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Resumen. Las enfermedades respiratorias virales, como el nuevo
coronavirus (2019-nCoV) se ha extendido a muchos paises alrededor
del mundo; causando muertes, problemas econémicos y sociales. En el
presente articulo se estudian y abordan compuestos no convencionales
que actien como agentes de proteccion y desinfeccion eficaces en contra
del 2019-nCoV. Los compuestos seleccionados se basan en la capacidad
de destruir las proteinas estructurales de este virus e inhibir sus me-
canismos de propagacion e invasion de las células sanas. Para esto se
proponen algunos aceites vegetales comestibles, los cuales se seleccionan
de acuerdo con su capacidad de disolucién de la glicoproteina S, la cual
es representada en este caso por la proteina GP120, su tensién superficial
y su composicion de acidos grasos.

Palabras Clave. 2019-nCoV, Aceite comestible, Tensiéon superficial,
Actividad antiviral, Solubilidad.

Abstract. Viral respiratory diseases such as the new coronavirus
(2019-nCoV) have spread to many countries around the world causing
deaths, economic and social problems. This article studies and addresses
unconventional compounds that act as effective protection and disinfec-
tion agents against 2019-nCoV. The selected compounds are based on
the ability to destroy the structural proteins of this virus and inhibit its
mechanisms of spread and invasion of healthy cells. For this, some edible
vegetable oils are proposed, which are selected according to their ability
to dissolve glycoprotein S, which is represented in this case by the GP120
protein, its surface tension, and its fatty acid composition.

Keywords. 2019-nCoV, Edible Oil, Surface Tension, Antivirus Activity,
Solubility.
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1. Introduccién

Las enfermedades respiratorias virales, como el sindro-
me respiratorio agudo severo (SARS) y el sindrome
respiratorio del Medio Oriente (MERS), siempre repre-
sentan una amenaza grave para las personas. Identifi-
cado por primera vez a fines de diciembre de 2019, en
Wuhan, China, un nuevo coronavirus (2019-nCoV), el
cual se ha extendido a muchos otros paises alrededor
del mundo causando muertes, problemas econémicos y
sociales [1]-[3]. 2019-nCoV es el tercer coronavirus que
emerge en la poblacién humana en las tltimas dos dé-
cadas, una emergencia que ha puesto a las instituciones
de salud publica mundiales en alerta méaxima [1].

En este articulo se abordan estrategias de preven-
cién en la proliferacién de virus y la tasa de infeccién de
este, que cuentan en su estructura con envoltura lipidi-
ca, tal como los Coronavirus, basadas en la capacidad
de ciertos solventes y mezclas de ellos para disolver los
componentes que hacen parte de la estructura de es-
tos patdgenos y de esta manera eliminarlos, actuando
como desinfectantes. Por ejemplo, solventes lipidicos co-
mo el éter, soluciones alcohodlicas, el cloroformo y el 4cido
peroxiacético logran la inactivacién del virus [1], [4], [5].

Adicionalmente, se proponen y comparan diferen-
tes solventes o mezclas de ellos que puedan aplicarse
sobre las mucosas y funcionar como peliculas de protec-
cién a una posible infeccién por contacto; como seria
el caso del aceite de sésamo, gracias a su baja tension
superficial y su incompatibilidad con el agua [1].

A. Generalidades de la composicién de los coronavirus
El genoma de los coronavirus codifica cuatro proteinas
estructurales principales: la proteina de la espiga (S),
la proteina de la nucleocépside (N), la proteina de la
membrana (M) y la proteina de la envoltura (E), to-
das ellas necesarias para producir una particula viral
estructuralmente completa [6], [7]. En la Figura 1 se
muestra el un diagrama esquemaético de la estructura
del coronavirus, la cual incluye una descripcion de las
proteinas que lo conforman.
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Figura 1. Diagrama esquemético del coronavirus [7]

La proteina S es una glucoproteina en punta de los
coronavirus y es determinante e importante para el tro-
pismo tisular, ya que contribuye a reconocer los recep-

tores de la célula, ayudando al virus a invadir las célu-
las objetivo [6], [8]-[10]. Por lo tanto, las glicoproteinas
S son objetivos criticos para el desarrollo de vacunas
contra este tipo de virus [1], [2], [8].

De acuerdo con [8] existe una estrecha relacion en-
tre la proteina GP 120 del VIH y la proteina S del
2019-nCOVID, ya que la presencia de motivos GP120
en la glicoproteina de pico del nCoV 2019 en su do-
minio de unién, proporcionan una afinidad mejorada
hacia los receptores de las células huésped, permitien-
do que los virus identifiquen, se adhieran a sus células
huésped y desarrollen el ensamblaje viral [8], [11].

