interés y estudio de las
propiedades clausura, frontera e interior (Quintero, Restrepo & Cohen, 2012).

2.1. Seleccion del conjunto de moléculas y las propiedades que las definen.
Es importante seleccionar un conjunto de moléculas teniendo en cuenta que
para todas ellas se requiere un determinado nimero de propiedades. Con
estos datos se construye una matriz que no puede tener espacios vacios.

2.2. Homogeneizacion de las propiedades. Para homogeneizar las
propiedades con el fin de transformar cada una de ellas a un mismo intervalo
numeérico [0,1] (Uribe, 2005), se utiliz6 la ecuacion que se muestra a
continuacion, en donde Xij representa al valor de la propiedad i para el objeto
J» Ximin €l valor minimo de la propiedad i y Ximax Su méaximo valor (Restrepo,
Villaveces & Mesa, 2005).

““imin

X, —X

oE
X - X

v g 1IRER

2.3. Analisis de agrupamientos. Para realizar el andlisis de agrupamientos es
importante tener en cuenta:

2.3.1. Coeficiente de similitud. Con el fin de determinar si dos moléculas de un
conjunto son parecidas o diferentes se debe definir una distancia que puede
ser una métrica o una no métrica.

2.3.1.1. Meétrica. Es aquella funcién que define la distancia entre objetos de un
sistema. Por ejemplo si X, vy, z,... son objetos de un conjunto, a cada una
de las parejas (X, y) se le asigna un namero real d(X, y). Entonces el
namero d(x, y) es la distancia entre x e y, lo cual debe cumplir (O Luis,
2011):

19



1. d(x, y) 2 0, donde x, y € X, y d(x, y) =0 < x=y, es decir que las
distancias no son negativas y el Unico punto a distancia cero de x es
el mismo x.

2. d(x,y)=d(x,y) XYy € X. Ladistancia es una funcion simétrica.

3. dix,y)<d(x,y) +d (y,z) XY,z € X. Lalongitud de un lado de un
triangulo es menor que la suma de las longitudes de los otros dos
lados.

Una de las métricas mas conocidas es la distancia Euclidiana, esta se calcula a
partir del teorema de Pitagoras, por medio de la férmula d>=A2+B? donde, en todo
triangulo rectangulo, el cuadrado de la hipotenusa (d) es igual a la suma de los
cuadrados de los catetos (A 'y B), como se observa en la figura 1 (Mclibre, 2016).

Figura 1. Distancia Euclidiana

L B, Y,)
d "

X, %
Fuente: Mclibre. (2016). Demostraciones de formulas matematicas.

2.3.1.2. No métrica. Es aquella que establece similitudes entre objetos de un
conjunto por diferentes medidas de sus propiedades. Si Rn es un espacio
vectorial de propiedades, entonces dos elementos seras mas similares en
tanto mas lo sean los radio-vectores (distancia entre el origen de una
coordenada y un punto X dentro del plano cartesiano). Por lo cual, dos
objetos con radio-vectores paralelos son muy similares. El coseno del
angulo formado por dos radio-vectores sera la medida de similitud
conocida como funcién coseno (Uribe, 2011).
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2.3.2.

2.3.3.

Metodologias de agrupamiento. Para determinar las relaciones de similitud
entre varios objetos al mismo tiempo y formar grupos, es necesario utilizar
criterios de similitud entre mas de dos objetos a la vez, por lo cual se tiene
en cuenta las metodologias de agrupamientos (Uribe, 2011). Una de estas
metodologias es la de Vecino mas lejano, la cual mide la proximidad entre
los agrupamientos, calculando la distancia entre sus objetos mas lejanos,
como se observa en la figura 2 (Perea, s.f.).

Figura 2. Vecino mas lejano
conglomerados mas esféricos

vecino mas lejano |\

d(A,B)= max d(i,}) \/
B

iEA,jE

Fuente: Perea, J. (s.f.). Analisis Cluster.

Dendrogramas. Como resultado del andlisis de agrupamientos se obtiene
un dendrograma (figura 3) o arbol de clasificacion (Mesa, Restrepo &
Villaveces, 2008). Para extraer los agrupamientos y la base topoldgica del
dendrograma se utilizd la metodologia descrita por Restrepo, Mesa y
Villaveces en el 2005.

Los siguientes ejemplos son elaboraciéon propia, pero se tuvo en cuenta la
metodologia descrita por Uribe, Ramirez y Trujillo en el afio 2020.

Figura 3. Dendrograma
I

SN

Fuente: Elaboracién propia
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2.3.4. Extraccion de los agrupamientos. Para extraer los agrupamientos, se debe
tener presente cuantas moléculas u objetos de estudio aparecen en el
dendrograma. Para este ejemplo son 7 teniendo en cuenta que es el nUmero
de los objetos entre | y r. Es decir que para el ejemplo de la figura 4
tendremos que realizar cortes de las ramas del dendrograma en n=1, n=2,
n=3, n=4, n=5, n=6 y n=7.

Figura 4. Corte de las ramas del dendrograma

n=1 n=2 n=4

-, ., =
—_

-n
-0

—p €
=q
-

slli

- o © oS3 —

=

Fuente: Elaboracion propia

- o T o S35 T

I
m
n
0
P
q
r

- o T oS35 —

Para cada numero n se calcula el nimero de agrupamientos (C), para lo cual se
realiza el corte de las ramas, como se observa en la figura 4 (Restrepo, Mesa &

Villaveces, 2005).
» Cuando n=1 se tienen 7 agrupamientos de maximo 1 objeto.

» Cuando n=2 se obtienen 2 ramas de dos objetos que son el agrupamiento {l,
m}, y el agrupamiento {o, p}, y 3 ramas de un objeto.

» Para n=3y n=4 se obtienen en total 4 agrupamientos que son {l, m, n}, {o,

p} {a}y {r}.

» Cuando n=5 se obtienen tres agrupamientos {I, m, n, o, p}, {q}, {r}.

» Cuando n=6 se obtienen 2 agrupamientos {I, m, n, o, p, q} y {r}.
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» Y con n=7 se obtiene un solo agrupamiento que es el que agrupa a todos los
objetos que son las letras del abecedario.

[T¢l

., ' T -z
Para cada C se calcula la poblacion H I, y con la multiplicacion de Cy 1
se obtiene el numero de seleccién S como se observa en la figura 5 (Restrepo,

Mesa & Villaveces, 2005).

Figura 5. NUmero de agrupamientos con su poblacion y calculo del numero de

seleccion
- '8 .
n ( [1c S
| 7 Ixl=lxl=xl=lxl=] 1=T7=T
2 5 2xlx2x1xl=4 4x5=20
i=4 4 Ix2x1x1=6 hxd=24
5 3 Sx1x1=5 5x3=15
i) 2 Hhx1=6 6x2=12
7 | 7 Tx1=7

Fuente: Uribe, Ramirez & Truijillo, 2020. Estudio tedrico y quimiotopoldgico de
sustancias quimicas TMOn (TM=Sc-Zn y n=1-4).

Se selecciona el valor de n que tenga el S maximo, con el fin de construir la base
topolégica Bn (Restrepo, Mesa & Villaveces, 2005). Para este ejemplo n=3 y n=4
obtuvieron el mismo valor del nimero de seleccion, por lo cual se escoge el valor
minimo dado que el nimero de agrupamientos no va a cambiar si se escoge con n=
3 0 n=4. La base topoldgica Bs para este ejemplo se muestra en la figura 6.

Figura 6. Base topologica del ejemplo

e
.

QN
[ tm

1

Fuente: Elaboracién propia

23



2.4. Topologia

Una vez obtenida la base topolégica se seleccionan subconjuntos de interés
y para ellos se estudian propiedades topologicas. Es importante tener
presente que la topologia es una rama de las matematicas, la cual sirve para
encontrar relaciones entre propiedades fisicas y quimicas (Amigo, Falco,
Galvez & Villar, 2007).

2.4.1. Propiedades topoldgicas. A partir de la base topoldgica obtenida se
identifican las relaciones por medio de los conjuntos clausura, frontera e
interior de un subconjunto que para efectos de este ejemplo sera el
subconjunto A que esta conformado por A={l, m, n, 0} que en la figura 4 esta
demarcado por el color azul.

2.4.1.1. Conjunto Clausura. El conjunto clausura de A es aquel conformado por
todos los objetos de Q que tienen propiedades semejantes a las de los
objetos de A, como se ilustra en la figura 7 por medio del sombreado en
color amarillo (Uribe, 2011).

Figura 7. Clausura de A

— --\-""'\-\.
S

N\

)
/e A ",
|II HM.\_H I|
.

0 |

Fuente: Elaboracion propia

2.4.1.2. Conjunto frontera. Es aquel conformado por todos los objetos cuyas
propiedades son semejantes a las propiedades de los objetos de Ay a
las propiedades del resto de objetos que no pertenecen al subconjunto A,
como se ve en la figura 8 por medio del sombreado color amarillo (Uribe,
2011).
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Figura 8. Frontera de A

\ /

Fuente: ElaboraC|on propia

2.4.1.3. Conjunto interior. Es aquel que contiene objetos de Q cuyas
propiedades solo se parecen a los objetos de A y no a ningan otro
subconjunto, como se ve en la figura 9 por medio del sombreado color
amarillo (Uribe, 2011).

Figura 9. Interior de A

\ /

Fuente: Elaboramon propia
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METODOLOGIA

1. Seleccion de las moléculas a estudiar. Se seleccionaron 60 moléculas de
cinco subconjuntos que corresponden a la clasificacion de los plaguicidas en:
Herbicidas, Insecticidas, Fungicidas, Acaricidas y Nematicidas, etiquetados con
las letras H, I, F, A, N, respectivamente. Con el objetivo de precisar el nombre
de los conjuntos y subconjuntos de estudio se construyo la Figura 10 en donde
se muestra que el conjunto de las 60 moléculas es el conjunto P y dentro de este
conjunto hay 5 subconjuntos que son los Herbicidas (H), Insecticidas (l),
Nematicidas (N), Acaricidas (S) y Fungicidas (F).

Figura 10. Conjunto P plaguicidas
P

Fuente: Elaboracion propia

Cada uno de estos subconjuntos esta conformado por un namero especifico de
moléculas que se muestran en las figuras de la 11 a la 15.

Figura 11. Formaciéon de Herbicidas (H)

H

Fuente: Elaboracion propia
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Figura 11A. Geometria molecular de cada molécula de Herbicidas (H)

Fuente: Base de datos PubChem



Figura 12. Formacion de Insecticidas (l) y sus respectivas geometrias moleculares
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Fuente: Propia y geometria molecular de la Base de datos PubChem

Figura 13. Formacion de Fungicidas (F) y sus respectivas geometrias moleculares

F *Fludioxoril *Quinoxyfen *Quintozene
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Fuente: Propia y geometria molecular de la Base de datos PubChem



Figura 14. Formacion de Acaricidas (A) y sus respectivas geometrias moleculares

A *Phosmet *Mevinphos *Methiocarh
*Phosmet : --
* Aldicarb N T J
*Carbofuran sttt e Y
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B enomyl *Carbofuran .
*Meth dophos - ‘Metharr::daphns
*Methiocarb ) : b S
I }.I L]

Fuente: Propia y geometria molecular de la Base de datos PubChem

Figura 15. Formacion de Nematicidas (N) y sus respectivas geometrias
moleculares

*Ethoprophos *Dazomet
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Cl Cl

A ~ *Terbufos

L

Fuente: Propia y geometria molecular de la Base de datos PubChem

2. Definir cada una de las moléculas por sus propiedades. Para cada una de
las 60 moléculas se buscaron propiedades para definirlas. Es importante
recordar que estas propiedades deben estar disponibles o definidas para todas
las moléculas pues no es posible construir una matriz de datos (moléculas x
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propiedades) con espacios vacios. Las 15 propiedades que definen cada
molécula se muestra en la Tabla 3.

Tabla 3. Propiedades fisicoquimicas utilizadas en el estudio

Peso molecular Energia total
Densidad
Punto de ebullicibn a 760 mmHg Energia térmica
Punto de inflamacion
Solubilidad en agua Capacidad calorifica
Presiéon de vapor a 25°C
Punto de fusion Entropia
Coeficiente de particion de octanol agua
Ley de Henry Momento dipolar
Toxicologia DL50 oral en ratas

Tabla 3. Los datos experimentales se extrajeron de la literatura por medio de bases
de datos como Pubchem, LGC standards, Merck, Molbase, Chemnety ChemDplus;
los tedricos se calcularon a partir del programa Gaussian 09 con BPW91/DGDZVP
como método de calculo.

3. Normalizacion de la matriz 15x60. Con la matriz (anexo A), se realizo la
normalizacion de los datos con el objetivo de llevar cada propiedad al mismo
intervalo numérico de [0,1] con el fin de no darle mayor peso a unas propiedades
mas que a otras, dado que contienen cifras diferentes (Anexo B).

4. Anélisis de agrupamiento. Con la matriz de datos normalizada se realizaron
12 analisis de agrupamientos con tres (3) funciones de similitud (Euclidiana,
Coseno y Minkowski) y cuatro (4) metodologias de agrupamiento (Centroide,
Mediana, Ward y Vecino mas lejano) (tabla 4) por medio del software SPSS
(Raynald Levesque and IBM Corp, 2011).

Tabla 4. Funciones de similitud y métodos de agrupamiento, utilizados en analisis
de agrupamientos.

Euclidiana Centroide
Minkowski Mediana
Coseno Ward

Vecino mas lejano
Fuente: Elaboracién propia
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5. Extraccion de agrupamientos. Se hizo el corte de las ramas para cada uno de
los 12 dendrogramas y se extrajeron las bases topoldgicas utilizando la
metodologia descrita por Restrepo, Mesa y Villaveces en 2005. Se selecciono
un namero entre 1y 60 (n). Para cada n, se calculé el nimero de agrupamientos
(C) y su poblacion [1iiC. Luego, con la multiplicacion de C y [1]iiC se calculo S.
Con el valor de n para el cual S era el maximo, se construyo la base topoldgica
Bn (Restrepo, Mesa & Villaveces, 2005).

Teniendo en cuenta que la mayoria de ellas presenta los mismos agrupamientos se
seleccionod la base topologica obtenida con la funcién de similitud Euclidiana y la
metodologia de agrupamiento de Vecino mas lejano (Anexo C).

6. Estudio de las propiedades topolédgicas. Los subconjuntos seleccionados
para el estudio de las propiedades topoldgicas clausura, frontera e interior fueron
los 5 subconjuntos H, I, F, Ay N en los que han sido clasificadas por la literatura
las 60 moléculas plaguicidas que constituyen el conjunto P. Para mas detalle de
cOmo se extrajeron las ramas de los dendrogramas y como se estudiaron las
propiedades topolégicas se sugiere revisar los ejemplos que aparecen en la
seccion analisis quimiotopolégico del marco tedrico.
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ANALISIS Y DISCUSION DE RESULTADOS

Andlisis de agrupamientos. Como resultado del analisis de agrupamientos
obtenido con funcién de similitud Euclidiana y metodologia de agrupamiento del
Vecino mas lejano se obtuvo la base topolégica Ba. Las figuras 16 y 17 muestran
dos representaciones diferentes de la misma base topoldgica. Las 60 moléculas
de este estudio que hacen parte del conjunto P (figura 16) estan asociadas en

maximo agrupamientos de 4 moléculas (base topoldgica B4) como se aprecia en
las Figuras 16y 17.

Figura 16. Base topoldgica obtenida con la funcién de similitud Euclidiana y la
metodologia de agrupamiento Vecino mas lejano.
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Figura 17. Diagrama de conjuntos
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En la figura 17 y subrayadas por colores se puede apreciar que existe una relacion
entre diferentes tipos de plaguicidas (Herbicidas, Insecticidas, Fungicidas,
Acaricidas y Nematicidas). Por ejemplo, si se observa el primer agrupamiento que
aparece en la linea 4 de la Figura 17 se puede ver que 3 tipos de plaguicidas estan
en un mismo agrupamiento. Aqui se encuentran methomyl que es un Insecticida,
dazomet que es un Nematicida y asulam que es un Herbicida.

Después de realizar un estudio entre plaguicidas se encontré que 43 de las 60
moléculas estan relacionadas con otros subconjuntos. Los Herbicidas se relacionan
con todos los subconjuntos, mientras que los Nematicidas solo se relacionan con
Herbicidas e Insecticidas. Los Acaricidas se relacionan con Herbicidas, Fungicidas
e Insecticidas, como se ilustra en la figura 17.

Figura 18. Relaciones de todos los subconjuntos
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Fuente: Elaboracién propia

La figura 18 muestra los resultados obtenidos de los agrupamientos y 13 las
relaciones que se presentan entre los subconjuntos:

1) Difenamida, methiocarb y carbofuran, un Herbicida y dos Acaricidas
respectivamente.

2) EPTC, molinate y cyprodinil, dos Herbicidas y un Fungicida respectivamente.

3) Methamidophos, mevinphos, omethoate y propoxur, dos Acaricidas y dos
Insecticidas respectivamente.

4) Pendimetalina, ethoprophos, terbufos, pirimicarb, un Herbicida, dos
Nematicidas y un Insecticida respectivamente.
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5) 1,3-dicloropropeno, Chloropicrin y 1-methylcyclopropene, dos Nematicidas y
un Insecticida respectivamente.

6) Chlorotoluron, lenacil, fludioxonil, quinoxyfen, dos Herbicidas y dos
Fungicidas respectivamente.

