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RESUMEN

En esta investigacion, se evalué el rendimiento y caracterizacion
fisicoquimica del aceite esencial obtenido del flavedo de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) por el método hidrodestilacion a escala
laboratorio. También se determiné el contenido de D-Limoneno presente en el
aceite esencial extraido del flavedo de la mandarina. Es importante identificar
dicho componente quimico porque presenta propiedades que benefician la

salud de los seres humanos.

La materia prima, mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy)
provino de Chiquimulilla (Santa Rosa) a 294 msnm., San Felipe (Retalhuleu) a
614 msnm., y de Oratorio (Santa Rosa) 951 msnm. El flavedo se trabajé en
fresco con variables de granulometria y tiempo de extraccion. Se obtuvo
diferente tamafio de particula utilizando tamices No. 12, No. 8 y No. 4. El tiempo
de extraccion varid, de 2 horas, 4 horas y 6 horas.

Conjugando cada uno de los niveles de las variables por estudiar se
desarrollaron 27 tratamientos y para obtener confiabilidad estadistica se
realizaron 3 repeticiones por cada tratamiento. De esta manera se obtuvo el
rendimiento y caracterizacién fisicoquimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Para extraerla se utilizd el método de
hidrodestilaciéon por medio del equipo denominado Neo Clavenger a escala
laboratorio y con la ayuda de un cromatégrafo de gases con acoplado a
espectrometro de masas, se determino el contenido de D-Limoneno presente

en las muestras.
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Se determin6 que el mayor porcentaje en el rendimiento de extraccion del
aceite esencial es de 4,0996 % a 951 msnm a un tiempo de extraccion de 6
horas y tamafio de particula mesh No. 12. La densidad promedio del aceite es
de 0,8288+0,0293, g/mL, indice de refraccion 1,4792+0,0004, y un porcentaje
de &rea cromatografica para el compuesto quimico mayoritario D-Limoneno es
de 69,1593+6,1221 %.

Utilizando técnicas estadisticas para el estudio de variables y mediante un
disefio de tres factores con una réplica, se realiz6 el analisis de varianza
comparando las medias y probando las hipétesis planteadas para esta
investigacion y asi determinar si existe influencia estadistica en las

interacciones y dependencias en las variables estudiadas.

El porcentaje de rendimiento del aceite esencial depende
significativamente de la zona altitudinal a la que fue cultivada la mandarina
Dancy. Mientras que la densidad depende, significativamente del tiempo de
extraccion y el indice de refraccion a 20 °C depende significativamente del

tamafio de la particula y la interaccion con el tamafio de particula.
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OBJETIVOS

General

Evaluar el rendimiento y caracterizacion fisicoquimica del aceite esencial
del flavedo de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy), por el
método de hidrodestilacion a escala laboratorio, y determinar el contenido de D-

Limoneno presente.

Especificos

1. Comparar el rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente de tres niveles altitudinales de
cultivo: Chiquimulilla 294 msnm., San Felipe 614 msnm. y Oratorio 951

msnm. por el método de hidrodestilacion a escala laboratorio.

2. Comparar el rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) en funcion del tamafio de particula del
flavedo: mesh No. 4, mesh No. 8, mesh No. 12 por el método de

hidrodestilacion a escala laboratorio.

3. Comparar el rendimiento del aceite esencial del flavedo de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en funcion del tiempo de extraccion:
2 horas, 4 horas y 6 horas por el método de hidrodestilacién a escala

laboratorio.

4. Caracterizar fisicoguimicamente el aceite esencial de la mandarina Dancy

(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente de tres niveles altitudinales de
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cultivo: Chiquimulilla 294 msnm., San Felipe 614 msnm. y Oratorio 951

msnm. por el método de hidrodestilacion a escala laboratorio.

Caracterizar fisicoquimicamente el aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) en funcion del tamafio de particula del
flavedo: mesh No. 4, mesh No. 8, mesh No. 12, por el método de

hidrodestilaciéon a escala laboratorio.

Caracterizar fisicoquimicamente el aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) en funcidén del tiempo de extraccion: 2
horas, 4 horas y 6 horas por el método de hidrodestilacion a escala

laboratorio.

Comparar el porcentaje de D-Limoneno presente en el aceite esencial del
flavedo de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente
de tres zonas de cultivo: Chiquimulilla, San Felipe y Oratorio, con un
analisis de cromatografia de gases con acoplamiento de espectrometria

de masas

Comparar el porcentaje de D-Limoneno presente en el aceite esencial del
flavedo de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en funcién
del tamafio de particula del flavedo por el método de hidrodestilacién a

escala laboratorio.

Comparar el porcentaje de D-Limoneno en el aceite esencial del flavedo
de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en funcién del
tiempo de extraccion: 2 horas, 4 horas y 6 horas por el método de
hidrodestilacion a escala laboratorio.
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HIPOTESIS

Hipotesis de trabajo

Es factible obtener y evaluar el porcentaje de rendimiento y las propiedades
fisicoquimicas del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.
Dancy). Realizando una comparacion si existe una diferencia significativa de

las variables.

Hipotesis estadistica

Hipdtesis nula

Hol: No existe diferencia significativa en el porcentaje de rendimiento del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en

funcién de la altura al nivel del mar de donde fue cultivada.

Ho2: No existe diferencia significativa en el porcentaje de rendimiento del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcion al tamafio de particula por el método de hidrodestilacion a escala
laboratorio.

Ho3: No existe diferencia significativa en el porcentaje de rendimiento del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcion al tiempo de extraccion por el método de hidrodestilacion a escala

laboratorio.
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Ho4: No existe diferencia significativa en las propiedades fisicoquimicas
del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en

funcién de la altura al nivel del mar de donde fue cultivada.

Ho5: No existe diferencia significativa en las propiedades fisicoquimicas
del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcién al tamafio de particula por el método de hidrodestilacion a escala
laboratorio.

Ho6: No existe diferencia significativa en las propiedades fisicoquimicas
del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcién al tiempo de extraccion por el método de hidrodestilacion a escala

laboratorio.

Ho7: No existe diferencia significativa en el porcentaje de D-Limoneno
presente en el aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy) en funcion de la altura al nivel del mar de donde fue cultivada.

Ho8: No existe diferencia significativa en el porcentaje de D-Limoneno
presente en el aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy) en funcion al tamafio de la particula.
Ho9: No existe diferencia significativa en el porcentaje de D-Limoneno

presente en el aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy) en funcion al tiempo de extraccion.
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Hipotesis alternativa

Hil: Si existe diferencia significativa en el porcentaje de rendimiento del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en

funcién de la altura al nivel del mar de donde fue cultivada.

Hi2: Si existe diferencia significativa en el porcentaje de rendimiento del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcién al tamafio de particula por el método de hidrodestilacion a escala

laboratorio.

Hi3: Si existe diferencia significativa en el porcentaje de rendimiento del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcién al tiempo de extraccion por el método de hidrodestilacibn a escala

laboratorio.

Hi4: Si existe diferencia significativa en las propiedades fisicoquimicas
del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en

funcién de la altura al nivel del mar de donde fue cultivada.

Hi5: Si existe diferencia significativa en las propiedades fisicoquimicas del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcion al tamafio de particula por el método de hidrodestilacibn a escala

laboratorio.

Hi6: Si existe diferencia significativa en las propiedades fisicoquimicas del
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en
funcion al tiempo de extraccion por el método de hidrodestilacion a escala

laboratorio.
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Hi7: Si existe diferencia significativa en el porcentaje de D-Limoneno
presente en el aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy) en funcion de la altura al nivel del mar de donde fue cultivada.

Hi8: Si existe diferencia significativa en el porcentaje de D-Limoneno
presente en el aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy) en funcién al tamafio de la particula.
Hi9: Si existe diferencia significativa en el porcentaje de D-Limoneno

presente en el aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy) en funcion al tiempo de extraccion.
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INTRODUCCION

Guatemala cuenta con biodiversidad lo cual le confiere un potencial
incalculable de productos de origen vegetal. De éstos, no todos son conocidos,
y los conocidos son muy poco explotados en la industria. La mayoria de las
especies vegetales poseen aceites esenciales Utiles que deben ser investigados
para aprovechar sus componentes quimicos. Sus aplicaciones pueden ser

medicinales, saborizantes, odorantes, en la perfumeria y algunas otras.

En la actualidad el aprovechamiento de desechos vegetales ha
despertado el interés en el sector industrial, gracias a sus propiedades. Por ello,
se procura que los desechos se conviertan en subproductos con un valor

econdémico mayor, mediante la extraccion de aceites esenciales.

Entre las especies con mayor contenido de aceite esencial para extraccion
estan los citricos, por lo cual en esta investigacion se estudiara la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Darcy). Este citrico pertenece a la familia de las
rutaceas, que contiene unas 145 especies de plantas que crecen en paises de
clima tropical. Sin embargo, China es el mayor productor en el mundo. En
Guatemala la mandarina se cultiva de forma semi comercial en Baja Verapaz,
Escuintla, Retalhuleu, Santa Rosa, Suchitepéquez y Zacapa. Este fruto esta
formado por una piel externa conocida como flavedo. Contiene abundantes
glandulas con aceite esencial, y una parte intermedia adherida a la anterior
llamada mesocarpio, que es de color blanquecina y esponjosa (fibra).
Finalmente, posee una parte mas interna y mas desarrollada, dividida en una

serie de gajos conocida como endocarpio.
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Existen varios métodos para la obtencion del aceite esencial, pero entre
los mas utilizados esta la hidrodestilacion. Consiste en colocar la materia prima
por segmentos de tamafos uniformes sumergidos en agua, y con un
intercambiador de calor se le transfiere la energia necesaria para llegar a su
punto de ebullicion, De esta forma los compartimientos que contienen el aceite
esencial se rompen y lo libera en forma de vapor. Luego, se disminuye la
temperatura para que el aceite se condense y se separen las fases inmiscibles.
Para llevar a cabo este proceso se utilizé el equipo denominado Neo Clavenger.

Este estudio aporta parametros relacionados con la extraccion del aceite
esencial de la mandarina Dancy, lo que da lugar al seguimiento y a la evolucién
de estos procesos extractivos para aprovechar los recursos y desechos para

propiciar la mejora continua de la medicina natural.
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1. MARCO CONCEPTUAL

1.1. Antecedentes

Dentro de la Ingenieria Quimica y carreras dedicadas al estudio y la
investigacion de compuestos quimicos, se han realizado estudios de obtencién
y caracterizacion de aceites esenciales, diversos han sido los estudios
realizados para conocer mas sobre los aceites esenciales de citricos, dada su

versatilidad de aplicacion en la industria cosmética y alimentaria.

En 1987 Gildemeister y Stephan realizaron el primer trabajo del que se
tiene conocimiento del estudio. Fue la determinacion e identificacion del
componente principal del aceite esencial de mandarina italiana, su investigacion
concluyo que efectivamente el D-Limoneno era el componente principal. La
identificacion consistié en la preparacion de un derivado bromado que poseia
un punto de fusion de 104-105 °C, de acuerdo con el intervalo de fusion se
pudo sustentar la pureza de la sustancia derivada del D-Limoneno y asi

corroborar su identidad indirectamente.

En 1900 Walbaum descubre que el N-Metilantranilato de metilo es el
constituyente mas importante del aceite esencial de la mandarina italiana,
estableciendo que menos del 1 % del éster esta presente en el aceite esencial y
gue es el responsable de proporcionarle su peculiar aroma al aceite esencial de

mandarina italiana.



En 1934 Nelson realizoé un estudio de la composicion quimica del aceite
esencial de distintas variedades de mandarina que se cultivaban en Florida,
Estados Unidos. Nelson extrajo los aceites esenciales por el método de
extrusion y al comprimir el flavedo, se determind que variedades similares de
mandarina poseian aceites esenciales con diferencias en su composicion
quimica, concluyé también que la razon principal de las diferencias en cuanto a
composicién quimica se debia a la calidad del suelo donde se cultivaban las 15
variedades de mandarina, asi como también a las diferencias climéticas
presentes en la localidad de cultivo. Nelson confirma la existencia de d-
limoneno en el aceite esencial de mandarina italiana como lo habian
descubierto Gildemeister y Stephan en 1897, la diferencia radicaba en que
Nelson aisla al D-Limoneno y establece de manera experimental un punto de

ebullicion para este compuesto, 175°C - 177°C

En 1939-1945, durante los afios de la Segunda Guerra Mundial el aceite
esencial de mandarina proveniente de Italia no estaba disponible, por lo que
Brasil comienza a exportar de manera limitada su produccion de aceite esencial
de mandarina a los Estados Unidos. Los laboratorios Fritzsche Brothers Inc. de
New York analizaron los embarques de aceite esencial de mandarina brasilefia
para establecer los pardmetros de calidad y compararlos con el aceite esencial
extraido de mandarina italiana y brasilefia. Descubrieron que el aceite esencial
extraido de la mandarina italiana poseia un color, olor y sabor de mejor calidad
que el aceite esencial extraido de la mandarina brasilefia. La causa era la

presencia del N-metilantranilato de metilo.

En 1948, Kesterson y McDuff investigan dos tipos de aceites esenciales
extraidos de dos variedades distintas de mandarina cultivadas en Florida,
Estados Unidos. Kesterson y McDuff realizan la extraccion de los aceites

esenciales variando el método de obtencién. Para ello, aplicaron compresién en



frio al flavedo de una variedad de mandarina y a la otra, le aplicaron destilacion
por arrastre con vapor de agua. Como resultado, obtuvieron que, por
compresion en frio, se obtenia mayor porcentaje de ésteres, mientras que por

arrastre de vapor mayor porcentaje de aldehidos.

En 1990 se publicaron estudios preliminares sobre el D-limoneno como
método para proteger contra el céancer y combatirlo. Los investigadores
determinaron que puede ayudar a inhibir el crecimiento de tumores y
posiblemente proteger contra el cancer de mama, estas investigaciones
continuaron y, la mas reciente de Human and Experimental Toxicology, realizd
pruebas a ratones con D-limoneno y reveld que ayuda a proteger el cancer de

piel y el estrés oxidativo

En 1998 los Ingenieros Quimicos José Eduardo Calderén Garcia, César
Alfonso Garcia Guerra y Ramén Benjamin Piedrasanta Batz, con el apoyo del
Fondo Nacional de Ciencia y tecnologia (FODECYT), realizaron estudios sobre
la extraccidbn de aceites esenciales de citricos con diferente propdsito,
realizaron un estudio, sobre la optimizacibn de variables de proceso de
extraccion industrial de aceites esenciales de cinco especies de citricos limén
persa (citrus aurantifolia), limén criollo (citrus latifolia), naranja valencia

(citrus sinensis), mandarina (citrus reticulata) y naranja Washington (citrus

sp.)

El objetivo del proyecto FODECYT radico en el aprovechamiento del
potencial econémico de las hojas y flavedo de cada citrico, como producto del
desecho de la industria de citricos en Guatemala, y proporcionar datos reales
sobre el costo de inversion en una planta industrial empleando el método de
arrastre de vapor para la extraccion, el costo produccion de aceite esencial y el

precio del producto para un lanzamiento al mercado.



En el 2002, la Universidad Autdbnoma de Champingo (México) y la Unidad
Gestora de Servicios Tecnologicos, elabor6 un informe donde da a conocer los
factores que se deben tomar en cuenta para dar valor agregado a los citricos,
debido a que en México mas de 90 000 familias dependen de estos frutos. El
estudio presenta un andlisis de la problematica que enfrenta la actividad
citricola en Meéxico, principalmente en los aspectos de industrializacion y
comercializacion, a partir de ello el objetivo de la investigacion consiste en
proporcionar alternativas factibles de economia, para cuatro tipos de frutos

citricos: naranja, toronja, limén mexicano y limén persa.

En 2006, los sefiores Yafiez Rueda, Lugo Mancilla L. y Parada D. de la
universidad de Pamplona, caracterizaron el aceite esencial obtenido del flavedo
del naranjo dulce especie (Citrus sinensis L.) por hidrodestilacién asistida por
radiacion de microondas, para ofrecer una alternativa mas, al aprovechamiento
de este citrico cultivado en la region de Labateca al norte de Santander,
Colombia.

En 2008, el Quimico Jorge Arturo Mazariegos Monterroso de la
Universidad San Carlos de Guatemala, realiza su investigacion de tesis
“Identificacion y cuantificacion de los componentes principales del aceite
esencial del flavedo (cascara) de Citrus reshni (Mandarina Cleopatra), Citrus
reticulata (Mandarina comun) y Citrus reticulata Blanco o Citrus tangerina
(Mandarina Dancy) por medio de cromatografia de gases acoplada a
espectrometria de masas”. En la que se determin0 por concentracion y tiempo
de retencion identificar a cada uno de los componentes principales presentes en
cada variedad, incluso los que se encontraban a niveles traza, tal es el caso del
acetato 9-decenilico, el sabineno, el a-terpineno, el 1-octanol, el Z-citral y el (+)-

2-careno.



En 2010, en la Conferencia Britanica de Farmacia, llevada a cabo en
Manchester, se dijo que la cascara de mandarina podria ayudar en la lucha
contra ciertos tipos de cancer. Un compuesto que se halla en la cascara de la
mandarina, que se denomina Salvestrol Q40, logré destruir células cancerosas
de seres humanos, las cuales contienen una enzima llamada P450 CYP1B1."Es
muy emocionante encontrar un compuesto en los alimentos que pueda apuntar
especificamente a los canceres”, dijo el quimico Hoon L. Tan. "El salvestrol
ofreceria un nuevo mecanismo de accion dietaria contra el cancer", agrego, Los
investigadores formaron una compafiia privada, Nature's Defense Investments,
para proteger y promover su estudio, que cuenta con el potencial de disefar

una alternativa natural contra el cancer a partir de nueva tecnologia

En 2010, la ingeniera Quimica Monica Escobar Blanco presenta su tema
de investigacion de posgrado: Extraccion de compuestos fendlicos de las
cascaras de citricos producidos en México. En él extrae y cuantifica el
contenido fendlico y su actividad antioxidantes presentes  mediante la técnica
de HPLC donde la naranja agria y el limén persa presentaron mayor contenido
fendlico, mediante la extraccion con solvente etanol por una hora a temperatura
controlada (76 °C).

En 2012, en la revista Journal of Orthomolecular Medicine (Journal of
Orthomolecular Medicine, 2012) el editor intenta avanzar en el conocimiento de
la medicina ortomolecular, educando a los lectores inspirados en el area con
estudios clinicos e informes, Jonathan presenta el caso 131, Cancer y casos de
estudio relacionados involucrando Salvestrol y CYP1B1, hace saber que los
salvestroles son sustancias naturales metabdlicamente activas que actdan
como anticancerigenas en el ser humano. Como fitoalexinas, no entran
perfectamente en cualquiera de las clases de fitonutrientes. Algunos son

estilbenos, algunos son antioxidantes, otros son fitoestrégenos. En dicho



estudio clinico para el tratamiento del cancer con Salvestroles, se presentan
casos que cubre el cancer de mama etapa 1, carcinoma de células escamosas
del ano, linfocitica cronica leucemia, carcinoma peritoneal primario y un caso de
hiperplasia prostatica benigna. Los casos destacan la rapidez con la que uno
puede recuperarse una vez que se abordan los defectos nutricionales sin

recurso al tratamiento convencional.



