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RESUMEN

La modelacion matemética constituye un campo de investigacion de gran relevancia en la ciencia
contemporanea. El objetivo del presente estudio fue desarrollar un modelo matematico basado en el
polinomio de Lagrange para describir la variacion de las concentraciones de compuestos fendlicos en
Hibiscus sabdariffa. Se aplicé la extraccién asistida por ultrasonido para obtener extractos acuosos de
flores de jamaica, y el contenido de compuestos fendlicos se determind mediante el método de Folin-
Ciucalteu, estos resultados se utilizaron para determinar los coeficientes del polinomio de Lagrange. El
modelo matematico fue validado mediante la comparacion de datos experimentales y predichos, ademas
se calcul6 el coeficiente de correlacion de Pearson (r) para determinar la fuerza de la relacién entre los
resultados de laboratorio y los predichos por el modelo matematico. EI modelo matemaético obtenido fue
de grado 6 y el coeficiente de correlacion de Pearson fue de 0,999 lo cual indico la alta capacidad del
modelo para cubrir todo el intervalo de los datos experimentales. El presente estudio subraya la relevancia
crucial de los modelos matematicos en la capacidad predictiva de datos experimentales, incluso en
contextos donde los factores no han sido estudiados.

Palabras clave: Prediccion, modelo matematico, polifenoles, jamaica.

ABSTRACT

Mathematical modeling constitutes a field of research of great relevance in contemporary science. The
objective of the present study was to develop a mathematical model based on the Lagrange polynomial to
describe the variation of the concentrations of phenolic compounds in Hibiscus sabdariffa. Ultrasound-
assisted extraction was applied to obtain aqueous extracts of hibiscus flowers, and the content of phenolic
compounds was determined by the Folin-Ciucalteu method; these results were used to determine the
Lagrange polynomial coefficients. The mathematical model was validated by comparing experimental and
predicted data, and the Pearson correlation coefficient (r) was calculated to determine the strength of the
relationship between the laboratory results and those predicted by the mathematical model. The
mathematical model obtained was of grade 6 and the Pearson correlation coefficient was 0.999, which
indicated the high capacity of the model to cover the entire range of the experimental data. The present
study highlights the crucial relevance of mathematical models in the predictive capacity of experimental
data, even in contexts where the factors have not been studied.
Keywords: Prediction, mathematical model, polyphenols, jamaica
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1. Introduccién

La modelacion matematica constituye un campo de investigacion de gran relevancia en la
ciencia contemporanea (Torres-Valenzuela et al., 2019). En particular, el analisis de las
concentraciones de compuestos fendlicos en jamaica (Hibiscus sabdariffa) mediante métodos
matematicos representa un desafio significativo y un area de interés creciente. Los
compuestos fendlicos, destacados por sus propiedades antioxidantes (Ordofiez et al., 2019) y
sus efectos beneficiosos para la salud (Mendoza-Isaza et al., 2020), poseen una importancia
bioldgica y aplicativa considerable. Sin embargo, la variabilidad inherente en la produccion
de estos compuestos, influenciada por factores genéticos, ambientales y de manejo, plantea
una problemaética compleja que requiere aproximaciones analiticas precisas y rigurosas
(Nufiez et al., 2021).

En este contexto, el polinomio de Lagrange emerge como una herramienta matematica de
gran utilidad para la modelacion de datos experimentales en sistemas dinamicos (Loachamin-
Chano et al., 2021). Su capacidad para interpolar y extrapolar datos con precision lo convierte
en una opcion prometedora para abordar la modelacién de las concentraciones de compuestos
fendlicos en jamaica (Sabermahani et al., 2019). La aplicacion de este método ofrece la
posibilidad de analizar la dinamica de los compuestos fendlicos en funcién de mdaltiples
variables, permitiendo una comprension mas profunda de los mecanismos subyacentes a su

biosintesis y regulacion.

El presente estudio tiene como objetivo principal desarrollar un modelo matemético basado
en el polinomio de Lagrange para describir la variacion de las concentraciones de compuestos
fendlicos en Hibiscus sabdariffa. Este modelo se fundamenta en datos experimentales
obtenidos a partir de andlisis quimicos cuantitativos y técnicas de espectroscopia,
combinados con informacién detallada sobre las condiciones de extraccién. La validacion y
evaluacion del modelo se llevd a cabo mediante comparaciones exhaustivas con datos
experimentales independientes, con el fin de determinar su capacidad predictiva y su utilidad
para el disefio de estrategias de produccién y aprovechamiento de compuestos fenélicos en

esta especie vegetal de interés cientifico y economico
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2. Metodologia
Ubicacion y materia prima

El presente estudio fue realizado en el Laboratorio de Bromatologia de la Universidad Estatal
Amazonica localizada en el kilometro 2 % de la via a Tena, en el cantdn y provincia de
Pastaza, a una altitud de 940 metros sobre el nivel del mar. Las coordenadas geogréaficas del
lugar son 00° 59” -1” de latitud y 77° 49°0” de longitud Oeste. Las flores de jamaica fueron
adquiridas secas en el mercado local de la ciudad de Puyo-Pastaza, Ecuador.