7) Metribuzina y aldicarb, un Herbicida y un Acaricida respectivamente.

8) 2,4 D, diuron y etridiazol, dos Herbicidas y un Fungicida respectivamente.

9) Diclofop-metil, triallate y fenamiphos, dos Herbicidas y un Nematicida
respectivamente.

10)Norflurazon y benomyl, un Herbicida y un Acaricida respectivamente.

11)Asulam, dazomet, methomyl, un Herbicida, un Nematicida y un Insecticida
respectivamente.

12)Metsulfuron-metil, fluquinconazole, fipronil y phosmet, un Herbicida, un
Fungicida, un Insecticida y un Acaricida respectivamente.

13)Dicamba, trichlorfon, quintozene y ziram, un Herbicida, un Insecticida, y dos
Fungicidas respectivamente.

Es importante sefialar que algunas de estas relaciones aqui predichas utilizando la
quimiotopologia ya han sido reportadas previamente (relaciones 3, 4 y 5 numeradas
anteriormente). Por ejemplo:

» En base al agrupamiento formado por Methamidophos, mevinphos, omethoate
y propoxur se corroboré experimentalmente, que el omethoate es similar al
propoxur para el control de los saltamontes en el cultivo de la cafia de azucar
(Fewkes & Greathead, 1978).
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» En relacién con el agrupamiento formado por Pendimetalina, ethoprophos,
terbufos, y pirimicab se encontré que la pendimetalina es una alternativa viable
para sustituir el pirimicarb en el cultivo de la lechuga contra bluegrass
(Steingrimsdottir, Petersen & Fantke, 2018).

» Con respecto al agrupamiento conformado por 1,3-dicloropropeno, Chloropicrin
y 1-methylcyclopropene se encontrd en la literatura que el 1,3-dichloropropene
y el chloropicrin son similiares y pueden usarse como sustitutos el uno del otro
en el control de nematodos, hongos y malezas en el suelo (Dungan & Yates,
2003).

De las otras 10 relaciones no encontramos hasta la fecha evidencia experimental
de que hubiesen sido estudiadas, por lo que son sugeridas como nuevos temas de
estudio dado que se evidencia que algunas de estas son menos peligrosas que
otras y pudieran ser, probablemente, objeto de reemplazo o sustitucion, asi:

» Difenamida, methiocarb y carbofuran. Segun la Organizacion Mundial de la
Salud difenamida es menos peligrosa que las otras dos moléculas.

» EPTC, molinate y cyprodinil. Toxicologicamente las tres moléculas hacen parte
de la clasificacion de moderadamente peligrosa, segun la clasificacién de la
Organizacion Mundial de la Salud.

» Chlorotoluron, lenacil, fludioxonil, quinoxyfen, estas 4 moléculas tienen un riesgo
bajo y poco probable que presenten un peligro agudo.

» Metribuzina y aldicarb. Toxicol6gicamente metribuzina es menos peligrosa que
aldicarb.

» 2,4 D, diuron y etridiazol. El diuron es el menos peligroso de este agrupamiento
perteneciendo a la clasificacion de no presentar un peligro agudo.

» Diclofop-metil, triallate y fenamiphos. En la parte toxicoldgica el diclofop-metil es
el menos peligroso.
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» Norflurazon y benomyl. Ambas moléculas pertenecen a la clasificacion U de la
Organizacion Mundial de la Salud por ser poco probables de presentar un peligro
agudo en la salud.

» Asulam, dazomet, methomyl. Toxicolégicamente el asulam es el menos
peligroso perteneciendo a las clasificacion de poco probable de presentar un
peligro agudo, mientras que el dazomet es una molécula ligeramente peligrosa
y el methomyl es altamente peligrosa para la salud de las personas.

» Metsulfuron-metil, fluguinconazole, fipronil y phosmet. El metsulfuron-metil es la
molécula menos peligrosa de este agrupamiento con clasificacion U (poco
probable de presentar un peligro agudo), mientras que el resto de moléculas de
este grupo hacen parte a la clasificacion Il (moderadamente peligrosas).

» Dicamba, trichlorfon, quintozene y ziram. Cabe resaltar que de este
agrupamiento obtenido a partir de la base topologica la molécula menos
peligrosa es quintozene con una categoria U (poco probable que presente
peligro agudo).

2. Conjuntos clausura, frontera e interior de cada subconjunto.

En la figura 19A y sefialados dentro de la linea roja se encuentran las moléculas
Herbicidas aqui estudiadas. También, se observa la clausura (sombreado en color
amarillo), frontera (sombreado en color verde) e interior (sombreado en color rojo)
del subconjunto H. Los conjuntos clausura y frontera de H muestran relaciones entre
Herbicidas y Fungicidas, Nematicidas, Insecticidas y Acaricidas. Es decir que,
algunos Herbicidas tiene funciones de Fungicidas e inversamente. Los Nematicidas,
Insecticidas y Acaricidas también tienen funciones similares.
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Figura 19. Subconjunto Herbicidas (H)

C) Conjunto Frontera H herbicidas D) Conjunto interior H herbicidas
Fuente: Elaboracién propia

El conjunto interior de H, sugiere que el acifluorfen, diflufenica, oxadiazon,
mecoprop, propanil, sethoxydim, amitrole, bromoxinil, dalapon, glifosato, paraquat,
quinclorac, fluometuron, atrazina, alacloro e imazetapir solo se parecen entre ellos
y no se parecen a otros elementos del subconjunto H.

Se busco en la literatura articulos relacionados con estos Herbicidas y con posibles
relaciones entre ellos, tomando como base las sustancias H que hacen parte del
conjunto interior, y se encontré que:

» En el afio 2007, Nemat, Hassan y El-Bastawisy sugirieron que la atrazina se
puede reemplazar por el fluometuron, en cultivos de maiz (Nemat, Hassan & EI-
Bastawisy, 2007).

» En el afio 2021, Hoyos, Guido, Vazquez, Palma, Rojano y De prada dijeron que
el paraquat y el glufosinato son similares, ya que tienen aplicaciones de pre-
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siembra para prevenir la propagacioén de C. radiata (Hoyos, Guido, Vazquez,
Palma, Rojano & De prada, 2021), esto es un resultado importante, debido a que
el glufosinato es menos peligroso que el paraquat segun la organizacion mundial
de la salud. Adicionalmente, Takanoa, Pattersonb, Nissena, Dayana & Gaines
en el afio 2019 mostraron que el glifosato y glufosinato son Herbicidas hidrofilos
similares (Takanoa, Pattersonb, Nissena, Dayana & Gaines, 2019),

» En el afio 2006, Humbert, Margni, Charles, Torres, Quiro y Jolliet dijeron que el
paraquat podria ser sustituido por glifosato en las plantaciones de banano desde
un punto de vista favorable ambientalmente (Humbert, Margni, Charles, Torres,
Quiro & Jolliet, 2006), resaltando que el paraquat esta clasificado como
moderadamente peligroso, mientras que el glifosato como se decia
anteriormente, tiene poca probabilidad que presente un peligro agudo.

En la literatura no fue posible encontrar relaciones entre otros de los Herbicidas que
hacen parte del conjunto interior H. Sin embargo, consideramos posible sugerir la
realizacion de estudios experimentales que corroboren las relaciones de similitud
aqui encontradas y buscando, en lo posible, que sean reemplazo los unos por los
otros siempre y cuando estos reemplazos sean favorables, en lo posible, para el
medio ambiente y la sociedad.

Por otra parte, es importante mencionar que este estudio confirma el resultado
obtenido en la investigacion “Analisis quimiotopoldgico de 25 Herbicidas regulados
por el Instituto Colombiano Agropecuario-ICA”, en donde el glifosato es un posible
reemplazo del glufosinato. Ademas se mantienen relaciones entre el alacloro e
imazatapir y acifluorfen con diflufenican (Rodriguez, 2021), teniendo en cuenta que
para este trabajo solo se tomaron 15 propiedades fisicoquimicas, mientras que la
investigacibn mencionada anteriormente, obtuvo sus resultados con 24
propiedades.

En la figura 20A se encuentran las moléculas de insecticidas estudiadas en este
trabajo, presentadas dentro de la linea roja. En las figuras 20B, 20C y 20D se
observa la clausura (sombreado en color amarillo), frontera (sombreado en color
verde) e interior (sombreado en color rojo) del subconjunto | respectivamente.
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Figura 20. Subconjunto Insecticidas (1)

C) Conjunto Frontera | insecticidas D) Conjunto interior | insecticidas
Fuente: Elaboracion propia

Los conjuntos clausura y frontera de | insecticidas estan constituidos por los mismos
elementos, como se observa en las figuras 20B Y 20C. Estos conjuntos muestran
relaciones entre Nematicidas y Herbicidas, como Terbufos y metsulfuron-metil.
Fungicidas con Insecticidas como fluquinconazole y methomyl. Acaricidas con
Fungicidas como phosmet y ziram. Es decir que, estos posibles sustitutos de
reemplazo cumplen con la misma funcion.

Se busco en la literatura articulos que corroboren las relaciones entre las moléculas
que hacen parte de los conjuntos clausura y frontera del subconjunto de
Insecticidas, y se encontré que:

» En el afio 1978, Fewkes y Greathead sugirieron que omethoate era similar a
propoxur para el control de los saltamontes en el cultivo de la cafia de azucar
(Fewkes & Greathead, 1978). Este resultado es significativo debido a que
propoxur es menos peligroso que omethoate.
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» En el afio 1995, Robertson, Allsopp, Chandler y Mullins expusieron que el
ethoprophos y el terbufos tienen resultados satisfactorios y similares contra la
larva de la cafia (Robertson, Allsopp, Chandler & Mullins, 1995), es importante
retomar y construir una nueva investigacion dado que ethoprophos y terbufos
son sustancias extremadamente peligrosas.

» En el afno 1984, Yokoyama, Pritchard y Dowell concluyeron que el methomyl era
el reemplazo de methamidophos por ser menos peligroso (Yokoyama, Pritchard
& Dowell, 1984).

En la literatura no fue posible encontrar relaciones entre otras moléculas que
pertenecen al conjunto clausura y frontera de Insecticidas. A pesar de ello,
consideramos, posible sugerir la realizacidén de estudios experimentales que puedan
corroborar las relaciones de similitud aqui encontradas ente las moléculas y
buscando, en lo posible el reemplazo de unas por otras menos peligrosas.

En la figura 20D se observa el interior del subconjunto I, este no tiene elementos,
por tal razon no es posible afirmar relacién en particular entre sustancias quimicas
gue hacen parte de los Insecticidas.

En la figura 21A y sefalas dentro de la linea roja se encuentras las moléculas de
Fungicidas estudiadas en este trabajo. En las figuras 21B, 21C y 21D se observa la
clausura (sombreado en color amarillo), frontera (sombreado en color verde) e
interior (sombreado en color rojo) del subconjunto F respectivamente.
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Figura 21. Subconjunto Fungicidas (F)

C) Conjunto Frontera F fungicidas D) Conjunto interior F fungicidas
Fuente: Elaboracién propia

De la misma forma que el subconjunto anterior (I), en los Fungicidas el conjunto
clausura y frontera (figuras 21B Y 21C) estan constituidos por los mismos
elementos.

Se consulté en la literatura articulos relacionados con las moléculas de los conjuntos
clausuray frontera de Fungicidas y con posibles relaciones entre ellas, y se encontré
que:

» En el afio 2007, Everitt y Wayne sugirieron que dicamba puede ser reemplazado
por 2,4-D en las malezas como Russian thistle y horseweed en los sistemas de
labranza (Everitt & Wayne, 2007), de acuerdo a esta hipoétesis no hubo una
mejoria, debido a que 2,4D es mas peligrosa que dicamba. Otra relacién
encontrada en el mismo afio fue propuesta por Chena, Wub, Elovitzc, Lindenb y
Suffeta donde especificaron que molinate era similar a EPTC (Chena, Wub,
Elovitzc, Lindenb & Suffeta, 2007) y segun la OMS ambas hacen parte de la
clasificacion Il de toxicidad (moderadamente peligroso).
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» En el afio 2016, Munitz, Resnik, Montti y Medina sugirieron que el cyprodinil y el
fludioxonil eran similares para el control de hongos en el campo de los arAndanos
(Munitz, Resnik, Montti & Medina, 2016), un resultado valioso, debido a que el
cyprodinil es mas peligroso que el fludioxonil.

En la literatura no fue posible encontrar relaciones entre otras moléculas que hacen
parte de los conjuntos clausuray frontera de F. Por lo cual, consideramos posible la
realizacion de estudios experimentales que corroboren los resultados de dichos
conjuntos, con el fin de encontrar posibles reemplazos que sean menos peligrosos
para el medio ambiente como para las personas. Por otra lado, en el conjunto
interior de Fungicidas no se encontraron elementos, como se observa en la figura
21D, es decir, que no se puede afirmar una relacién entre las moléculas que hacen
parte del subconjunto F.

En la figura 22A y sefalados dentro de la linea roja se encuentran las moléculas
Acaricidas aqui estudiadas. También, se observa la clausura (sombreado en color
amarillo), frontera (sombreado en color verde) e interior (sombreado en color rojo)
del subconjunto A.

Figura 22. Subconjunto Acaricidas (A)

C) Conjunto Frontera A acaricidas D) Conjunto interior A acaricidas
Fuente: Elaboracién propia
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Los conjuntos clausura y frontera de A (figuras 22B y 22C) muestran relaciones
entre Acaricidas, Herbicidas, Fungicidas e Insecticidas (es decir que cumplen con
la misma funcion y que por ejemplo un Acaricida puede servir como Herbicida,
Fungicida e Insecticida). Con la busqueda bibliogréfica realizada de articulos
relacionados con estas moléculas y con posibles relaciones entre ellas, se encontro
que:

» En el afio 1993, Winder, Dewar y Dunning expusieron que el reemplazo de
aldicarb principalmente era por carbofuran (Winder, Dewar & Dunning, 1993),
cabe resaltar que carbofuran es menos peligrosa que aldicarb.

» En el afio 2018, la Unién Europea prohibi6 el fipronil y autorizé el reemplazo por
methiocarb por ser menos peligrosa (Lentola, Giorio, Bogialli, Roverso, Marzaro,
Girolami & Tapparo, 2020).

En el conjunto interior de Acaricidas no se encontraron elementos, como se observa
en la figura 22D, es decir, que no se puede afirmar una relacion entre las moléculas
gue hacen parte del subconjunto A.

En la figura 23A y sefialados dentro de la linea roja se encuentran las moléculas de
Nematicidas aqui estudiadas. También, se observa la clausura (sombreado en color
amarillo), frontera (sombreado en color verde) e interior (sombreado en color rojo)
del subconjunto N.

Los conjuntos clausura y frontera de Nematicidas (N) muestran relaciones entre
Nematicidas, Herbicidas e Insecticidas. Por medio de una busqueda bibliogréafica de
articulos que relacionen las moléculas de dichos conjuntos, se encontrd que:

» En el aflo 2003, Dungan y Yates realizaron un estudio experimental, en el cual
sugirieron que 1,3-dichloropropene era similar al chloropicrin y puede ser el
reemplazo la una de la otra (Dungan & Yates, 2003). Cabe resaltar que ambas
moléculas hacen parte de la misma clasificacion de toxicidad (moderadamente
peligroso).

» En el afio 2019, Seleem sugirio que methomyl se puede utilizar como sustituto
de los compuestos organofosforados como terbufos (Seleem, 2019), resaltando
gue el methomyl es menos peligroso que terbufos.
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Figura 23. Subconjunto Nematicidas (N)
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Fuente: Elaboracion propia

Finalmente, en el subconjunto Nematicidas, el conjunto interior no tiene elementos,
como se observan en la figura 23D, por tal razén no es posible afirmar una relacién
en particular entre los plaguicidas que hacen parte del subconjunto N.

Este estudio cobra relevancia porque algunas de las relaciones encontradas
tedricamente también fueron encontradas de forma experimental (tabla 5), lo cual
no tiene un impacto negativo en el ambiente, debido a que los resultados de este
trabajo se obtuvieron por medio de una herramienta quimica matematica, por la cual
se encontraron relaciones y probables sustitutos de reemplazo menos peligrosos
segun la clasificacién de toxicidad estipulado por la Organizacién Mundial de la
Salud como se observa en la tabla 5. Llegando asi, a conclusiones por medio de la
teoria. Ademas se afirmé que las clasificaciones de los plaguicidas no son robustas
y que se encuentran relaciones entre ellas. Por lo cual, se evidencia que los
Nematicidas se relacionan con Herbicidas e Insecticidas y los Acaricidas se
relacionan con Herbicidas, Fungicidas e Insecticidas, es decir, que cumplen con la
misma funcion.
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Tabla 5. Comparacion entre los resultados obtenidos en este trabajo y los
obtenidos por medio de la literatura

Omethoate y
Propoxur

Pirimicarb y
Pendimetalina

De acuerdo con los

topoldgica, las
moléculas se
relacionan teniendo
en cuenta las 15
propiedades

fisicoquimicas
estudiadas.

resultados de la base

El omethoate es similar
al propoxur para el
control de saltamontes
(Fewkes & Greathead,
1978).

El omethoate es
menos peligrosa
gue propoxur.

La pendimetalina es la

alternativa viable para

sustituir el pirimicarb en

el cultivo de lechuga
contra Bluegrass
(Steingrimsdottir,
Petersen &Fantke,

2018).