2.  MARCO TEORICO

2.1. Aceites esenciales

Se le conoce como aceite esencial a la sustancia que se encuentra dentro
de los tejidos vegetales, fue descubierto por los alquimistas, y lo nombraban
como alma de las plantas, son tan importantes ya que contienen numerosos
compuestos quimicos naturales, procedentes y Unicos de la planta de la que se

extraen

2.1.1. Historia de los aceites esenciales.

Los aceites esenciales son compuestos liquidos, aromaticos y volatiles
gue han sido utilizados aproximadamente desde los inicios de la civilizacién del
ser humano. Los primeros descubrimientos se remontan al afio 4,500 a.C. su
uso era sagrado y relacionaba la medicina con la creencia. También se utilizaba
como perfumeria en la costumbre de la seduccion del sector alto jerarquico.
También se utilizaba para embalsamar los cuerpos con la creencia de acercar
al ser humano con los Dioses después de su muerte. Los egipcios practicaban
la extraccion del aceite esencial mediante la maceracion de las plantas,

mezclandolas con agua hirviendo.

Afos mas tarde en Oriente Medio en el afio 4,000 a.C. sé utilizaba,
principalmente, en el campo de la perfumeria, hasta que la influencia egipcia en
el campo médico los alcanzg, las fragancias eran creadas por la maceracion de

las plantas y después fumigadas en las casas. En las practicas petroleras, los



chinos publicaron su primer libro sobre recetas basadas en aceites esenciales,

utilizando casi 100 plantas.

También en el nuevo continente cerca de 1 000 a.C. las civilizaciones
inca, maya y azteca implantaron el uso de plantas medicinales en tierras
americanas debido a la abundancia y diversidad variada de fauna. El uso que
se les daba de igual modo era de fragancia y medicinal para tratar dolencias,

purificacion, desarrollo de la mente entre otras.

La mayoria de las civilizaciones descubrieron el uso y la importancia de
los aceites esenciales. Como consecuencia, se constituye en linea de
investigacion. Para ello, se mejora la técnica de extraccion y de aplicacion, sin
embargo; llegando al siglo XX no existian descubrimientos importantes en la
aromaterapia. En el afio 1910 un “desafortunado” accidente del padre de la
aromaterapia, René-Maurice Gattefossé redescubrié los beneficios de los
aceites esenciales para el ser humano. Muy interesado en perfumeria, René-
Maurice se une a la empresa familiar y esta interesado en aromas de plantas en
los aromas., y el 25 de julio de 1910, René-Maurice Gattefossé estaba en su
laboratorio cuando ocurri6 una explosion. Quemado en la cabeza y en los
brazos, hunde sus manos en un cubo de aceite esencial de Lavanda. El
apaciguamiento es inmediato y la curacion aparece rapida y eficientemente.
Después de esta “experiencia”’, se interesa mas en el poder de los aceites

esenciales, ademas del que se habia demostrado en el campo de la perfumeria.

Su primer libro editado en 1931, Aromaterapia, pone en vigencia el uso de
esta palabra. Ademas, es el primer libro que relaciona las estructuras y

actividades de cada aceite esencial segun sus componentes bioquimicos.


https://bo.aromapedia.net/es/tea-tree-huile-essentielle-bio

A pesar de un excelente trabajo de investigacion, demostrando la eficacia
sin precedentes de los aceites esenciales en el campo médico, los
descubrimientos de René-Maurice Gattefossé no tienen el éxito que merecen.
De hecho, es también la era de la creacion de productos quimicos sintéticos.
Para este ultimo, la competencia entre laboratorios es muy dura. Ademas, la
falta de conocimiento de los usos de los aceites esenciales disminuye su
efectividad ante los ojos del publico en general. La aromaterapia de hoy
también le debe mucho al doctor Jean ValNet que gracias a su voluntad en
descubrir la obra de René-Maurice Gattefossé conducira a una mayor
credibilidad de la aromaterapia en la medicina francesa, mostrando las
propiedades antiinfecciosas de los aceites esenciales, necesarios durante la
guerra de Indochina.

Las heridas de los soldados fueron vendadas con tiras empapadas en
aceites esenciales (un pequefio recordatorio de las practicas del antiguo
Egipto). Estas practicas también han demostrado la debilidad de la terapia
antibiotica: las bacterias se acostumbran a este tipo de medicacion, la eficiencia
disminuye cada vez mas, y se hace necesario utilizar las moléculas sintéticas
que son mas dafiinas para nuestro organismo. Los aceites esenciales son la
manera de curar sin atacar el cuerpo, la historia continua, letras y letras de
acontecimientos importantes abordarian esta investigacion sin embargo no es el
objetivo principal, por lo que se resume al hecho del avance cientifico y
tecnologico en constante evolucién tanto que hoy en dia, la aromaterapia se
extiende por todo el mundo, y el conocimiento sobre su uso es preciso. Muchos
laboratorios también trabajan en la investigacion de la aromaterapia certificada
organica. La aromaterapia es sin duda una de las técnicas mas naturales
posibles contra las dolencias del cuerpo humano. Es tan eficaz en la prevencion

como en la curacion.



2.1.2. Definicion de los aceites esenciales

Se conoce como aceite esencia a los principales productos arométicos
gue existen en diversas partes de las plantas. Debido a que se evaporan por
exposicion al aire a temperatura ambiente, se denominan: aceites volatiles,
aceites esenciales o esencias. Son productos obtenidos de materias primas
naturales por diferentes métodos fisicos o quimicos, habitualmente destilacion
con agua o vapor como en casos de frutos citricos, mediante un proceso
mecanico. A menudo, “los aceites esenciales” consisten en mezclas de
productos quimicos. En su mayoria estan constituidos por terpenos, que son
hidrocarburos cuya formula es C12 H16. Los terpenos més comunes son el
limoneno y el pineno. Estos terpenos se oxidan naturalmente, por lo que
muchas veces es necesario separarlos, obteniendo un producto de mayor valor
gue se conoce como aceite esencial desterpenado. Su composicidn exacta
puede obtenerse mediante cromatografia gaseosa. Las destilaciones por
arrastre de vapor duran entre 3, 4 0 mas horas, segun la hierba que se trate,
obteniéndose muy poca cantidad de esencia. Esto se debe a que el contenido
en aceites de las plantas es bajo, y por ello hace falta destilar abundante
cantidad de hierbas para obtener un volumen que justifique el gasto de
destilacion. Los rendimientos suelen ser menores al 5 %, es decir destilando
100 kg. de hierba fresca, se obtiene menos de 5 kg. de aceite esencial. Esto no
s6lo obliga a optimizar la destilacion, sino a contar con muchas toneladas de

hierba a destilar, inclusive con muchas personas que provean de la hierba.
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Figura 1. Estructura molecular isopreno

HaC CH,

H,C H

Fuente: Isopreno. es.wikipedia.org/wiki/lsopreno#/media/File:lsoprene-Structure.png
Consulta: 16 de enero 2018.

2.1.3. Composicion quimica de los aceites esenciales

Entre los componentes principales de los aceites esenciales se
encuentra una familia de hidrocarburos, donde los terpenos son usualmente
mayoritarios; ya que en ciertos aceites esenciales llegan a tener una
concentracion mayor al 70 % del peso total del mismo. Estos componentes
son la base del aceite esencial y le proporciona a este sus propiedades
fisicas (densidad, viscosidad) y su caracter volatil. En adicion, a causa de
que los terpenos son inodoros; estos no aportan significativamente al

caracter aromatico del aceite esencial.

Por lo tanto, los compuestos organicos con grupos funcionales del tipo
éster, aldehido, cetona, éter, alcohol; que se encuentran presentes en el aceite
esencial en menor proporcién son los responsables del caracter aromatico del
mismo. Teniendo en consideracion que cada una de estas sustancias tiene su
aroma caracteristico, pero la mezcla de estas es la que da el aroma y las

propiedades mas significativas de los aceites esenciales.
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Otros componentes del aceite esencial no estan relacionados con su
aroma (ceras y acidos) pero si pueden tener su importancia para determinadas
aplicaciones y pueden actuar como conservantes, antibioticos, o fijadores del

aroma en el aceite esencial.

2.1.4. Obtencidon de los aceites esenciales

Un aceite esencial solo se puede obtener de un material vegetal, que
proceden de las flores, frutos, hojas, raices, semillas y corteza de los vegetales.
Las plantas elaboran los aceites esenciales para protegerse de las
enfermedades y repeler a los insectos nocivos, también para atraer insectos
benéficos que contribuyen en la polinizacion. Dentro de los tejidos vegetativos,
se encuentran en células esféricas o diferentes cavidades o canales en el
parénquima, y cuando dan el olor a las flores, se encuentran en las glandulas

odoriferas, desde donde son liberados.

Estan presentes en distintas partes de la planta:
o Flores (lavanda, jazmin)

o Hojas (albahaca, ciprés, eucalipto)

o Frutos (anis, ciprés)

o Madera (cedro, cidro)

o Raiz (jengibre)

o Resina exudada (benjui, mirra)

o Cascara de los frutos (limon, naranja, mandarina)
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2.1.5. Propiedades de los aceites esenciales

Todo objeto material que ocupe un espacio tiene la capacidad de
reaccionar a los cambios que se realicen sobre ellas. Estos cambios que

presentan se les conoce como una propiedad.

2.15.1. Propiedades fisicas

Los aceites esenciales son volatiles y liquidos a temperatura ambiente.
Recién destilados son incoloros o ligeramente amarillos. La mayoria presenta
densidad inferior a la del agua (a excepcion del clavo de olor). Son insolubles
en agua y en alcoholes, éteres y en disolventes orgénicos habituales ya que

son liposolubles, cabe mencionar que son arrastrables por el vapor de agua.

2.1.5.2. Propiedades quimicas

En la actualidad, se conocen mas de doscientos aceites esenciales de
apreciado valor comercial en los cuales se han identificado alrededor de
cuatrocientos componentes quimicos. Ademas, sus componentes pueden ser
agrupados casi en su totalidad en dos grupos caracterizados por origenes
biogenéticos distintos: el grupo de los terpenoides y el grupo de los compuestos

aromaticos derivados del fenil-propano.

Los terpenoides son aceites contienen unicamente los terpenos mas
volatiles: mono terpenos, con cadenas C10-C15; y sesquiterpenos, con
cadenas C15-C20. Dentro de estas dos clasificaciones es posible encontrar
alcoholes, aldehidos, cetonas, ésteres, éteres, peréxidos y fenoles. Luego se
encuentran los compuestos aromaticos los cuales son derivados del fenil-

propano (C6-C3) son menos frecuentes que los terpenoides.
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2.1.5.3. Propiedades fisicoquimicas

Las propiedades fisicoquimicas de los aceites esenciales o esencias son
muy diversas, puesto que el grupo engloba sustancias muy heterogéneas. Los
aceites esenciales son liquidos a temperatura ambiente, muy raramente tienen
color y su densidad es inferior a la del agua (con excepciones como el Clavo).
Tienen un indice de refraccion elevado, son solubles en alcoholes y en
disolventes organicos habituales ya que son liposolubles; en adicion son poco
solubles al agua, pero le pueden transmitir el aroma. Los aceites esenciales son

arrastrados por el vapor de agua.

La composicion del aceite esencial puede cambiar con la época de la
recoleccion, edad de la planta, la altitud y condiciones climatologicas del lugar

geografico pequefios cambios genéticos.

2.1.5.3.1. Densidad

Es una propiedad fisica de la materia, expresando la relacion que existe
entre la cantidad de elementos o individuos en un espacio determinado, su
unidad en el sistema internacional se representa como kilogramo por metro

cubico.
2.1.5.3.2. indice de refraccion
Es el cambio de direccion que experimenta una onda al pasar de un
medio a otro distinto, el valor del indice de refraccion es una constante que

depende del caracter y del estado de la sustancia analizada, en general los

indices de refraccion de las sustancias grasas oscilan entre 1 que es valor del
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vacio hasta 2,42 que es del diamante. Como es una constante es importante

tanto para identificar como para el analisis cuantitativo.

2.1.5.3.3. Potencial de hidrégeno

El pH es una medida de acidez o alcalinidad de una disolucion. El
potencial de hidrégeno indica la concentracion de iones hidrégeno presentes en

determinadas disoluciones.

2.1.5.3.4. Propiedades farmacoldgicas

Los aceites esenciales que tienen propiedades farmacoldgicas, estas
propiedades son diferentes para cada aceite esencial. Entre las propiedades

farmacoldgicas de los aceites esenciales se encuentran:

¢ Analgésico: un analgésico (calmante del dolor) se utiliza para aliviar el
dolor. Los aceites esenciales con estas propiedades se mencionan el

clavo, eucalipto, geranio, lavanda, orégano.

e Antibacterial: es un antiséptico que actla en contra de las bacterias.
Entre los aceites esenciales con esta propiedad se encuentran el del
ciprés, albahaca, casia, canela, clavo, eucalipto, geranio, lavanda, limon,
mandarina.

e Antibiético: es un agente que inhibe o suprime el crecimiento de
microorganismos, tales como las bacterias, los hongos o los protozoos.
Entre los aceites esenciales con estas propiedades se encuentran el

ciprés, albahaca, casia, canela, clavo, eucalipto, geranio, lavanda.
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Antidepresivo: un antidepresivo se usa para mejorar la salud de la
persona que padece depresion, entre los aceites esenciales con esta

propiedad se encuentra el geranio, albahaca, incienso, toronja.

Antifungico: un antifingico trata las infecciones con hongos, entre los
aceites esenciales con este tipo de propiedad se encuentran el clavo,

casia, incienso, geranio, mirra, menta y tomillo.

Antiinflamatorio: las propiedades de los antiinflamatorios despiertan una
parte de los analgésicos, evitan el dolor al reducir la inflamacién. Entre
los aceites con este tipo de propiedad se encuentran el de basil,

albahaca, el clavo.

Antioxidante: un antioxidante es una molécula capaz de reducir o
prevenir la oxidacion de otras moléculas. Entre los aceites esenciales
con este tipo de propiedades que se menciona el de clavo, mejorana,

romero y tomillo.

Antiespasmadico: un antiespasmaédico suprime las contracciones suaves
de los musculos, especialmente en los 6rganos tubulares. Los aceites
esenciales con este tipo de propiedad del ciprés, canela, eucalipto,
incienso, geranio, lavanda, limén, mejorana, mirra, menta, romero.

Astringente: un astringente tiende a disminuir o constrefiir tejidos del
cuerpo que estan usualmente de manera local después de la aplicaciéon
tépica. Los aceites esenciales con este tipo de propiedad son el ciprés,
incienso, geranio, limon, hierba de limon, mirra, menta, romero, tomillo y

canela.
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e Diurético: los aceites con estas propiedades son el ciprés, eucalipto,

incienso, geranio, toronja, lavanda, limén y romero.

e Sedante: Un sedante produce calma, relajacion y la reduccion de la
ansiedad. Los aceites esenciales con este tipo de propiedades son el

ciprés, eucalipto, incienso.

2.1.6. Extraccidn de aceites esenciales

Para obtener un aceite esencial, se debe aplicar un método de separacion
fisica, o quimica, los més eficaces y conocidos son: por destilacion por arrastre
de vapor directo, con disolvente, expresiéon en frio, enfleurage hidro destilacion
y otros. Debido a que los aceites esenciales son mezclas formadas por una
diversidad de sustancias, el método de extraccion influye significativamente en
la composicién del producto obtenido, esto ocasiona que el perfil aromético del

aceite esencial varie en funcion del método de extraccion utilizado.

2.1.6.1. Destilacién por arrastre de vapor directo

La destilacion por arrastre con vapor también se emplea con frecuencia
para separar aceites esenciales de tejidos vegetales, ccuando se usa vapor
saturado o sobrecalentado generado fuera del equipo principal, ya sea por una
caldera, una olla de presibn o un matraz adecuado. Esta técnica recibe el
nombre de “destilacion por arrastre con vapor”, propiamente dicha. También se
puede usar el llamado “método directo”, en el que el material esta en contacto
intimo con el agua generadora del vapor. En este caso, se ponen en el mismo
recipiente el agua y el material a extraer, se calientan a ebulliciéon y el aceite
extraido es arrastrado junto con el vapor de agua hacia un condensador, que

enfria la mezcla, la cual es separada posteriormente para obtener el producto
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deseado. Este método se usa, de preferencia, cuando el material por extraer es
liquido o cuando se utiliza de forma esporadica. Una variante de esta ultima
técnica es la llamada “hidrodestilacion”, en la que se coloca una trampa al final
del refrigerante, la cual va separando el aceite del agua condensada, con lo
cual se mejora y se facilita el aislamiento del aceite esencial. También puede
montarse como un reflujo, con una trampa de Clevenger para separar aceites
mas ligeros que el agua. El vapor de agua condensado acompafiante del aceite
esencial es llamado “agua floral” y posee una pequefa concentracion de los
compuestos quimicos solubles del aceite esencial, lo cual le otorga un ligero
aroma, semejante al del aceite obtenido. En algunos equipos industriales, el
agua floral puede ser reciclada continuamente, o bien, es comercializada como

un subproducto (agua de colonia, agua de rosas, etc.)

2.1.6.2. Disolventes quimicos

A diferencia de los métodos mecanicos, con este método se recupera casi
todo el aceite esencial, el porcentaje de perdida ronda entre el 0,5 %. El
procedimiento se lleva a cabo colocando el solvente volatil dentro de un
recipiente y, en bandejas perforadas, se coloca el material vegetal, cuando el
disolvente fluye, obteniendo una sustancia semisdlida con alto contenido de
ceras naturales y aromas, este producto se agita en alcohol para tener como

resultado final un aceite de alta calidad.
2.1.6.3. Expresion en frio
Algunas esencias no pueden destilarse porque sus componentes quimicos
se descomponen, por lo que los aceites esenciales se extraen en frio por

expresion del pericarpio. Para ello, industrialmente se procede a la

escarificacion mecanica haciendo pequefas incisiones en el material vegetal
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haciendo rodar los frutos sobre bandejas revestidas de puas que penetran en la
epidermis y rompen las glandulas oleiferas. Posteriormente se utiliza una
prensa hidraulica para exprimir el material, para luego filtrar y centrifugar el
aceite esencial. Comercialmente, este método es muy costoso y de bajo
rendimiento, en ciertas ocasiones se combina con otros métodos para obtener

un mayor porcentaje de rendimiento.

2.1.6.4. Enfleurage

Este método se utiliza para extraer la esencia del jazmin por lo delicado de
sus flores. Si se utilizan otros métodos para extraer el aceite esencial de jazmin
puede perder gran parte de su fragancia y propiedades. EI método del
enfleurage consiste en esparcir los pétalos sobre grasa purificada para que
absorba la esencia. Este proceso se repite varias veces hasta que la grasa
alcance su nivel de saturacion. Después la grasa se disuelve con alcohol y se
agita 24 horas. Estos aceites reciben el nombre de pomadas.

2.1.6.5. Hidrodestilaciéon

La hidrodestilacion es el método de destilacion del material vegetal con
vapor de agua. En este método, el vapor de agua arrastra el aceite esencial
presente en el material vegetal. En realidad, los aceites esenciales tienen un
punto de ebullicion superior al del agua, pero la mezcla de aceite esencial mas
agua presenta un punto de ebullicién inferior y por eso puede ser destilada.