Por tales motivos, esta serd la molécula base para
la determinacién de los solventes adecuados para disol-
ver la glicoproteina S. En la Figura 2, se muestra la
estructura de un fragmento de la proteina GP120, ya
que con base en su estructura quimica es que se esti-
maran las propiedades fisicoquimicas relacionadas con
su solubilidad.
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Figura 2. Estructura quimica de un fragmento de GP120.
Proteina de envoltura del HIV. (C95H162N280305S).
Fuente: Chemical Book. https://www.chemicalbook.com/
ProductChemicalPropertiesCB3438471__EN.htm

B. Agentes desinfectantes y actividad viricida

Uno de los agentes quimicos mas utilizados en formula-
ciones para la desinfeccion, higiene y salud de las manos
es el etanol o alcohol etilico (EtOH). Incluso, la Orga-
nizacién Mundial de la Salud (OMS) establece que las
hidroalcohdlicas al 80 % v/v (EtOH:H20) se consideran
medicamentos esenciales en la categoria de desinfectan-
tes de manos y para la FDA soluciones de EtOH:H20
entre un 65 % y un 95 % se consideran seguras y eficaces
para el mismo propésito [5]. Sin embargo, el uso conti-
nuo y excesivo de etanol y sustancias desinfectantes que
contienen cloro pueden causar problemas en la salud de
las personas y dafios al medio ambiente [5], [12].

Por otro lado, los 4cidos grasos insaturados, tales
como; el acido araquidénico, linoleico, oleico y palmito-
leico han demostrado actividad antimicrobiana, indu-
ciendo la lisis de las membranas celulares de varios or-
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ganismos infecciosos [13]-[15]. Incluso, los leucocitos y
algunas células similares a los macréfagos en varios Or-
ganos, los linfocitos T y B en algunas condiciones bien
definidas, pueden liberar dcidos grasos no saturados pa-
ra provocar acciones antimicrobianas y de esta forma
proteger el organismo contra diversas infecciones [13].

Los 4cidos grasos polinsaturados de cadena larga
muestran mayor actividad antiviral [13], [14], tales co-
mo el acido araquidénico. Sin embargo, los 4cidos gra-
sos de cadena media también muestran buena activi-
dad en contra de los virus, particularmente el acido
laurico y el miristico [14]. Por esto, es que se tienen en
cuenta aquellos aceites vegetales comestibles con los
mayores contenidos de estos acidos grasos.

C. Mecanismos de proteccion de la infeccion con 2019-
nCovid

La transmisién de 2019-nCoV puede ocurrir predomi-
nantemente a través del contacto directo de las mem-
branas mucosas (nariz, boca u 0jos) con gotitas respi-
ratorias infecciosas cerca de una persona infectada, y /
o mediante la exposicién a fémites, como la mano a la
boca (o la mano a la nariz y la mano al contacto ocu-
lar) con fémites e inhalacién de aerosoles que contienen
virus generados por la evaporacién de las gotas respira-
torias producidas por los pacientes al toser, estornudar
o incluso hablar [2], [12]. Ademas, El 2019-nCoV posee
hidrofilicidad en la estructura de la proteina gracias
a los glucésidos enlazados a esta, por lo tanto, puede
proporcionar una mayor afinidad hacia los receptores
y también aumentar el rango del tipo células huésped
que el 2019-nCoV puede infectar. Por ende, se propo-
nen en este apartado diferentes compuestos, tales como
el aceite de sésamo y otros aceites vegetales comestibles
que tengan baja tension superficial, para aprovechar su
incompatibilidad con el agua, ya que las mucosas por lo
general son soluciones acuosas que constan de un 99%
agua y electrolitos [16] y que se mantienen un mayor
tiempo sobre las superficies debido a su alto punto de
ebullicién y baja volatilidad, si se les compara con otros
agentes microbianos como lo es el alcohol etilico [12].
En la Figura 3, se ilustra como los aceites con altos
contenidos de acidos grasos insaturados pueden actuar
como una capa protectora sobre las mucosas.

Para la escogencia de los aceites vegetales con las
condiciones adecuadas para inhibir la accién del coro-
navirus, se seleccionan aquellos que tengan la superfi-
cial similar a la de una solucién hidroalcohdlica al 75 %
EtOH:H20 v/v; 25mN/m a 20°C, ya que estas pueden
alterar las estructuras y funciones del virus [5], [12].