Pendimetalina es
menos peligrosa
que pirimicarb.

Se encontré que son

similares y pueden Ambas moléculas

Fluometuron

Paraquat y
Glufosinato

Glifosato y
Glufosinato

usarse como sustitutos | hacen parte de la
13Dy L
L el uno por el otro en el clasificacion de
Chloropicrin
control de nematodos, moderadamente
hongos y malezas peligrosas.
(Dungan & Yates, 2003).
La atrazina puede ser | Ambas hacen parte
: sustituida por de la clasificacion
Atrazina 'y

En el conjunto interior
de Herbicidas se
encontraron que estas
moléculas se
relacionan, pudiendo
ser probablemente
sustitutos de
reemplazo

fluometuron, en cultivos
de maiz (Nemat, Hassan
&El-Bastawisy, 2007).

Ambas moléculas son

similares para prevenir la

propagacion de la

maleza C. radiat (Hoyos,

Guido, Vasquez, Palma,

Rojano & De Prada,
2021).

de poco probable
que presenten un
peligro agudo.

El glufosinato es
menos peligroso
gue el paraquat.

Se encontrd que ambas
moléculas tienen
funciones similares
(Takanoa, Pattersonb,
Nissona, Dayana

El glifosato es
menos peligroso
gue el glufosinato.

&Gaines, 2019).
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Se dijo que el paraquat
podia ser sustituido por
glifosato en las
plantaciones de banano

El glifosato es

Par_aquat y desde un punto de vista | menos peligroso
Glifosato ;

ambientalmente que el paraquat.

(Humbert, Margni,

Charles, Torres, Quiro &
Jolliet, 2006).
En los conjuntos El methomyl era el
clausura y frontera de reemplazo de Methomyl es
Methomyl y Insecticidas se methamidophos por ser | menos peligroso
Methamidophos| encontré que ambas menos peligroso que

moléculas se
relacionaban.

(Yokoyama, Pritchard &
Dowell, 1984).

methamidophos.

En los conjuntos
clausura y frontera de
Fungicidas se

Ambas moléculas son
similares para el control

Fludioxonil es

Cyprodinil y . de hongos en el campo .
Fludioxonil eln,corlnro que Iats de los arandanos menos pellg_ro_fo
relacionen de similiud | MUz, Resnik, Monti & | - 414 SYPTodnt
entre ellas. Medina, 2016).
. Se expuso que el
Aldicarb y frorligrlgi/i?;ﬁr&trzs del reemplaz_o de aldicarb Carbofurqn es
Carbofuran subconjunto de era pnnmpalmente por menos pgllgroso
. carbofuran (Winder, gue aldicarb.
AC&}[”?'das set Dewar & Dunning, 1993).
~oléculasse | LaUnion Europea
relacionan teniendo prohleo el fipronil y .
Fipronil y en cuenta las autorizo el reemplazo Methloca_rb es
Methiocarb propiedades por methlogarp (Lentola, | menos pellg(oso
fisicoquimicas Giorio, Buglall_l, Roverso, que fipronil.
estudiadas. Marzaro, Girolami &
Tapparo, 2020).
En el conjunto
clausura y frontera de
Methomyl y d’(;lsemgltle'zcciﬂ?;setisetin El methomyl se puede Methomyl es
Terbufos relaciones de usar como sustituto de menos peligroso

similitud, teniendo en
cuenta las pripiedades
estudiadas.

terbufos (Seleem, 2019).

gue terbufos.

Fuente: Elaboracién propia
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Es importante destacar que resultados de este trabajo seran divulgados en el 34°
Congreso Latinoamericano de Quimica CLAQ 2020 (En el Anexo N mostramos la
carta de aceptacion de la ponencia en octubre de 2021). Ademas se tiene un
borrador con resultados preliminares del articulo, pero todavia no se ha sometido a
evaluacion debido a que el proyecto FODEIN finaliza en enero del 2022.
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IMPACTO SOCIAL Y HUMANISTICO

Desde esta propuesta investigativa, se buscoé encontrar posibles sustitutos de
reemplazo de plaguicidas menos peligrosos pero que cumplan con la misma
funcién, es por ello, que a partir del andlisis de agrupamientos y del estudio de las
propiedades topoldgicas se evaltan similitudes entre moléculas.

Ademas, cabe resaltar la importancia que tiene la quimiotopologia, ya que esta
permite relacionar conjuntos, con el fin de encontrar objetos que compartan
caracteristicas similares (Mesa, Restrepo & Villaveces, 2008).

A partir de esto, se realizé un trabajo investigativo y tedrico, que no requirié de
muestras ni manipulacion de plaguicidas. Por lo que, no se presentaron reacciones
quimicas que pudieran generar una dispersion de particulas en el ambiente.
Asimismo, no se afecto la salud de las personas. Por lo tanto, este trabajo no tiene
un impacto negativo en el medio ambiente, ni efectos en la salud de las personas.

Es importante resaltar que segun la Organizacion Mundial de la Salud los
plaguicidas causan un millén de intoxicaciones y alrededor de 20.000 muertos
anualmente (Guzman, Guevara, Olguin & Mancilla, 2016). Por lo tanto, los
resultados de esta investigacion son relevantes porque: 1) se confirmaron sustitutos
de reemplazo menos peligrosos teniendo en cuenta la clasificacion de toxicidad de
la Organizacion Mundial de la Salud, por medio de una busqueda bibliografica y 2)
se encontraron posibles sustitutos de reemplazo menos peligrosos. De esta
manera, se pueden plantear nuevas investigaciones que corroboren los resultados
estipulados en este trabajo y asi se puedan disminuir los efectos adversos
generados por plaguicidas altamente contaminantes, utilizados en la cotidianidad.
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CONCLUSIONES

Teniendo en cuenta la investigacion previa y lo propuesto por Villaveces, de que la
quimica es una ciencia y que su objeto de estudio es el conjunto de todas las
sustancias quimicas, se estudiaron 60 moléculas plaguicidas como un conjunto, y
se encontré que entre ellas existen relaciones de vecindad y que algunas de estas
relaciones han sido estudiadas previamente.

La literatura clasifica las moléculas plaguicidas dentro de grupos o familias disyuntas
y particulares o robustas como son los Herbicidas, los Insecticidas, los Fungicidas,
los Acaricidas, y los Nematicidas. Esta clasificacion basada en el modo de accién
no refleja ninguna relacion o semejanza que pueda existir entre las moléculas de
uno u otro grupo o familia. Sin embargo, los resultados topoldgicos de los 5
subconjuntos aqui estudiados muestran que existen relaciones de vecindad entre
los Herbicidas, los Nematicidas, los Acaricidas, los Fungicidas y los Insecticidas.

Ninguno de estos 5 subconjuntos son grupos robustos, en el sentido de que estan
autocontenidos y no se relacionan con moléculas de otros grupos o familias. Estas
moléculas se agrupan entre si en el 100% de los andlisis de agrupamientos
realizados; sus conjuntos interiores estan conformados por sus mismos elementos
como es el caso de los Herbicidas, y todos los conjuntos interior, excepto el de los
Herbicidas, son conjuntos vacios.

Adicionalmente, se encontraron relaciones de similitud entre la Pendimetalina,
ethoprophos, terbufos, pirimicarb, un Herbicida, dos Nematicidas y un Insecticida
respectivamente, y entre el 1,3-dicloropropeno, Chloropicrin 'y 1-
methylcyclopropene, dos Nematicidas y un Insecticida respectivamente. Asi como
entre el paraquat, glifosato y glufosinato, y la atrazina y el fluometuron. También, se
encontraron relaciones que no han sido estudiadas previamente como las
existentes entre: 1) Difenamida, methiocarb y carbofuran, 2) EPTC, molinate y
cyprodinil, 3) Chlorotoluron, lenacil, fludioxonil, quinoxyfen, 4) Metribuzina y
aldicarb, 5) 2,4 D, diuron y etridiazol. 6) Diclofop-metil, triallate y fenamiphos, 7)
Norflurazon y benomyl. 8) Asulam, dazomet, methomyl. 9) Metsulfuron-metil,
fluguinconazole, fipronil y phosmet. 10) Dicamba, trichlorfon, quintozene y ziram.

Es por esto, que en los resultados se evidencian las relaciones entre moléculas
pudiendo ser posibles sustitutos de reemplazo. También se tuvo en cuenta la
clasificacion de toxicidad de los plaguicidas segun lo estipulado por la Organizacion
Mundial de la Salud, en donde al tener una mayor categoria de toxicidad se ve
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mayormente afectado el medio ambiente y la salud de las personas. De tal manera,
las relaciones encontradas en este trabajo confirman estudios experimentales (ver
tabla 5) y a su vez pueden servir para proponer posibles sustitutos de reemplazo
gue permitan, en lo posible, mitigar el impacto que generan estas sustancias en el
ambiente y en la poblacion. Mostrando la importancia de esta investigacion teorica.

Adicionalmente, los resultados también muestran que las moléculas plaguicidas no
pueden ser consideradas como moléculas aisladas que hacen parte de una familia
0 grupo particular, sino que deben ser estudiadas de forma conjuntista. Una vision
de conjunto de estas moléculas permite afirmar que entre estas existen relaciones
quimicas que las conectan y relaciones de similitud.
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RECOMENDACIONES

Se sugiere hacer un andlisis experimental para comprobar si existe una
relacion entre los siguientes agrupamientos: {amitrole, bromoxinil, dalapon y
glifosato}, {acifluorfen, diflufenican, oxadiazon}, {mecoprop, propanil},
{paraquat, quinclorac} y {alacloro, imazetapir}, {difenamida, methiorcarb,
carbofuran}, {EPTC, molinate, cyprodinil}, {chlorotolorun, lenacil, fludioxonil,
quinoxyfen}, {metribuzina, aldicarb}, {2,4D, diuron, etridiazol}, {diclofop-metil,
triallate, fenamiphos}, {norflurazon, benomyl}, {asulam, dazomet, mathomyl},
{metsulfuron-metil, fluquinconazole, fipronil, phosmet}, {dicamba, trichlorfon,
quintozene, ziram} dado que hasta el momento no ha sido encontrado en la
literatura.

Del mismo modo, se propone realizar estudios experimentales de las
relaciones que no estan reportadas en la literatura y que se encuentran en
los conjuntos clausura y frontera de los 5 subconjuntos estudiados, ademas
de otras relaciones del conjunto interior de Herbicidas.

Retomar los resultados de este estudio e investigar nuevas relaciones con
probables reemplazos entre ethoprophos y terbufos, teniendo en cuenta que
ambas moléculas son extremadamente peligrosas segun la Organizacién
Mundial de la Salud.

Analizar lo propuesto por Everitt y Wayne en el afio 2007, teniendo en cuenta
que el reemplazo de dicamba por 2,4-D no es una posible sustitucion
aceptable ambientalmente, considerando que 2,4D es mas peligroso que
dicamba.
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ANEXO A. Datos de las propiedades fisicoquimicas

e Propiedades experimentales

coeficient
Punto e de Toxicolog | Ley de
Peso Densida de. .. | Punto de Solubilid | Presion Temperatu particion iaDL50 | Henry
molecul ebullicié | . . ad en de vapor . de
NOMBRE d o inflamaci ra fusion (mg/Kg) | (Pa-m3
ar n(CcK)a | . agua (Pa) a o octanol
(g/mol) (g/cm3) 260 on (°K) (mg/L) etle (°K) agua ORAL - | /mol a
RATAS | 25°C)
mmHg (Log
KOW)

L 0.0000

methylcycloprope 54 1 7 -99 725.8 75992.40 373.15 2.03 2500 (')0 45
ne

: 0.0000

Amitrole 84.08 1.59 244.90 101.90 280000 |0.0000587| 432.15 -0.86 5000 0002

Chlorotoluron 212.68 1.22 367.80 176.20 70 0.000006 421.25 2.41 5800 013%30

Cyprodinil 225.29 1.21 405.99 199.33 13 0.000491 349.05 4.00 2000 00(1(1875

Fludioxonil 248.18 1.55 420.40 208 1.80 0.000000 472.95 4.12 5000 05%%%0

Fluometuron 232.20 1.39 323.70 149.60 110 0.000125 437.15 2.42 1450 06(4)1(4)1%2

Mecoprop 214.64 1.28 331.90 154.50 620 0.001600 367.65 3.13 650 SOOI

4412
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0.0000

Methomyl 16221 | 130 | 144 18 58000 | 0.000720 | 35115 | 060 | 1470 |20
Molinate 187.30 | 1.06 | 279 | 12260 | 970 | 0.746603 | 297.15 | 3.21 369 | et
Oxadiazon | 34522 | 131 | 417 206 0.70 | 0.000017 | 363.15 | 4.80 3500 | %007
Quinoxyfen | 308.13 | 1.43 | 42320 | 20970 | 000 |0.000020 | 379.85 | 4.66 5000 | %00
Tri-allate 30466 | 127 | 32210 | 148.60 4 | 0015999 | 302.15 | 4.60 800 | 1.2159
Ziram 30584 | 1.70 | 12940 | 93.30 65 | 0.000018 | 523.15 1.23 267 | OO0
Trichlorfon (O,0O- 0.0000

dimethyl 25743 | 157 | 269.30 | 11670 | 120000 | 0.001300 | 350.15 | 051 250 |00

phosphonic ester)

0.0164

Ethoprophos | 242.34 | 111 | 31020 | 14140 | 750 | 0050662 | 260.15 | 3.59 ;3 |0
Fenamiphos | 303.36 | 1.5 | 375.60 | 181 329 | 0.000133 | 322.15 3.23 6 | g
Fipronil 43715 | 1.87 | 51010 | 26230 | 190 |0.000000 | 473.65 | 4.00 100 | 9200
Fluquinconazole | 37617 | 1.63 | 623 | 330.60 1 | 0000000 | 465.15 3.24 112 | S0
Pirimicarb | 238.29 | 1.21 | 37340 | 179.60 | 2700 | 0.000971 | 363.65 1.70 142 | 0000
Omethoate | 213.19 | 1.27 | 313.30 | 100 | 1000000 | 0.004133 | 24515 | -0.74 25 | 0.0000

0000




Aldicarb 19027 | 1.08 | 100 100 6030 | 0.004840 | 372.15 1.13 050 | %0
Carbofuran | 22125 | 120 | 313.30 | 143.30 | 351 | 0.000072 | 424.15 2.32 5 | 000
dicl Ocri(f;(’)?;) oo | 11097 | 118 | 10840 | 27.80 | 270 | 4382061 | 22315 | 2.06 a0 | 27959
Mevinphos | 22415 | 122 | 24340 | 11510 | 1000000 | 4.31 | 29415 | 013 3 | O
Benomy 20032 | 128 | 140 0 380 |0.0000005| 41315 | 212 | 10000 | 920°
Methamidophos | 14113 | 1.29 | 208.70 | 212 | 1000000 |0.0047063| 319.15 | -0.80 750 | O
Methiocarb | 225.31 | 1.14 | 31070 | 141.70 27 |0.0789266| 39315 | 2.92 13 | OO0
Dazomet 1623 | 1.30 | 222.30 | 8820 | 3000 |0.0004666| 379.15 1.40 520 | 000
Chloropicrin | 16437 | 1.79 | 112.22 | 13 1620 | 3200 | 20915 | 2.09 250 | 2007
dicloréb:’;;)pen , | 11097 | 120 | 10389 | 35 2800 | 4533 | 22315 | 204 |
Terbufos 2884 | 111 | 319.60 | 87.80 507 | 0083726 | 244.15 4.48 160 | %318
Etridiazol 2475 | 150 | 2547 | 107.8 117 | 3.639691 | 29305 | 3.37 108 | 9021
Quintozene | 2953 | 172 | 328 11 044 | 0008333 | 41715 | 464 110 | 4275
Propoxur 20924 | 108 | 2954 | 1325 | 700000 | 0.203983 | 360.15 1.52 ar0 | 0
Phosmet 3173 | 147 | 4126 | 2033 244 | 0.000065 | 34515 2.78 025 | %000
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2,4 d - (Acido 2,4-
diclorofenoxiacétic
0)

Acifluorfen

Alacloro

Asulam

Atrazina

Bromoxinil

Dalapon

Dicamba

Diclofop-metil

Difenamida

Diflufenican

Diuron
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EPTC (S-etil

dipropiltitog:arbama 189.32 | 0.95 232 116 80.87 |0.5012922| 297.15 3.21 916 Oi%ago
(0]

Glifosato 169.07 | 174 | 46580 | 23550 | 12000 |0.0000006| 50215 | 400 | 5600 | n)0%
Glufosinato | 18113 | 1.4 | 51910 | 267.70 | 1370000 |0.0000015| 487.15 | -3.96 | 2000 | 20
Imazetapir | 289.33 | 1.28 | 180 224 84.54 |0.0000000| 44715 | 2.60 5000 | 9200

Lenacil 23420 | 132 | 376 | 20240 | 6664 |0.0000000( 58815 | 3.00 | 11000 | 920
Metribuzina | 21429 | 128 | 132 | 14270 | 1304 |0.0689275| 397.15 1.70 1100 | %70
Metsulfuron Metil | 381.36 | 1.47 | 647.20 | 34520 | 5275 |0.0000000| 431.15 | 2.20 5000 | %000
Norflurazon | 303.67 | 1.44 | 34520 | 162.60 | 1269 |0.0049729| 44715 | 2.30 gooo | %000
Paraquat 18625 | 1.56 | 310.75 0 3952 |0.0330640| 57315 | 2.47 100 | %0900
Pendimetalina | 28131 | 117 | 330 | 20840 | 89.68 |0.0000000| 327.15 2.62 1050 | %20