Cuando se usa vapor saturado, pero el material vegetal no esta en

contacto directo con el agua generadora, sino con un reflujo del condensado

formado en el interior del destilador, se le denomin6 hidro extraccion. Cuando
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se usa vapor saturado, pero la materia prima esta en contacto intimo con el

agua generadora del vapor, se le llama hidrodestilacion.

Al pasar por el condensador, los vapores se enfrian, condensan y se
transforman en un liquido formado por dos fases inmiscibles. La primera es la
organica, donde se encuentra el aceite esencial. La segunda es una fase
acuosa donde para ciertos aceites esenciales se encuentra una cantidad de

esencia, esto es llamado hidrolato.

La fase orgéanica, formada por el aceite esencial, se separa facilmente de
la acuosa al tener distinta densidad y ser inmiscibles. Normalmente, la fase
organica formada por el aceite esencial es la fase menos densa y por ello se
encuentra sobre la fase acuosa, aunque hay excepciones como lo es el aceite
esencial de clavo de olor. La hidrodestilacion es un procedimiento ampliamente
utilizado debido a que el equipo es sencillo y posee una amplia versatilidad con
respecto a los materiales vegetales utilizados en este método.

El principal inconveniente del método de hidrodestilacion es la alta
temperatura de operacion, esto lo hace inapropiado para aquellos aceites
esenciales con componentes termolabiles. Ademas, una operacion incorrecta
de este método puede producir un aceite esencial de baja calidad y con un

aroma desagradable.

2.1.6.5.1. Procedimiento de

hidrodestilacion
A la materia vegetal se le realiza un tratamiento previo, donde se limpia y se

disminuye el tamafio de particula. Esto es realizado con el objetivo que el aceite

esencial que contiene el material vegetal esté mas expuesto y asi sea mas
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facilmente su extraccion. La materia prima vegetal se carga en un balon,
posteriormente se agrega agua destilada en una relacion 1:5 o la oOptima
estudiada, esta relacion se encuentra en funcion de la densidad aparente del
material. El material vegetal debe estar completamente sumergida en el agua
dentro de un balén de fondo redondo es acoplado al Neo Clavenger y es
colocado en una manta de calentamiento. El agua llega a punto de ebullicién y
mediante ese proceso arrastra el aceite esencial que se encuentra contenido en
el material vegetal. La mezcla vapor saturado y aceite esencial, fluye hacia un

condensador donde se obtiene una emulsion liquida inestable.

El Neo Clavenger se encuentra lleno de agua fria desde el inicio del proceso
y el aceite esencial se va acumulando en la parte superior del agua debido a su
inmiscibilidad, a la diferencia de densidad y viscosidad con el agua. El proceso
termina cuando el volumen del aceite esencial acumulado en el decantador no

varie con el tiempo.

2.1.6.5.2. Equipo utilizado en

hidrodestilacion

A escala laboratorio, el equipo comunmente utilizado es el Neo-Clevenger.
Estandares internacionales consideran que este equipo es el mas adecuado
para la determinacion del contenido total del aceite esencial de una planta
aromatica. Esta compuesto de un balén, donde se deposita la materia molida y
una cantidad conocida de agua pura. Se calienta constantemente el aceite
esencial con el agua y se evaporan continuamente. Un condensador va
acoplado al balén y una conexion en forma de D, permite acumular y separar el
aceite esencial de la mezcla condensada. El agua floral condensada regresa al

baldn por el rebose de la conexion.
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Entre las ventajas del equipo a escala laboratorio estan su simplicidad y
flexibilidad para trabajar con aceites de diferente densidad y naturaleza. Entre
sus desventajas se encuentra que el tiempo de extraccion es mayor en
comparacion al utilizado industrialmente; esto se debe a que se busca agotar
todo el aceite contenido en la planta.

Figura 2. Esquema del equipo Neo-Clevenger

l Marca superior

7 5ml.
Marca inferior

150 mm -~

235 mm

P~ 14mm

7mm

A

Fuente: DE SILVA, Tuley. Manual on the essential oil industry.p.156.

2.1.6.5.3. Ventajas y desventajas del

método hidrodestilacion

Entre las ventajas del método de hidrodestilacion se encuentran:
o No se requiere de un calderin generador de vapor.
o El equipo es facil de instalar.

o El equipo puede ser movilizado.

. El equipo es seguro de operar y representan un consumo
energético bajo.
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Entre las desventajas del método de hidrodestilacion se encuentran:
o Los aceites producidos son mas coloreados.
o Tienden a presentar un cierto olor a quemado
o Si utiliza un solvente de captura siempre se va a requerir una

etapa posterior de refinacion.

2.1.7. Caracterizacion fisicoquimica de los aceites esenciales

La caracterizacion es la técnica necesaria para identificar las propiedades
gue tienen los materiales al reaccionar a componentes externos, esto se realiza
mediante técnicas calificadas y estandarizadas que se mencionan a

continuacion.

2.1.7.1. Densidad de los aceites esenciales

La densidad de un aceite esencial medida a temperatura estandar (25°C)
permite distinguir un aceite esencial auténtico de esencias sintéticas comunes.
La densidad se expresa en unidades de masa/volumen, usualmente g/cm3, la
mayoria de los aceites esenciales, al estar compuestos fundamentalmente por
terpenos y derivados, compuestos organicos con atomos ligeros (C, H, O)
formando cadenas y anillos, tienen una densidad menor que la densidad del
agua. Sin embargo, hay algunos aceites con densidad mayor como canela,

clavo de olor o perejil.
2.1.7.2. indice de Refraccion de los aceites esenciales
El indice de refraccién es una relacion acerca de la velocidad de la luz.

cuando un haz de luz que se propaga por un medio ingresa a otro distinto, una

parte del haz se refleja mientras que la otra sufre una refraccion, que consiste
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en el cambio de direccion del haz. Para esto, se el indice de refraccion del
material, que sirve para determinar la diferencia entre el angulo de incidencia y
el de refraccion del haz (antes y después de ingresar al nuevo material). El
indice de refraccion es una magnitud exclusiva de cada aceite esencial y que

cambia si se diluye o mezcla con otras soluciones.

Entonces, la relacion entre la velocidad de la luz cuando viaja en el vacio,
y la velocidad de la luz cuando viaja en un medio, se le conoce como indice de
refraccion, es un valor adimensional y se utilizan ecuaciones especiales para
transformar los valores obtenidos con el equipo especial a una temperatura
uniforme, ya que la turbidez de un medio es perturbada por la temperatura y sus

variaciones.

2.1.7.3. pH de los aceites esenciales

El factor pH (potencial de hidrogeno) mide la concentracion de H+ en una
solucion. El pH acido de aceites esenciales explica en parte las propiedades
bactericidas, fungicidas y viricidas (antiviral) debido a que la acidez se opone a
la multiplicacion microbial. los Aceites Esenciales de alta calidad presentan pH

cercanos a 5 (maximo 5,8) son ellos soluciones &cidas.

2.1.7.4. Cromatografia de Gases Acoplado a

Espectrofotometria de Masas

La cromatografia de gases (GC) se emplea cuando los componentes de
la mezcla problema son volatiles o semivolatiles y térmicamente estables a
temperaturas de hasta 350-400°C. A menudo, la cromatografia de gases se
emplea para confirmar de la presencia o ausencia de un compuesto en una

muestra determinada. Por otra parte, la espectrometria de masas (MS) puede
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identificar de manera casi inequivoca cualquier sustancia pura, pero
normalmente no es capaz de identificar los componentes individuales de una
mezcla sin separar previamente sus componentes, debido a la extrema
complejidad del espectro obtenido por superposicion de los espectros

particulares de cada componente.

2.1.7.5. Solubilidad de los aceites esenciales

Los aceites esenciales son completamente solubles en alcohol puro. Si a
este se le va a afiadiendo agua de forma progresiva, la mezcla disolvera menos
aceite esencial. Dependiendo del tipo de aceite esencial que se trate, se
disolvera completamente en una mezcla alcohol-agua que lleve como maximo
una determinada proporcion de agua. Por lo tanto, esta caracterizacion es
acerca de determinar para un aceite esencial la proporcion alcohol-agua
correcta con la menor cantidad de alcohol posible pero suficiente para disolver
completamente formando solo una fase, una cantidad especifica de aceite

esencial.

2.1.8. Aplicaciones de los aceites esenciales

El fin dltimo de la extraccion de un aceite esencia como se ha mencionado
es por las propiedades cualitativas y cuantitativas que tienes, sin mencionar los
beneficios en las industrias que estos dan, hoy en dia es dificil encontrar una
empresa o un hogar que no empleen los aceites esenciales de forma directa o
de forma indirecta, desde un detergente hasta un aromatizante, por ello

mencionamos las aplicaciones principales de los aceites esenciales.
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2.1.8.1. Industria alimentaria

Los aceites esenciales se utlizan en la industria alimentaria para
condimentar carnes preparadas, embutidos, sopas, helados, queso, etc. Los
aceites esenciales mas empleados por esta industria son el Cilantro, Naranja y
Menta, entre otros. También son utilizados en la preparacion de bebidas
alcohodlicas y no alcohdlicas, especialmente refrescos, entre estas estan las
esencias extraidas del naranjo, limén, mentas e hinojo, entre otros. Estos
aceites esenciales también se emplean en la produccion de caramelos,

chocolates y otras golosinas.
2.1.8.2. Industria farmacéutica
En la industria farmacéutica los aceites esenciales son ampliamente
utilizados, esto se debe a la gama de propiedades farmacoldgicas que estos
poseen. Entre los usos se encuentran la adicion de aceites esenciales en
cremas dentales (aceite de menta e hinojo), analgésicos e inhalantes para
descongestionar las vias respiratorias (eucalipto).
2.1.8.3. Industria de cosméticos
Esta industria emplea los aceites esenciales en la produccién de
cosmeéticos, jabones, colonias, perfumes y maquillaje. En este campo se
pueden citar lo aceites de geranio, lavanda, rosas, cipres, pinabete y eucalipto

2.1.8.4. Industria de productos de uso veterinario

Esta industria emplea el aceite esencial de Chenopodium Ambrosoides,

el cual es apreciado por su contenido de ascaridol, vermifugo. También se
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requiere limoneno y mentol como insecticidas por lo que diferentes citricos y

menta son utilizados.

2.1.8.5. Otras industrias

En la actualidad, los aceites esenciales estan siendo utilizados
ampliamente en diversas industrias. En las industrias que emiten olores
desagradables se esté utilizando las esencias para encubrir el olor de algunos
productos industriales como el caucho, los plasticos y las pinturas. La industria
de las pinturas emplea limoneno como disolvente biodegradable. También se
imparte olor a juguetes. En textiles, se utilizan como encubridores de olores en
tratamientos con mordientes antes y después del tefiido. En papeleria, para

impregnar de fragancias cuadernos, tarjetas, papel higiénico, toallas faciales.

2.2. Cromatografia

Es un método fisico de separacion en la que los componentes a separar
se distribuyen entre dos fases, una inmodvil, que se conoce como lecho
estacionario, y la otra como movil, que se conoce como fase moévil. La
cromatografia se utiliza para la caracterizacion de mezclas complejas, la cual
hoy en dia tiene aplicacion muy importante en todas las ramas de la ciencia; es
un conjunto de técnicas basadas en el principio de retencion selectiva, cuyo
objetivo es separar los distintos componentes de una mezcla, permitiendo
identificar y determinar las cantidades de dichos componentes. Diferencias
sutiles en el coeficiente de particion de los compuestos dan como resultado una
retencién diferencial sobre la fase estacionaria y, por tanto, una separacion
efectiva en funcion de los tiempos de retencion de cada componente de la
mezcla. La cromatografia puede cumplir dos funciones béasicas que no se

excluyen mutuamente:
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Separar los componentes de la mezcla, para obtenerlos mas puros y que

puedan ser usados posteriormente (etapa final de muchas sintesis).

Medir la proporcion de los componentes de la mezcla (finalidad analitica).

En este caso, las cantidades de material empleadas suelen ser muy pequefias.

Existen varios métodos para determinar los componentes quimicos, y para
ello se han desarrollado diferentes técnicas cromatogréficas y se dividen en

funcioén de la fase estacionaria

2.2.1. Cromatografia plana

Consiste en colocar la fase estacionaria sobre una placa plana o sobre un
papel uniforme. Existen diferentes métodos para realizar esta combinacion para

realizar la separacion de los componentes.

2.2.1.1. Cromatografia en papel

Este método se prefiere en laboratorios de andlisis cualitativos, es una
técnica no muy potente ya que no requiere de ningun tipo de equipamiento, esta
constituida por una tira de papel filtro, en la que se deposita, en un extremo,
pequefias gotas de la solucion y se hace evaporar el disolvente, que es la fase
movil, este asciende por capilaridad por el papel, arrastrando los componentes
quimicos hasta dejarlos separados cada uno de ellos y, al conocer las

distancias recorridas, se sabe qué componente quimico es.
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2.2.1.2. Cromatografia en capa fina

Esta es una técnica cromatografica que utiliza una placa inmersa
verticalmente, la fase estacionaria es polar, que regularmente se utiliza
silice gel, adherida a una superficie sdOlida. La fase estacionaria es una
capa uniforme de un absorbente mantenido sobre una placa, la cual puede

ser vidrio, aluminio u otro material rigido inerte.

2.2.2. Cromatografia en columna

La técnica de la cromatografia en columna se le conoce asi porque es una
técnica de purificacion, puesto que permite aislar los compuestos deseados de
una mezcla, donde la muestra que se quiere separar se deposita en la parte
superior del soporte y el resto de la columna se llena con el eluyente (disolvente
que constituye la fase movil) que, por efecto de la gravedad, hace mover la

muestra a través de la columna.

2.2.2.1. Cromatografia de liquidos

Esta técnica permite la separacion fisica de los componentes por la
adsorcion selectiva de los constituyentes de una mezcla, la fase estacionara es
un material como alimina, silice o resinas de intercambio iénico, dependiendo
de la relacion carga/tamafio algunos constituyentes de la mezcla se retendran
con mayor fuerza sobre el soporte sélido que otros, es decir seran adsorbidos,
lo que provocara su separacion. Las sustancias que permanecen mas tiempo
libres en la fase mévil avanzan mas rapidamente con el fluir de la misma, y las
gue quedan mas unidas a la fase estacionaria o retenidas avanzan menos y por
lo tanto tardaran mas en salir o fluir. Este es el principio fundamental de la

cromatografia. Un ejemplo notable es la cromatografia de intercambio iénico.
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2.2.2.2. Cromatografia de gases.

La muestra se volatiliza y se inyecta en la cabeza de un mechero de una
columna cromatogréfica. La elucién se produce por el flujo de una fase mévil de
gas inerte. Este tipo de cromatografia, a diferencia de los otros, es que la fase
movil no interactia con las moléculas del analito, transportado a través de la
columna y se divide en ccromatografia gas-solido (GSC) y cromatografia gas-

liquido, estas se realizan dentro de un horno con un detector.

2.2.2.3. Cromatografia de fluidos super criticos

Un fluido superctitico pertenece a cualquier sustancia que se encuentra a
condiciones de presion y de temperatura mayor a su punto critico, el que tiene
un comportamiento hibrido de liquido y de gas, por esta propiedad tan especial
y de altas condiciones se utiliza en la cromatografia para determinar
compuestos, ya que en condiciones criticas pequefios cambios de presiéon y de

temperatura producen grandes cambios en la densidad.

2.2.3. Espectrometria de masas

Es la técnica analitica mas completa que existe, se utiliza en investigacion
y en procesos industriales, como control de calidad, se caracteriza por tener alta
capacidad inequivoca y practica, ya que le proporciona un espectro

caracteristico de cada molécula, mide la concentracion de cada sustancia.

Dentro del espectrometro de masas se realiza la ionizacion de la muestra
por diferentes métodos, ionizadas las moléculas, se aceleran y se conducen
hacia el sistema colector mediante campos eléctricos o magnéticos. La

velocidad alcanzada por cada ion sera dependiente de su masa. La deteccion
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consecutiva de los iones formados a partir de las moléculas de la muestra,
suponiendo que se trate de una sustancia pura, produce el espectro de masas
de la sustancia, que es diferente para cada compuesto quimico y que constituye

una identificacién practicamente inequivoca del compuesto analizado.

2.2.4. Acoplamiento cromatografia de gases con espectrometria

de masas

Es una técnica separativa que tiene la cualidad de conseguir la separacion
de mezclas muy complejas. Pero una vez separados, detectados, e incluso
cuantificados todos los componentes individuales de una muestra problema, el
Unico dato de que disponemos para la identificacion de cada uno de ellos es el
tiempo de retencion de los correspondientes picos cromatograficos. Este dato
no es suficiente para una identificacion inequivoca, sobre todo cuando
analizamos muestras con un numero elevado de componentes, como es

frecuente en cromatografia de gases capilar.

Por otra parte, la espectrometria de masas puede identificar de manera
casi inequivoca cualquier sustancia pura, pero normalmente no es capaz de
identificar los componentes individuales de una mezcla sin separar previamente
sus componentes, debido a la extrema complejidad del espectro obtenido por
superposicion de los espectros particulares de cada componente. Por lo tanto,
la asociacién de las dos técnicas, GC (Gas Chromatography) y MS (Mass
Spectrometry) da lugar a una técnica combinada GC-MS que permite la

separacion e identificaciéon de mezclas complejas.
Los resultados obtenidos es un grafico que muestra los diferentes picos en

una gréfica, también indica los tiempos de retencién, a la que fue detectado

cada componente, también se adjunta una de resultados que menciona el
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nombre de los componentes segun el tiempo de retencidn, con su porcentaje de
area de cada pico respectivo.

Figura 3. Resultados de una cromatografia GC-MS
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Fuente: Chromatos, Resultados de una cromatografia. es.123rf.com/ photo 43550957
Consulta: 15 de julio 2018.

2.3. Especie frutal

En la diversidad de productos vegetales, se estudid la mandarina Dancy,
ya que segun estudios presenta un alto “porcentaje de aceite esencia, tiene olor

agradable, y presenta propiedades de beneficio a la salud.
2.3.1. Nombre cientifico

e Familia;: Rutaceas.
e Género: Citrus.
e Especie: Reticulata

e Origen: China e Indochina.
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e Nombre cientifico: Citrus reticulata, var. Dancy: adaptacion desde los 300
a 1,100 msnm, fruto redondo, color de pulpa anaranjado, sabor dulce,

corteza suavemente granulada, poca semilla, y tamafio mediano.

2.3.2. Citrus reticulata

Citrus reticulata es una especie de arbol, perteneciente al género botanico
citrus, entre estas familias, que son mas de 1600 especies, con un fruto
particular, de tamafo variado y forma de esferoide. Conformado por pulpa rica
en jugos con gran cantidad de vitamina C flavonoides y aceites esenciales.

Estos citricos son auto fértiles, necesitan de las abejas para transportar
polen de los érganos masculinos a los femeninos. También son perteno

carpicos ya que no necesitan la polinizacion.