Por lo tanto, debido a la baja tensién superficial y
atraccién intermolecular entre las moléculas adyacen-
tes del aceite vegetal, estos presentan una buena hu-
mectabilidad y puede humedecer facilmente la super-
ficie de varias fases sdlidas y acuosas. Por ejemplo, la
Figura 4 muestra que cuando un aceite vegetal, como
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Figura 3. La capa protectora provista por un aceite
comestible sobre la superficie de las mucosas nasales,
orales y en la garganta [12]

el aceite de sésamo puro, se deja caer sobre la superficie
del agua, este se extiende rapida y facilmente sobre la
superficie del agua, lo que imitaria el comportamiento
en contacto con las mucosas.

f

Figura 4. Extension del aceite de sésamo puro sobre la
superficie del agua debido a la baja tensién superficial [12]

IT. Metodologia

La seleccién y comparacion de los solventes, para fabri-
car o desarrollar desinfectantes adecuados para elimi-
nar o desestabilizar las particulas de virus, en este caso
del COVID19, se basa en su capacidad para desintegrar
o diluir sus proteinas estructurales S y/o E, se procede
a comparar la solubilidad de los aceites vegetales y de
una solucién hidroalcohélica al 80 % v /v (EtOH), ya que
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esta es considerada como esencial por la OMS para la
desinfeccién de manos.

La metodologia propuesta se fundamenta en ana-
lisis numérico, ya que las propiedades fisicoquimicas
y de la solubilidad de la proteina GP120 se basan en
métodos de contribuciéon de grupos, los cuales mues-
tran una mejor estimacién cuando se tienen en cuenta
tres ordenes, es decir, se considera la interaccién de los
grupos funcionales adyacentes y secundarios dentro de
la molécula, y los valores de contribucién correspon-
dientes calculados mediante una regresiéon simultanea
[17]-[20]. Para tal fin, se utilizaron los valores y meto-
dologia para el calculo de propiedades establecido por
[17] ¥ [19]. El modelo predictivo matemético propuesto
por las referencias es ilustrado en la ecuacién (1):

FX) =3 NiCi+w M;D;+2Y E0y (1)
i j k

Donde f(X) es una funcién de la propiedad X y
puede contener parametros de modelo ajustables adi-
cionales (constantes universales), dependiendo de la es-
timacién de la propiedad fisicoquimica. En la ecuacién
(1), C; es la contribuciéon del grupo de primer orden de
tipo ¢ que ocurre N; veces, D; es la contribucién del
grupo de segundo orden de tipo j que ocurre M; veces
y Ej es la contribucién del grupo de tercer orden de
tipo-k que tiene ocurrencias Oy, en un componente. La
w y la z toman el valor de 1, si la molécula tiene repre-
sentacion en el segundo y tercer orden respectivamente,
y de 0 si no la tienen.

En este caso la solubilidad de la GP120, asi como
del etanol y los diferentes aceites vegetales, y acidos
grasos insaturados se estiman con los pardmetros de
solubilidad de Hansen, los cuales consideran tres com-
ponentes en los mecanismos de atraccién/repulsién in-
termolecular; las fuerzas polar, puentes de hidrégeno y
de dispersién [20]-[22].

Para comprobar la afinidad entre un soluto (GP120)
y un solvente (Etanol, aceites vegetales, etc., se proce-
de a utilizar el concepto de Ra, el cual establece que
cuanto mas cercano a cero sea su valor, mayor grado
de afinidad y solubilidad existirda entre el soluto y el
solvente evaluado [23], [24]. Este enunciado se puede
expresar mediante la ecuacién (2).

Ra=/4(00p2 —0p1)2+ (3p2 — 6p1)2 + (62 — 0m1)? (2)

Adicionalmente, la seleccion estard fundamentada
en la tensién superficial del compuesto y en su compo-
sicién de acidos grasos.

II1. Resultados

A. Afinidad y Parametros de solubilidad de Hansen

Inicialmente, al tener una molécula organica compleja
como el GP120, de la cual se desconocen muchas de

propiedades fisicoquimicas, se debe describir o caracte-
rizar su estructura en sus tres érdenes. En la Tabla 1,
en la Tabla 2 y en la Tabla 3 se muestran los grupos
funcionales que la conforman, de acuerdo con los érde-
nes, el nimero de participaciones de cada uno de ellos
que aparecen en la molécula y valor que aportan a la
propiedad, la cual en este caso son los parametros de
solubilidad de Hansen.

En la Tabla 4 se ilustran los pardametros de solubi-
lidad de Hansen para la molécula GP120 basados en
los métodos de contribucién de grupos y a la ecuacién
1. Adicionalmente, se muestran los PSH de diferentes
sustancias y su interaccién o grado de afinidad con el
PG 120 de acuerdo con el Ra obtenido.