Propanil 21808 | 125 | 369 | 17750 | 84.18 |0.0037597| 364.15 3.07 367 | G0
Quinclorac | 24205 | 175 | 405 | 20020 | 76.02 |0.0000053| 54715 | 297 | 2190 | 2200
Sethoxydim | 3275 | 111 | 437.02 | 215 154 |0.0000015| 36215 | 4.38 3200 | 00000

0000
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e Propiedades tedricas

Capacida

Energia d Entropia Momento
Energia total | térmica - [KCal/M :
NOMBRE calorifica dipolar
[KCal/Mol] |[KCal/Mol ol-
[KCal/Mol . (Debye)
] : Kelvin]
-Kelvin]
1 -97847.63 54.67 0.016 0.069 0.8968
methylcyclopropene

Amitrole -186765.80 50.03 0.019 0.072 3.68
Chlorotoluron -648713.56 143.26 0.055 0.127 3.73
Cyprodinil -443492.69 171.37 0.060 0.128 2.10
Fludioxonil -577654.33 107.48 0.055 0.125 4.00
Fluometuron -547194.99 135.26 0.058 0.137 4.73
Mecoprop -673657.09 127.55 0.053 0.122 3.42
Methomyl -536295.15 103.95 0.044 0.118 5.20
Molinate -553043.39 165.42 0.050 0.117 2.54
Oxadiazon -1153325.73 | 206.25 0.086 0.165 1.37
Quinoxyfen -1083427.39 | 127.63 0.063 0.137 2.55
Tri-allate -1442833.74 | 166.31 0.071 0.155 3.86

Ziram -2332680.57 | 123.88 0.057 0.141 0.0065
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Trichlorfon (O,0-
dimethyl phosphonic
ester)

Ethoprophos

Fenamiphos

Fipronil

Fluguinconazole

Pirimicarb

Omethoate

Aldicarb

Carbofuran

cis-1,3
dicloropropeno

Mevinphos

Benomyl

Methamidophos

Methiocarb

Dazomet

Chloropicrin

1,3-dicloropropeno
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Terbufos

Etridiazol

Quintozene

Propoxur

Phosmet

2,4 d - (Acido 2,4-
diclorofenoxiacético)

Acifluorfen

Alacloro

Asulam

Atrazina

Bromoxinil

Dalapén

Dicamba

Diclofop-metil

Difenamida

Diflufenican

Diuron
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EPTC (S-etil
dipropiltiocarbamato

)

Glifosato

Glufosinato

Imazetapir

Lenacil

Metribuzina

Metsulfuron Metil

Norflurazon

Paraquat

Pendimetalina

Propanil

Quinclorac

Sethoxydim
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ANEXO B. Datos de las propiedades fisicoquimicas normalizados

e Propiedades experimentales

coeficien
Punto N Presié teplgl Toxicologi Ley de
Peso . de Solubilid particion a
Densida . .. | Punto de nde |Temperatu Henry
NOMBRE molecul d ebuoII|C|o inflamaci ad en vapor | rafusion de DL50 (Pa-m3
ar (g/cm3) n (°K) a 6n (°K) agua (Pa) a (°K) octanol (mg/KQ) mol a
(g/mol) 760 (mg/L) 259C agua ORAL - 25°C)
mmHg (Log RATAS
KOW)
1-
methylcycloprope | 0.000 0.000 0.000 0.000 0.001 0.017 0.433 0.678 0.227 0.000
ne
Amitrole 0.078 0.610 0.372 0.452 0.204 0.000 0.588 0.353 0.455 0.000
Chlorotoluron 0.414 0.374 0.564 0.620 0.000 0.000 0.560 0.720 0.527 0.000
Cyprodinil 0.447 0.368 0.623 0.672 0.000 0.000 0.369 0.899 0.182 0.000
Fludioxonil 0.507 0.585 0.646 0.691 0.000 0.000 0.696 0.912 0.455 0.000
Fluometuron 0.465 0.483 0.495 0.560 0.000 0.000 0.602 0.721 0.132 0.000
Mecoprop 0.419 0.413 0.508 0.571 0.000 0.000 0.418 0.801 0.059 0.000
Methomyl 0.282 0.425 0.214 0.263 0.042 0.000 0.375 0.517 0.001 0.000
Molinate 0.348 0.272 0.425 0.499 0.001 0.000 0.232 0.810 0.034 0.001
Oxadiazon 0.760 0.432 0.641 0.687 0.000 0.000 0.406 0.989 0.318 0.000
Quinoxyfen 0.663 0.508 0.650 0.695 0.000 0.000 0.450 0.973 0.455 0.000
Tri-allate 0.654 0.406 0.492 0.557 0.000 0.000 0.245 0.966 0.073 0.003
Ziram 0.657 0.681 0.191 0.433 0.000 0.000 0.828 0.588 0.024 0.000
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Trichlorfon (O,0O-

dimethyl 0.531 0.598 0.410 0.486 0.088 0.000 0.372 0.507 0.023 0.000
phosphonic ester)
Ethoprophos 0.491 0.304 0.474 0.541 0.001 0.000 0.135 0.853 0.003 0.000
Fenamiphos 0.651 0.330 0.576 0.630 0.000 0.000 0.298 0.812 0.001 0.000
Fipronil 1.000 0.789 0.786 0.813 0.000 0.000 0.698 0.899 0.009 0.000
Fluguinconazole 0.841 0.636 0.962 0.967 0.000 0.000 0.675 0.813 0.010 0.000
Pirimicarb 0.481 0.368 0.572 0.627 0.002 0.000 0.408 0.640 0.013 0.000
Omethoate 0.415 0.406 0.479 0.448 0.730 0.000 0.095 0.366 0.002 0.000
Aldicarb 0.356 0.285 0.146 0.448 0.004 0.000 0.430 0.576 0.000 0.000
Carbofuran 0.436 0.361 0.479 0.545 0.000 0.000 0.567 0.710 0.000 0.000
_ cis-13 0.148 0.349 0.159 0.285 0.000 1.000 0.037 0.681 0.043 0.763
dicloropropeno
Mevinphos 0.444 0.374 0.369 0.482 0.730 0.000 0.224 0.464 0.000 0.000
Benomyl 0.617 0.413 0.208 0.223 0.000 0.000 0.538 0.688 0.909 0.000
Methamidophos 0.227 0.419 0.315 0.700 0.730 0.000 0.290 0.360 0.001 0.000
Methiocarb 0.447 0.323 0.475 0.542 0.000 0.000 0.485 0.778 0.001 0.000
Dazomet 0.282 0.425 0.337 0.421 0.002 0.000 0.449 0.607 0.047 0.000
Chloropicrin 0.288 0.738 0.165 0.252 0.001 0.001 0.000 0.684 0.023 0.577
: 1.3 0.148 0.361 0.152 0.302 0.002 0.001 0.037 0.679 0.043 1.000
dicloropropeno
Terbufos 0.612 0.304 0.488 0.421 0.000 0.000 0.092 0.953 0.000 0.007
Etridiazol 0.505 0.553 0.387 0.466 0.000 0.000 0.221 0.828 0.000 0.000
Quintozene 0.630 0.693 0.502 0.248 0.000 0.000 0.549 0.971 0.000 0.012
Propoxur 0.405 0.285 0.451 0.521 0.511 0.000 0.398 0.620 0.004 0.000
Phosmet 0.687 0.534 0.634 0.681 0.000 0.000 0.359 0.762 0.008 0.000
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2,4 d - (Acido 2,4-

diclorofenoxiacétic | 0.436 0.502 0.239 0.583 0.000 0.000 0.530 0.765 0.032 0.000
0)

Acifluorfen 0.803 0.598 0.649 0.694 0.000 0.000 0.583 0.865 0.125 0.000
Alacloro 0.563 0.310 0.146 0.669 0.000 0.000 0.277 0.845 0.085 0.000
Asulam 0.460 0.502 0.587 0.223 0.002 0.000 0.549 0.480 0.182 0.000
Atrazina 0.422 0.425 0.427 0.621 0.000 0.000 0.617 0.743 0.061 0.000

Bromoxinil 0.582 1.000 0.404 0.480 0.000 0.000 0.668 0.830 0.017 0.000
Dalapon 0.232 0.483 0.281 0.471 0.005 0.000 0.607 0.638 0.849 0.000
Dicamba 0.436 0.598 0.499 0.563 0.000 0.000 0.454 0.698 0.094 0.000

Diclofop-metil 0.750 0.432 0.674 0.561 0.000 0.000 0.266 0.969 0.047 0.000
Difenamida 0.484 0.361 0.586 0.613 0.000 0.000 0.522 0.771 0.062 0.000
Diflufenican 0.888 0.515 0.577 0.631 0.000 0.000 0.591 1.000 0.182 0.000

Diuron 0.467 0.540 0.272 0.643 0.000 0.000 0.580 0.751 0.092 0.000
EPTC (S-etil
dipropiltiocarbama | 0.353 0.202 0.352 0.484 0.000 0.000 0.232 0.810 0.083 0.000
to)

Glifosato 0.300 0.706 0.717 0.753 0.009 0.000 0.773 0.000 0.509 0.000
Glufosinato 0.332 0.489 0.800 0.826 1.000 0.000 0.734 0.004 0.182 0.000
Imazetapir 0.614 0.413 0.270 0.727 0.000 0.000 0.628 0.742 0.455 0.000
Lenacil 0.470 0.438 0.577 0.679 0.000 0.000 1.000 0.797 1.000 0.000
Metribuzina 0.418 0.413 0.196 0.544 0.001 0.000 0.496 0.640 0.100 0.000
Metsulfuron Metil | 0.854 0.534 1.000 1.000 0.000 0.000 0.586 0.697 0.455 0.000
Norflurazon 0.652 0.515 0.528 0.589 0.000 0.000 0.628 0.708 0.727 0.000
Paraquat 0.345 0.591 0.475 0.223 0.000 0.000 0.960 0.727 0.009 0.000
Pendimetalina 0.593 0.342 0.505 0.692 0.000 0.000 0.311 0.744 0.095 0.000
Propanil 0.428 0.393 0.566 0.622 0.000 0.000 0.409 0.794 0.033 0.000

Quinclorac 0.491 0.713 0.622 0.674 0.000 0.000 0.892 0.783 0.199 0.000

71




72

Sethoxydim | 0.714 | 0.304 | 0.672 | 0707 | 0.000 | 0.000 | 0404 | 0942 | 0291 | 0.000 |
e Propiedades tedricas
Energia Energia C(::zﬁ)grcilf(ijc? Entropia Momento
NOMBRE total térmica [KCal/Mol- [KCal/Mol- dipolar
[KCal/Mol] | [KCal/Mol] Kelvin] Kelvin] (Debye)
1-methylcyclopropene 1.000 0.139 0.000 0.000 0.099
Amitrole 0.974 0.122 0.026 0.028 0.408
Chlorotoluron 0.837 0.467 0.474 0.488 0.413
Cyprodinil 0.898 0.571 0.532 0.494 0.232
Fludioxonil 0.858 0.334 0.474 0.468 0.443
Fluometuron 0.867 0.437 0.512 0.571 0.524
Mecoprop 0.830 0.409 0.446 0.448 0.379
Methomyl 0.870 0.321 0.336 0.416 0.576
Molinate 0.865 0.549 0.415 0.400 0.281
Oxadiazon 0.688 0.699 0.856 0.803 0.151
Quinoxyfen 0.709 0.409 0.577 0.573 0.282
Tri-allate 0.602 0.552 0.674 0.718 0.428
Ziram 0.339 0.395 0.498 0.606 0.000
Trichlorfon (O,O-dimethyl 0.624 0.274 0.451 0510 | 0.127
phosphonic ester)

Ethoprophos 0.731 0.594 0.599 0.657 0.199



Fenamiphos 0.745 0.761 0.840 0.852 0.379
Fipronil 0.533 0.355 0.887 0.955 1.000
Fluguinconazole 0.661 0.480 0.742 0.706 0.155
Pirimicarb 0.881 0.644 0.656 0.696 0.299
Omethoate 0.789 0.398 0.457 0.540 0.534
Aldicarb 0.856 0.455 0.471 0.510 0.369
Carbofuran 0.890 0.551 0.542 0.515 0.278
cis-1,3 dicloropropeno 0.837 0.093 0.030 0.089 0.232
Mevinphos 0.831 0.453 0.534 0.599 0.280
Benomyl 0.845 0.706 0.750 0.728 0.774
methamidophos 0.839 0.221 0.224 0.264 0.232
methiocarb 0.838 0.529 0.562 0.571 0.436
Dazomet 0.824 0.312 0.248 0.255 0.636
Chloropicrin 0.728 0.000 0.092 0.178 0.195
1,3-dicloropropeno 0.837 0.093 0.033 0.089 0.206
Terbufos 0.650 0.666 0.741 0.779 0.243
Etridiazol 0.629 0.201 0.346 0.407 0.663
Quintozene 0.522 0.090 0.361 0.429 0.271
Propoxur 0.897 0.536 0.522 0.519 0.282
Phosmet 0.673 0.493 0.683 0.716 0.791
2,4d - (Acido 2,4- 0.759 0.256 0.347 0388 | 0.438
diclorofenoxiacético)

Acifluorfen 0.708 0.428 0.754 0.796 0.409
Alacloro 0.804 0.709 0.699 0.697 0.575
Asulam 0.821 0.394 0.494 0.481 0.617
Atrazina 0.835 0.493 0.460 0.461 0.588

Bromoxinil 0.000 0.148 0.251 0.298 0.428
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Dalapén 0.809 0.117 0.131 0.168 0.342
Dicamba 0.759 0.256 0.359 0.380 0.070
Diclofop-metil 0.688 0.595 0.773 0.792 0.589
Difenamida 0.890 0.638 0.597 0.588 0.394
Diflufenican 0.753 0.599 0.905 0.894 0.333
Diuron 0.759 0.381 0.446 0.485 0.649
EPTC (S-etil dipropiltiocarbamato) 0.865 0.597 0.494 0.521 0.239
Glifosato 0.864 0.264 0.314 0.349 0.261
Glufosinato 0.863 0.387 0.410 0.433 0.235
Imazetapir 0.848 0.728 0.790 0.742 0.565
Lenacil 0.887 0.656 0.540 0.452 0.440
Metribuzina 0.842 0.487 0.517 0.464 0.249
Metsulfuron Metil 0.720 0.680 0.949 0.952 0.487
Norflurazon 0.758 0.431 0.608 0.592 0.942
Paraquat 0.751 0.521 0.551 0.559 0.397
Pendimetalina 0.849 0.709 0.763 0.700 0.264
Propanil 0.769 0.337 0.362 0.365 0.436
Quinclorac 0.749 0.260 0.381 0.379 0.328
Sethoxydim 0.780 1.000 1.000 1.000 0.778
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ANEXO C. Dendrograma con funcién de similitud Euclidianay
metodologia de agrupamiento Vecino mas lejano

Dendrograma que utiliza un enlace completo

Combi ion de cla de T
o S 10 15 20 25
1 1 1 1 1
Mecoprop T
Propanil 58 J
24d- (Acldo 2 A-diclorofenoxiacética)
Diuron 47 J
Etriciazol 3
Methormyl
Dazomet 28 J
Asulam
Aldicark 21
Metribuzina 53 J
Fluometuron
Atrazina 40 J — m
methiocark 27 —|
Difenamida 45
Carbofuran 22 J
Paracuat g
Quinclorac 59 4'
Trichlorfon (O ,O-dimethyl phosphonic estery 14
Dicamba 43 —|
Quintozene 3 }—
Ziram 13
Molinate
EPTC (S-etil dipropittiocarbamato]) 48
Cyprodinil 4 —
Pirimicark 1
Pendimetalina 57 J —
Ethoprophos 15
Terbufos 31 —I
Benomyl 25
Norflurazon 55 4'
-
Chloratoluren 3 |
Fludioxonil 5
Quinoxyfen 11 —
Lenacil 5
Alacloro 38
Imazetapir a1
Tri-allate 12
Diclofop-metil 44 —]
Fenamiphos 16
Acifluorfen a7
Diflufenican 46 J
Oxadiazon 10
Sethoxydim 60
Fluguinconazole 1 |
Metsulfuron fetil 54
Fipronil 17
Phosmet 35 4'
Omethoate 20
Mevinphos 24 J —
Propoxur 34
methamidophos 2
Glufosinato 50
Amitrole 2
Dalapdn 42 4'
Glifosato 4
Eromoxinil 41
Chloropicrin 2
1,3-dicloropropeno 30 4'
cis-1,3 dicloropropeno 2
1-methyleyclopropens 1
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Extraccion de los agrupamientos

Producto de

n C me e S (C*) 1re)
1| 60 1*1-1*1-1-21*1-2-21*1*-1*1-1*1*1-1*1-21*1-1-1-1*1-1-1*1-21*1 - 1*1 - 1*1 - 1 60
1-1-1*1-1*1-1-1"1-1-1-1*1-1*1-1*1-1-1-1-1*1-1-1-1*1-1-1
2-2-1-2-1-2*-2-1*1*1-2-2-1-1-2-1-2-2-2-2-1-1-2-2-1-2-1-1-2

