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Resumen 

y el factor origen dividido en aguas internacionales y colombianas, en la 
-
-

pectrometría de masas (GC-MS) se descubrió la presencia de DE y se cuan-

de Wilcoxon, Kruskal Wallis, información mutua promedio y modelos basa-

en 173 muestras de agua embotellada. Factores como la botella de vidrio 

DE encontrados; sin embargo, se debe considerar que las aguas de origen 
internacional tuvieron concentraciones mucho más altas en la mayoría de 

los DE que en las aguas colombianas, lo que sugiere que la combinación de 
estos factores puede causar el sobrepaso del umbral, dado por el índice 
de toxicidad proporcionado por el Programa de Asesoramiento de Salud.

Palabras clave: 

árboles, promedio de información mutua.

Explanatory Factors of the presence of Bisphenol A and 

Abstract 

-

in water with gas and water without gas. With gas chromatography cou-
pled to mass spectrometry (GC-MS), the presence of ED was discovered, 

-

di-iso-butyl phthalate, dibutyl phthalate, bis-2-ethyl-hexyl phthalate and 

di-n-octyl phthalate and bisphenol A (BPA) were found. Factors such as the glass 

-
hold, given by the index of toxicity provided by the Health Advisory Program.

Key words: -
-

em água engarrafada comercializada em Bogotá

Resumo 

-
guladores endócrinos (DE) na água engarrafada comercializada em Bogotá 

vidro; o fator de origem, nas águas internacionais e colombianas; e o fator 

a espectrometria de massa (GC-MS), foi descoberta a presença de ED e 

-
-

-

de origem internacional apresentaram concentrações muito mais altas na 
maior parte do DE do que nas águas colombianas, sugerindo que a com-

Introducción

Compuestos como el bisfenol A (BPA: 4, 4’-dihidroxi-2, 2-difenilpropano) 

-
neladas (Rhomberg & Goodman, 2012). Este es un componente básico de 

en el recubrimiento de latas de aluminio, envolturas de alimentos, pape-

2011; Li, Ying, Su, Yanf & Wang, 2010; Muhamad et al. 2016). El BPA y los 

incluyendo botellas de agua potable y biberones (Jeddi, Rastkari, Ahma-
dkhaniha & Yunesian, 2015)especially considering the steady growth of the 

-
tes, including dibutyl phthalate (DBP. Teniendo en cuenta que estos son 
buenos indicadores de la exposición de disruptores endocrinos (DE), son 
considerados como sustancias de la representación de la toxicidad en el 
agua. Dicho esto, se han registrado pérdidas humanas, debido a la exposi-
ción al BPA (Li et al., 2010). En efecto, se ha establecido y documentado la 
exposición al BPA como resultado de la migración de este compuesto a los 
alimentos y al agua potable. Un análisis de la Unidad Nacional de Salud y 
Encuesta de Nutrición (NHANES) de EE.UU reveló una exposición de más de 
90 % de la población general a BPA (Li et al., 2010).

Vandenberg (2011) reveló que la exposición al BPA se encuentra en as-
censo actualmente a nivel mundial, estos datos apoyan la hipótesis de que 
los materiales de envasado PET son una fuente de generación de DE. Sin 
embargo, sobre la base de esos estudios, la exposición al BPA por el agua 
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Nam, Seo y Kim, 2010; Cooper, Kendig y Belcher, 2011; Wagner y Oehl-
-

vigentes de empresas fabricantes de agua embotellada. Bogotá presenta 
165 empresas registradas, destacando que el agua del grifo es percibida 
por el público en general como no apta para el consumo, debido a las prác-

y la falta general de vigilancia del medio ambiente en la aplicación de la ley 
en el país.

-
dentes sobre la presencia de estos compuestos en agua embotellada que 

que permiten predecir el comportamiento de los DE en función de facto-

-

compuestos indicadores, como Bisfenol A y Ftalatos en el agua embotella-
da que se comercializa en Bogotá.