2.3.3. Descripcion

Arbol pequefio de 2-6 m de altura, con tronco con frecuencia torcido,
generalmente sin espinas. Ramillas angulosas. Hojas oblongo-ovales, elipticas
o lanceoladas, de 3.5-8 cm de longitud y 1.5-4 cm de anchura, con la base y el
apice obtusos. Margen aserrado por encima de la base. Son de color verde
oscuro brillante en el haz y verde amarillento en el envés, fragantes cuando se
las tritura. Peciolos con ala muy corta. Inflorescencias axilares o terminales con
1-4 flores pentameras, de color blanco, olorosas, de 1.5-2.5 cm de diametro. 18-
23 estambres, casi libres. Frutos de 4-7 cm de longitud y 5-8 cm de diametro,
globoso-deprimidos. Su color varia de amarillo verdoso al naranja y rojo
anaranjado. La superficie es brillante y esta llena de glandulas oleosas
hundidas. La cascara es delgada, muy fragante, separandose facilmente de la

pulpa. Pulpa jugosa y dulce, refrescante. Semillas oblongo-ovoides.
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Figura 4. Arboles de mandarina Dancy

Fuente: siembra de mandarina Dancy, en el municipio de Oratorio, Santa Rosa.

2.3.4. Usos y beneficios

La mandarina se conoce en el mundo por su alto contenido de vitamina C

la cual previene enfermedades, sobre todo, en invierno.

La mandarina pertenece al grupo de frutos llamados hesperidios y su
pulpa esta formada por un considerable nUmero de gajos llenos de jugo. La
pulpa contiene vitamina C, vitamina B, &cido citrico, azlcar reductora vy
caroteno, aunque debe mencionarse que no grandes cantidades. Su piel o
flavedo contiene aceite volatil y glucésido y sus semillas, aceites grasos,
proteinas y sustancias amargas. Tiene propiedades broncodilatadoras y
antinflamatorias adecuada en el tratamiento de ulceras, ayuda el intestino y la
digestién, y debido a su sabor intenso causa un efecto de saciedad lo que

resulta ideal para combatir el exceso de peso, diabetes y el hipercolesterolemia.
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La mandarina también contiene minerales, como el potasio que ayuda al
desarrollo del metabolismo celular, del metabolismo celular, fortalece huesos y
dientes. Las clementinas contienen abundante fibra que ayudan a prevenir

padecimientos cardiovasculares, estrefiimiento, cancer de colon y obesidad.

La mandarina contiene carotenoides y contribuye con betacaroteno en
grandes cantidades. Estas desarrollan una funcién antioxidante que evitan la
accion perjudicial de los radicales libres, que son responsables del progreso de

padecimientos cardiovasculares, degeneracion de las células y el cancer.

Debido a que los beneficios y propiedades son mdltiples, estos son los

usos medicinales de la mandarina:

e Ayuda a quemar grasa.

e Buena para el colageno, los huesos y los dientes.

e Alta fuente de sustancias antioxidantes.

e Ayuda a relajarse.

e Mejora el transito intestinal.

e Diurética (problemas de retencion de liquidos)

e Mejora la vista.

e Generacién de glébulos rojos y blancos.

e Su cascara tiene propiedades anticancerigenas.

e Buena para la hipertensién.

e Si se mastica la cascara estimula el apetito.

e Recomendada para el embarazo y en el periodo de lactancia.
e Es desintoxicante y depuradora.

e Recomendable para casos de gota, artritis, reuma y acido urico.
e Fortalece el sistema de defensas.

¢ Ayuda a reforzarnos contra las infecciones.
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e Combate enfermedades respiratorias como tos, catarros Yy

resfriados.

El consumo fresco de la mandarina, ademas de la preparacion de jugos,
néctares y concentrados, también se utiliza en la industria farmacéutica y en la
de cosméticos y perfumes. Los aceites esenciales se usan como aromatizantes

y saborizantes y las cascaras deshidratadas se obtienen pectinas medicinales.

El cultivo de la mandarina beneficia a los caficultores porque es una
opcién para sustituir areas marginales para café por un cultivo cuya demanda
nacional es insatisfecha y se importa de otros paises para cubrir las

necesidades del mercado.

Tabla I. Valor nutricional por cada 100 gramos de mandarina
Energia 53kcal 220kJ
Carbohidratos 13,34 g

Azlcares 10,58 g
Fibra alimentaria 1,18¢g
Grasas 0,31g
.Saturadas 0,039 g
Trans 0,009
Monoinsaturadas 0,06 g
Poliinsaturadas 0,065 g
Proteinas 0,819

Agua 85,179
Retinol (vit. A) 34 ug (4%)
Tiamina (vit. B1) 0,058 mg (4%)
Riboflavina (vit. B2) 0,036 mg (2%)
Niacina (vit. B3) 0,376 mg (3%)
Vitamina Bs 0,078 mg (6%)
Acido folico (vit. Be) 16 ug (4%)
Vitamina B> 0 ug (0%)
Vitamina C 26.7 mg (45%)
Vitamina D 0 ug (0%)
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Continuacion de la tabla |

Vitamina E 0.2 mg (1%)
Vitamina K 0 pg (0%)
Calcio 37 mg (4%)
Hierro 0.15 mg (1%)
Magnesio 12 mg (3%)
Fosforo 20 mg (3%)
Potasio 166 mg (4%)
Sodio 2 mg (0%)
Zinc 0.07 mg (1%)

Fuente: USDA Food Composition Databases. www.ndb.nal.usda.gov/ndb Consulta: 16 de
enero 2018.

2.3.5. Aspectos ecologicos

Es una especie subtropical. No tolera las heladas, ya que sufre tanto las
flores y frutos como la vegetacion, que pueden desaparecer totalmente.
Presenta escasa resistencia al frio a los -3 °C a -5 °C la planta muere, No
requiere horas-frio para la floracién. No presenta reposos invernales, sino una
parada del crecimiento por las bajas temperaturas (quiescencia), que provocan
la induccion de ramas que florecen en primavera. Requiere importantes
precipitaciones (alrededor de 1.200 mm), que cuando no son cubiertas hay que
recurrir al riego. Necesita temperaturas célidas durante el verano para la

correcta maduraciéon de los frutos.

Es una especie avida de luz para los procesos de floracién y fructificacion,
gue tienen lugar preferentemente en la parte exterior de la copa y faldas del
arbol. Por tanto, la fructificacion se produce en copa hueca, lo cual constituye
un inconveniente a la hora de la poda. Es muy sensible al viento, sufriendo
pérdidas de frutos en precosecha por transmision de la vibracion. En cuanto a

suelos los prefiere arenosos o franco-arenosos, profundos, frescos y sin caliza,
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con pH comprendido entre 6 y 7. No tolera la salinidad, aunque la utilizacion de

patrones supone una solucion a este problema.

La humedad relativa influye sobre la calidad de la fruta. La mandarina en
regiones donde la humedad relativa es alta tiende a tener cascara delgada y
suave, mayor cantidad de jugo y de mejor calidad. La baja humedad favorece
una mejor coloracion de la fruta. El rango adecuado de humedad relativa puede
considerarse entre 60 y 70 %. Las altitudes aptas para el cultivo de Mandarina

oscilan entre los 400 a 1300 msnm.

Figura 5. Areas aptas para el cultivo de la Mandarina en Guatemala
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Figura 6. Precio promedio mensual, pagado al mayorista del
2009/2016
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Fuente: direccién de planeamiento. Ministerio de agricultura, ganaderia y agricultura.

boletin mensual de precios de productos agricolas e indicadores, Afio 2017.

2.4. D-Limoneno

Es una sustancia natural presente en los aceites esenciales de las
cascaras de los citricos y les da el olor que caracteriza a los mismos. El
limoneno es una molécula que pertenece al grupo de los terpenos funcionando
como antioxidantes. Esta molécula presenta un carbono asimétrico como estero

centro, por esta forma particular existen dos isémeros 6pticos, dextro y levo.
2.4.1. Propiedades
Es una sustancia liquida, incolora a temperatura ambiente. Con una
pureza de mono terpenos del 95 %, los isomeros de esta sustancia que es el

dextro limoneno tiene un olor a limén, mientras que el levo limoneno tiene un

olor a pino. Otra de sus propiedades importantes es que es inflamable a una
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temperatura superior de los 50 °C, pero no es toxico ni dafino, no es soluble en

agua y la densidad es de 0.84 g/mL. Se oxida con la luz ultravioleta.

24.2. Usos

En los ultimos afios han cobrado importancia debido a su demanda como
disolvente biodegradable; ademés, es un disolvente industrial y tiene
aplicaciones como componente aromatico y en la sintesis de nuevos

compuestos quimicos.

El D-Limoneno est4d encontrando un amplio uso en la industria de
productos de limpieza del hogar, industria alimentaria y cosmética, en parte,
porque su aroma es agradable. También se usa en disolvente de resinas,
pigmentos, tintas, pinturas, en la fabricacion de adhesivos, como aditivo en
fragancias, en fluidos refrigerantes, como control de olores, etc. También es
usado por las industrias farmacéutica y alimentaria como aromatizante y para
dar sabor, siendo usado, por ejemplo, en la obtencion de sabores artificiales de
menta y en la fabricacion de dulces, goma de mascar, bebidas y especias,
también en los insecticidas para repeler o matar hormigas, pulgones,
cochinillas, moscas, 4&caros, cucarachas, avispas, rosales, plantas

ornamentales.

Su propiedad de poca miscibilidad con el agua significa que es empleado
como desengrasante flotante para uso en estaciones de bombeo de aguas
residuales y como desengrasante de piezas y de tanques de inmersion. En
aplicaciones desengrasantes, su relativamente alto poder de disolvente implica
el uso de pequeios volimenes. Sin embargo, a causa de su baja volatilidad, los
tiempos de secado son normalmente mas largos que para los disolventes

clorados mas cominmente usados. El D-Limoneno estd siendo considerado
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como un sustituto del metil etil cetona, acetona, tolueno, xileno y muchos
disolventes clorados (hidrocarburos clorados y clorofluorocarbonos). Sin
embargo, en aplicaciones de sintesis quimica, la reactividad del doble enlace
C=C debe ser tenida en cuenta. También existe la preocupacion de que esto

podria conducir a la degradacion del disolvente.

2.4.3. D-Limoneno beneficio saludable

Recientes estudios parecen apuntar que el D-Limoneno tiene efectos
anticancerigenos. Incrementa los niveles de enzimas hepaticos implicados en la
detoxificacion de carcindgenos. La glutation S-transferasa (GST) es una enzima
muy importante en la destoxificacion de xenobioticos. El limoneno parece
promover el sistema GST del higado y los intestinos atenuando el efecto dafino
de los carcindgenos. Estudios en animales demuestran que limoneno en la
dieta reduce el crecimiento tumoral en mamiferos. Estudios preliminares
publicados en la década de 1990 indican que el D-limoneno puede proteger
contra el cancer. En una revision de investigacion publicada en Critical Reviews
in Oncogenesis en 1994, por ejemplo, los investigadores analizaron la
investigacion disponible sobre D-limoneno y determinaron que puede ayudar a
inhibir el crecimiento de tumores y posiblemente proteger contra el cancer de
mama. La investigacion mas reciente sobre D-limoneno y cancer incluye un
estudio de 2012 de Human and Experimental Toxicology, en el que las pruebas
en ratones revelaron que el D-limoneno podria ayudar a proteger contra el
cancer de piel en parte mediante la reduccion de la inflamacion y el estrés
oxidativo. Ademas, un estudio de 2012 publicado en Life Sciences sugiere que
el D-limoneno puede ayudar a combatir el cancer de colon. En pruebas en
células humanas, los autores del estudio encontraron que el D-limoneno puede
proteger contra el cancer de colon al inducir apoptosis (un tipo de muerte celular

programada esencial para detener la proliferacion de células cancerosas).
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3. DISENO METODOLOGICO

Localizacion

La parte experimental de la investigacion se realizd en las siguientes

instalaciones:

e Laboratorio de Investigacion de Extractos Vegetales -LIEXVE-, Seccion
de Quimica Industrial, Centro de Investigaciones de Ingenieria, Facultad
de Ingenieria, Universidad de San Carlos de Guatemala.

e Laboratorio de Instrumentacion Quimica Avanzada, Instituto de

Investigaciones, Universidad del Valle de Guatemala.

3.1. Variables

Son las condiciones en las que se realizaron las corridas del experimento,

estas se dividen en independientes y dependientes.

3.1.1. Variables independientes

Una variable independiente son las condiciones que pueden cambiar

libremente su valor, sin que este sea afectado por alguna otra variable.

e Altitud de la zona de cultivo:
e Chiquimulilla, Santa Rosa 294 msnm.
e San Felipe, Retalhuleu: 614msnm.

e Oratorio, Santa Rosa: 951 msnm.
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e Tiempo de extraccion de aceite esencial: 2 horas, 4 horas, 6 horas
e Granulometria del material vegetal: mesh No. 4, mesh No 8, mesh
No 12. Correspondiente a un tamafio de particula de 4,699mm,

2,362mm, 1,397mm respectivamente.

3.1.2. Variables dependientes

¢ Rendimiento obtenido del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy).

¢ Densidad del aceite esencial.

e Indice de refraccion del aceite esencial.

e Potencial de Hidrégeno del aceite esencial.

e Contenido de D-Limoneno en el aceite esencial.

e Componentes quimicos principales en el aceite esencial.

3.1.3. Variable de respuesta

La variable de respuesta para cada tratamiento planteado en la fase
experimental fue el rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy a
partir de la variacion de la altitud en la zona de cultivo del fruto, el tiempo de
extraccion y el tamafio de la particula, todas estas variaciones realizadas por el

método de hidrodestilacion en el equipo Neo-Clavenger a escala laboratorio.
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Tabla Il.

Variables independientes y dependientes en el proceso de

extraccion del aceite esencial proveniente del flavedo de la

mandarina Dancy (Citrus reticulata, var. Dancy)

No Variable Valores | Dimensional Descripcién
951
. Metros sobre el nivel del
L
1 E Altitud 614 mshm mar de la zona de cultivo.
L 294
: : |
2 | | Tiempo 2 h Horas en el tiempo de
o extraccion.
w 6
Q
Z 4 Es el nimero de orificios
3 Granulometria 8 Mesh
12 por pulgada cuadrada.
4 Rendimiento *VE % Porcentaje
- Cociente de velocidad de
Indice de . : : ;
5| w P VE | Adimensional | laluz en el vacioy en el
~ | refraccion .
= aceite.
< . — .
6| = Pptenmal de *VE | Adimensional Concentracion de iones
= | Hidrogeno Hidrogeno.
7 | ¥ Densidad *VE g/mL Gramos sobre milimetro.
& | Contenido de D-
g8 | B~ *VE % Porcentaje de area.
Limoneno
9 Cqmponentes *VE % Porcentaje de area.
principales

Fuente: elaboracion propia, *VE: Valor experimental.

3.2. Delimitacion del Campo de Estudio

La investigacion es de caracter cuantitativo, experimental y comparativo.

Se desarrollé la evaluacion del rendimiento y caracterizacion fisicoquimica del

aceite esencial del flavedo de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy) proveniente de tres altitudes diferentes de cultivo, tres tamafios de

particula y tres tiempos de extraccion, utilizando el método de hidrodestilacion a
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escala laboratorio para determinar los componentes quimicos presentes en el

aceite esencial mediante cromatografia gaseosa con acoplamiento de

espectrometria de masas (GC-MS).

3.3. Obtencion de las muestras

La materia prima se obtuvo de tres plantaciones de arboles frutales de

citricos ubicadas en:

Chiquimulilla, Santa Rosa 294 msnm.
San Felipe, Retalhuleu: 614msnm.

Oratorio, Santa Rosa: 951 msnm.

o El municipio de Chiquimulilla del departamento de Santa Rosa;

perteneciente a la region suroriental de Guatemala. Esta
plantacion se encuentra ubicada a una altura de 294 metros sobre
el nivel del mar

El municipio de Oratorio, departamento de Santa Rosa,
perteneciente a la region suroriental de Guatemala, a 951 metros
sobre el nivel del mar.

El municipio de San Felipe del departamento de Retalhuleu;
perteneciente a la region suroccidente de Guatemala. Esta
plantacion se encuentra ubicada a una altura de 614 metros sobre

el nivel del mar.

Los frutos recolectados de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.
Dancy) se clasificaron segun la pigmentacion del flavedo, basandonos
en el valor +1, +3, +6 segun el cédigo de colores que se encuentra en el

anexo A. Posteriormente, se varié el tamafio de particula del flavedo
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realizando cortes con tijera y con rallador, y luego para separar los
diferentes tamafos de particula se utiliz6 un tamizador. Se obtuvo la
extraccion y caracterizacion fisicoquimica del aceite esencial del flavedo
de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Utilizando el

método de hidrodestilacion a escala laboratorio.

3.4. Técnicas cuantitativas y cualitativas

Las técnicas tomadas dentro del marco del presente estudio se dividen en
dos grupos, técnica cuantitativa que es toda aquella que el resultado es un valor
numeérico, y la técnica cualitativa, que es toda aquella que su resultado es de

carécter linguistico.

Técnica Cuantitativa | Cualitativa

Altura de zona de cultivo X
Materia prima | Andlisis granulométrico X
Tiempo de extraccion

Porcentaje de rendimiento
Densidad

indice de refraccion
Potencial de hidrogeno
Contenido de D-Limoneno
Composicion Quimica X

Aceite esencial

XXX |[X| XX

Fuente: elaboracion propia.

3.5. Disefo de tratamientos

Para la evaluacion estadistica se utilizd un disefio completamente
aleatorio de las extracciones, aplicando un experimento tri-factorial, evaluando 1
especie de mandarina, 3 alturas de cultivo sobre el nivel del mar, 3 tamafos de

particulas del material vegetal y 3 tiempos de extraccion. Conjugando cada uno
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de los factores con sus diferentes niveles, se desarrollaron 27 tratamientos, y
cada tratamiento se realizd con tres replicas para determinar un
comportamiento estadistico. Combinando los tratamientos con sus réplicas

tenemos un total de 81 corridas.

Tabla lll. Factores y niveles presentes dentro del estudio
Factores Niveles
951 msnm
Altitud 614 msnm
294 msnm
Mesh No 4
Granulometria Mesh No 8
Mesh No 12
. 2 horas
Tiempo de
r 4 horas
extraccion
6 horas

Fuente: elaboracion propia.

Para determinar de forma mas sencilla el niumero de corridas para el
disefio experimental se puede reducir la matriz de las diferentes combinaciones
con el simple uso de la siguiente ecuacion que relaciona niveles, factores y el

namero de réplicas que se realizara.
Corridas = (Niveles)Factores x (Réplicas)

Corridas = 33 * 3

Corridas = 81
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3.6. Recursos humanos

Investigador:

Asesores:

Revisor:

3.7. Recursos Materiales

3.7.1. Materia Prima

Br. Eduardo Antonio De Paz Rodas.

Ing. Qca. Telma Maricela Cano Morales.

Inga. Qco. Mario José Mérida Meré.

Ing. Cesar Ariel Villela Rodas.

e Flavedo de Mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy)

3.7.2. Materiales Auxiliares

e Rayador de cascara de frutos.

e Tijera de cocina
e Regla

e Papel Parafilm

3.7.3. Cristaleria

e Beacker de 25 mL
e Beacker 50 mL

e Vidrio de reloj

e Probeta de 500 mL

e Viales de color Ambar de 3 mL
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e Micropipeta de 1 mL

e Balones de fondo redondo de 1000 mL

3.7.4. Reactivos

e Agua desmineralizada
e Etanol al 95 %

3.7.5. Equipo

e Balanza analitica digital.

e Bomba sumergible para recircular el refrigerante.

e Tamices mesh No. 4, No. 8 y No. 12.

e Tamizador de laboratorio.