2 | 38 2.9 1-1-1-2-1-1-2-1-1 1048576 39845888
3|28 | 2-3-3-2v-2-3-2-3-1-3-2-2-2-3-1-2-3-3-1-2-2-3-1-1-3-1-3-1 | 181398528 | 5079158784
4 | 21 2-3-3-2-2-3-2-4-3-4-2-4-2-3-3-1-4-4-1-4-4 764411904 | 16052649984
5 | 18 5-3-2¥-5-2-4-3-4-2-4-2-3-3-1-4-5-4-4 663552000 | 11943936000
6 | 15 5-3-2*-5-6-3-4-6-2-6-1-4-5-4-4 248832000 | 3732480000
7 | 13 5-3-7-6-7-6-2-6-1-4-5-4-4 101606400 | 1320883200
8 | 11 8-7-6-7-6-8-1-4-5-4-4 36126720 397393920
9 9 8-7-6-7-6-9-4- 9-4 18289152 164602368
10| 9 8-7-6-7-6-9-4- 9-4 18289152 164602368
11| 9 8-7-6-7-6-9-4- 9-4 18289152 164602368
12| 9 8-7-6-7-6-9-4- 9-4 18289152 164602368
13| 8 8-7-6-7-6-13- 94 6604416 52835328
14| 8 8-7-6-7-6-13- 9-4 6604416 52835328
15| 7 15-6-7-6-13- 9-4 1769040 12383280
16 | 7 15-6-7-6-13- 9-4 1769040 12383280
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17| 7 15-6-7-6-13- 9 1769040 12383280
18| 7 15-6-7-6-13- 9 1769040 12383280
19| 7 15-6-7-6-13- 9 1769040 12383280
20| 7 15-6-7-6-13- 9 1769040 12383280
21| 6 21-7-6-13- 9- 412776 2476656
22| 6 21-7-6-13- 9 - 412776 2476656
23| 6 21-7-6-13- 9 - 412776 2476656
24| 6 21-7-6-13- 9- 412776 2476656
25| 6 21-7-6-13- 9 - 412776 2476656
26 | 6 21-7-6-13- 9 - 412776 2476656
27| 6 21-7-6-13- 9 - 412776 2476656
28| 5 28-6-13- 9-4 78624 393120
29| 5 28-6-13- 9-4 78624 393120
30| 5 28 -6-13- 9-4 78624 393120
31| 5 28-6-13- 9-4 78624 393120
32| 5 28 -6-13- 9-4 78624 393120
33| 5 28 -6-13- 9-4 78624 393120
34| 4 34-13- 9-4 15912 63648
35| 4 34-13- 9-4 15912 63648
36| 4 34-13- 9-4 15912 63648
37| 4 34-13- 9-4 15912 63648
38| 4 34-13- 9-4 15912 63648
39| 4 34- 13- 9-4 15912 63648
40 | 4 34-13- 9-4 15912 63648
41 | 4 34-13- 9-4 15912 63648
42 | 4 34- 13- 9-4 15912 63648
43 | 4 34-13- 9-4 15912 63648
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44 | 4 34-13- 9-4 15912 63648
45| 4 34-13- 9-4 15912 63648
46 | 4 34-13- 9-4 15912 63648
47 | 3 47 - 9-4 1692 5076
48 | 3 47 - 9 -4 1692 5076
49 | 3 47 - 9-4 1692 5076
50| 3 47 - 9-4 1692 5076
51| 3 47 - 9 -4 1692 5076
52| 3 47 - 9-4 1692 5076
53| 3 47 - 9-4 1692 5076
54| 3 47 - 9-4 1692 5076
55| 3 47 - 9-4 1692 5076
56 | 2 56 -4 224 448

57| 2 56 -4 224 448

58 | 2 56 -4 224 448

59| 2 56 -4 224 448

60 | 1 60 60 60

Max. 16052649984
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ANEXO D. Dendrograma con funcién de similitud Euclidiana 'y
metodologia de agrupamiento centroide

Dendrograma que utiliza un enlace centroide
Combinacién de clister de distancia re-escalada

0 5 10 15 20 25
1 1 Il 1 1
Mecoprop 7| —|
Propanil &
Fluometuron 6
Atrazina 40
methiocarb 27
Difenamica 45
Carbofuran 22
Aldicarks 2
Metribuzina a3 j
Molinate
EPTC (S-etil dipropitiocarbamata) 48] J
Pirimicart 1
Pendimetalina 57| J
Cyprodinil 4
Ethoprophos 15
Terbufos 3
Tri-allate 12—
24 d - (Acido 2 4-diclorofer
Diuron 47—
Trichlorfon [0 O-dimethyl phosphonic ester) 14
Dicamba 4
Methomy!
Dazomet 28
Chlorotoluran
Fludioxonil
Acifluorfen 37|
Diflufenican 46| _I
Oxacliazon 10
Fenamiphos 1
Diclofop-meti 44
.
Quinoxyfen 11
Alaclorer
Phosmet
Asulam
Etriciazol 3
Omethoate 20
Mevinphos 24 —T
Propoxur 4
Imazetapir 51
Quinclorac &
Paraguat &
Quirtozene a3
Ziram 1
Fluguinconazole 1 —
Norflurazon 55|
Amitrole
Dalapén 42 é
Sethoxydim 60
methamidophos 2
Metsulfuran Metil 54
Benomyl 25 I
Lenacil 5
Glifosato 4
Bromoxinil 41
Fipronil 17|
Chloropicrin 2
1 3-dicloropropena 30 Q
Glufosinato 50|
1-methylcyclopropene 1
cig-1,3 dicloropropeno 2
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Extraccién de los agrupamientos

c Mc Producto de 1rc S (C*>rc)
- 1*1*1*1*1*1*1 - 1*1 - 1*1 - 1*1 - 1*1*1*1*1*1 - 1-1 - 1*1 - 1 - 1- 1*1 - 1*1*1*1*1 - 1*1*1 - 1 35
1*1-1-1-1-1-1-1-1-1-1*¢-1-1-1-1-1-1-1-1-1*1-1-1-1
35 | T 1Tttt T 2 8960
e L Sl i S R S RS AP u el I 13056
e e St e S R S RS AP I 13056
gq| VITHITL B2 2 IRV I AN AT s 13056
aa | PR NSO IO 120%
P S S St S S e il B 2 1905
34 7-2-2-2-1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*31-3-1-1-1-1-1-1-1 384 13056

-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
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7-2-2-2-1"1*1*1*1*1-1-1-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1

9|34 -2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 554 1505
tojog|TBR IR A RIS 0%
e e S S S e R B 0%
N e S S b urut t S by o A B 0%
13)aa | 1O E R AL A NNNTAGOES T 0%
] e S S P S e S B s
e e P S hr bt B P R B s
oo TEBEIIIIN A NGO e 0%
171 34 7-2-2-2-1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1 384 13056

-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
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7-2-2-2-1"1*1*1*1*1-1-1-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1

1834 -2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 384 13056
191 30 19-1-1-2-1-1-2-1*¥1*1*1*1-1*1*21-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1 912 27360
-1-1-2-1-1-1
1 1-9-1-1-2_-1*¥1*1*1*1 - 1*1*1 - 2-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1_1_
201 30 19-1-1-2-1-1-2-1*¥1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1 912 27360
-1-1-2-1-1-1
*1 %] %1% *1% -
21| 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1 1008 28294
1-2-1-1-1
22| 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1- 1008 28224
1-2-1-1-1
231 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1- 1008 28224
1-2-1-1-1
o4 | 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1- 1008 28224
1-2-1-1-1
o5 | 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1- 1008 28224
1-2-1-1-1
26| 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1- 1008 28224
1-2-1-1-1
O 1 1D 1% 1*1*1%1 _ 1%1%1 _ 2. 1-1-1-1-1-1-1_.
271 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1 1008 28224
1-2-1-1-1
CO 1 1.9 _1*%1*1*%1%1 _ 1*%1*1 - j
23| 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1-1*1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1 1008 28224
1-2-1-1-1
O 1 129 _1*%1*1*%1%1 _ 1*%1*1 - j
29| 28 21-2-1-1-2-1*1*1*1*1 111:;]éji]i]illllelllll 1008 28294
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21-2-1-1-2-1*1*1*1*1 - 1*1*1

-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-

3-1-1-1-1
30|28 L5111 1008 28224
a1|og|21-2-1-1-2-1%1*1*1%1 - 1¥1*1-83-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1- 1008 H94
1-2-1-1-1
32|23 32-1%1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 384 8832
33|23 32-1%1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 384 8832
34|23 32-1%1*1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 384 8832
35|22 35-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 420 9240
36|22 35-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 420 9240
37|22 35-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 420 9240
38|22 35-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 420 9240
39|20 39-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 156 3120
40| 20 39-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 156 3120
41|20 39-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 156 3120
42|17 42-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 168 2856
43| 17 42-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 168 2856
44|17 42-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 168 2856
45| 14 45-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 180 2520
46| 14 45-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 180 2520
4713 47-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 94 1222
48] 13 47-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 94 1222
49|13 47-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 94 1222
50| 13 47-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 94 1222
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51|13 47-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 94 1222
52| 8 52-1-1-1-2-1-1-1 104 832
53| 7 53-1-1-2-1-1-1 106 742
54| 7 53-1-1-2-1-1-1 106 742
55| 5 55-2-1-1-1 110 550
56| 5 55-2-1-1-1 110 550
57| 4 57-1-1-1 57 228
58| 4 57-1-1-1 57 228
59| 2 59-1 59 118
60| 1 60 60 60
MAX 28224

B21=1

({Mecoprop, Propanil, fluometuron, atrazina, methiocarb, difenamida, carbofuran, aldicarb,
metribuzina, molinate, EPTC, pirimicarb, pendimetalina, cyprodinil, ethoprophos, terbufos,
triallate, 2,4D, diuron, trichlorfon, dicamba}, {methomyl, dazomet}, {chlorotoluron},
{fludioxonil}, {acifluorfen, diflufenican}, {oxadiazon, fenamiphos, diclofop — metil,
quinoxyfen, alacloro}, {phosmet}, {asulam}, {etridiazol}, {omethoate, mevinphos,
propoxur}, {imazetapir}, {quinclorac}, {paraquat}, {quintozene}, {ziram}, {norflurazon},
{fluquinconazole}, {amitrole, dalapon}, {sethoxydim}, {methamidophos}, {benomyl},

{metsulfuron — metil}, {lenacil}, {glifosato}, {bromoxinil}, {fipronil},

"

\ {chloropicrin, 1,3D}, {glufosinato}, {1 — MCP}, {Cis — 1,3D} J
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ANEXO E. Dendrograma con funcion de similitud Euclidianay
metodologia de agrupamiento mediana

Dendrograma que utiliza un enlace de mediana
Combinacion de clister de distancia re-escalada

o 5 10 15 20 25
1 | 1 1 1
Mecoprop 7 —|
Propanil &
Fluometuron 3
Afrazina 40
methiocarb 27
Difenamica 45
Carbofuran 22
Aldicarh 21
Metribuzing a3
Malinate
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) 48 J
Cyprodinil 4
24 d - (Acido 2 4-diclorofer Etico)
Diuron 47] =
Methomyl 8
Dazomet 28 4
Trichlorfon (O O-dimethy| phosphonic ester) 14
Dicamba 4
Chlorctoluron 3
Fludioxonil 5
Quinoxyfen 11
Pirimicarb 1
Pendimetalina a7 T —
Fenamiphos 1
Ethoprophos 15|
Terbufos 3
Tri-allate 1 —
Diclofop-metil 44
Acifluorfen a7
Diflufenican 46
Cxadiazon 10
Phosmet 35
Alacloro
Imazetapir a1
Sethoxydim 60| —
Metsulfuron Metil 54
Fluguinconazole 1
Amitrole 2
Dalapsn 42
Omethoate 20
Mevinphos 24
Propoxur 34|
methamidophos 2
Aslam
Paraguat &
Quinclorac 59
Quirtozeng 3
Etridiazol 3z
Glifosato 4
Benomyl 25
Norflurazon 55
Lenacil 52
Ziram 1
Bromoxinil H
Fipronil 17|
Chloropicrin 29|
1 3-dicloropropeno 30
cig-1,3 dicloropropenc 2
1-methylcyclopropene 1
Glufosinato a0
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Extraccién de los agrupamientos

nlc Mc Producto S
de mc | (C*>1rc)
1 lgg| VUL -1-2-1%0-1-241-1%1-1-1-1-1-1-141-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1- 1 48
1-12-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1*1-1-1-1
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
2|48 1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 o4 3072
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
3|45 3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1 216 9720
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
4143 4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1 384 16512
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
5|43 4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1 384 16512
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
6|43 4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1 384 16512
7-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-7-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-
7 |39 1-1-1-1-1-4-1 6272 244608
7-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-7-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-
8 139 1-1-1-1-1-4-1 6272 244608
7-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-7-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-
9 |39 1 1-1-1-1-4-1 6272 244608
10136 7-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1 8960 322560
-1-1-4-1
11|27 11-1-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 19360 522720
12|26 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 549120
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13|26 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 | 549120
14|26 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 | 549120
15|26 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 | 549120
16|26 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 | 549120
17|26 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 | 549120
18|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
19|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
20|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
21|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
22|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
23|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
24|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
25|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
26| 26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
27|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
28|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
29|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
30|26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
31(26 18-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 7920 | 205920
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58| 3 55-4-1 220 660

59| 3 55-4-1 220 660

60| 1 60 60 60
MAX 549120

¢ {Mecoprop, propanil, fluometuron, atrazina, methiocarb, difenamida, carbofuran, aldicarb, metribuzina,
molinate, EPTC, cyprodinil}, {2,4D,diuron}, {methomyl, dazomet}, {trichlorfon}, {dicamba}, {chlorotoluron},
{fludioxonil}, {quinoxyfen}, {pirimicarb, pendimetalina, fenamiphos, ethoprophos, terbufos, triallate,
diclofop-metil, acifluorfen, diflufenican, oxadiazon}, {phosmet}, {alacloro}, {imazetapir}, {sethoxydim},
3 {metsulfuron-metil}, {fluquinconazole}, {amitrole},,
{dalapon, omethoate, mevinphos, propoxur, asulam
methamidophos, paraquat, quinclorac, etridiazol, glifosato},
{benomyl}, {norflurazon}, {lenacil}, {ziram}

\ {bromoxinil}, {fipronil}, {chloropicrin, 1,3D, cis-1,3D, 1-MCP}, {glufosinato} J
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ANEXO F.

Dendrograma con funcion de similitud Euclidiana 'y
metodologia de agrupamiento Ward

Dendrograma que utiliza un enlace de Ward
Combinacién de clister de distancia re-escalada

0 El 10 15 20 25
1 1 1 L 1

Mecoprop 7
Propanil 58
Fluometuran G
Atrazina 40
2.4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacética) 36
Diuron 47|
Methomy! 8
Dazomet 28
Etridiazol 32
Asllam 39
Paraguat 56
methiocark 27
Difenamica 45
Carbofuran 22
Cyprodinil 4
Molinate 9
EPTC {S-etil dipropitiocarbamata) 43
Aldicarh 2
Metribuzina 53
Trichlorfon (0,0-dimethyl phosphonic ester) 14
Dicamba 43
Quirtozens 33 -
Ziram 1
Bromoxinil 41
Amitrole 2
Dalapdn 42 J
Glifosato 49
Chiorotoluron 3
Flucioxonil 5 ]_‘
Quinoxyfen 11

- [ |
Quinclorac 59
Benomyl 25|
Norflurazon 55 —| —
Lenacil 5
Omethoate 20
Mevinphos 24 %
Propoxur 34 —
methamidophos 2
Glufosinato 50
Chloropicrin 2
1, 3-dicloropropeno 30| —J —
cig-1,3 dicloropropeno 2
1-methyleyclopropene 1
Acifluorfen 37
Diflufenican 46
Oxadiazon 10
Fluguinconazole 1
Metsulfuron Meti 54 —J
Fipronil 17|
Alacloro
Imazetapir 51 =
Sethoxydim 60
Tri-allate 12
Diclofop-metil 44
Phosmet 35 —
Ethoprophos 15|
Terbufos il
Pirimicarh 19
Pendimetaling 57
Fenamiphos 16|
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Extraccién de agrupamientos