Materiales y Métodos

Se consiguió 59 marcas de agua embotellada comercializada en Bogotá y 

Bogotá hay 165 empresas comercializadoras de agua embotellada registra-

-
tal que dé respuesta a esta incógnita. Para la elaboración del diseño expe-

Este paquete ofrece una amplia funcionalidad de diseños experimentales, 
-

zado con diferentes propósitos (Mendiburu, 2016).

Cromatógrafo de Gases GC _MS 2010 Shimadzu (sistema GC-MS) en 
modo de ionización por impacto electrónico (EI 70eV). Las condiciones 
experimentales fueron las siguientes: columna capilar MS-5 (5 % fenil, 95 

split; radio de split, 1:12. La temperatura del MS Quadrupolo y de la Fuente 

minutos (Shimadzu Excellence in Science, 2017; Gómez et al. 2007).

500 ml (volumen de saturación de cartuchos C18 de cada una y medir su 
pH), si este está por debajo de 8 es necesario ajustarlo con hidróxido de 
amonio (NH4

van a retener las especies químicas de interés y que las especies químicas 
presentes no cambien debido a procesos químicos que ocurren a pH acido 

minerales que afecten el paso por los cartuchos de silica C18 (cadena de 18 

agua embotellada (Gómez et al., 2007).

al cartucho C18 completamente saturado con los 500 ml de la muestra; 

4H8O2

los DE presentes en el cartucho hacia un tubo de ensayo. Después se 

precipitado de la muestra (no dejar evaporar completamente). Posterior a 

esto, se reconstruye el precipitado de la muestra con 1 ml de trifenil fosfato 
(C18H15O4P) para transportarlo a un vial de 1 ml, que es colocado en el 
cromatógrafo a una temperatura de 40 a 350 °C, transportando la muestra 
a través de una columna capilar de 30 m BMS (5 % de polixiloxano “polaridad 

polaridad. Los compuestos que se encuentran en el agua embotellada y 

de unos patrones de calibración de la marca RESKEL CORPORATION, los 
cuales se dividen en 2 patrones (ver Tabla 1).

Tabla 4. 

Método No. Catálogo

EPA Method 8061A Phthalate Esters Mixture 33227

31117

-

comparación de niveles que sobrepasan un índice de toxicidad propor-
cionado por el Programa de Asesoramiento en Salud (HA: 

  
que da las concentraciones de contaminantes del agua potable en el nivel 

-4 Riesgo de cáncer) y concentraciones 
de contaminantes del agua potable, en los que no se prevé que los efectos 
adversos no cancerosos sobre la salud se produzcan sobre una exposición 
de por vida en los Estándares de Agua Potable y Salud (DWSHA: Drinking 

, 2015).

La HA de por vida se parametrizó para un adulto de 70 kg, que toma una 

nivel equivalente de agua potable (DWEL: ), 
obtenido de su dosis de referencia (RfD: reference dose

de una exposición oral diaria a la población humana (incluidos subgrupos 

sensibles) que es probable que no presente riesgo apreciable de efectos 

Agency [EPA], 2015). 

Cabe destacar que esta metodología incorpora una fuente de con-
tribución relativa de agua potable (RSC: ), 
contenida de datos específicos de contaminantes o en su defecto del 20 
% de la exposición total de todas las fuentes (EPA 2015), que fue la que 
se tomó por defecto, debido a la particularidad de cada componente 
analizado en el análisis cromatográfico. Después de esto, se procedió 
a realizar el análisis de estos datos a través de procedimientos estadís-
ticos, en donde el análisis de componentes principales (PCA: 
Component Analysis), definida como una técnica estadística de síntesis 
de la información o reducción de la dimensión (número de variables), 
sirvió para encontrar los compuestos que representaban la mayor va-
riabilidad del sistema. Es decir, ante un banco de datos con muchas 
variables (compuestos), el objetivo fue reducirlas a un menor número, 
perdiendo la menor cantidad de información posible. Por lo tanto, los 
nuevos componentes principales o factores son una combinación lineal 
de las variables originales y, además, son independientes entre sí (Te-
rrádez, s.f.). Para la realización de este análisis estadístico se utilizó la 
librería “ade4” del software R que ofrece diversas herramientas para el 
análisis de datos multivariado, utilizando la función “dudi.pca” (Dray y 
Dufour, 2007; Chessel y Dufour, 2017).