Obtencion de los extractos acuosos

Se empled la técnica de extraccidn asistida por ultrasonidos mediante un equipo de la marca
Wisd.23, modelo WUC-DOG6H. Para cada experimento se pesé 5 + 0,4 g de flores de jamaica
en un balon de vidrio al que se le afiadié 100 ml de agua destilada. Seguidamente las muestras
se colocaron al equipo y las extracciones se realizaron por 30 min a 60% de potencia
ultrasonica. Las temperaturas de extraccion fueron: 20, 22,5, 25, 30, 32,5, 35, 40, 42,5, 45,
50, 52,5, 55, 60, 62,5, 65, 70, 72,5, 75y 80°C. Después de cada extraccion, los extractos
fueron filtrados con papel Whatman No 4 y los andlisis de laboratorio se realizaron de
inmediato.

Cuantificacién del contenido de polifenoles

Se colocaron 500 uL del extracto acuoso en un volumétrico de 10 mL, seguidamente se
adicionaron 500 pL del reactivo Folin-Ciocalteu diluido previamente con agua destilada (1:1)
y se dejo reposar por 10 min en la oscuridad. Después, se adicionaron 500 pL de carbonato
de sodio al 20% y se completd el volumen con agua destilada, las muestras se dejaron en
reposo por 2 h en ausencia de luz. Finalmente, la lectura de absorbancia fue leida a 765 nm
en un espectrofotometro ultravioleta visible de la marca Perkin Elmer. Los resultados fueron
expresados en gramos equivalentes de acido galico por cada 100 g de materia seca (g EAG/
100 g ms.) mediante la ecuacién:

A=0.0734C-0.0028

Donde:
A: absorbancia leida en las muestras

C: concentracién de las muestras (mg L)

Coeficientes del polinomio de Lagrange
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El polinomio de Lagrange es una forma de interpolar un conjunto de puntos dados con un

polinomio de grado m — 1, donde n es el nimero de puntos. Los resultados de las
concentraciones de polifenoles conseguidos a las temperaturas de extraccion de 20, 30, 40,
50, 60, 70 y 80°C, se utilizaron para obtener los coeficientes del polinomio de Lagrange, para
ello se aplico el siguiente procedimiento:

Sea (To, Co), (T, C1); (T2, C2), ... ,(Tn1, Cn-1) el conjunto de puntos a interpolar, donde
T y C representan respectivamente la temperatura (°C) y la concentracion de polifenoles (g
EAG/100 g ms), para cada punto Ti, se definio un polinomio de Lagrange Li (T) que es igual
alenTiyO0 en todos los demas puntos. Estos polinomios se obtuvieron de la siguiente
manera:

n-1 T—Ti

L= |51
i~

j=0
j*0

De esta forma el polinomio interpolante P(T) se obtuvo como la suma de los productos de
los valores C; por los polinomios base Li (T). El polinomio interpolante de Lagrange se puede

escribir de la siguiente manera:

n-1
P(T) = ) G- Li(®)
i=0

Validacion del modelo matematico

Se determiné en el laboratorio la concentracion de polifenoles a diferentes temperaturas
(22,5, 25, 32,5, 35, 42,5, 45, 52,5, 55, 62,5, 65, 72,5 y 75°C) y los resultados fueron
comparados con los obtenidos por el modelo de interpolacion. Este modelo fue validado
calculando el coeficiente de correlacion de Pearson (r). El valor de r se determind de la
siguiente manera:

. X —%) (i =)
VI =2 X0~ »)?

Donde:
x; Y y; representan los valores individuales de los resultados experimentales y los
predichos por el modelo matematico.

x y y son las medias de los valores de x; y y; respectivamente.
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3.Resultados

Los resultados de polifenoles extraidos de flores secas de jamaica se detallan en la tabla 1.
Se observaron valores que variaron entre 0,262 + 0,009 y 2,843 + 0,053 g EAG/100 g ms,

sefialando un incremento en la concentracion conforme aumento la temperatura (Figura 1).

Este aumento progresivo sugiere una relacion directa entre la temperatura y la concentracion

de polifenoles en la muestra.