De acuerdo con los resultados de la tabla anterior
v a la definicién de Ra, de los aceites vegetales comes-
tibles el que presenta mayor afinidad es el aceite de
coco, de las mezclas hidroalcohélicas el alcohol anti-
séptico, no muy alejado del alcohol al 75%, el cual es
esencial en la desinfeccién de manos. Ademads, se pue-
de concluir que las mezclas hidroalcohélicas con EtOH
son mas efectivos en la eliminacién del virus porque
disuelven las proteinas de los virus debido a un mayor
grado de afinidad entre estas soluciones y la GP120.
Sin embargo, su accién es corta dado que su volatili-
dad es alta y no se mantienen en las superficies por
mucho tiempo. Por lo tanto, se debe incluir sustancias
que formen capas protectoras entre las mucosas y los
medios en los que se puede encontrar el virus, como es
el caso de los aceites vegetales.

B. Seleccion de los aceites vegetales comestibles forma-
dores de peliculas protectoras

De acuerdo, a lo mencionado anteriormente y relacio-
nado con los acidos grasos mas efectivos para combatir
virus, se seleccionan aquellos aceites comestibles cuen-
ten en su composicién con ac. Araquidénico y cuyos
contenidos de ac. Laurico y Miristico sean significati-
vos. En la Tabla 5 se muestran aceites vegetales y su
composicion de acidos grasos.

Sin embargo, otro aspecto a considerar dentro de
la seleccion del aceite vegetal es que estos sean de facil
adquisicién y se encuentren con relativa facilidad en los
comercios, para que esta sea una medida de facil im-
plementacién. Por ejemplo, en la ciudad de Medellin los
aceites vegetales mas comunes y de mayor consumo son
el aceite de oliva, al ac. de girasol y el ac. de canola [26].

Por lo tanto, el de oliva cuenta con alto potencial,
yva que de los aceites mencionados es el tinico que cuen-
ta con acido araquidonico y posee acido miristico en
su composicion. Sin embargo, el aceite de coco es otro
de los aceites de mayor potencial, debido a que supera
por mucho el contenido de adcido miristico y laurico en
su composicién, que los otros aceites estudiados.

También, para que un aceite vegetal mantenga su
durabilidad sobre la superficie a proteger, en este caso
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las mucosas, se seleccionan aquellos que tengan una ten-
sién superficial baja. En la Tabla 6 se ilustran diferentes
aceites vegetales con su respectiva tension superficial.

Tabla 6. Tensién superficial de diferentes aceites

vegetales
Aceite vegetal Tensién Referencia
superficial
(mN/m)
Aceite de Canola 31.3
Aceite de Maiz 31.6 [28]
Aceite de Oliva 31.9
33.03 [25]
, ) 10.0 29]
Aceite de Mani 3437 23]
Aceite de soya 31.3 [28]
33.55 [25]
18.36 [29]
Aceite de girasol 33.82 [25]
7.39
Aceite de Sésamo 9.42 [29]
Aceite Coco 17.84
34.14 [25]
12.8 [30]
Aceite de Palma 5.71 [29]
33.2 [25]
EtOH (75%) 25 [12]

De acuerdo con la Tabla 6, a la premisa que a menor
tensién superficial mayor es la proteccién de las muco-
sas y a que se tiene en cuenta al etanol al 75% como
referencia, debido a que este genera afectaciones a la
estructura y funciones del virus.; los aceites vegetales
con mayor potencial serian el aceite de Palma, aceite
de Girasol, aceite de Sésamo, aceite de Oliva, aceite de
Soya y el aceite de Coco.

IV. Conclusiones

El presente articulo aborda desde un punto de vista
fisicoquimico a los aceites vegetales comestibles como
alternativa en la proteccién y desinfecciéon de micro-
organismos patdégenos, tales como el 2019-nCov. Este
analisis y seleccién de estos agentes, sustitutos al co-
munmente usado etanol, se basan en su capacidad de
disolver las proteinas estructurales del virus, més exac-
tamente la proteina S. Adicionalmente, se tienen en
cuenta la tensién superficial y la composiciéon de aci-
dos grasos de los aceites vegetales estudiados.

Segin el analisis efectuado podemos usar como pro-
teccidén un aceite comestible rico en acidos grasos in-
saturados; tales como el aceite de coco y el de oliva,
impregnando una servilleta o un pedazo de tela para
cubrir la nariz y la boca, ya que los aceites perduran

més al ser menos volatiles que el EtOH y retienen la
humedad en la piel, lo que evita la exposicién al aire
seco, ya que este puede afectar la defensa del huésped
contra la infeccion viral y reducir la capacidad regene-
rativa de los tejidos. Con esta combinacion el tapabo-
cas se puede usar para bloquear las gotas mas grandes
que contienen virus, mientras que la servilleta se puede
usar para adsorber, atrapar e inactivar el virus presen-
te en el aire y que pueden pasar a través de la méascara,
lo que seria de gran ayuda para evitar la expansion
del virus en la poblacién mas vulnerable. Esto resulta
ser muy util cuando no hay buena disponibilidad o no
es facil la adquisicion de los respiradores N95 con alto
nivel de proteccién o méascaras quirtrgicas.
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