Debido a que el PCA hace el análisis de la variabilidad de los compuestos 
respecto a los factores individualmente, se realizó una extensión de esta 
herramienta denominada la MCA, la cual es una técnica de análisis de 

y representar estructuras subyacentes en un conjunto de datos (factores 

no paramétrica para comparar el rango medio de dos muestras relacionadas 
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a la prueba t de Studen, ya que no se puede suponer la normalidad de las 
muestras dentro de la matriz de agua (Whitley & Ball, 2002).

Luego se desarrolló la prueba de Kruskal Wallis, que sirvió para deter-

-

la aplicación de la prueba paramétrica ANOVA. (Theodorsson-Norheim 
1986). Para encontrar relaciones no lineales entre los factores elegidos 
(empaque, gas, origen) y la presencia y concentración de los componen-

aplicó el concepto de entropía de información e información mutua (im) 
-

-
mación de todas las combinaciones posibles de las variables analizadas 

con respecto al compuesto, y cuanto menor sea este número más infor-
-

nández, Obregón y Torres, 2016). Para el desarrollo de AMI, los valores de 
concentración de cada compuesto se transformaron en variables categó-
ricas que consideran “Detección” cuando la concentración es mayor que 
cero, y “No detección” cuando esta concentración es cero. A esta nueva 
matriz de compuestos se aplicó el concepto de entropía de información 
e información mutua.

Finalmente, los algoritmos de aprendizaje basados en árboles fueron 

de los modelos lineales, mapean bastante bien las relaciones no lineales y 

-
-

los están los árboles de decisión, árboles de regresión, bosque aleatorio y 

-

tructura de las variables y las reglas principales dentro de las matrices de 

Resultados

de bloques incompletos frente al diseño de bloques completos(Mendiburu, 
2016), dando un tamaño mínimo de muestra de 56 botellas de agua. Dicho 
esto, se compraron 173 muestras de agua embotellada, que es un número tres 

son los que están por encima de este factor. La Tabla 2 indica los valores 
del grado de toxicidad para los compuestos analizados.

Tabla 5. 

Compuesto
7000 35000 1000
5600 28000 800
700 3500 100
700 3500 100

0 700 20
280 1400 40

Bisfenol A 35 175 5
Fuente. Adaptado de Gonzales, Lopera y Arango, 2014; US EPA, 2015; Katsikanta-

mi et al., 2016.

-
versos a la salud de un individuo y en qué porcentaje se dan (ver Tabla 3).

Tabla 6. 

Compuesto

45.4 54.6

Bisfenol A (BPA) 8.7 91.3

Como se puede observar, solo dos compuestos de los 7 presentan en 
algunas muestras de agua niveles mayores a los MCL, lo cual es preocupan-
te, en especial por DEPH que está en un 45,4 % del total de las muestras. 
La presencia de estos dos compuestos da una clara señal de la migración 

poseen (Li et al., 2010). En la Tabla 4 se indica el porcentaje de detección 
-

mo que alcanzaron.

Tabla 7. 

Compuesto Detectado No 
detectado min 

(ug/l
max

66.1 33.9 0.00023 0.011

97.1 2.9 0.00021 0.0006

57.5 42.5 0.00021 0.033

85.1 14.9 0.00020 0.001

54.6 45.4 0.00033 0.032

96.6 3.4 0.00034 0.001

Bisfenol A 30.5 69.5 0.206 221.145

En el PCA se escogió dos componentes de las siete posibles, que repre-

de las muestras, la Figura 1 indica que componente representa la mayor 
variabilidad del sistema.
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Figura 6. Análisis de componentes principales para la matriz de agua de los compuestos y muestras.