Tabla 1. Valores experimentales de polifenoles

Temperatura (°C)

Polifenoles (g EAG/ 100 g ms)

20 0,262 £ 0,009
30 0,594 + 0,002
40 0,914 + 0,023
50 1,453 £ 0,006
60 2,239 £ 0,050
70 2,782 + 0,001
80 2,843 + 0,053
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Figura 1. Efecto de la temperatura de extraccién sobre la concentracién de polifenoles
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Polinomio de Lagrange
El modelo matematico obtenido a partir del polinomio de Lagrange fue de grado 6, y su

expresion matematica se detalla a continuacion. Este polinomio de grado 6 proporcion6 una
representacion precisa de los datos experimentales, 1o que sugiere una relacion compleja
entre las variables involucradas. La expresion matematica resultante proporcion6 un marco

solido para el analisis y la prediccion de concentraciones

de polifenoles en hojas secas de jamaica en un intervalo de temperatura que va desde 20 a
80 °C
(T —30)(T —40)(T —50)(T —60)(T —70)(T — 80)

P(20) = 0,262 (20 — 30)(20 — 40)(20 — 50)(20 — 60)(20 — 70)(20 — 80)
P(30) = 0,594 (T — 20)(T — 40)(T — 50)(T — 60)(T — 70)(T — 80)

7 (30 — 20) (30 — 40)(30 — 50)(30 — 60)(30 — 70)(30 — 80)
b(40) = 0914 (T = 20)(T — 30)(T — 50)(T — 60)(T — 70)(T — 80

777 (40 = 20) (40 — 30)(40 — 50) (40 — 60)(40 — 70)(40 — 80)
b(50) = 1453 (T — 20)(T — 30)(T — 40)(T — 60)(T — 70)(T — 80)

#2750 — 20) (50 — 30)(50 — 40)(50 — 60)(50 — 70)(50 — 80)
b(60) = 2,239 (T — 20)(T — 30)(T — 40)(T — 50)(T — 70)(T — 80)

227760 — 20) (60 — 30)(60 — 40)(60 — 50)(60 — 70)(60 — 80)
b(70) = 2,782 (T — 20)(T — 30)(T — 40)(T — 50)(T — 60)(T — 80)

752770 = 20)(70 — 30)(70 — 40)(70 — 50)(70 — 60)(70 — 80)
P(80) 2,843 (T — 20)(T — 30)(T — 40)(T — 50)(T — 60)(T — 70)

(80 — 20)(80 — 30)(80 — 40)(80 — 50)(80 — 60)(80 — 70)
Sumando P(20) + P(30) + P(40) + P(50) + P(60) + P(70) + P(80), se obtuvo el

siguiente modelo matematico:

271T¢ 1731T° 35149T* 66161T3  2971373T? 729691T 7101

P(T) = - - -
(T) = 180000000000 ~ 4000000000 T 720000000 ~ 24000000 T 36000000 _ 600000 T 1000

Donde:
P-representa la concentracion de polifenoles (g EAG/100 g ms) a una temperatura T (°C)

en una intervalo de 20 a 80°C.

Validacion del modelo matematico
Se llevé a cabo una comparacion entre los valores experimentales y aquellos predichos por

el modelo matematico propuesto. Los resultados de esta comparacion se presentan en la tabla

2 y figura 2. Es esencial destacar que el coeficiente de correlacién de Pearson alcanzé un

@ REVISTA SOCIAL FRONTERIZA

IS5N 2806-5913



IS5N 2806-5513

Revista Social Fronteriza ISSN: 2806-5913 | doi: 10.59814/resofro.2024.4(2)e213
valor de 0,999. Este coeficiente de correlacion sugiere una relacion altamente estrecha y

consistente entre los datos experimentales y los valores predichos por el modelo. Una
correlacion tan cercana a la unidad refleja la alta capacidad del modelo para explicar y
predecir el fendmeno estudiado. Esta concordancia entre los datos experimentales y los
predichos indica que el modelo matematico es altamente confiable y preciso en su capacidad

para representar el comportamiento de las variables involucradas.