Producto

ni|cC me d S (C*>1re)
e Trc
1136 1*1 - 1*1*1*1*-1*1-1-1*1 -1*1*1*1-1*1-1*1-1*1-1-1-1-1*1-1-1*1-1-1-1*1-1-1*1- 1 36
1-1-1-1"1-1-1-21*1-1-21*1-1-1*1-1-1*1-1-1*1-1*1*1
2-1*¥1*1*1*-2-1-2-1*1*1*1-2-2-2-1-1-1-2-1-2-1-1-2-1-2-1-1-1-2-1-1-2-1
2 |36 9 1-2-1-2-1-2-1+1%1 65536 2359296
3|27 2-1*1*1*1*-3-2-1*1*1*1-2-2-3-1-1-3-2-1-1-3-3-1-1-3-1-3-2-1-3-3-2-3 | 7558272 | 204073344
4 |23 2-4-3-2-4-4-3-1-1-3-4-3-3-1-1-4-3-2-1-3-3-2-3 3.22E+08 | 7417184256
5117 2-4-3-2-4-4-5-3-4-3-5-4-5-1-3-3-5 6.22E+08 | 10575360000
6 |15 6-3-2-4-4-5-3-4-3-5-4-6-3-3-5 5.6E+08 | 8398080000
7114 6-3-2-4-4-5-3-7-5-4-6-3-3-5 3.27E+08 | 4572288000
8 |12 6-3-2-8-5-3-7-5-4-6-3-8 87091200 | 1045094400
9 |11 9-2-8-5-3-7-5-4-6-3-8 43545600 | 479001600
10(10 9-2-8-5-10-5-4-6-3-8 20736000 | 207360000
11| 8 11-8-5-10-5-4-6-11 5808000 46464000
12| 8 11-8-5-10-5-4-6-11 5808000 46464000
13| 8 11-8-5-10-5-4-6-11 5808000 46464000
14| 8 11-8-5-10-5-4-6-11 5808000 46464000
15| 8 11-8-5-10-5-4-6-11 5808000 46464000
16| 8 11-8-5-10-5-4-6-11 5808000 46464000
17| 7 11-8-5-10-5-4-17 1496000 10472000
18| 7 11-8-5-10-5-4-17 1496000 10472000
19| 6 19-5-10-5-4-17 323000 1938000
20| 6 19-5-10-5-4-17 323000 1938000
21| 6 19-5-10-5-4-17 323000 1938000
22| 6 19-5-10-5-4-17 323000 1938000
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23| 6 19-5-10-5-4-17 323000 1938000
24| 5 24-10-5-4-17 81600 408000
25| 5 24 -10-5-4-17 81600 408000
26| 5 24 -10-5-4-17 81600 408000
27| 5 24-10-5-4-17 81600 408000
28| 5 24 -10-5-4-17 81600 408000
29| 5 24-10-5-4-17 81600 408000
30| 5 24-10-5-4-17 81600 408000
31| 5 24 -10-5-4-17 81600 408000
32| 5 24-10-5-4-17 81600 408000
33| 5 24 -10-5-4-17 81600 408000
34| 4 34-5-4-17 11560 46240
35| 4 34-5-4-17 11560 46240
36| 4 34-5-4-17 11560 46240
37| 4 34-5-4-17 11560 46240
38| 4 34-5-4-17 11560 46240
39| 3 39 -4 -17 2652 7956
40| 3 39 -4 -17 2652 7956
41| 3 39 -4 -17 2652 7956
42| 3 39 -4 -17 2652 7956
43| 2 43 -17 731 1462
441 2 43 -17 731 1462
45| 2 43 -17 731 1462
46| 2 43 -17 731 1462
47| 2 43 -17 731 1462
48] 2 43 -17 731 1462
49| 2 43 -17 731 1462
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50| 2 43 -17 731 1462
51| 2 43 -17 731 1462
52| 2 43 -17 731 1462
53| 2 43 -17 731 1462
54| 2 43 -17 731 1462
55| 2 43 -17 731 1462
56| 2 43 -17 731 1462
57| 2 43 -17 731 1462
58| 2 43 -17 731 1462
59| 2 43 -17 731 1462
60| 1 60 60 60
MAX 10575360000

Bs=«

’

{Mecoprop, propanil}, {fluometuron, atrazina, 2,4D, diuron}, {methomyl, dazomet, etridiazol},
{asulam, paraquat}, {methiocarb, difenamida, carbofuran, cyprodinil}, {molinate, EPTC, aldicarb,
metribuzina}, {trichlorfon, dicamba, quintozene, ziram, bromoxinil}, {amitrole, dalapon, glifosato},
chlorotoluron, fludioxonil, quinoxyfen, quinclorac}, {benomyl, norflurazon, lenacil},
{omethoate, mevinphos, propoxur, methamidophos, glufosinato}, {chloropicrin, 1,3D- Cis 1,3D,
1-MCP}, {acifluorfen, diflufenican, oxadiazon, fluquinconazole, metsulfuron-metil},
{fipronil}, {alacloro, imazetapir, sethoxydim}, {triallate, diclofop-metil,
phosmet}, {ethoprophos, terbufos, pirimicarb, pendimetalina,
fenamiphos}
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ANEXO G. Dendrograma con funcion de similitud Minkowski y
metodologia de agrupamiento centroide

Dendrograma que utiliza un enlace centroide

Combinacion de clister de distancia re-escalada

0 H 10 15 20 25
1 1 1 1 1
Mecoprop 7 —|
Propanil &
Fluometuron G
Afrazina 40
methiocarb 27
Difenamica 45
Carhofuran 22
Aldicarh 21
Metribuzina a3 4'
Molinate |
EPTC (S-¢til dipropitiocarbamata) 48 J
Pirimicark 1
Perdimetaling a7 —I
Cyprodinil 4|
Ethoprophos 15
Terbufos kil
Tri-allate 12 =
2 4d - (Acido 2 4-diclorofer tica) 36
Diuron 47]
Trichlorfon (0,0-dimethyl phosphonic ester) 14|
Dicamba 4
Methamy! gl
Dazomet 28
Chloretoluron
Fludioxonil 5
Acifluorfen a7
Diflufenican 46 4
Oxadiazon 10
Fenamiphos 1
Diclofop-metil 44
-
Quinoxyfen 1
Alacloro 38
Phosmet 35
Asulam
Etriciiazol 3z
Omethoate 20
Mevinphos 24
Propoxur 34
Imazetapir a1
Guinclorac 59
Paraquat A6
Quintozene 33
Ziram 1
Fluguinconazole 1 —
Morflurazon 55
Amitrole 2
Dalapén 42 —I
Sethoxydim 60|
methamidophos 2
Metsulfuron hetil 54
Benomyl 25 =
Lenacil 52
Glifosato 49 I
Bromoxinil 41
Fipronil 17
Chlorepicrin 2
1 3-dicloropropeno 30 %
Glufosinato a0,
1-methylcyclopropene 1
cis-1,3 dicloropropeno 2
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Extraccién de agrupamientos

Te e Producto S
de mmc (C*>rce)
1 46 1*1*1*1*1*1*1-1*1-11-1*1-1-1-1-1-1-1-1-1-1*1*-1-1-1*1-1-1-1-1-1-1-1-1-1*1-1-1- 1 46
1-1-1-1-1-1-1"1-1-1-1-1-1-1-1-1-1*1-1-1-1
A S SR N ettt M
*] % %] *] %] * n
3 |45 1*1*1*1*1*1*1-2-2-2-1-1-1 - 121111111121 1?1_11_22_11_11_111 1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1 384 17280
*1%1%1%1%1%1 -2 -2-2-1-1-11-1-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1- 1- 1- 1-
4 |45 1*1*1*1*1*1*1-2-2-2-1-1-1 121}1_11_11_11_21_1?1_11_22_11_11_111 1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1 384 17280
*1%1%1%1%1%1 -2 -2-2-1-1-11-1-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1- 1- 1- 1-
5 |45 1*1*1*1*1*1*1-2-2-2-1-1-1 121}1_11_11_11_21_1?1_11_22_11_11_111 1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1 384 17280
5 a5 1*1*1*1*1*1*1_2_2-2-1-1-1-12.%i_1i1i_11-_21*_ﬁi_li_zz-_li_li_li1- 1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1- 1- 384 17280
7 a5 7—2—2—2—1—1—1—1—1—1—1—1—2*—11112111121111111 1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1- 2688 120960
s |45 7—2—2—2—1—1—1—1—1—1—1—1—2*—1 1112—111121_—11_11_11 1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1- 2688 120960
9 |45 7-2-2-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2*-1_1112-111121_-11_11_11 1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1- 2688 120960
1045 7-2-2-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2*-1_-1112-111121_-11_11_11 1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1- 2688 120960
. 7_2_2_2_1_1_1_1_1_1_1_1_2*_1 1112-111121_-11_11_11 1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1- | o0 120960
1245 7-2-2-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2*-1 1112-111121_-11_11_11 1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1- 2688 120960
13|45 7-2-2-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2*-1 1112-111121_-11_11_11 1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1- 1- 2688 120960
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120960

120960

120960

120960

120960
32832
32832
34272
34272
34272
34272
34272
34272
34272
34272
34272
34272
34272
9600
9600
9600
9240
9240

2688

2688

2688

2688

2688
912
912
1008
1008
1008
1008
1008
1008
1008
1008
1008
1008
1008
384
384
384
420
420

7-2-2-2-1-1-12-1-1-1-1-1-2*-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1- 1-
1-1-1-1-1-2-1-1-1
/7-2-2-2-1-1-12-1-1-1-1-1-2*-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1- 1-

1-1-1-1-1-2-1-1-1
/7-2-2-2-1-1-12-1-1-1-1-1-2*-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1- 1-

1-1-1-1-1-2-1-1-1
/7-2-2-2-1-1-12-1-1-1-1-1-2*-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1- 1-

1-1-1-1-1-2-1-1-1
/7-2-2-2-1-1-12-1-1-1-1-1-2*-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1- 1-

1-1-1-1-1-2-1-1-1
19-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
19-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1

21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1
21-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1

32-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1

32-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1

32-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1

35-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1

35-3-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1

14145

15|45

16 |45

17|45

18|45
19|36

20|36

21|34
22134
23|34
24134
25|34
26|34
2734
28|34
29|34
30|34
3134

32|25

33|25

34125

35|22

36|22
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B7=1

r {Mecoprop, Propanil, fluometuron, atrazina, methiocarb, difenamida, carbofuran}, {aldicarb,
metribuzina}, {molinate, EPTC}, {pirimicarb, pendimetalina}, {cyprodinil}, {ethoprophos},{terbufos},
{triallate}, {2,4D}, {diuron}, {trichlorfon}, {dicamba}, {methomyl, dazomet}, {chlorotoluron},

{fludioxonil}, {acifluorfen, diflufenican}, {oxadiazon}, {fenamiphos}, {diclofop — metil},
{quinoxyfen}, {alacloro}, {phosmet}, {asulam}, {etridiazol}, {omethoate, mevinphos,

propoxur}, {imazetapir}, {quinclorac}, {paraquat}, {quintozene}, {ziram}, {norflurazon},
{fluquinconazole}, {amitrole, dalapon}, {sethoxydim}, {methamidophos}, {benomyl},

{metsulfuron — metil}, {lenacil}, {glifosato}, {bromoxinil}, {fipronil},

\ {chloropicrin, 1,3D}, {glufosinato}, {1 — MCP}, {Cis — 1,3D}
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ANEXO H. Dendrograma con funcion de similitud Minkowski y
metodologia de agrupamiento mediana

Dendrograma que utiliza un enlace de mediana
C

de claster de di ia r
0 5 10 15 20 25
1 1 1 1 |
Mecoprop 7 —|
Propanil a8
Fluometuran 5§
Atrazina 40
methiocark 27|
Difenamida 45
Carbofuran 22
Aldicarb 21
Metribuzina 5
Molinate
EPTC (S-efi dipropiiocarbamata) 48| J
Cyprodini 4
2,4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) a6
Diuron 47 m
Methomyl
Dazomet 28 4
Trichlorfon (©,0-dimethyl phosphonic ester) 14
Dicamba 4
Chloretoluron
Flucioxanil 5
Quinoxyfen 11
Pirimicarb 19
Pencimetalina 57| T —
Fenamiphos 1
Ethoprophos 15
Terbufos )|
Tri-allate 1 M
Diclofop-metil 44
Acifluorfen 37|
Diflufenican 4
Oxadiazon 10
Phosmet 35
Alacloro
Imazetapir a1
Sethoxydim 60 M
Metsulfuron Metil 54
Fluguinconazols 1
Amitrole 2
Dalapdn 42
Omethoate 20
Mevinphos 24
Propoxur 34
methamidophos 2
Astlam 39
Paraguat 56|
Quinclorac 5
Quirtozeng 3
Etridiazol 32
Glifosato 49
Benomyl 25|
Morflurazon 55
Lenacil 52
Ziram 13
Bromoxinil 41
Fiproni 17|
Chlaropicrin 2
1,3-dicloropropeno 30
cis-1,3 dicloropropeno 23
1-methylcyclopropene 1
Glufosinato 50
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Extraccion de agrupamiento

Producto *
n|cC me de e S (C*>1re)
1 |48 1*1*1*1*1*1*1-1-1-1*1-1-1*1-1*1-1-1-1-1-1-1*1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1- 1 48

1*1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1*1-1-1-1
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-
2|48 1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-1-1-1 64 3072
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1-1-
3145 1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-3-1-1 216 9720
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-
4 143 1-1-1-1-1-1-1- 1- 1- 4- 1 384 16512
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-
5143 1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1 384 16512
1*1*1*1*1*1*1-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-3-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-
6 |43 1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1 384 16512
7 |39 7-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-7-1-1-1-1-41_—11-1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1- 6272 244608
s |39 7-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-7-1-1-1-1-41_—11-1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1- 6272 244608
9 |39 7-1-1-2-1-2-2-1-1- 1117111141_11 1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1- 6272 244608
10|36 7-1-1-2-1-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-4-1 6272 225792
11|26 11-1-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 19360 503360
12|25 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 528000
13|25 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 528000
14|25 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 528000
15|25 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1- 1- 4-1 21120 528000
16|25 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 21120 528000
17|25 12-2-2-1-1-1-1-1-10-1-1-1-1-1-1-11-1-1-1-1-1-1-1- 4-1 21120 528000
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45|11 37-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 1628 17908
46|11 37-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 1628 17908
47111 37-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 1628 17908
48111 37-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 1628 17908
49|11 37-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 1628 17908
50|11 37-11-1-1-1-1-1-1-1-4-1 1628 17908
51|11 37-11-1-1-1-1-1-1-1- 4-1 1628 17908
52| 6 52-1-1-1-4-1 208 1248
53| 6 52-1-1-1- 4-1 208 1248
54| 4 54-1-4-1 216 864
55| 3 55-4-1 220 660
56| 3 55-4-1 220 660
57| 3 55-4-1 220 660
58| 3 55-4-1 220 660
59| 3 55-4-1 220 660
60| 1 60 60 60
MAX 528000

B12=<

({Mecoprop, Propanil, fluometuron, atrazina, methiocarb, difenamida, carbofuran, aldicarb,
metribuzina, molinate, EPTC, cyprodinil}, {2,4D, diuron}, {methomyl, dazomet},
{trichlorfon}, {dicamba}, {chlorotoluron}, {fludioxonil}, {quinoxyfen}, {pirimicarb,

pendimetalina, fenamiphos, ethoprophos, terbufos, triallate, diclofop — metil, acifluorfen,
diflufenican, oxadiazon}, {phosmet}, {alacloro}, {imazetapir}, {sethoxydim},
{metsulfuron — metil}, {fluquinconazole}, {amitrole, dalapon, omethoate, mevinphos,
propoxur, methamidophos, asulam, paraquat, quinclorac, quintozene, etridiazol},
{glifosato}, {benomyl}, {norflurazon}, {lenacil}, {ziram}, {bromoxinil}, {fipronil},

\ {chloropicrin, 1,3D, Cis 1,3D,1 — MCP}, {glufosinato} ),
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ANEXO I. Dendrograma con funcién de similitud Minkowski y metodologia
de agrupamiento ward

Dendrograma que utiliza un enlace de Ward
Combinacién de clister de distancia re-escalada

a El 10 15 20 25
1 ! i | |

Mecoprop T :I—
Propanil 58
Fluometuron i
Atrazing 40
24 d - (Acido 2 4-ticlorofenoxiacético) 36
Diuron 47
Methomy! 8 :|—
Dazomet 28
Etriciazol 32—
Asulam 39
Paraguat 56
methiocark 27
Difenamida 45
Carbofuran 22
Cyprodinil 4
Molinate ]
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) 48
Aldicarb 21
Metribuzina a3
Trichlorfon (2,0-dimethyl phosphonic ester) 14
Dicamba 43
Quintozens 3
Ziram 13
Bromosxinil 4
Chiorctoluron 3
Fludioxonil i :l_‘
Quinoxyfen 11
Quinclorac 59 —I
Benomyl 25
Morflurazon 55 —
Lenaci 52
Omethoate 20
Mevinphos 24
Propaxur 34 T
methamidophos 26
Glufosinato 50
Chloropicrin 2
1 3-dicloropropeno 30 —l
cig-1,3 dicloropropeno 23
Amitrole 2
Dalapén 42 —J =
Glifosato 4
1-methylcyclopropene 1
Acifluorfen 37
Diflufenican 46 ﬂ~
Oxadiazon 10 1
Fluguinconazole 18
Metsulfuron Metil 54 —J
Fipronil 17
Alacloro
Imazetapir 51 =
Sethoxyeim G0
Tri-allate 12
Diclofop-metil 44
Phosmet 35 —
Ethoprophos 15
Terbufos 3
Firimicark 19
Penclimetalina 57
Fenamiphos 16
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Extraccién de los agrupamientos