Respecto al componente uno (eje horizontal) los compuestos que reco-
gen la mayor proporción de variabilidad original es el DEP, DIBP y DEHP, por 

-
tud entre los datos encontrados; por otra parte, el componente dos recoge respecto a los factores, por ello se aplicó la prueba de Wilcoxon, la cual 

-

también existen diferencias en las concentraciones de DMP, cuando el 

-

respecto a una agua carbonatada y a una agua sin gas. Realizados estos 
análisis clásicos con pocas respuestas de factores que expliquen por qué 

análisis de información promedio mutua (AMI: ) 
y modelos basados en arboles, como los arboles de decisión (Decision Trees), 
arboles de regresion (Regression Trees) y bosques aleatorios (Random Forest).

-
ción de cada compuesto en variables categóricas, teniendo en cuenta 
la “Detección” cuando el valor de la concentración es mayor a cero y la 
“No Detección” cuando la concentración es cero. A esta nueva matriz de 
compuestos se aplicó el concepto de la entropía de la información y de 

conjunta de cada factor con DMP, la Figura 3 indica la información mu-

concepto de AMI.

Figura 7. Entropía conjunta de cada factor con DMP.
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Figura 8. Información mutua de cada factor con DMP.

Figura 9. Porcentaje de redundancia de cada factor con DMP

La 
conjunta (ver Figura 2); entre menor magnitud las variables relacionadas comparten más información (envase de vidrio comparte más información con 

-

Figura 10. Árbol de decisión DMP.

-
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pecto a los arboles de regresión, la Figura 6 indica la técnica aplicada para DMP. 
donde en la parte superior de cada nodo indica la importancia de este (1= nodo raíz), además de la media de los datos para cada nodo; n que es igual al 

-

las muestras, con un error en el nodo raíz de 2.94e-06.

Figura 11. Árbol de regresión para DMP.

Los árboles de regresión para cada compuesto se ven resumidos en la Figura 7.

Figura 12. Resumen Árboles de regresión.

de los factores respecto a cada compuesto. En la tabla 5 se indica la importancia de los factores para DMP y en la Figura 8 se muestra el resumen de cada 
bosque aleatorio. 

Tabla 8. 

Factor I detectado I No detectado MeanDecreaseAccuracy MeanDecreaseGini
Envase 25.616 17.961 29.119 2.203

17,24 %Origen 22.485 8.016 21.042 2.882
Gas 16.549 31.95 36.103 3.658
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I detectado es la importancia de un factor a ser detectado (el número mayor es el más importante); I No detectado es la importancia de un 
factor a no ser detectado (el número mayor es el más importante); Mean Decrease Accuary (disminución media en la precisión) es la cantidad 
o proporción de observaciones que se clasifican incorrectamente; Mean Decrease Gini mide la ganancia promedio de pureza por divisiones del 
compuesto dado (entre mayor sea este valor la pureza del nodo es mayor); OBB estimate (out-of-bag) es el porcentaje de error del modelo de las 
muestras, definido como el promedio de la exactitud del modelo que predice la variable de respuesta (entre mayor sea este porcentaje menos 
exacto es el bosque aleatorio). 

Figura 13. Resumen bosques aleatorios.

Respecto al algoritmo Xgboots, la Figura 9 describe qué compuestos son más importantes en torno al factor envase, origen y gas; se puede observar 

Figura 14. Resumen algoritmo xgboots.

Análisis de resultados

Como se puede observar, todos los análisis concuerdan en que la mayoría 

destacar que se han realizado estudios en donde se caracteriza la calidad del 

Por su parte, Guart, Bono-Blay, Borrell & Lacorte (2014) determinaron que la 
-

embotelladas fueron congruentes. Asimismo, concluyeron que solo el agua 
carbonatada puede aumentar ligeramente los procesos de migración, que 

El análisis de Guart et al. (2014), además, revela que las botellas de plás-
-

sidad, que son la mayoría de las botellas de agua en el mercado español y 

general en el número de muestras.