Tabla 2. Valores experimentales y predichos por el modelo matematico

Temperatura Valores experimentales Valores predichos
(°C) (g EAG/100 g ms) (g EAG/100 g ms)
22,5 0,329 0,333

25 0,427 0,421
32,5 0,668 0,672
35 0,751 0,747
42,5 1,004 1,017
45 1,189 1,141
52,5 1,682 1,639
55 1,829 1,837
62,5 2,461 2,422
65 2,511 2,578
72,5 2,828 2,824
75 2,809 2,835
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Figura 2. Comparacion de los valores experimentales y los predichos por el modelo
matematico

4. Discusion

El contenido de compuestos fenolicos presentes en las flores de jamaica ha sido objeto de
estudio en diferentes investigaciones. Pacheco-Coello et al. (2019) reportaron valores de
polifenoles de 0,610 a 1,03 g EAG/100 g ms en extractos obtenidos con metanol. Singh et al.
(2021) en su investigacion informaron concentraciones de polifenoles de 0,21-3,37 g
EAG/100 g ms en extractos hidroalcohdlicos de flores de jamaica, obtenidos mediante
ultrasonido. Asi mismo, Herranz-Lopez etal. (2019) mediante el método de Folin-
Ciocalteu encontraron concentraciones de 1 a 3,5 g EAG/100 g ms en extractos acuosos. Los
resultados mencionados anteriormente concuerdan parcialmente a los reportados en el
presente estudio. La variabilidad en la concentracion de polifenoles puede verse afectada por
una serie de factores; por ejemplo, Bielecka et al. (2019) en su investigacion encontraron una
alta variabilidad en el contenido de polifenoles en muestras vegetales con edades de dos, tres
y cuatro afos. Pia-Beker, Fernandez y Guadalupe-Klich (2020) demostraron diferencias
significativas en la concentracion de polifenoles de la especie Elaeagnus angustifolia L. en
muestras tomadas en diferentes estaciones y alturas de la planta.

La temperatura de extraccion tuvo en efecto positivo en la concentracion de polifenoles,

mostrando un aumento progresivo de la cantidad de polifenoles con el aumento de la
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temperatura. Comportamiento similares fueron reportados en los estudios de Pefafiel-Bonilla

et al., (2023), Luna-Fox et al., (2023) y Arteaga-Crespo et al., (2020), sin embargo, otros

autores como Singh et al., (2021) y Anila & Farid, (2022) informaron una disminucién en la
extraccion de polifenoles con temperaturas de extraccion superiores a los 60°C. Aunque los
resultados del presente estudio sean positivos en términos de aumento de la concentracién de
polifenoles, es importante considerar que temperaturas muy altas podrian influir en la calidad
de la extraccion. En este sentido, Machado et al., (2019) han sefialado que a temperaturas
elevadas existe el riesgo de degradacion de los compuestos bioactivos debido a la exposicién
al calor durante periodos prolongados. Ademas, Oreopoulou et al., (2019) han indicado que
la temperatura 6ptima de extraccién puede variar segun el tipo de polifenol y la fuente de la
materia prima. Dzah et al., (2020) demostraron que algunos polifenoles pueden ser mas
sensibles al calor que otros, lo que significa que podrian requerir condiciones de extraccion

especificas para preservar su integridad y maximizar su concentracion.

En la presente investigacion se desarroll6 un modelo matematico de grado 6 que exhibe un
coeficiente de correlacion de 0,999. Este coeficiente de correlacion es indicativo de la fuerte
relacion entre las variables en cuestion, en este caso, la concentracién de polifenoles. La alta
correlacion sugiere que el modelo es altamente confiable y preciso en la prediccion de los
valores de concentracion de polifenoles, dentro del rango de temperatura estudiada. Segln
Alsawaftah et al., (2021) la capacidad de un modelo matematico para interpolar valores de
concentraciones de polifenoles dentro del rango de datos existentes es crucial para entender
las relaciones entre las variables y para predecir con precision los resultados en situaciones
similares. Sin embargo, es importante recalcar que, a pesar de la alta capacidad del modelo
para interpolar valores de concentraciones de polifenoles, existen limitaciones y
consideraciones importantes a tener en cuenta. En este contexto, Mircioiu et al., (2019) han
mencionado que, aunque el coeficiente de correlacion es una medida de la fuerza y direccion
de la relacién entre las variables, no indica causalidad. Es decir, aunque el modelo pueda
predecir con precision las concentraciones de polifenoles, no necesariamente significa que se
pueda comprender completamente los mecanismos subyacentes que impulsan esas
relaciones. Por otro lado, Ren et al., (2019) manifiestan que la eleccion del grado del
polinomio en el modelo puede influir en su capacidad predictiva y en su aplicabilidad en

diferentes contextos. Un modelo de grado 6 puede capturar relaciones complejas entre las
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variables, pero también podria ser mas propenso a sobreajustarse a los resultados

experimentales, lo que podria limitar su capacidad para generalizar a nuevos conjuntos de

datos

5. Conclusiones

Se obtuvo un modelo matematico de grado 6 mediante el polinomio de Lagrange, respaldado
por un coeficiente de correlacion de Pearson de 0,999. EI modelo demostré una sélida

relacién entre la temperatura de extraccion y la concentracion de polifenoles.
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