¢ Mantas de calentamiento “ThermoScientific” de 200 Vatios.

e Neo Clevenger.

e Papel pH.

e Refractdmetro Abbe NAR-1T Liquid.

e Cromatografo de gases con acoplamiento de espectrometria de masas
(GC-MS).

3.8. Procedimiento
Se presenta el procedimiento empleado en la fase experimental para
realizar cada uno de los tratamientos en la extraccion del aceite esencial de

mandarina Dancy y el algoritmo de pasos utilizados en los analisis fisicos y

guimicos del aceite esencial.
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3.9. Preparacion de la materia prima

La preparacion de la materia prima consiste en una operacion unitaria de
lavado, que pasa un solvente, en este caso, el agua para obtener un sélido sin

agentes externos que interfieran posteriormente en los resultados obtenidos.

3.9.1. Granulometria del flavedo de la mandarina Dancy (Citrus
reticulata var. Dancy)

o Clasificacion de la materia prima por su pigmentacion segun apéndice A
para uniformizar el tiempo de madurez de la mandarina utilizada.

o Para el tamafio de particula grande (mesh No. 4) se retir6 la cascara de
la mandarina de forma manual y se redujo el tamafio de particula

realizando cortes con tijeras.

Figura 7. Tamafo de particula grande

Fuente: elaboracion propia.
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Para el tamafio de particula mediana y pequefio (mesh No. 8 y mesh
No. 12) se redujo el tamafio de particula utilizando un rallador de

cocina.

Figura 8. Rallador de particula mediana y particula pequefia

Fuente: elaboracion propia.

Con el flavedo de tamafios reducidos se armo el juego de tamices mesh
No. 4, mesh no.8, mesh No. 12. Y se colocO un tamiz superior y uno
inferior para soporte de la materia prima restante.

Se coloco el juego de tamices en el tamizador de laboratorio y se puso
a funcionar durante 10 minutos por cada 150 gramos de material

vegetal inicial.
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Figura 9. Tamizador de laboratorio

Fuente: elaboracion propia en el Laboratorio de investigacion de extractos vegetales -
LIEXVE-. 2018.

o Al finalizar el trabajo mecanico de la tamizadora se recolecta el material

vegetal separado por su tamafio de particula.

Figura 10. Variaciones de tamafio de particula empleados para la

extracciéon del aceite vegetal

Fuente: elaboracion propia, realizado en el Laboratorio de Investigacién de Extractos
Vegetales -LIEXVE-. 2018.
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3.9.2. Extraccion de aceite esencial a escala laboratorio por el

método de hidrodestilacion

Se lavan las secciones del Neo Clavenger con etanol al 95 % y agua
para evitar la influencia de agentes externos al experimento.

Se pesan 75 g de flavedo la mandarina Dancy (Citrus reticulata var.
Dancy).

Se colocan en un balon de fondo redondo de 1000 mL.

Siguiendo la relacion 1:5 (materia prima/agua desmineralizada) se
agregan 375 mL de agua desmineralizada cubriendo el material vegetal.
Se acopla el balon que contiene el material vegetal con el Neo
Clavenger.

Se hace recircular el anticongelante por el condensador del Neo
Clavenger, manteniendo el anticongelante de recirculacion a una
temperatura de 10 °C.

Se transfiere calor al balén de 1000 mL con la manta calentamiento,
hasta que inicie la ebullicion.

Iniciada la ebullicion, se toma el tiempo de destilacion de 2 horas, 4
horas y 6 horas segun la corrida correspondiente.

Completado el tiempo de destilacion, se suspende el calentamiento y se
espera hasta que termine el condensado.

Se tara el un vial de 3 mL.

Se transporta el aceite a un vial color ambar, separando la fase oleosa
del agua.

Se establece la masa del vial, pero ahora conteniendo el aceite
recuperado, y finalmente por diferencia se determina la masa del aceite
obtenido en la destilacion.

El vial se almacenara en frio para evitar que el aceite esencial se

volatilice.
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3.10. Analisis fisicoquimicos

Los analisis fisicoquimicos realizados para cada muestra de aceite
esencial obtenido fueron: densidad, indice de refraccion y potencial de

hidrogeno.

3.10.1. Densidad

Para este andlisis se utiliza el picnbmetro de 1 mL.
e Limpiar y secar cuidadosamente el picnémetro.
e Tarary anotar la masa del picnometro.
e Agregar aceite esencial hasta el borde
e Tomar nuevamente la masa del picnédmetro con el aceite esencial.
e Se calcula la densidad dividiendo el peso en gramos dentro del volumen

del picnébmetro.

3.10.2. Iindice de refraccion

Para la realizacion de este andlisis se utilizd el refractometro Abbe NAR-

1T Liquid del laboratorio de investigacién de productos naturales (LIPRONAT).
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Figura 11. Refractometro Abbe NAR-1T LIQUID

Fuente: elaboracion propia, realizado en el Laboratorio de Investigacién de Productos
Naturales, LIPRONAT. 2018

Primero se comprueba que el prisma del refractbmetro este limpio
aplicando unas gotas de Xileno.

Se agregan dos gotas de aceite esencial al prisma, utilizando una
micropipeta.

Se enciende la lampara usando el interruptor en el lado izquierdo y se
ajusta para asegurar el brillo adecuado en el prisma de medicién.

Se observa por el ocular, girar la perilla de compensacién de color hasta
gue aparezca una linea clara y definida en el campo de vision.

Se gira la perilla de medicion alineando la linea delimitadora, con las

lineas de interseccion (ajustar claro y oscuro al centro).
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Figura 12. Ocular del refractémetro para medicion del |.R.

Fuente: elaboracion propia, realizado en el Laboratorio de Investigacion de Productos
Naturales, LIPRONAT. 2018.

Se mueve la palanca de la parte inferior izquierda y leer en la escala
superior el indice de refraccién y repetir la operacion en funcién del
namero de soluciones a utilizar.

Registrar el indice de refraccion. Después leer el termoémetro y registrar
la temperatura.

Se obtiene el indice de refraccidn a diferentes temperaturas ambiente

Se corrige el valor del indice de refraccion a una temperatura de 20 °C
para tener valores uniformes y poder realizar un andlisis comparativo

Se utiliza la ecuacién I.R.2%°C = [.R™+ 0.00044(T — 20) para obtener

indices de refraccion a 20 grados centigrados.
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3.10.3. Potencial de Hidrégeno (pH)

Para este estudio se utilizé papel pH marca Merck.

Con la ayuda de una micropipeta se colocan dos gotas del aceite
esencial en el papel Ph.

Se espera a que termine de realizar el viraje de colores.
Se comparan los cuatro colores del papel pH con los indicadores.

Se toma nota del valor del pH del aceite esencial.

Figura 13. Indicador universal de pH

Fuente: elaboracion propia, realizado en el Laboratorio de Investigaciéon de Extractos
Vegetales -LIEXVE-. 2018.
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3.11.Recoleccion y ordenamiento de la informacion

Una vez establecidas las variables dependientes e independientes, se
llevé a cabo la parte experimental. Para ello, se establecié el orden de la

recoleccion y el ordenamiento de la informacion, que se realiz6 de la siguiente

manera:

Tabla IV. Resumen del disefio experimental de tratamientos

Factor Nivel 1 Nivel 2 Nivel 3 | Tratamientos
Nivel 294 614 951
1. L 3
altitudinal msnm. msnm. msnm.
p. | Tamanode | o op 15 | Mesh8 | Mesh 4 3
particula
3. Tlempo_Qe 2 horas | 4 horas | 6 horas 3
extraccion
Repeticiones: 3 27 Total :81

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla V. Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A diferentes
tamafos de particulay tiempos de extraccién

: Peso

Mesh | Horas | Corrida Agua , 'P.eso Eeso Pesq vial del % R
(mL) | inicial (g) | vial (g) | + Aceite (g) aceite

1 375 75 5,684 7,971 2,286 3,048

2 2 375 75 5,779 7,647 1,868 2,491

3 375 75 5,697 7,856 2,159 2,879

NG 1 375 75 5,874 8,899 3,025 4,034

12' 4 2 375 75 5,949 8,430 2,481 3,308

3 375 75 5,781 8,219 2,438 3,251

1 375 75 5,751 8,242 2,491 3,321

6 2 375 75 5,792 7,859 2,067 2,756

3 375 75 5,702 7,614 1,912 2,549

1 375 75 5,768 7,791 2,023 2,697

2 2 375 75 5,749 7,812 2,063 2,750

3 375 75 2,934 3,551 0,617 0,823

1 375 75 5,825 8,241 2,415 3,221

No. 8 4 2 375 75 5,743 8,241 2,498 3,331

3 375 75 5,825 8,241 2,415 3,221

1 375 75 5,673 7,733 2,060 2,746

6 2 375 75 5,666 7,628 1,962 2,616

3 375 75 5,668 7,628 1,960 2,613

1 375 75 2,908 3,111 0,203 0,271

2 2 375 75 2,897 3,193 0,295 0,394

3 375 75 2,949 3,240 0,291 0,388

1 375 75 2,898 3,391 0,494 0,658

No.4| 4 2 375 75 2,863 3,428 0,565 0,753

3 375 75 2,865 3,424 0,559 0,745

1 375 75 2,948 3,247 0,300 0,399

6 2 375 75 2,935 3,364 0,430 0,573

3 375 75 2,856 3,063 0,207 0,275

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla VI. Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A diferentes tamafos de
particulay tiempos de extraccién

_ Agua Pfas_o Pe_so Peso \_/iaI Peso
Mesh |Horas | Corrida Inicial Vial + Aceite del % R
(mL) .
(9) (9) (9) aceite
1 375 75 5,847 8,230 2,383 |3,177
2 2 375 75 5,713 8,475 2,762 |3,683
3 375 75 5,754 8,575 2,821 |3,761
NoO 1 375 75 5,750 9,137 3,387 |4,516
12' 4 2 375 75 5,754 8,313 2,559 |3,412
3 375 75 5,812 9,035 3,223 |4,297
1 375 75 5,795 8,793 2,998 |3,997
6 2 375 75 5,772 8,734 2,962 |3,949
3 375 75 5,754 8,875 3,121 |4,161
1 375 75 5,665 7,895 2,230 |2,973
2 2 375 75 5,637 7,462 1,825 |2,433
3 375 75 5,698 8,084 2,386 |3,181
1 375 75 5,658 8,650 2,992 |3,989
No. 8 4 2 375 75 5,645 8,174 2,529 |3,372
3 375 75 5,800 8,949 3,149 |4,199
1 375 75 5,827 7,927 2,100 |2,800
6 2 375 75 5,761 8,208 2,447 |3,263
3 375 75 5,742 8,083 2,341 |3,121
1 375 75 2,887 3,116 0,229 (0,305
2 2 375 75 2,820 3,171 0,351 |0,468
3 375 75 2,780 3,194 0,414 |0,552
1 375 75 2,832 3,073 0,241 |0,321
No.4| 4 2 375 75 2,906 3,237 0,331 |0,441
3 375 75 2,809 3,105 0,296 |0,395
1 375 75 2,944 | 3.2367 0,029 |0,388
2 375 75 2,840 3,381 0,541 |0,721
3 375 75 2,860 3,313 0,454 |0,605

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla VII.

Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy

(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de

Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A diferentes tamafos de

particulay tiempos de extraccién

Mesh | Horas | Corrida| (91 || 580 1 080 | o e | seste | %R
1 | 375 | 75 |5576| 7569 | 1,093 | 2,658

2 | 2 [ 375 | 75 |5863| 8040 | 2,176 | 2,902

3 | 375 | 75 |5797| 8069 | 2271 | 3,029

1 | 375 | 75 |5810| 9069 | 3,259 | 4,345

ng 4 | 2 | 375 | 75 |5720| 8938 | 3217 | 4,290
3 | 375 | 75 |5735| 8039 | 2,305 | 3,073

1 | 375 | 75 |5672| 8733 | 3,061 | 4,081

6 | 2 | 375 | 75 |5771| 8785 | 3,014 | 4,019

3 | 375 | 75 |5754| 8903 | 3.149 | 4.198

1 | 375 | 75 |2968| 3478 | 0510 | 0,680

2 | 2 | 375 | 75 |2844| 3,757 | 0913 | 1,218

3 | 375 | 75 |5689| 7506 | 1,817 | 2,423

1 | 375 | 75 |5903| 7,336 | 1,433 | 1,910

Né" 4 | 2 | 375 | 75 |5855| 7447 | 1,592 | 2,122
3 | 375 | 75 |4908| 6917 | 2,009 | 2,679

1 | 375 | 75 |2881| 3973 | 1,092 | 1,456

6 | 2 | 375 | 75 |5798| 7,938 | 2,141 | 2,854

3 | 375 | 75 |2897| 4286 | 1,389 | 1,852

1 | 375 | 75 |2818| 3.456 | 0,637 | 0,637

2 [ 2 [ 375 | 75 |2914| 3226 | 0312 | 0416

3 | 375 | 75 |2886| 3581 | 0,695 | 0,695

1 | 375 | 75 |2954| 3671 | 0,717 | 0,956

Nj- 4 | 2 [ 375 | 75 |2933| 3495 | 0562 | 0,749
3 | 375 | 75 |2916| 3617 | 0,701 | 0,701

1 | 375 | 75 |2884| 3251 | 0,367 | 0,489

6 | 2 | 375 | 75 |2878| 3454 | 0576 | 0,768

3 | 375 | 75 |2880| 3249 | 0369 | 0,492

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla VIll. Densidad y pH del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
Chiguimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A diferentes tamafios
de particula y tiempos de extraccion

Mesh Horas Corrida | Tara (@) firIT:IS((;) VOI?gn;en p(g/mL) | pH
1 13,4864 | 14,061 0,8 0,718 5

2 2 13,3461 | 14,208 1,0 0,861 5

3 13,4819 | 14,297 1,0 0,815 5

1 13,3723 | 14,197 1,0 0,825 5

No. 12 4 2 13,3791 | 14,202 1,0 0,823 5
3 13,5029 | 14,292 1,0 0,789 5

1 13,4843 | 14,061 0,7 0,823 5

6 2 13,3771 | 14,215 1,0 0,838 5

3 13,4687 | 14,194 0,9 0,806 5

1 13,473 | 14,288 1,0 0,815 5

2 2 13,3886 | 14,240 1,0 0,851 5

3 13,4007 | 14,251 1,0 0,850 5

1 13,4028 | 14,255 1,0 0,852 5

No. 8 4 2 13,4104 | 14,257 1,0 0,846 5
3 13,3849 | 14,941 2,0 0,778 5

1 13,4419| 14,001 0,6 0,931 5

6 2 13,4029 | 14,505 1,3 0,847 5

3 13,4142 | 14,253 1,0 0,838 5

1 13,4029 | 14,251 1,0 0,848 5

2 2 13,4103| 13,723 0,4 0,781 5

3 [13,4042| 13,572 0,2 0,837 | 5

1 13,4242 | 13,705 0,35 0,803 5

No. 4 4 2 13,4688 | 13,893 0,5 0,848 5
3 13,3991 | 14,145 1,0 0,746 5

1 13,5618 | 14,365 1,0 0,803 5

6 2 13,3791 | 14,402 1,0 1,023 5

3 13,3771 | 14,063 1,0 0,685 5

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla IX. Densidad y pH del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A diferentes tamafnos
de particula y tiempos de extraccion

Mesh | Horas |Corrida ‘I'(agr)a firl?aelsgg ) Vo'g;en p (g/mL) pH
1 13,507 | 14,079 0,7 0,817 5

2 2 13,478| 13,973 0,6 0,825 5

3 13,940| 14,758 1,0 0,819 5

1 13,501 | 14,233 0,9 0,813 5

No. 12 4 2 13,484 | 14,220 0,9 0,817 5
3 13,498 | 14,148 0,8 0,812 5

1 13,955 14,444 0,6 0,815 5

6 2 13,487 | 14,059 0,7 0,817 5

3 13,490| 14,226 0,9 0,817 5

1 13,497 | 14,244 0,9 0,830 5

2 2 13,507 | 14,004 0,6 0,827 5

3 13,517 14,105 0,7 0,840 5

1 13,509 | 14,166 0,8 0,821 5

No. 8 4 2 13,486| 13,902 0,5 0,831 5
3 13,460| 14,215 0,9 0,839 5

1 13,510 14,327 1,0 0,817 5

6 2 13,487 | 14,060 0,7 0,818 5

3 13,507 | 14,112 0,7 0,865 5

1 13,466| 13,632 0,2 0,829 5

2 2 13,427| 13,584 0,2 0,787 5

3 13,427| 13,864 0,5 0,873 5

1 13,564 | 13,898 0,4 0,835 5

No. 4 4 2 13,559| 13,875 0,4 0,789 5
3 13,657 13,896 0,4 0,849 5

1 13,435| 13,829 0,5 0,789 5

6 2 13,490 14,249 0,9 0,843 5

3 13,456 | 14,214 0,9 0,842 5

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla X. Densidad y pH del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A diferentes tamafios de
particulay tiempos de extraccién

Mesh | Horas | Corrida| Tara (g) firITaels(cg)] ) VOI(ug?en p(g/mL) | pH
1 13,493 | 13,908 0,5 0,831 5

2 2 13,511 | 14,345 1,0 0,834 5

3 13,520 | 14,337 1,0 0,817 5

1 13,501 | 14,326 1,0 0,825 5

No. 12 4 2 13,404 | 13,830 0,5 0,850 5
3 13,496 | 14,075 0,7 0,827 5

1 13,382 | 13,844 0,5 0,924 5

6 2 13,518 | 14,338 1,0 0,820 5

3 13,560 | 13,817 0,3 0,857 5

1 13,519 | 13,929 0,5 0,821 5

2 2 13,518 | 14,296 0,9 0,865 5

3 13,500 | 13,749 0,3 0,829 5

1 13,559 | 13,890 0,4 0,827 5

No. 8 4 2 13,566 | 13,894 0,4 0,822 5
3 13,562 | 14,385 1,0 0,823 5

1 13,530 | 13,876 0,4 0,864 5

6 2 13,498 | 13,914 0,5 0,832 5

3 13,562 | 14,385 1,0 0,823 5

1 13,565 | 13,898 0,4 0,833 5

2 2 13,565 | 13,650 0,1 0,855 5

3 13,560 | 13,898 0,4 0,844 5

1 13,565 | 13,898 0,4 0,834 5

No. 4 4 2 13,559 | 13,885 0,4 0,814 5
3 13,558 | 13,886 0,4 0,821 5

1 13,776 | 14,025 0,3 0,832 5

6 2 13,473 | 13,972 0,6 0,832 5

3 13,482 | 13,728 0,3 0,821 5

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XI. indice de refraccion del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A
diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion

Mesh | Horas | Corrida | Temperatura (°C) IR IR 20 °C
1 21,1 1,4790 | 1,4795

2 2 21,8 1,4780 | 1,4788

3 21,8 1,4780 | 1,4788

1 21,7 1,4790 | 1,4797

No. 12 4 2 21,1 1,4780 | 1,4785
3 21,4 1,4790 | 1,4796

1 20,8 1,4790 | 1,4794

6 2 21,8 1,4790 | 1,4798

3 21,5 1,4785 | 1,4792

1 21,8 1,4780 | 1,4788

2 2 22,0 1,4770 | 1,4779

3 21,5 1,4785 | 1,4792

1 22,0 1,4785 | 1,4794

No. 8 4 2 22,0 1,4780 | 1,4789
3 22,1 1,4780 | 1,4789

1 22,0 1,4780 | 1,4789

6 2 21,7 1,4780 | 1,4787

3 22,1 1,4780 | 1,4789

1 22,2 1,4790 | 1,4800

2 2 22,2 1,4785 | 1,4795

3 22,2 1,4785 | 1,4795

1 22,1 1,4790 | 1,4799

No. 4 4 2 22,2 1,4790 | 1,4800
3 22,1 1,4785 | 1,4794

1 22,1 1,4780 | 1,4789

6 2 22,2 1,4785 | 1,4795

3 22,1 1,4775 | 1,4784

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XIl.  indice de refraccion del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio
de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A diferentes tamafos
de particula y tiempos de extraccion

Mesh |Horas | Corrida| Temperatura (°C) IR IR 20 °C
1 24,3 1,4770| 1,4789

2 2 25,0 1,4760| 1,4782

3 25,2 1,4760| 1,4783

1 25,0 1,4770| 1,4792

No. 12 4 2 24,5 1,4770] 1,4790
3 24,6 1,4780| 1,4800

1 24,9 1,4770| 1,4792

6 2 24,5 1,4770| 1,4790

3 25,2 1,4770| 1,4793

1 24,2 1,4770| 1,4788

2 2 24,3 1,4780| 1,4799

3 24,7 1,4770] 1,4791

1 24,5 1,4770| 1,4790

No. 8 4 2 24,9 1,4770| 1,4792
3 24,6 1,4770] 1,4790

1 24,5 1,4770| 1,4790

6 2 25,3 1,4770| 1,4793

3 25,2 1,4770| 1,4793

1 25,3 1,4770| 1,4793

2 2 25,5 1,4770| 1,4794

3 25,2 1,4780| 1,4803

1 25,4 1,4760| 1,4784

No. 4 4 2 25,4 1,4780| 1,4804
3 25,6 1,4780| 1,4805

1 25,5 1,4760| 1,4784

6 2 25,4 1,4780| 1,4804

3 25,6 1,4780| 1,4805

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XIII. indice de refraccion del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A
diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion

Mesh |Horas | Corrida | Temperatura (°C) IR IR 20 °C
1 22,3 1,478 1,4790

2 2 20,2 1,479 | 1,4790

3 20,3 1,479 1,4791

1 22,3 1,478 | 1,4790

N1c2> 4 2 20,6 1,479 | 1,4792
3 22,3 1,478 | 1,4790

1 22,2 1,478 | 1,4789

6 2 20,5 1,4785| 1,4787

3 22,3 1,478 | 1,4790

1 22,3 1,478 1,4790

2 2 20,4 1,4785| 1,4786

3 22,3 1,478 | 1,4790

1 20,5 1,479 1,4792

No.8| 4 2 20,5 1,4792| 1,4794
3 20,4 1,479 1,4791

1 20,7 1,479 | 1,4793

6 2 20,6 1,4782| 1,4784

3 20,4 1,479 | 1,4791

1 25,6 1,476 | 1,4784

2 2 25,5 1,477 | 1,4794

3 25,5 1,475 | 1,4774

1 25,5 1,476 1,4784

No.4| 4 2 25,5 1,475 | 1,4774
3 25,6 1,476 1,4784

1 25,6 1,476 1,4784

6 2 20,8 1,479 | 1,4793

3 25,6 1,475 1,4774

Fuente: elaboracion propia.
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3.12. Tabulacion, ordenamiento y procesamiento de la informacién

En funcién de la recoleccion y ordenamiento de los resultados obtenidos
en la parte experimental, se tabul6 y procesé la informacion obtenida para
ordenar e interpretar los valores obtenidos, para la caracterizacion del aceite
esencial. EI ordenamiento de los resultados tabulados se realizo de la siguiente

manera:

3.12.1. Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy

El rendimiento del aceite esencial de la madrina Dancy, se tabulo

mediante resultados experimentales para su posterior estudio.

Tabla XIV. Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
Chiguimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A diferentes tamafos

de particula y tiempos de extraccion

Mesh |Horas | % Rendimiento to
2 2,806 0,2857
No. 12| 4 3,5309 0,4365
6 2,8754 0,3995
2 2,0899 1,0978
No. 8 4 3,2573 0,0637
6 2,6584 0,0759
2 0,3508 0,0692
No. 4 4 0,7189 0,0529
6 0,4159 0,1495

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla V.
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Tabla XV.

Tabla XVI.

Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de

San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A diferentes tamafnos

de particula y tiempos de extraccion

Mesh |Horas | % Rendimiento to
2 3,5404 0,3169
No.12| 4 4,0751 0,5846
6 4,036 0,1112
2 2,8627 0,3861
No. 8 4 3,8533 0,4298
6 3,0613 0,2371
2 0,4418 0,1254
No. 4 4 0,3858 0,0605
6 0,4548 0,3648

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla VI.

Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A diferentes tamafos de

particula y tiempos de extraccion

Mesh |Horas | % Rendimiento | Incerteza +o

2 2,8627 0,1884
No.12| 4 3,9026 0,7193

6 4,0996 0,0911

2 1,4403 0,8925
No. 8 4 2,2369 0,3969

6 2,0542 0,7206

2 0,583 0,1471
No. 4 4 0,802 0,1351

6 0,5832 0,1602

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla VII.
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3.12.2. Densidad del aceite esencial de la mandarina Dancy

La densidad de la mandarina Dancy, se determina mediante datos
experimentales de masa y volumen, y la relacién de las anteriores nos da como

resultado la densidad, que es tabulada en las siguientes tablas.

Tabla XVII. Densidad del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus
reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A diferentes

tamafos de particulay tiempos de extraccion

Mesh Horas Densidad (g/mL) Incerteza +o
No 2 0,7981 0,0734
12' 4 0,8121 0,0201
6 0,8226 0,0161
2 0,8387 0,0204
No. 8 4 0,8253 0,0412
6 0,8724 0,0514
2 0,8219 0,0356
No. 4 4 0,7989 0,051
6 0,8371 0,1714

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla VIII.

Tabla XVIII. Densidad del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus
reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de San
Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A diferentes tamafios de

particula y tiempos de extraccion

Mesh | Horas |Densidad (g/mL) | Incerteza t+o
NoO 2 0,8274 0,009
12' 4 0,8339 0,0142
6 0,8671 0,0527
2 0,8383 0,0232
No. 8 4 0,8239 0,0029
6 0,8398 0,0216
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Continuacion de la tabla XVIII.

2 0,8439 0,011
No. 4 4 0,8232 0,0104
6 0,8284 0,0064

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla IX.

Tabla XIX. Densidad del aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus
reticulata var. Dancy) proveniente del municipio de
Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A diferentes tamafios de

particulay tiempos de extraccién

Mesh |Horas | Densidad (g/ml) Incerteza +o

2 0,8202 0,0043
o [ 4 0,8143 0,0027

6 0,8165 0,0013

2 0,8324 0,0071
No.8| 4 0,8303 0,0092

6 0,8333 0,0276

2 0,8296 0,0431
No.4| 4 0,8243 0,0316

6 0,8247 0,0311

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla X.

3.12.3. indice de refraccion del aceite esencial de la mandarina

Dancy
El indice de refraccion se realizo en el laboratorio de productos naturales

de la facultad de farmacia, en las que se controlaba la temperatura ambiente,

los resultados se corregian a 20 °C mediante el uso de una ecuacion.
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Tabla XX.

Tabla XXI.

indice de refraccion del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus
municipio de Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A
diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion

reticulata var.

Mesh | Horas | IR 20 °C | Incerteza +o

2 1,4790 0,0004
No. 12 4 1,4793 0,0007

6 1,4794 0,0003

2 1,4786 0,0007
No. 8 4 1,4791 0,0003

6 1,4789 0,0001

2 1,4796 0,0003
No. 4 4 1,4798 0,0003

6 1,478 0,0005

indice de refraccion del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A diferentes tamafios

Fuente: elaboracion propia.

de particula y tiempos de extraccion

Mesh | Horas | IR 20 °C | Incerteza +o

2 1,4785 0,0004
No. 12 4 1,4794 0,0006

6 1,4791 0,0002

2 1,4793 0,0006
No. 8 4 1,4791 0,0001

6 1,4792 0,0002
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Continuacion de la tabla XXI.

1,4797 0,0005
No. 4 4 1,4797 0,0012
1,4798 0,0012

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla XII.

Tabla XXII. indice de refraccién del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A

diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion

Mesh | Horas | IR 20 °C | Incerteza +o

2 1,4791 0,0001
No. 12 4 1,4791 0,0001

6 1,4789 0,0002

2 1,4789 0,0002
No. 8 4 1,4793 0,0001

6 1,479 0,0005

2 1,4784 0,001
No. 4 4 1,4781 0,0007

6 1,4784 0,0005

Fuente: elaboracion propia, con base en la tabla XIII.
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Figura 14. Gréfica de intervalos de rendimiento del aceite esencial de
la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) con sus

intervalos de confianza al 95 %
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TAMANO DE PARTICULA 1.68 2.38 4.76 1.68 238 476 1.68 238 476

PROCEDENCIA 294 614 951

Las desviaciones estandar individuales se utilizaron para calcular los intervalos.

Fuente elaboracion propia, en base a tablas XIV, XV y XVI.

Figura 15. Gréfica de intervalos de la densidad del aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) con sus

intervalos de confianza al 95 %
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TAMARNO DE PARTICULA 1.68 2.38 4.76 1.68 238 476 1.68 238 476

PROCEDENCIA 294 614 951

Las desviaciones estandar individuales se utilizaron para calcular los intervalos.

Fuente: elaboracion propia, con base en tablas XVII, XVIIl y XIX.
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Figura 16. Gréafica de intervalos del indice de refraccion del aceite
esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy)

con sus intervalos de confianza al 95 %
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TAMARNO DE PARTICULA 1.68 238 476 1.68 238 476 1.68 238 476
PROCEDENCIA 294 614 951

Las desviaciones estandar individuales se utilizaron para calcular los intervalos.

Fuente: elaboracion propia, con base en tablas XX, XXI, XXII.

3.12.4. Componentes quimicos presentes en el aceite esencial de

la mandarina Dancy

Esta es la parte fundamental del estudio, donde se muestran los diez
principales compuestos quimicos, en funcibn del porcentaje de area
cromatografica obtenida, de igual forma estan tabulados los diferentes tiempos
de retencién para comparar con la libreria de compuestos quimicos y saber con

exactitud de que componente pertenece cada area.
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Tabla XXIlIl. Composicién quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A 2 horas de

tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 12

Tiempo

No. (min) % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 | 16,899 68,16 % D-Limoneno 005989-27-5
2 78,41 7,93 % Acido n-hexadecanoico 000057-10-3
3 | 18,205 571 % 3-Caren 013466-78-9
4 | 29,849 4,96 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil 000078-70-6
5 | 14,557 3,68 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
6 | 10,331 1,94 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
7 | 19,019 0,85 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- | 000527-84-4
8 | 19502 | 0,67 % Ciclohexano, 1-metil-4-(1- 000586-62-9
metiletiloideno)-

9 | 65,656 0.65 % Clclohexano,1-(1_,5-d|metllhexyl)-4- 056009-20-2
(4-metilpentil)-

10 | 35,994 0,64 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 1y 2.

Tabla XXIV. Composicién quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio
de Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A 4 horas de

tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 12

No. T'(%Tnp)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,94 | 66,65 % D-Limoneno 005989-27-5
2 29,89 8,10 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 | 18273 | 6,68 % 1-met|I-4-prop?jri1éﬁ-c;lmclohexa-1,4- 000099-85-4
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Continuacion de la tabla XXIV.

4| 14,538 | 3,69 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
51| 10,322 | 2,06 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10-
6 | 57,164 | 1,65% trimetil- (E,E, E)- 017909-77-2
7| 35,99 1,18 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
8| 19,06 1,09 % Benzeno,1-metil-4-(1-metiletilo)- 000099-87-6
9! 12942 | 1.03% Biciclo[3.1.1]h_eptano,6,6-dimetil-2- 018172-67-3
; ’ metilideno-,(1S)-
10| 52,101 | 0,96 % Timol 000089-83-8

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 3 y 4.

Tabla XXV. Composicién quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio
de Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A 6 horas de

tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 12

No. T'(?nr?ngo % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,958 72,734 % D-Limoneno 005989-27-5
5 18277 | 6,883 % 1-met|I-4-prop?jri1(;ﬁ-(;IC|clohexa-1,4- 000099-85-4
3 29,858 | 5,974 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil 000078-70-6
4 14,561 | 3,783 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 10,344 | 2,003 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 57159 | 1,019 % 2,6,9,11-D_ode_catetraena|,2,6,10- 017909-77-2

trimetil-,(E,E,E)-
7 12,973 | 0,983 % .beta.-Pineno 000127-91-3
8 19,064 | 0,815% | Benzeno,l-metil-4-(1-metiletilo)- | 000099-87-6
9 35,985 | 0,761 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
10 | 19,642 | 0,703 % (+)-4-Caren 029050-33-7

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 5 y 6.
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Tabla XXVI.  Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A 2
horas de tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh
No. 8
No. Tl((ranrinnp;o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,94 72,82 % D-Limoneno 005989-27-5
2 29,867 | 6,31 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 18277 | 6,07 % 1-met|I-4-prop::1jri\éﬁ;)|IC|clohexa-l,4- 000099-85-4
4 14,57 3,94 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 10,344 | 2,09 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 19,073 | 1,03 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4
7 35,985 | 0,85 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
8 19,642 | 0,78 % (+)-4-Caren 029050-33-7
9 57.154 | 0.69 % 2,6,9,11-Dode_catetraenal,2,6,10- 017909-77-2
trimetil-,(E,E,E)-
10 | 12,983 | 0.61 % B|C|clo[3.1.1]h.eptano,6,6-d|metll-2- 018172-67-3
metilideno-,(1S)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 7 y 8.

Tabla XXVII. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de Chiguimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A 4 horas de

tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 8

No. T'(%Tnp)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 |16,954 |72,44 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 18282 | 6,97 % 1,4-C|clohexad_|er!e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
3 |29,863 | 6,33% 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 | 14557 | 3,82 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 110,349 | 2,12 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 | 19,064 | 0,90 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4
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Continuacion de la tabla XXVII

2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10-

0 ) ) 1 1 b ) - -
7 | 57,155 | 0,87 % trimetil- (E,E, E)- 017909-77-2

) ] 0 +)-4- aren - -
8 | 19,642 | 0,79 % (+)-4-C 029050-33-7
9 | 35,981 | 0,69 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
10 | 12,974 | 0.67 % B|C|clo[3.1.1]h_eptano,6,6-d|metll-2- 018172-67-3

metilideno-,(1S)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 9y 10.

Tabla XXVIIl.Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de Chiguimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A 6 horas de

tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 8

Tiempo

No. (min) % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,931 72,21 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 18255 | 6.84 % 1-met|l-4-propecliri]éﬁ-cl)lmclohexa-l,4- 000099-85-4
3 129,867 | 6,37 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 | 14,525 | 3,68 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 |10,313 | 1,63 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 | 19,046 | 1,03 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4
7 57159 | 1.02 % 2,6,9,11-Dode_catetraenal,2,6,10- 017909-77-2

trimetil-,(E,E,E)-
8 [35,985| 0,84% p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
9 | 19,628 | 0,72 % |Biciclo[4.1.0]hept-2-ene,3,7,7-trimetil- | 000554-61-0
10 | 28,348 | 0,64 % Decanal 000112-31-2

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 11y 12.
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Tabla XXIX.  Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Chiquimulilla, Santa Rosa a 29 4 msnm. A 2

horas de tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh

No. 4
No. T'(;Tnp)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,89 58,79 % D-Limoneno 005989-27-5
2 29,995 15,27 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 19,06 3,31 % | Benzeno,l-metil-2-(1-metiletilo)- | 000527-84-4
4 18.204 3.02 % 1-met|I-4-prop::1jri\éﬁ;)|IC|clohexa-l,4- 000099-85-4
5 14,561 2,69 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
6 36,012 2,50 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
7 | 5211 | 1719 | Fenol2-meti-S(l-metiletio)3- | 540499 752
metil-4-isopropil
8 19,596 1,48 % Octanal 000124-13-0
9 10,349 1,13 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
10 30,577 0,88 % 1-Octanol 000111-87-5

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 13 y 14.

Tabla XXX. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio
de Chiguimulilla, Santa Rosa a 294 msnm. A 6 horas de

tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 4

No. T'(%Tnp)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 | 16,867 [58,38 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 29,995 |15,30 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 18.214 | 5.01 % 1-met|I-4-prop?jri1éﬁ-c;lmclohexa-1,4- 000099-85-4
4 | 14,529 | 2,62 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 | 19,578 | 2,22 % Octanal 000124-13-0
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Continuacion de la tabla XXX.

6 | 36,008 | 2,15 % 3-Ciclohexano-1-metanol. 000098-55-5

7 52,11 | 1,71 % 3-metil-4-isopropylFenol 003228-02-2

8 | 10,322 | 1,21 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8

9 19,028 | 1,07 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4

10 | 32,474 | 1,029 | >Ciclohexen-L-old-metl-1-(1- 1 550565 743
metiletil)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 17 y 18.

Tabla XXXI. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A 2 horas de tiempo

de extraccion y tamafo de particula mesh No. 12

0 . o Area ompuesto quimico umero

N T'(fnr‘lnnp)o % A Comp q N CAS
1 | 16,926 | 72,20 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 18,259 | 6,69 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
3 128,334 | 6,35% Decanal 000112-31-2
4 | 14538 | 3,84 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 110,313 | 1,84 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 | 19,0561 | 1,09 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4
7 | 35,985 | 0,93% p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
8 | 54,985 | 0.66 % 1H-C|cloprop[e]a;uIen-7-9|,decahydro- 006750-60-3
1,1,7-trimetil-4-metilideno-,
9 | 12,946 | 0,58 % B|C|clo[3.1.1]h_e_ptano,6,6-d|methyl-2- 018172-67-3
metilideno-,(1S)-
10 | 19,637 | 0,46 % (+)-4-Caren 029050-33-7

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 19 y 20.
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Tabla XXXIl. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A 4 horas
de tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 12

No. Tl(cranr?np)o % Area Compuesto quimico Numero CAS

1 16,931 73,88 % D-Limoneno 005989-27-5

5 18.268 6.51 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4
metiletilo)-

3 29,854 5,45 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6

4 14,538 4,06 % ,beta,-Mirceno 000123-35-3

5 10,317 1,96 % 1R-,alfa,-Pineno 007785-70-8

6 19,06 1,24 % | Benzeno,l-metil-2-(1-metiletilo)- | 000527-84-4
2,6,9,11-

7 57,155 0,90 % | Dodecatetraenal,2,6,10-trimetil- | 017909-77-2
(E,E,E)-

8 35,981 0,74 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9

Biciclo[3,1,1]heptano,6,6-
0, - -
9 | 12946 1 059% | gimethyl-2-mefilideno-,(15)- | 918172673
10 19,647 0,56 % (+)-4-Caren 029050-33-7

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 21y 22.