Producto *
n|cC me de e S (C*>1re)
1136 1*1-1*1*1*1-1*1-1-1*1 -1*1*1*1-1*1 -1*1-1*1-1-1-1-1*1-1-1-1*1-1-1*1-1-1-1-1*1 1 36
-1-1*1-1-1-11-1-1*1-1-1*1-1-1*1-1-1*1-1*1*1
2-1*1*1*1-2-1-2-1*1*1*1-2-2-2-1-1-1-2-1-1-2-1-2-1-1-1-2-1-2-1-1-2-1-
2 |36 5. 1-2-1-2-1-2-1¥* 65536 2359296
3|27 2-1*1*1*1-3-2-1*1*1*1-2-2-3-1-1-2-1-1-3-3-1-1-3-3-1-3-2-1-3-3-2-3 7558272 | 204073344
4 |21 2-4-3-2-4-4-4-1-4-3-4-1-3-4-3-2-1-3-3-2-3 573308928 (12039487488
5|17 2-4-3-2-4-4-5-4-3-5-3-4-5-1-3-3-5 622080000 [ 10575360000
6 |15 6-3-2-4-4-5-4-3-5-3-4-6-3-3-5 559872000 | 8398080000
7 113 6-3-2-4-4-5-7-5-7-6-3-3-5 190512000| 2476656000
8 |11 6-3-2-8-5-7-5-7-6-3-8 50803200 | 558835200
9|10 9-2-8-5-7-5-7-6-3-8 25401600 | 254016000
10|10 9-2-8-5-7-5-7-6-3-8 25401600 | 254016000
11| 8 11-8-5-7-5-7-6-11 7114800 56918400
12| 7 11-8-5-7-12-6-11 2439360 17075520
13| 7 11-8-5-7-12-6-11 2439360 17075520
14| 7 11-8-5-7-12-6-11 2439360 17075520
15| 7 11-8-5-7-12-6-11 2439360 17075520
16| 7 11-8-5-7-12-6-11 2439360 17075520
17| 6 11-8-5-7-12-17 628320 3769920
18| 6 11-8-5-7-12-17 628320 3769920
19| 5 19-5-7-12-17 135660 678300
20| 5 19-5-7-12-17 135660 678300
21| 5 19-5-7-12-17 135660 678300
22| 5 19-5-7-12-17 135660 678300
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23| 5 19-5-7-12-17 135660 678300
24| 4 24-7-12-17 34272 137088
25| 4 24-7-12-17 34272 137088
26| 4 24-7-12-17 34272 137088
27| 4 24-7-12-17 34272 137088
28| 4 24-7-12-17 34272 137088
29| 4 24-7-12-17 34272 137088
30| 4 24-7-12-17 34272 137088
31| 3 31--12-17 6324 18972
32| 3 31--12-17 6324 18972
33| 3 31--12-17 6324 18972
34| 3 31--12-17 6324 18972
35| 3 31--12-17 6324 18972
36| 3 31--12-17 6324 18972
37| 3 31--12-17 6324 18972
38| 3 31--12-17 6324 18972
39| 3 31--12-17 6324 18972
40| 3 31--12-17 6324 18972
41| 3 31--12-17 6324 18972
42| 3 31--12-17 6324 18972
43| 2 43 - 17 731 1462

441 2 43 - 17 731 1462

45| 2 43 - 17 731 1462

46| 2 43 - 17 731 1462

47| 2 43 - 17 731 1462

48] 2 43 - 17 731 1462

49| 2 43 - 17 731 1462
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50| 2 43 - 17 731 1462
51| 2 43 - 17 731 1462
52| 2 43 - 17 731 1462
53| 2 43 - 17 731 1462
54| 2 43 - 17 731 1462
55| 2 43 - 17 731 1462
56| 2 43 - 17 731 1462
57| 2 43 - 17 731 1462
58| 2 43 - 17 731 1462
59| 2 43 - 17 731 1462
60| 1 60 60 60
MAX 12039487488

Ba=1

({Mecoprop, Propanil}, {fluometuron, atrazina, 2,4D, diuron}, {methomyl, dazomet, etridiazol}, Y
{asulam, paraquat}, {methiocarb, difenamida, carbofuran, cyprodinil}, {molinate, EPTC,
aldicarb, metribuzina}, {trichlorfon, dicamba, quintozene, ziram}, {bromoxinil},
{chlorotoluron, fludioxonil, quinoxyfen, quinclorac}, {benomyl, norflurazon, lenacil},
{omethoate, mevinphos, propoxur, methamidophos}, {glufosinato}, {chloropicrin,
1,3D, Cis 1,3D}, {amitrole, dalapon, glifosato, 1 — MCP}, {acifluorfen, diflufenican,
oxadiazon}, {fluquinconazole, metsulfuron — metil}. {fipronil},

{alacloro, imazetapir, sethoxydim}, {triallate, diclofop — metil, phosmet}, {ethoprophos,

\ terbufos}, {pirimicarb, pendimetalina, fenamiphos} ),
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ANEXO J. Dendrograma con funciéon de similitud Minkowski y
metodologia de agrupamiento vecino mas lejano

Dendrograma que utiliza un enlace completo

Combinacion de clister de distancia re-escalada

o El 10 15 20 25
1 1 1 1 1
Mecoprop 7
Propanil 58 J
24 d - (Acido 2 4-diclorofer tica) 36
Diuron 47 —J
Etriciazol 3
Methomy!
Dazomet 28 J
Asulam
Aldicark |
Metribuzina 53 J
Fluometuron
Atrazina 40 J — —
methiocark 27 —|
Difenamica 45
Carbofuran 22 J
Paragust &
Quinclorac 59 Q
Trichlorfon (O O-dimethyl phosphonic ester) 14
Dicamba 43 J
Quirtozens 3 }—
Ziram 13
Molinate
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) 48
Cyprodinil 4 1
Firimicarh 1
Pendimetalina a7 J —
Ethoprophos 15
Terbufos N —I
Benomyl 25
Morflurazon 55 4'
Chlorotoluron |
Fludioxonil 5
Quinoxyfen i —
Lenacil 5
Alacloro a8
Imazetapir Ll
Tri-allate 12
Diclofop-metil 44 —]
Fenamiphos 16
Acifluorfen a7
Diflufenican 46 —|
Oxadiazon 10
Sethoxydim 60
Fluguinconazole 18 |
Metsulfuron Metil 54
Fipronil 17
Phosmet 35 Q
Omethoate 20
Mevinphos 24 J —
Fropoxur 34
methamidophos 2
Glufosinato 50
Amitrole 2
Dalapén 42
Glifosato 49
Bromaoxinil 4
Chloropicrin 29
1,3-dicloropropena 30 4
cig-1,3 dicloropropeno 2
1-methylcyclopropene 1
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Extraccion de los agrupamientos

Producto
n|cC me de e S (C*>1re)
1|38 1*1-1*1-1-1*1-1-1*1-1*1-1*1*1-1*1-1*1-1-1-1*1-1-1*1-1*1-1*1-1*1-1-1-1*1 - 1 38
1*1-1-1*1-1-21-1*-1*1-1*1-1-1-1-1*1-1-1-1*1-1-1
2-2-1-2-1-2-2-1*1*1-2-2-1-1-2-1-2-2-2-2-1-1-2-2-1-2-1-1-2-2-2-1-
2 |38 1-1-2-1-1-2-1-1 1048576 39845888
3129 2-2-1-3-2-2-3-2-3-1-3-2-2-2-3-1-2-3-3-1-2-2-3-1-1-3-1-3-1 120932352 | 3507038208
4 (22 2-2-1-3-2-2-3-2-4-3-4-2-4-2-3-3-1-4-4-1-4-4 509607936 |11211374592
5118 5-3-2-5-2-4-3-4-2-4-2-3-3-1-4-5-4-4 663552000 | 11943936000
6 |15 5-3-2-5-6-3-4-6-2-6-1-4-5-4-4 248832000 | 3732480000
7 113 5-3-7-6-7-6-2-6-1-4-5-4-4 101606400 | 1320883200
8 |11 8-7-6-7-6-8-1-4-5-4-4 36126720 | 397393920
919 8-7-6-7-6-9-4-9-4 18289152 | 164602368
10| 9 8-7-6-7-6-9-4-9-4 18289152 | 164602368
11| 9 8-7-6-7-6-9-4-9-4 18289152 | 164602368
121 9 8-7-6-7-6-9-4-9-4 18289152 | 164602368
13| 8 8-7-6-7-6-13-9-4 6604416 52835328
14| 8 8-7-6-7-6-13-9-4 6604416 52835328
15| 7 15-6-7-6-13-9-4 1769040 12383280
16| 7 15-6-7-6-13-9-4 1769040 12383280
177 15-6-7-6-13-9-4 1769040 12383280
18| 7 15-6-7-6-13-9-4 1769040 12383280
19| 7 15-6-7-6-13-9-4 1769040 12383280
20| 7 15-6-7-6-13-9-4 1769040 12383280
21| 6 21-7-6-13-9-4 412776 2476656
22| 6 21-7-6-13-9-4 412776 2476656
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23| 6 21-7-6-13-9-4 412776 2476656
24| 6 21-7-6-13-9-4 412776 2476656
25| 6 21-7-6-13-9-4 412776 2476656
26| 6 21-7-6-13-9-4 412776 2476656
27| 6 21-7-6-13-9-4 412776 2476656
28| 5 28-6-13-9-4 78624 393120
29| 5 28-6-13-9-4 78624 393120
30| 5 28-6-13-9-4 78624 393120
31| 5 28-6-13-9-4 78624 393120
32| 5 28-6-13-9-4 78624 393120
33| 5 28-6-13-9-4 78624 393120
34| 4 34-13-9-4 15912 63648
35| 4 34-13-9-4 15912 63648
36| 4 34-13-9-4 15912 63648
37| 4 34-13-9-4 15912 63648
38| 4 34-13-9-4 15912 63648
39| 4 34-13-9-4 15912 63648
40| 4 34-13-9-4 15912 63648
41| 4 34-13-9-4 15912 63648
42| 4 34-13-9-4 15912 63648
43| 4 34-13-9-4 15912 63648
44| 4 34-13-9-4 15912 63648
45| 4 34-13-9-4 15912 63648
46| 4 34-13-9-4 15912 63648
47| 3 47 - 9-4 1692 5076
48| 3 47 -9-4 1692 5076
49| 3 47 - 9-4 1692 5076
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50| 3 47 -9-4 1692 5076
51| 3 47 -9- 4 1692 5076
52| 3 47 -9-4 1692 5076
53| 3 47 -9- 4 1692 5076
54| 3 47 -9-4 1692 5076
55| 3 47 -9- 4 1692 5076
56| 2 56- 4 224 448
57| 2 56- 4 224 448
58| 2 56- 4 224 448
59| 2 56- 4 224 448
60| 1 60 60 60
MAX 11943936000

Bs=<

({Mecoprop, Propanil, 2,4D, etridiazol}, {methomyl, dazomet, asulam}, {aldicarb, metribuzina},
{fluometuron, atrazina, methiocarb, difenamida, carbofuran}, {paraquat, quinclorac},
{trichlorfon, dicamba, quintozene, ziram}, {molinate, EPTC, cyprodinil},
{pirimicarb, pendimetalina, ethoprophos, terbufos}, {benomyl, norflurazon},
{chlorotoluron, fludioxonil, quinoxyfen, lenacil}, {alacloro, imazetapir},
{triallate, diclofop — metil, fenamiphos}, {acifluorfen, dif lufenican, oxadiazon},
{sethoxydim}, {fluquinconazole, metsulfuron — metil, fipronil, phosmet},
{omethoate, mevinphos, propoxur, methamidophos, glufosinato}, {amitrole, dalapon, glifosato,

\ bromoxinil}, {chloropicrin, 1,3D, Cis1,3D, 1 — MCP} ),
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ANEXO K. Dendrograma con funcién de similitud Coseno y metodologia
de agrupamiento centroide

Dendrograma que utiliza un enlace centroide

Combinacién de clister de distancia re-escalada

0 El 10 15 20 25
1 1 1 L 1
methiocarb 27|
Difenamica 45 J
Cyprodinil 4
Carbofuran 22 J —
Methomy! 8
Dazomet 28 J
Asulam 39
Paraquat a6 J =
Fluometuron 6
Atrazina 40, J
24 d - (Acido 2 4-diclorafer ético)
Diuron 47 J
Mecoprop 7
Propanil 58 J -
Etridiazol 3z
Propoxur 34 J
Aldicark 21
Metribuzing 53 J
Alacloro
Imazetapir 51 J
Molinate:
EPTC (S-etil dipropitiocarbamato) 48 J
Benomyl 25
Morflurazon 55 J
Tri-allate 12]
Diclofop-metil 44 J
Fenamiphos 1
Sethoxydim 60 J
Pirimicark 1
Pendimetalina A7) J
Ethoprophos 15|
Terbufos Ell J —
Acifluarfen 37
Diflufenican 46 J —
Oxadiazon 10
Quinoxyfen 11 J
Fipronil 17|
Phosmet 35 J
Fluguinconazole 1
Metsulfuron Metil 54 J
Omethoate 20
Mevinphos 24 J
methamidophos 26
Glufosinato 50 J
Ziram 13
Bromaxinil H J
Trichlorfon (O,0-dimethyl phosphonic ester) 14
Dicamba 43 J
Quintozeng 3 —
Quinclorac 59 —J
Amitrole 2
Glifosato 49 J
Chlorotoluron
Fludioxonil i J
Dalapén 42
Lenacil 52 J
Chloropicrin 2
1 3-dicloropropeno 30, J
1-methyleyclopropene 1
cis-1,3 dicloropropenc 23 é

111



Extraccién de agrupamientos

Producto

nlc e d S (C*Yrc)
e TTC

1 |go| PL-TFL-T%1-1%1- 151 - 1%1 11 - 1¥1 - 1¥1 - 11 - 1%1 - 1%1 - 1°1 - 1*1 - 1*1 - 1¥1 - L 30

1#1 - 11 - 1%1 - 1%1 - 1%1 - 1%1 - 11 - 1%1 - 1*1 - 1*1 -1*1 - 1*1 - 1*1 - 1*1
5 |20 2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-_22-_22-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2 1073741824 32912954720
2 |30 2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-_22-_22-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2-2 1073741824 32912954720
416 4-4-4-84-4-8-4-4-4-4-4-2-4-2-4-4 1073741824 17179869184
5 |16 B4-4-4-B-4-8-84-4-8-4-4-2-4-2-4-4 1073741824 17179869184
6 |14 4-4-4-4-4-4-4-4-4-4-4-6-6-4 603979776 | 8455716864
7 |14 4-4-4-8-4-4-4-4-4-4-4-6-6-4 603979776 | 8455716864
8|9 8-8-8-8-8-4-6-6-4 18874368 169869312
99 8-8-8-8-8-4-6-6-4 18874368 169869312
10] 9 8-8-8-8-8-4-6-6-4 18874368 169869312
11| 9 8-8-8-8-8-4-6 -6 -4 18874368 169869312
12| 9 8-8-8-8-8-4-6-6-4 18874368 169869312
13| 9 8-8-8-8-8-4-6 -6 -4 18874368 169869312
14| 9 8-8-8-8-8-4-6-6-4 18874368 169869312
15] 9 8-8-8-8-8-4-6-6-4 18874368 169869312
16| 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
17| 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
18| 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
19] 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
20| 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
21| 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
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22| 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
23| 6 16 - 8 -16-4-12 -4 393216 2359296
24| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
25| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
26| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
27| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
28| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
29| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
30| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
31| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
32| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
33| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
34| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
35| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
36| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
37| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
38| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
39| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
40| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
41| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
421 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
43| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
441 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
45| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
46| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
47| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
48| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
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49| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
50| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
51| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
52| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
53| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
54| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
55| 5 24 -16-4-12 -4 73728 368640
56| 2 56 -4 224 448
57| 2 56 -4 224 448
58| 2 56 -4 224 448
59| 2 56 -4 224 448
60| 1 60 60 60
MAX 32212254720

Bo=

A

‘

{methiocarb, difenamida}, {cyprodinil, carbofuran}, {methomyl, dazomet},
{asulam, paraquat}, {fluometuron, atrazina}, {2,4D, diruon},
{mecoprop, propanil}, {etridiazol, propoxur}, {aldicarb, matribuzina},
{alacloro, imazetapir}, {molinate, EPTC}, {benomyl, norflurazon},
{triallate, diclofop — metil}, {fenamiphos, sethoxydim}, {pirimicarb, pendimetalina},
{ethoprophos, terbufos}, {acifluorfen, diflufenican},{oxadiazon, quinoxyfen},
{fipronil, phosmet}, {fluquinconazole, metsulfuron — metil}, {omethoate, mevinphos}
{methamidophos, glufosinato}, {ziram, bromoxinil}, {trichlorfon, dicamba},
{quintozene, quinclorac}, {amitrole, glifosato}, {chlorotoluron, fludioxonil},
{dalapon, lenacil}, {chloropicrin, 1,3D},{1 — MCP, Cis 1,3D}
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ANEXO L. Dendrograma con funcién de similitud Coseno y metodologia
de agrupamiento mediana

Dendrograma que utiliza un enlace de mediana
Combinacidn de clister de distancia re-escalada

1} El 10 15 20 25
1 1 i 1 1

methiocark 27T
Difenamida 45
Carbafuran 221
Mecoprop H
Propanil 58
Fluometuron 6
Atrazina 40
2 4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) 36
Diuron 47—
Aldicarh 21 :I—
Metribuzina 53
Malinate 9
EPTC (S-etil dipropitiocarbamata) LY o
Cyprodinil 4
Tri-allate 12
Diclafop-metil 441
Pirimicarly 19—
Pendimetalina 57
Fenamiphos 16
Ethoprophos 15—
Terbufos kAl o
Acifluorfen 37 :|—
Diflufenican 46
Crxaciiazon 10—
Sethoxydim 60
Alacloro 38—
Imazetapir 51—
Chlorotaluron 3 :|—
Flugioxonil 5 =
Quinoxyfen M— M
Trichlorfon (O O-dimethyl phosphonic ester) 14 j—
Dicamba 43 —
Fluguinconazole 18]
Metsulfuron Metil G
Fipronil 17
Phosmet 35
Methomy!
Dazomet 28 —] —
Asulam 39
Paraquat 5
Quinclorac 1
Etriciazol 32
Quintozeng 3
Bromoxinil 41
Ziram 13
Omethoate 20
Mevinphos 24
Propoxur 34
methamidophos 2
Glufosinato 50
Benomyl 25 —
Morflurazon 55
Lenacil 52
Amitrole 2
Dalapén 42 Q
Glifosato 4
Chloropicrin 2
1 3-dicloropropeno 30, 4'
cig-1,3 dicloropropeno 23
1-methylcyclopropene 1
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Extraccion de agrupamientos