Del mismo modo, el estudio en mención indica los porcentajes de de-
tección de los compuestos, donde se detectó BPA en 10,9 % de las mues-

vs 66,1 %) y DBP (0,1 % vs 85,1 %). Lo anterior, supone que la regulación de 

papel muy importante, ya que se puede observar un aumento muy grande 
en los porcentajes de detección de las aguas españolas con respecto a las 

y 12186 de 1991, se pueden controlar estas sustancias siguiendo los pro-
cedimientos a la hora del envasado del agua (Ministerio de Salud, 1991; 
Ministerio de Salud y Proteccion Social, 2012).

más pequeños que los encontrados este estudio. El valor máximo de con-
centraciones de BPA encontrados en el presente estudio fue de 221 ug/L, 
mientras que en el estudio de Guart et al. (2014) es de 24,2ug/L, valor 9 

en el empaquetamiento de las botellas en Colombia respecto a BPA están 
bien controlados, en comparación con las aguas internacionales, en donde 
se encontraron las concentraciones más altas de BPA.

Por otra parte, la asociación de los factores respecto a los contaminan-
tes evaluados concuerda en que DEHP se detecta en botellas de vidrio, 

asociaron con botellas de vidrio con una tapa de metálica; BPA se detectó 
principalmente en botellas de policarbonato, pero también en botellas de 
vidrio con una tapa metálica (Guart et al., 2014), lo cual apoya los resul-

-
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puestos depende principalmente del envase de vidrio, ya sean con tapas 

Conclusiones 

muestras de vidrio, por lo cual, la dependencia de la detección del BPA y 

y no por las botellas de PET.

encontrados.

-
dientes y cuando se asocian generan una mayor probabilidad de detectar 
este compuesto; Por otro lado, esto implica que las aguas sin gas están 
asociadas con la no detección, y el factor menos importante es el origen.

origen internacional también es de gran importancia; Dicho esto, se puede 

diferentes de los de alto peso molecular, ya que mientras que uno depende 
del vidrio y el gas, los otros no están condicionados por el gas; así mismo, 
que el origen colombiano no condiciona la detección del compuesto.

depende principalmente de las aguas de vidrio de origen internacional y no 
a agua con gas, por ello, un cambio en la estructura de los radicales también 
condicionará un factor para la predicción de la detección de este compuesto.

-
-

nal, las posibilidades de que aparezca este compuesto serán mayores.

-

-
centraciones más altas fueron alrededor de las de origen internacional.
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Resumen

El río Gallinas, localizado en San Luis Potosí (México), dentro de la Región 
Hidrológica 26 Pánuco, abarca una longitud de 101 km, con un caudal pro-
medio anual de 39,8 m3/s. El río ofrece diversidad de servicios ecosisté-
micos, agua para consumo humano, riego agrícola, pesca y recreación; sin 
embargo, estos servicios se han visto afectados por las descargas de aguas 

establecer la capacidad de recuperación. Se hizo dos campañas de medi-

campo relacionados con el comportamiento hidráulico del río y la calidad 
del agua. Así mismo, se colectó muestras de agua para determinar paráme-
tros ex situ

la modelación hidrodinámica y de calidad del agua, generar la malla para 
-

cenarios, determinando el comportamiento de las variables ambientales 
-

puede depurarlas.

Palabras clave: capacidad de recuperación, EFDC Explorer, modelación y 
calidad del agua. 

Numerical Modeling of Water Quality in the Gallinas 
River, San Luis Potosí, Mexico

Abstract

The Gallinas River, located in San Luis Potosí (Mexico), within the 26 Pánu-
co Hydrological Region, covers a length of 101 km, with an average annual 

-

-
ce of tributaries on water quality, to establish the capacity for recovery. 
Two campaigns of measurement and sampling, dry and rainy season were 