Tabla XXXIIl.Composicién quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A 6 horas de tiempo

de extraccion y tamafo de particula mesh No. 12

No. T'(ﬁqr?np)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,926 |73,18 % D-Limoneno 005989-27-5
2 18.259 | 6,73 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
3 29,845 | 4,89 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 14,538 | 4,04 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 10,313 | 1,91 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
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Continuacion de la tabla XXXIII.

2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10-
0 ) ) ) ) ) ) - -

6 57,168 | 1,66 % HMETIL- (E,E.E)- 017909-77-2

7 19,051 | 1,13% | Benzeno,l-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4
8 35,985 | 0,75 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9

9 52,106 | 0,71 % 3-metil-4-isopropil Fenol 003228-02-2

10 | 12,946 | 0,59 % B|C|clo[3.1.1]h.eptano,6,6-d|metll-2- 018172-67-3

metilideno-,(1S)-
Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 23y 24.
Tabla XXXIV. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A 2 horas
de tiempo de extraccién y tamafio de particula mesh No. 8
No. T'(;Tnp)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,949 | 68,89 % D-Limoneno 005989-27-5
2 29,894 8,62 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 18.259 550 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4
metiletilo)-

4 14,556 3,63 % ,beta,-Mirceno 000123-35-3
5 19,069 1,85 % Benzeno,1-metil-4-(1-metiletilo)- | 000099-87-6
6 10,353 1,73 % 1R-,alfa,-Pineno 007785-70-8
7 35,99 1,31 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
8 57,159 1,13 % 2,6,9,11-Dode_catetraenal,2,6,10- 017909-77-2

trimetil-,(E,E,E)-
9 | 52105 | 0969 | Henoh2-metl-S-(l-metiletio)s- | 40499 755
metil-4-isopropil Fenol
10 | 12,978 0.56 % B|C|clo[3,1,1]he_ptano,6,6-d|methyl- 018172-67-3
2-metilene-(1S)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 25 y 26.
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Tabla XXXV. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A 4 horas
de tiempo de extracciéon y tamafio de particula mesh No. 8

No. Tl((ranr?np)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,94 |68,59 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 29,89 | 8,68% 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 | 18,255 | 5.48 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
4 | 14561 | 3,7% .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 | 10,354 | 1,84 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 | 19,064 | 1,82 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4
7 | 35,99 | 1,33% p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10-
0 ) ) i) ) ) ) - -
8 | 57,159 | 1,15% trimetil-(E,E,E)- 017909-77-2
9 | 52,105 | 1,05% 3-metil-4-isopropylFenol 003228-02-2

10 | 12,978 | 0.6 % B|C|clo[3.1.1]h_eptano,6,6-d|metll-2- 018172-67-3

metilideno-,(1S)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 27 y 28.

Tabla XXXVI. Composicion quimica del aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy)
proveniente del municipio de San Felipe, Retalhuleu a
614 msnm. A 6 horas de tiempo de extraccién y tamafio

de particula mesh No. 8
No. Ti((;:nr?np)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 | 16,371 | 75,02 % D-Limoneno 005989-27-5
5 18,273 | 6,19 % 1,4-Cic|ohexadier_1e,1-meti|-4-(1 000099-85-4

metiletilo)-

3 29835 449% 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 | 14,566 | 4,43 % beta.-Mirceno 000123-35-3
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Continuacion de la tabla XXXVI.

5

6 |19.069 | 0,95 % Benzeno,1-metil-4-(1-metiletilo)- 000099-87-6
4 5715 | 0,73 % 2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10- | 017909-77-2

trimetil
8 35,981 0,70 % p_menth_l_en_8_0| 1000157-89-9
9 | 19,646 | 0,64 % (+)-4-Caren 029050-33-7
10 | 12,983 | 0,60 % Biciclo[3.1.1]heptano,6,6-dimethyl-2- | 018172-67-3
metilideno-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 29 y 30.

Tabla XXXVII. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A 2 horas

de tiempo de extraccién y tamafio de particula mesh No. 4

No. Tl((ranr?np)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,94 |68,59 % D-Limoneno 005989-27-5
2 29,89 | 8,68 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 | 18,255 | 548 % 1,4-C|clohexaQ|eqe,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
4 | 14561 | 3,7% .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 | 10,354 | 1,84 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 | 19,064 | 1,82 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4
7 35,99 | 1,33% p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10-
0 i it -77-
8 | 57,159 | 1,15% trimetil- (E,E,E)- 017909-77-2
9 | 52,105 | 1,05 % 3-metil-4-isopropil Fenol 003228-02-2

10 | 12,978 | 0.6 % B|C|clo[3.1.1]h_eptano,6,6-d|metll-2- 018172-67-3

metilideno-,(1S)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 31y 32.
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Tabla XXXVIII. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus

reticulata var.

Dancy) proveniente del

municipio de San Felipe, Retalhuleu a 614 msnm. A 4 horas

de tiempo de extraccién y tamafio de particula mesh No. 4

Tiempo

No. (min) % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 | 16,394 | 63,498 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 18232 | 4,080 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
3 | 14,561 | 3,259 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
4 | 19,064 | 2,546 % Benzeno,1l-metil-4-(1-metiletilo)- | 000099-87-6
5 | 35,999 | 2,022 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
6 | 29,944 | 12,462 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
7 | 52,105 | 1,516 % 3-metil-4-isopropil Fenol 003228-02-2
8 | 10,353 | 1,467 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
o | 57,154 | 08719 | 20911-Dodecatetraenal26,10- | 417949 77,5
trimetil-,(E,E,E)-
10 | 38,532 | 0,727 % 6-Octen-1-ol,3,7-dimetil- 001117-61-9

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 33y 34.

Tabla XXXIX. Composicién quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus

reticulata var.

Dancy) proveniente del

municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 2 horas

de tiempo de extraccién y tamafio de particula mesh No. 12

No. T'(%Tnp)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 | 16,258 | 66,48 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 36,067 | 8,00 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
3 | 29,863 | 6,20 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 18.259 | 573 % 1,4-C|clohexad_|er!e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
5 | 14561 | 3,75% beta,-Mirceno 000123-35-3
6 | 10,354 | 1,82% 1R-,alfa,-Pineno 007785-70-8
7 | 38,514 | 1,05% 2-Octen-1-0l,3,7-dimetil- 040607-48-5
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Continuacion de la tabla XXXIX

8 | 30,531 | 0,99 % 1-Octanol 000111-87-5

9 19,055 | 0,94 % Benzeno,l-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4

10 | 12,96 | 0,90 % B|C|clo[3,1,1]h.e.ptano,6,6-d|methyl- 018172-67-3
2-metilideno-,(1S)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 37 y 38.

Tabla XL. Composicién gquimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio

de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 4 horas de tiempo de

extraccion y tamafio de particula mesh No. 12

No. TE%TnF;O % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,258 | 72,832 % D-Limoneno 005989-27-5
5 18.250 6.522 % 1,4-C|clohexad.|en.e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
3 | 29,849 5,489 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 | 14,534 4,060 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 10,317 1,847 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 | 57,154 | 09629 | 8911-Dodecatetraenal,2,6,10- | 417959 77,
trimetil-,(E,E,E)-
7 | 35,981 0,896 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
8 | 19,046 0,805 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- | 000527-84-4
9 | 19,624 0,647 % (+)-4-Caren 029050-33-7
10 | 28,330 0,646 % Decanal 000112-31-2

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 39 y 40.
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Tabla XLI. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 6 horas
de tiempo de extraccion y tamafio de particula mesh No. 12

No. Tl((ranrinnp;o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,372 74,88 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 18277 | 6459 | LA-Ciclohexadiens,L-metil-4- | 454099 g5 4

(1-metiletilo)-

3 29,84 4,80 % | 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 14,561 4,45 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 10,358 2,23 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 35,981 0,73 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
7| 10060 | 072% Benzeno,1-metil-4-(1- 000099-87-6

metiletilo)-

2,6,9,11-
8 57,15 0,70 % | Dodecatetraenal,2,6,10-trimetil- | 017909-77-2

(E,E,E)-
9 19,651 0,63 % (+)-4-Caren 029050-33-7
Biciclo[3.1.1]heptano,6,6-
0 - -
10] 12983 ] 061% | gimethyi-2-metilideno-,(15)- | 018172673

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 41y 42.

Tabla XLIl. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio
de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 2 horas de tiempo de
extraccion y tamafio de particula mesh No. 8

No. Tl(;rrn%o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,371 | 74,82 % D-Limoneno 005989-27-5
5 18.254 6.18 % 1,4-C|clohexad_|er!e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
3 29,844 5,06 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 14,529 4,48 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
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Continuacion de la tabla XLII.

5 10,322 2,54 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8

6 19,05 0,96 % | Benzeno,l-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4

7 | 19628 | opge | PrecloldLOlheptaene3. 7 500554.61-0
8 35,981 0,67% p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9

9 12,942 0.66% B|C|clo[3.1.1]h.e.ptano,6,6-d|methyl- 018172-67-3

2-metilideno-,(1S)-
10 | 13224 0.52% B|C|clo[3.1.O]hexano,4-metllldeno- 003387-41-5
1-(1-metiletilo)-
Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 43 y 44.

Tabla XLIII. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 4 horas

de tiempo de extraccidén y tamafio de particula mesh No. 8
No. Tl(:anr?np;o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 | 16,371 |73,08 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 18264 | 6560 | LA-Ciclohexadienl-meti-A4-(1- | 554099 g5.4

metiletil)-

3 | 29,854 | 5,65 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimethyl- 000078-70-6
4 | 14534 | 4,16 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 | 10,322 | 2,00 % 1R-.alpha.-Pinene 007785-70-8

2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10-

0 ) ) ) ) ) b - -

6 57,15 | 0,86 % trimetil- (E,E, E)- 017909-77-2
7 | 35,985 | 0,85 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
8 | 19,055 | 0,84 % Benzene,1-metil-4-(1-metiletil)- 000099-87-6
9 | 19,637 | 0,69 % (+)-4-Carene 029050-33-7
10 | 28,343 | 0,63 % Decanal 000112-31-2

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 45 y 46.
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Tabla XLIV. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del
municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 6 horas
de tiempo de extracciéon y tamafio de particula mesh No. 8

No. Tl(cranr?np)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 | 16,371 | 75,02 % D-Limoneno 005989-27-5
2 | 18273 | 6,19 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4

metiletilo)-
3 | 29,835 | 4,49 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 | 14,566 | 4,43 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 | 10,358 | 2,14 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 | 19,069 | 0,95 % Benzeno,1-metil-4-(1-metiletilo)- 000099-87-6
2,6,9,11-Dodecatetraenal,2,6,10-
0 ) ) ] 1 b ) - -
7 57,15 | 0,73 % trimetil- (E,E, E)- 017909-77-2
8 | 35,981 | 0,70 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
9 | 19,646 | 0,64 % (+)-4-Caren 029050-33-7

10 | 12,983 | 0.60 % BlCcho[3.1.1]h_e_ptano,6,6-d|methyl-2- 018172-67-3

metilideno-,(1S)-

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 47 y 48.

Tabla XLV. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del municipio
de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 2 horas de tiempo de
extraccién y tamafio de particula mesh No. 8

No. TE%TnF))O % Area Compuesto quimico Numero CAS

1 16,371 | 63,95 % D-Limoneno 005989-27-5

2 29,922 |10,91 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6

3 18.236 | 3.95 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4
metiletilo)-

4 14,561 | 3,41 % .beta.-Mirceno 000123-35-3

5 19,073 | 2,89 % Benzeno,1-metil-2-(1-metiletilo)- 000527-84-4

6 36,008 | 2,71 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
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Continuacion de la tabla XLIV.

7 10,358 | 1,34 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
8 52,106 | 1,11 % Fenol,2-metil-5-(1-metiletilo) 000499-75-2
9 19,615 | 1,07 % Octanal 000124-13-0
10 | 38,528 | 0,86 % 6-Octen-1-ol,3,7-dimetil- 001117-61-9
Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 49 y 50.

Tabla XLVI. Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del

municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 4 horas

de tiempo de extraccién y tamafio de particula mesh No. 4
No. Tl(fnrmj)o % Area Compuesto quimico Numero CAS
1 16,326 |58,94 % D-Limoneno 005989-27-5
2 29,972 (14,07 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
3 18.2 3.63 % 1,4-C|clohexad.|en.e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4
metiletilo)-

4 14,529 | 2,78 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 36,013 | 2,70 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
6 19,042 | 2,46 % Benzeno,1-metil-4-(1-metiletilo)- 000099-87-6
7 52,106 | 1,78 % Timol 000089-83-8
8 19,583 | 1,69 % Octanal 000124-13-0
9 10,317 | 1,28 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
10 | 38,533 | 1,06 % 6-Octen-1-ol,3,7-dimetil- 001117-61-9

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 51 y 52.
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Tabla XLVII.

Composicion quimica del aceite esencial de la mandarina

Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) proveniente del

municipio de Oratorio, Santa Rosa a 951 msnm. A 6 horas

de tiempo de extraccién y tamafio de particula mesh No. 4

No. Tlempo % Area Compuesto quimico Numero CAS
(min)
1 16,371 | 74,18 % D-Limoneno 005989-27-5
5 18,282 6.37 % 1,4-C|clohexad_|en_e,1-met|I-4-(1- 000099-85-4
metiletilo)-
3 29,844 5,08 % 1,6-Octadien-3-ol,3,7-dimetil- 000078-70-6
4 14,566 4,50 % .beta.-Mirceno 000123-35-3
5 10,358 2,46 % 1R-.alfa.-Pineno 007785-70-8
6 19,073 0,91 % | Benzeno,l-metil-4-(1-metiletilo)- | 000099-87-6
7 | 19651 | 072096 | DOCOMLONERLZENe 37T 500554.61-0
8 35,981 0,70 % p-menth-1-en-8-ol 1000157-89-9
Biciclo[3.1.1]heptano,6,6-
0 - -
9 | 12983 [ 067% | gimethyl-2-metilideno-,(15)- | 918172673
10 | 28,339 0,53 % Decanal 000112-31-2

Fuente: elaboracion propia, con base a las cromatografias en los anexos 53 y 54.
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3.12.5. Principales componentes quimicos presentes en el aceite

esencial de la mandarina Dancy.

D-Limoneno | Linalool | B-mirceno | a-Pineno gamma-
Terpineno

5989-27-5 78-70-6 | 123-35-3 | 7785-70-8 | 99-85-4

68,16 % 4,96 % 3,68 % 1,94 % 0,00 %

66,65 % 8,10 % 3,69 % 2,06 % 6,68 %
72,73 % 5,97 % 3,78 % 2,00 % 6,88 %
72,82 % 6,31 % 3,94 % 2,09 % 6,07 %
72,44 % 6,33 % 3,82 % 2,12 % 6,97 %

72,21 % 6,37 % 3,68 % 1,63 % 6,84 %
58,79 % 15,27 % 2,69 % 1,13 % 3,02 %
58,38 % 15,30 % 2,62 % 1,21 % 5,01 %
72,20 % 0,00 % 3,84 % 1,84 % 6,69 %
73,88 % 5,45 % 4,06 % 1,96 % 6,51 %
73,18 % 4,89 % 4,04 % 1,91 % 6,73 %
68,89 % 8,62 % 3,63 % 1,73 % 5,50 %
68,59 % 8,68 % 3,70 % 1.84 % 5.48 %
75,02 % 4,49 % 4,43 % 2,14 % 6,19 %
68,59 % 8,68 % 3,70 % 1.84 % 5.48 %

74,88 % 4,80 % 4,45 % 2,23 % 6,45 %
74,82 % 5,06 % 4,48 % 2,54 % 6,18 %
73,08 % 5,65 % 4,16 % 2,00 % 6,56 %
75,02 % 4,49 % 4,43 % 2,14 % 6,19 %

63,95 % 10,91 % 3,41 % 1,34 % 3,95 %
58,94 % 14,07 % 2,78 % 1,28 % 3,63 %
74,18 % 5,08 % 4,50 % 2,46 % 6,37 %
69,88 % 7,25 % 3,80 % 1.84 % 5.49 %

Fuente: elaboracion propia, en base de la tabla XXIIl a la tabla XLVII
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3.13. Andlisis estadistico

Es una rama de las matematicas que se emplea como una herramienta
que estudia los datos de una muestra representativas y la relacion entre ellos

para explicar correlaciones y dependencias de un fendémeno fisico o natural.

3.13.1. Estadistica descriptiva
Es la técnica utilizada en la estadistica para organizar, presentar y
describir un conjunto de datos con el propésito de facilitar su uso y

entendimiento

3.13.1.1. Media muestra

Es el centro de gravedad de toda la distribucion, representando a todos los

valores observados. Es Unica y todos los valores intervienen en la distribucion.

(Ecuacion No. 1)

Donde:

X = media.
N

Z X; = sumatoria de valores.
i

N = numero de datos.
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3.13.1.2. Varianza

Mide la mayor o menor dispersion de los valores de la variable respecto a
la media aritmética. Cuanto mayor sea la varianza mayor dispersion existira y

por tanto menor representatividad tendra la media aritmética.

2 S —%)*

N
(Ecuacion No. 2)

Donde:
% = varianza
x = wvalor promedio.
xi = wvalor de la muestra.

N = namero de datos.

3.13.1.3. Desviacion estandar

Indica la dispersion de los valores para una misma medicion con relacion
al valor promedio de una forma cuantitativa.

(Ecuacion No. 3)
Donde:

o = desviacion estandar
x = valor promedio
xi = valor de la muestra

N = numero de datos
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En la ecuacién de varianza se elevan cada diferencia al cuadrado para
hacer que todos los valores sean positivos, esto se hace para que los valores
que estan debajo de la media no reduzcan la varianza, y también elevar al
cuadrado hace que las diferencias grandes destaquen, porque no es lo mismo
12 = 1 que 102 = 100.

Pero por supuesto que como se elevan al cuadrado la varianza da un valor
muy grande y que es dificil relacionarlo con los datos, por lo que la desviacion
estandar es la raiz cuadrada de la varianza, dando un valor numérico mas util e
interpretado como limites superior e inferior donde pueden estar presentes los
datos.

3.13.1.4. Coeficiente de variacion de Pearson

Indica la relacién existente entre la desviacion tipica de una muestra y su

media. Si comparamos la dispersién en varios conjuntos de observaciones

tendra menor dispersion aquella que tenga menor coeficiente de variacion.

CV =

2| Q

(Ecuacion No. 4)
Donde:
CV = coeficiente de variacion

o = desviacion estandar

X = valor promedio
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3.13.2. Estadistica Inferencial

A diferencia de la estadistica descriptiva, la estadistica inferencial
comprende los métodos y procedimientos que por medio de la induccién
determina propiedades de una poblacidén estadistica, a partir de una parte de
esta. El interés es obtener conclusiones Utiles para hacer deducciones sobre

una totalidad, basandose en la informacion numérica de la muestra.