Producto *
n|cC e de e S (C*>1re)
1 134 1*¥1*1*1*1*1*1*1*1 - 1% - 1*1*1 - 1*1*1*1*1*1*1 - 1*1-1-1-1-1-1*1-1-1*1-1-1-1*1 - 1*1 - 1- 1 34

1-1-1-1-1-1-1"1-1-1-1-1*1-1-1*1-1-1*1-1-1
1*¥1*1*1*1*1*1*1*1 - 2 - 1*1*1 - 1*1*1*1*1*1*1-2-1-1-1-1-2-1-2-1-1-2-2-1-1-1-1-1- 1-
2 134 1-2-1-1-1-2-1-2-1-21-1 1024 34816
*1*1*1*1*%1*%1*1*1 -2 - A_1*1*1*1*1*1*1 -2 -1-1-1-1 -2A_-2_-1-1-2-2-1-1-1-1-1-1-2-1-1-
329111111111231111111??_21_11_%)’&32112 3-1-1-1-1-1-1-3-1-1 23328 676512
*1*1*1*1*1*%1*%1%* - - - *1*1*1*1*1* - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
428111111111231111111?22_[1%32_[1132112 3-1-1-1-1-1-1-4-1-3 31104 870912
*1*1*1*1*1*%1*%1%* - - - *1*1*1*1*1* - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
527111111111231111111 2_1_%_1132112 3-1-1-1-1-1-1-5-3-2 38880 1049760
*1*1*1*1*1*%1*%1%* - - - *1*1*1*1*1* - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
62511111111123111111121:3.1132112 3-1-1-1-1-1-1-5-6-3 38880 972000
7 125 1*1*1*1*1*1*1*1*1-2-3-7-2-1-1-1-1-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-5-6-3-1 272160 6804000
8 |25 1*1*1*1*1*1*1*1*1-2-3-7-2-1-1-1-1-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-5-6-3-1 272160 6804000
9 |25 9-2-3-7-2-1-1-1-1-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-5-6-3-1 2449440 61236000
1025 9-2-3-7-2-1-1-1-1-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-5-6- 3-1 2449440 61236000
11|24 9-2-3-7-2-1-1-1-1-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11- 3- 1 898128 21555072
12|24 9-2-3-7-2-1-1-1-1-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11- 3-1 898128 21555072
13|19 9-2-3-13-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11-3-1 898128 17064432
14|17 14-13-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11-3-1 216216 3675672
1517 14-13-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11- 3-1 216216 3675672
16|17 14-13-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11-3-1 216216 3675672
17|17 14-13-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11-3-1 216216 3675672
18|17 14-13-3-2-1-1-2-3-1-1-1-1-1-1-11- 3-1 216216 3675672
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46| 4 45-11-3-1 1485 5940
47| 4 45-11-3-1 1485 5940
48| 4 45-11-3-1 1485 5940
49| 4 45-11-3-1 1485 5940
50| 4 45-11-3-1 1485 5940
51| 4 45-11-3-1 1485 5940
52| 4 45-11-3-1 1485 5940
53| 4 45-11-3-1 1485 5940
54| 4 45-11-3-1 1485 5940
55| 4 45-11-3-1 1485 5940
56| 3 56- 3-1 168 504
57| 3 56-3-1 168 504
58| 3 56-3-1 168 504
59| 3 56- 3-1 168 504
60| 1 60 60 60
MAX 61236000

Bo=+

({methiocarb, difenamida, carbofuran, mecoprop, propanil, fluometuron, atrazina, Y
2,4D, diruon}, {aldicarb, metribuzina}, {molinate, EPTC, cyprodinil},
{triallate, diclofop — metil, pirimicarb, pendimetalina, fenamiphos, ethoprophos,
terbufos}, {acifluorfen,diflufenican}, {oxadiazon}, {sethoxydim}, {alacloro},
{imazetapir}, {chlorotoluron, fludioxonil, quinoxyfen}, {trichlorfon, dicamba},
{fluquinconazole}, {metsulfuron — metil}, {fipronil, phosmet},
{methomyl, dazomet, asulam}, {paraquat}, {quinclorac}, {etridiazol},
{quintozene}, {bromoxinil}, {ziram}, {omethoate, mevinphos, propoxur,
methamidophos, glufosinato}, {benomyl, norflurazon, lenacil, amitrole, dalapon,

\ glifosato}, {chloropicrin,1,3D,Cis — 1,3D},{1 — MCP}, ),
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ANEXO M. Dendrograma con funcién de similitud Coseno y metodologia
de agrupamiento ward

Dendrograma que utiliza un enlace de Ward
Combinacién de clister de distancia re-escalada

00 02 04 0 03 10
1 1 1 1 1
methiocarh 27
Difenamica 45
Carbofuran 2
Mecoprop 7
Propanil 5
Molinate 9
EPTC (S-etil dipropittiocarbamata) 48
Cyprodinil 4
Aldicark 21
Metribuzina 53
Alaclorg 38
Imazetapir 51
Tri-allate 12]
Diclofop-metil 44
Sethoxydim 80
Ethoprophos 15|
Terbufos 3
Pirimicark 1
Pendimetalina 57
Fenamiphos 1
Chioretoluren
Fludioxonil 5
Quinoxyfen 1"
Acifluorfen 37
Diflufenican 46
Oxadiazon 10
Fluguinconazole 18]
Metsulfuron Metil 54

Trichlorfon (0 O-dimethyl phosphonic ester) 14

Dicamba 4
=
Quinclorac 5
Quirtozens 3
Ziram 1
Bromoxinil H
Fipronil 17|
Phosmet 35
Etridiazol 32
Asulam 39
Paraquat 56
Methomyl 8
Dazomet 28
Fluometuron
Atrazina 40,
2.4 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacética)
Diuron 47|
Omethoate 20
Mevinphos 24
Propoxur 34
methamidophos 2
Glufosinato 50
Amitrole 2
Glifosato 4
Benomyl 25|
Morflurazon 55
Dalapdn 4
Lenacil 5
1-methyleyclopropene 1
Chlaropicrin 2
1 3-dicloropropeno 30
cis-1,3 dicloropropena 2
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Extraccién de agrupamientos

S
(C*21re)

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

Producto

de 1rC

me

1-1-1-1-1-1-1-1-2-122-2-2-12-2-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-122-2-2-2-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-2-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-12-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-122-2-12-12-12-1-12-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

60

60

60

60

60

60

60

60

60

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10|60

11|60

12|60

13|60

120



60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

1-1-1-1-1-1-1-1-2-122-2-2-12-2-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-1-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
-1-1-1-1-1-12-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-12-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-121-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-122-2-2-2-12-1-12-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-122-2-2-2-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-12-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-2-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

14|60

15|60

16 |60

17|60

18|60

19|60

20|60

21|60

22|60

23|60

24160

25|60

26|60

27160

28|60
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60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

1-1-1-1-1-1-1-1-2-122-2-2-12-2-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-1-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
-1-1-1-1-1-12-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-12-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-121-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-122-2-2-2-12-1-12-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-122-2-2-2-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-12-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-2-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

29160

30|60

31|60

32|60

33|60

34|60

35|60

36|60

37|60

38|60

39|60

40|60

41|60

42160

43|60
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60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

60

1-1-1-1-1-1-1-1-2-122-2-2-12-2-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-1-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
-1-1-1-1-1-12-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-12-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-1-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-12-1-1-121-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-2-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-122-2-2-2-12-1-12-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-12-2-122-2-2-2-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-2-12-2-2-12-12-12-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-
1-1-1-1-1-1-1-1-12-12-1-1-2-12-1-1-2-12-1-12-2-1-1-12-2-1-1-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

-1-1-1-1-2-2-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

44|60

45|60

46 |60

47160

48|60

49160

50|60

51|60

52|60

53|60

54|60

55|60

56|60

57160

58|60

123



s9|go/ 1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1 - L 60
1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-12-1-1-1-1-1-1-1-1-1-1-

60| 1 60 60 60

MAX 60

B1=1

‘

{methiocarb}, {difenamida}, {cyprodinil}, {carbofuran}, {methomyl}, {dazomet},
{asulam}, {paraquat}, {fluometuron}, {atrazina}, {2,4D}, {diruon},
{mecoprop}, {propanil}, {etridiazol}, {propoxur}, {aldicarb}, {matribuzina},
{alacloro}, {imazetapir}, {molinate}, {EPTC}, {benomyl}, {norflurazon},
{triallate}, {diclofop — metil}, {fenamiphos}, {sethoxydim}, {pirimicarb}, {pendimetalina},
{ethoprophos}, {terbufos}, {acifluorfen}, {dif lufenican},{oxadiazon}, {quinoxyfen},
{fipronil}, {phosmet}, {fluquinconazole}, {metsulfuron — metil}, {omethoate}, {mevinphos}
{methamidophos}, {glufosinato}, {ziram}, {bromoxinil}, {trichlorfon}, {dicamba},
{quintozene}, {quinclorac}, {amitrole}, {glifosato}, {chlorotoluron}, {fludioxonil},
{dalapon}, {lenacil}, {chloropicrin}, {1,3D},{1 — MCP},{Cis 1,3D}
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ANEXO N. Dendrograma con funcién de similitud Coseno y metodologia
de agrupamiento vecino mas lejano

Dendrograma que utiliza un enlace completo
Combinacién de cliister de distancia re-escalada

1} 5 10 15 20 25
1 1 1 1 1
methiocarl 27
Difenamida 45—
Carbofuran 221
Fluometuron
Afrazina 40
Mecoprop T
Propanil L]
Molinate 9
EPTC (S-#til dipropitiocarbamato) 4
Cyprodinil 4
Aldicark 21
Metribuzina 53 J
Alacloro kel
Imazetapir 51
Sethoxydim 60
Ethoprophos 15
Terbufos n
Firimicarb 19
Pendimetaling &7
Fenamiphos 16
Tri-allate 12
Diclofop-metil 44
Acifluorfen 37
Diflufenican 46
Fipronil 17
Phosmet 35 J
Oxadiazon 10
Quinoxyfen 11 ]_—
Fluguinconazale 18—
Metsulfuron Metil 54—
> i
24 d - (Acido 2 4-diclorofenoxiacético) 36 T
Diuron 47|
Etridiazol a2
Methomyl B
Dazomet 28 ]_
Asulam 39—
Benomyl 25
Norflurazon 55 —I
Chlorotaluron 3
Fludioxonil 1
Lenaci 52
Trichlorfon (O,0-dimethyl phosphonic ester) 14
Dicamba 43
Quinclorac 5
Quintozene 3
Ziram 1
Paraquat 56 4
Bromoxinil 41
Omethoate 20
Mevinphos 24 ﬂi
Propoxur 34
methamidophos 2
Glufosinato 50 J
Anmitrole 2
Dalapén 42 |
Glifosato 4
Chloropicrin 2
1,3-dicloropropeno 30, —I
cis-1,3 dicloropropeno 2
1-methylcyclopropene 1
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Extraccién de agrupamientos

Producto *
ni|cC me de e S (C*>1re)
1131 1*1*1*1*1*1*1 - 1*1*1 - 1*1 - 1*1*1 - 1*1 - 1*1*1 - 1*1*1*1-1*1-1*1-1-1-1*1-1-1*1-1-1*1-1*1 1 31
-1-1*1-21-1-1*1-1-1*1-1-1*1-1*1-1-1*1-1-1
1*¥1*1*1*1*1*1 - 1*1*1 - 2 - 1*1*1 - 2- 1*1*1 - 1*1*1*1-2-2-1-1-2-1-2-1-2-2-1-2-1-1-2 -
2131 1-2-1-2-2-1-2-1-1 16384 507904
3|25 1*1*1*1*1*1*1-3-2-3-2-3-1*1*1*1-2-2-1-1-3-3-2-3-2-1-1-2-1-3-2-3-3-1 5038848 | 125971200
4120 1*1*1*1*1*1*1 -3-2-3-2-3-4-2-4-3-3-2-3-4-2-1-3-2-3-4 107495424 (2149908480
5118 1*1*1*1*1*1*1 -3-2-3-2-3-4-2-4-3-3-5-4-2-1-5-3-4 74649600 |1343692800
6 |15 1*1*1*1*1*1*1-3-2-3-2-3-4-6-6-5-6-1-5-3-4 27993600 | 419904000
7 113 7-3-2-3-2-7-6-6-5-7-5-3-4 133358400| 1733659200
8 |12 7-3-2-3-2-7-6-6-5-7-8- 71124480 | 853493760
9 |11 7-3-2-3-9-6-6-5-7-8-4 45722880 | 502951680
10(11 7-3-2-3-9-6-6-5-7-8-4 45722880 | 502951680
11(11 7-3-2-3-9-6-6-5-7-8-4 45722880 | 502951680
121 9 12-3-9-6-6-5-7-8-4 13063680 | 117573120
139 12-3-9-6-6-5-7-8-4 13063680 | 117573120
14| 9 12-3-9-6-6-5-7-8-4 13063680 | 117573120
15| 8 15-9-6-6-5-7-8- 5443200 | 43545600
16| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
17| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
18| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
19| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
20| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
21| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
22| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
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23| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
2417 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
25| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
26| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
27| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
28| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
29| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
30| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
31| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
32| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
33| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
34| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
35| 7 24-6-6-5-7-8-4 967680 6773760
36| 5 36-5-7-8-4 40320 201600
37| 5 36-5-7-8-4 40320 201600
38| 5 36-5-7-8-4 40320 201600
39| 5 36-5-7-8-4 40320 201600
40| 5 36-5-7-8-4 40320 201600
41| 4 41 -7-8-4 9184 36736
42| 4 41-7-8-4 9184 36736
43| 4 41 -7-8-4 9184 36736
44| 4 41-7-8-4 9184 36736
45| 4 41 -7-8-4 9184 36736
46| 4 41-7-8-4 9184 36736
47| 4 41-7-8-4 9184 36736
48| 3 48-8 -4 1536 4608
49| 3 48-8 -4 1536 4608
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50| 3 48-8 -4 1536 4608
51| 3 48-8 - 4 1536 4608
52| 3 48-8 -4 1536 4608
53| 3 48-8 - 4 1536 4608
54| 3 48-8 -4 1536 4608
55| 3 48-8 - 4 1536 4608
56| 2 56 - 4 224 448
57| 2 56 - 4 224 448
58| 2 56 - 4 224 448
59| 2 56 - 4 224 448
60| 1 60 60 60
MAX 2149908480

Ba=1

({methiocarb}, {difenamida}, {carbofuran}, {mecoprop}, {propanil}, {fluometuron}, {atrazina}, Y
{molinate, EPTC, cyprodinil}, {aldicabr, metribuzina}, {alacloro, imazetapir,
sethoxydim}, {ethoprophos, terbufos}, {pirimicarb, pendimetalina, fenamiphos}.
{triallate, diclofop — metil, acifluorfen, dif lufenican}, {fipronil, phosmet},

{oxadiazon, quinoxyfen, fluquinconazole, matsulfuron — metil}, {2,4D, diuron,
etridiazol}, {methomyl, dazomet, asulam}, {benomyl, nor flurazon},

{chlorotoluron, fludioxonil, lenacil}, {trichlorfon, dicamba, quinclorac, quintozene},

{ziram, paraquat}, {bromoxinil}, {omethoate, mevinphos, propoxur},
{methamidophos, glufosinato}, {amitrole, dalapon, glifosato},

\ {chloropicrin, 1,3D,Cis — 1,3D,1 — MCP} ),
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ANEXO N. Evidencia de someter los resultados a un congreso nacional
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Bogota, junio, 2021

Emilbus A. Uribe Guerrero, Brayan Rodriguez Blanco, Laura Valentina Rojas Sanchez,
Barén Rodriguez

Universidad Santo Tomas, Bogota
Estimados investigadores:

Reciban un cordial saludo. En nombre del Comité Cientifico agradecemos su participacion
en el 34° Congreso Latinoamericano de Quimica - CLAQ 2020, que se realizara en
la ciudad de Cartagena de Indias, Colombia, del 11 al 15 de octubre de 2021.

Nos complace comunicarle que su trabajo titulado: “Analisis quimiotopoldgico de 25
herbicidas regulados por el Instituto Colombiano Agropecuario” con cédigo SLECL-435 ha
sido aceptado para presentacion Poster.

Le solicitamos confirmar su participacion presencial o virtual en el evento antes del 12 de

julio de 2021, para la inclusidon de su trabajo en el programa académico. Le solicitamos
tener en cuenta que los cupos presenciales son limitados.

Cordialmente,

Dr. Harold Ardila Dra. Elena Stashenko
Presidente Comité Organizador Presidente Comité Cientifico 34°Congreso
34°Congreso Latinoamericano de Latinoamericano de Quimica - CLAQ 2020

Quimica - CLAQ 2020
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