3.13.2.1. Disefos factoriales

El objetivo de un disefio factorial es estudiar el efecto de varios factores
sobre una o varias respuestas, cuando se tiene el mismo interés sobre todos los
factores. Generalmente, se acude a un disefio factorial para determinar una
combinacion de niveles de los factores en la que desempefia el proceso para
gue sea mejor. Con el disefio factorial completo de corren aleatoriamente todas
las posibles combinaciones que pueden formarse con los niveles de los factores
a investigar. Asi, la matriz de disefio o arreglo factorial es el conjunto de puntos
experimentales o tratamientos que pueden formarse considerando todas las

posibles combinaciones de los niveles de los factores.
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Figura 17. Matriz grafica de los niveles de los factores en un disefio

tri-factorial

951
614 : 4T
:'
r
294
‘ Factor A: Zona altitudinal
o Factor B: Tamaiio de particula
‘ Factor C: Tiempo de extraccion
Fuente: elaboracion propia.
3.13.2.2. Disefios factoriales con tres factores

Cuando se quiere investigar la influencia de tres factores (A, B, C) sobre
una o mas variables de respuesta, y el nimero de niveles de prueba en cada
uno de los factores es (a, b, c) respectivamente, se puede construir el arreglo
factorial ax*b*c que consiste en "a*bx*c” tratamientos o puntos

experimentales.
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Figura 18. Representacion grafica de las interacciones de tres factores

> C*B

A*B*

Fuente: elaboracion propia.

3.13.2.3. Modelo estadistico de tres factores

En un disefo factorial a x b * ¢ se supone que el comportamiento de la
variable de respuesta Y puede describirse mediante el modelo de efectos dado
por:

Vi =0+ a;+B; +yi+ (@B)ij + (@) + (BY)jr + (@BY)iji + Eijri

Donde:
U = media general
a; = efecto del nivel i — ésimo del factor A
Bj = efeccto del nivel j — ésimo del factor B
yx = efecto del nivel k — ésimo del factor C
(ap)ij + (ay)ix + (BY) jx = efectos de interacciones de dos factores
(aBy)ijk = efecto de interaccion de tres factores
&ijii = error aleatrorio en la combinaciones

[ = numero de réplicas por combinacion
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Todos estos efectos detallados cumplen con la restriccion de sumar cero,

es decir, son desviaciones relacionadas con la media general pu.

3.13.2.4. Hipodtesis de interés

El estudio factorial de tres factores A, B y C, permite investigar los efectos:
A, B, C, AB, AC, BC, ABC, donde el nivel de desglose depende del nimero de
niveles utilizado para cada factor. Por lo que se tienen siete efectos de interés,
planteados asi las siete hipotesis correspondientes, Ho:efecto A =0,
Ho:efectoB =0, ..., Ho:efecto ABC =0, cada una aparejada con su

correspondiente hipotesis alternativa.

Tabla XLVIIIl. Planteamiento de hipdétesis para el analisis de varianza

Factor Hipotesis alternativa
Zona Altitudinal hl # h2 # h3
-
<
W | Tamario de particula 01 # 02 # 03
4
Tiempo de extraccion th#12#13
< | Zona altitudinal * Tamafo (h*@)1 # (h*®)2 + (h*®)3
O | de particula
|_
é Zona altitudinal * tiempo (hxt)1 # (hxt)2 # (h*t)3
9( de extraccion
3 | Tamafio de particula* @*t)1# (@*t)2# (P *t)3
tiempo de extraccion
< IR, «
O | Zona altitudinal*Tamano
m | de particula*tiempo de (hx@x)1# (hx@xt)2# (h*D*1)3
3 | extraccion

Fuente: elaboracion propia.
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3.13.2.5. Andlisis de varianza (ANOVA)

Con la ayuda del analisis de varianza es posible realizar la prueba de
estas hipotesis. Al efecto cuyo valor p sea menor al valor especificado para a
que es el nivel de significancia, se declara estadisticamente significativo o se
dice que esta activo en el modelo. Las sumas de cuadrados para en ANOVA es
la variacion respecto a la media, y se calcula con las siguientes ecuaciones y

ordenado como se muestra en la XXIX:

SC(AB) = Zi,j yi) /(er) — (yl} /(aber) — SCA — SCB

(
SC(BC) = (3, v3.) /(ar) = (82.) /(aber) — SCB = SCC
(

SC(AC) = (32, ) /(br) = (42.) /(aber) — SCA = SCC

SC(ABC) = (ZU. . u3 ;) /r— (%) /(aber) — SCA— SCB — SCC — SC(AB)—
—SC(AC) — SC(BC)

SCR = SCT — SCA— SCB— SCC — SC(AB) — SC(AC) — SC(BC) — SC(ABC).

Tabla XLIX. ANOVA para un disefio de tres factores

Fuente de GL SC CM | F calculada Valor p
variacion
Efecto A (a—1) SC, CM, CM,/CMjg P(F > FM
Efecto B (b-1) SCy | CMy CMg/CMg P(F > FB)
Efecto C (c—-1) SC. | CM, CM./CMpg P(F > F§)
Efecto AB (a—1)*(b-1) SCug | CMyug | CMug/CMy | P(F > F{B)
Efecto AC (a—1)*(c—1) SCuc | CMyc | CMyc/CMg | P(F > F{9)
Efecto BC (b—1 (-1 SCgc | CMgc | CMgc/CMg | P(F > FE©)
Efecto ABC | (a=D*(b-D*(~1) | SCypc | CMypc | CMugc/CMg | P(F > F{56)
Error abc(l—1) SCg CMg
Total (abcl —1) SCr

Fuente: Pulido, Humberto, Andlisis y disefio de experimentos.
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La razén entre la suma de cuadrados de cada efecto y el nUmero de
grados de libertad da como resultado los cuadrados medios (CM) y al dividir
estos con el cuadrado medio del error (CMg) se obtienen los datos estadisticos
de prueba con distribucion de Fisher. Una vez hecho el ANOVA se interpretan
los efectos activos debido a su valor p que sea mayor a a =0,05 y si es

necesario diagnosticar la calidad del modelo.

Tabla L. Resultados del ANOVA en el disefio de tres factores en el
rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy

FACTOR GL SC CM F Calculada | Valorde P

A 2 2,910 1,4549 8,43 0,001

B 2 119,763 59,8817 347,17 0,000

C 2 2,856 1,4282 8,28 0,001

AB 4 15,440 3,8600 22,38 0,000

AC 4 3,621 0,9052 5,25 0,001

BC 4 1,186 0,2965 1,72 0,160

ABC 8 1,815 0,2269 1,32 0,257
Error 52 8,969 0,1725

Total 80 156,800

A: zona altitudinal

B: tamafio de particula

C: tiempo de extraccion

Fuente: elaboracion propia.

Teniendo los valores de las probabilidades del andlisis de varianza en el

disefio con tres factores se determina el modelo estadistico de efectos:

Yijim=pu+a;+ B +vyi+ (@B)ij+ (@) + (BY)jr + (@BY)iji + €ijri




Tabla LI. Resume del resultado del ANOVA para el rendimiento de

aceite esencial de mandarina Dancy (reticulata var. Dancy)

FACTOR Gréfico Conclusion
A H, | Siinfiere estadisticamente la zona altitudinal
en el rendimiento de aceite esencial.
B H, | Si infiere estadisticamente el tamafio de
particula en el rendimiento de aceite esencial
Si infiere estadisticamente el tiempo
C Hgy | extraccion en el rendimiento de aceite
esencial.
: Si infiere estadisticamente la interaccion de
AB : > Hg | zona altitudinal y el tamario de particula en el
ﬁ' rendimiento de aceite esencial.

Si infiere estadisticamente la interaccién de
AC Hg | zona altitudinal y tiempo de extraccion en el
rendimiento de aceite esencial.

No infiere estadisticamente la interaccion del
BC H, | tamafio de particula y el tiempo de extraccion
en el rendimiento de aceite esencial.

No infiere estadisticamente la interaccion de
: H, | zona altitudinal, tamafio de particula y tiempo

de extraccion en el rendimiento de aceite
esencial.

v

ABC ﬁ

A: zona altitudinal ~ B: tamafio de particula  C: tiempo de extraccion

Fuente: elaboracion propia, usando criterios de la tabla L.

3.13.2.6. Diagrama de Pareto

Se utiliza para comparar la magnitud relativa y la significancia estadistica
tanto de los efectos principales como de sus interacciones, coloca sus valores
absolutos en orden decreciente, separa con una linea de referencia indicando
cuales efectos son estadisticamente significativos y utiliza un nivel de

significancia de 0,05 dando asi una comprobacion a las hipétesis planteadas.

Los efectos B, AB, A, C y AC son estadisticamente significativos a un nivel

de confianza de 0,05.
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Figura 19. Diagrama de Pareto de los efectos para rendimiento del aceite

esencial de la mandarina Dancy (reticulata var. Dancy)

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es RENDIMIENTO; o = 0.05)

Término 1.997
Factor Nombre
A PROCEDENCIA
B TAMANO DE PARTICULA
C TIEMPO DE EXTRACCION

ABC

Efecto estandarizado

Una barra gris representa un término que no estd en el modelo.

Fuente: elaboracion propia, con base en datos tabulados en las tablas XIV, XV y XVI.
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Tabla LII. Resume del resultado del ANOVA para la densidad del
aceite esencial de mandarina Dancy (Citrus reticulata var.

Dancy)

FACTOR Gréfico Conclusion

Si infiere estadisticamente el tiempo de
C Hg | extraccion en la densidad del aceite
b esencial de la mandarina Dancy.

H, | No infiere estadisticamente la zona altitudinal
en la densidad del aceite esencial.

H, | No infiere estadisticamente el tamafio de
particula en la densidad del aceite esencial.

Si infiere estadisticamente la interaccién de
AB H, | zona altitudinal y el tamafio de particula en la
densidad del aceite esencial.

H, No infiere estadisticamente el tiempo
extraccion en la densidad del aceite esencial.

v

No infiere estadisticamente la interaccion de
AC Hy | zona altitudinal y tiempo de en la densidad
del aceite esencial

No infiere estadisticamente la interaccién del
BC H, | tamafio de particula y el tiempo de extraccion
en la densidad del aceite esencial.

No infiere estadisticamente la interaccion de
zona altitudinal, tamafio de particula y tiempo
de extraccién en la densidad del aceite
esencial.

ABC H,

A: zona altitudinal ~ B: tamafio de particula  C: tiempo de extraccion

Fuente: elaboracion propia, usando criterios de la figura 20.
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Figura 20. Diagrama de Pareto de los efectos para la densidad del aceite

esencial de la mandarina Dancy (reticulata var. Dancy)

Término 1.043
I Factor Nombre
C A PROCEDENCIA
] B TAMANO DE PARTICULA
B : C TIEMPO DE EXTRACCION
i
A i
i
AB :
1
AC i
i
BC i
i
ABC i
i
0.0 0.2 04 06 0.8 1.0 1.2

Efecto estandarizado

Una barra gris representa un término que no esta en el modelo.

Fuente: elaboracion propia, con base en datos tabulados en la tabla XVII, XVIII y XIX.

Tabla LIll.  Resume del resultado del ANOVA para el indice de refraccién

a 20 °C de aceite esencial de mandarina Dancy (reticulata var.

Dancy)

FACTOR Grafico Conclusion

A H Si infiere estadisticamente la zona altitudinal
a A . .
en el rendimiento de aceite esencial.

: Si infiere estadisticamente la interaccién de
AB : > Hg | zona altitudinal y el tamafio de particula en el

ﬁ rendimiento de aceite esencial.
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Continuacion de la tabla LIlI

No infiere estadisticamente el tamafio de
particula en el indice de refraccion a 20°C en
el aceite esencial.

v
=

No infiere estadisticamente el tiempo
extraccion en el indice de refracciéon a 20°C
del aceite esencial.

AC

BC

No infiere estadisticamente la interaccion de
zona altitudinal y tiempo de extraccion en el
indice de refraccibn a 20°C del aceite
esencial.

ABC

v

No infiere estadisticamente la interaccion del
tamafio de particula y el tiempo de extraccion
en el indice de refraccion a 20°C del aceite
esencial.

H,

No infiere estadisticamente la interaccion de
zona altitudinal, tamafio de particula y tiempo
de extracciéon en el indice de refraccion a
20°C del aceite esencial.

A: zona altitudinal

B: tamafio de particula  C: tiempo de extraccion

Fuente: elaboracion propia, usando criterios de la figura 21.
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Figura 21. Diagrama de Pareto de los efectos para el indice de
refraccion a 20 °C del aceite esencial de la mandarina

Dancy (reticulata var. Dancy)

Término 1.993
I Factor Nombre
AB A PROCEDENCIA
B TAMANO DE PARTICULA
A C TIEMPO DE EXTRACCION

ABC

BC

]

0 1 2 3 4
Efecto estandarizado

Una barra gris representa un término que no esta en el modelo.

Fuente: elaboracion propia, con base en datos tabulados en las tablas XX, XXI'y XXII.

3.13.2.7. Verificacion de supuestos

Los supuestos de normalidad, varianza constante e independencia de los
residuos en un disefio factorial se verifican, principalmente, con los métodos
graficos presentados a continuacion. Las graficas de residuos vs. predichos se
utilizan para observar y determinar si se cumple el supuesto de varianza
constante o no, mediante la observacion de que todos los puntos caen dentro
de una banda horizontal respetando los limites establecidos. Asi mismo, se
puede determinar si cumplen la normalidad al caer los residuos alineados en la
grafica de probabilidad normal, otro aspecto observable importante en estas
graficas es la presencia o0 ausencia de corridas atipicas o aberrantes para el

experimento.
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Figura 22. Gréficas de residuos para el rendimiento del aceite esencial

de la mandarina Dancy (reticulata var. Dancy)

Grafica de probabilidad normal vs. ajustes
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Fuente: elaboracion propia, Minitab 18.
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Figura 23.

Gréficas de residuos para la densidad del aceite esencial de

la mandarina Dancy (reticulata var. Dancy)

Grafica de probabilidad normal vs. ajustes
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Figura 24.

Fuente: elaboracion propia, minitab 18.

Graficas de residuos para el indice de refraccion a 20 °C del

aceite esencial de la mandarina Dancy (reticulata var.

Dancy)

Grafica de probabilidad normal vs. ajustes
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Fuente: elaboracion propia, minitab 18.
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En la grafica de probabilidad normal se comprueba que existe una
distribucion normal en los datos, ya que los puntos deben seguir,
aproximadamente, una linea recta inclinada siendo los puntos mas lejanos
valores atipicos. En esta grafica se calcula el valor de R? que indica el
porcentaje de normalidad del factor, entre mayor sea el valor, mejor se ajusta al
modelo de los datos y presenta R? = 94.28 y los residuos presentan un patrén

de varianza constante con patron no detectables, siendo comportamiento ideal.

3.13.3. Programas utilizados para el andlisis de datos

Microsoft Excel 2016: hoja de calculo electronica utilizada para
automatizar diversas operaciones matematicas, realizar graficos, determinacién
de los pardametros estadisticos como media aritmética, varianza, desviacion
estandar entre otras. Esto con el propésito de cumplir los objetivos del estudio

de investigacion.

Minitab 2018: programa software utilizado para realizar el disefio
experimental (DOE) con sus diferentes factores, niveles y réplicas. También fue
utilizado para realizar todas las graficas correspondientes al analisis estadistico

de este documento y las pruebas ANOVA.
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4. RESULTADOS

En esta seccidn se presentan los resultados obtenidos de la investigacion
de evaluacion del rendimiento y caracterizacion fisicoquimica del aceite esencial
de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) y determinacién del
contenido de D-Limoneno y los componentes quimicos principales, dicho

estudio se realiz6 a escala laboratorio.

4.1. Resultados del aceite esencial proveniente del municipio de

Chiquimulilla, Santa Rosa a 294 msnm

Se presentan los resultados del municipio de menor altura sobre el nivel

del mar indicando valores de caracterizacion fisicoquimica del aceite extraido.

Tabla LIV. Rendimiento y caracterizacion del aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) A diferentes

tamafos de particulay tiempos de extraccién

Mesh |Horas | % Rendimiento | Densidad (g/mL) pH IR 20 °C
2 2,806 £ 0,2857 | 0,7981 + 00,0734 5+0 1,479 £ 0,0004
No.12| 4 |[3,5309 +0,4365|0,8121 +0,0201 5+0 1,4793 + 0,0007
6 [2,8754+0,3995]|0,8226 + 0,0161 5+0 1,4794 + 0,0003
2 12,0899 +1,0978|0,8387 + 0,0204 50 1,4786 + 0,0007
No. 8 4 13,2573 +0,0637|0,8253 + 0,0412 5+0 1,4791 + 0,0003
6 |2,6584 +0,0759|0,8724 +0,0514 5+0 1,4789 + 0,0001
2 10,3508 +0,0692 | 0,8219 + 0,0356 50 1,4796 + 0,0003
No. 4 4 10,7189 +0,0529| 0,7989 + 0,051 5+0 1,4798 + 0,0003
6 ]0,4159 +0,1495|0,8371+0,1714 50 1,4789 + 0,0005

Fuente: elaboracion propia utilizando datos de las tablas XIV a la XXII.
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Figura 25. Gréfica del rendimiento del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con

diferentes tamafios de particulay tiempos de extraccién
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Fuente: elaboracion propia, con valores de la tabla LIV.
Tabla LV. Modelo matematico y coeficiente de correlacién del

rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con diferentes

tamafos de particula

Color | Mesh Modelo matematico Dominio | R?
No.12 | %R = —0,1726 t> + 1,3978t + 0,7007 1
No. 8 %R = —0,2208 t*> + 1,9084t — 0,8438 [2,6] 1
No. 4 %R = —0,0839t> + 0,6874t — 0,6884 1

Fuente: elaboracion propia, utilizando valores de la figura 25.
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TablaLVI. Contenido de D-Limoneno en el aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con

diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion

Mesh |Horas| Contenido D-Limoneno (% Area)
68,16
66,65 69,69 + 4,3
72,734
72,824
72,437 75,83 + 6,06
72,214
58,375
58,787 58,62 + 0,22

58,692

No. 12

No. 8

No. 4

O BINOIRINORMIN

Fuente: elaboracién propia, con base en tablas XXII a XXX.
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4.2. Resultados del aceite esencial proveniente del municipio de San

Felipe, Retalhuleu a 614 msnm

Se presentan resultados del municipio de altura media sobre el nivel del

mar indicando los valores de la caracterizacion fisicoquimica del aceite extraido.

Tabla LVIl. Rendimiento y caracterizacion del aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) A diferentes
tamafos de particulay tiempos de extraccion

Mesh | Horas | % Rendimiento | Densidad (g/mL) pH IR 20 °C
2 3,5404 £ 0,3169|0,8202 £ 0,0043| 5+0 [1,4785 +0,0004
No. 12 4 4,0751 £ 0,5846|0,8143 £0,0027| 5+0 |1,4794 +0,0006
6 4,036 +0,1112 |0,8165+0,0013| 5+0 |1,4791 +0,0002
2 2,8627 +£0,3861|0,8324 £ 0,0071| 5+0 |1,4793+0,0006
No. 8 4 3,8533+£0,4298|0,8303+£0,0092| 5+0 |1,4791+0,0001
6 3,0613 +£0,2371|0,8333+£0,0276| 5+0 |1,4792 +0,0002
2 0,4418 £ 0,1254|0,8296 £+ 0,0431| 5+0 |1,4797 +0,0005
No. 4 4 0,3858 + 0,0605|0,8243 £0,0316| 5+0 |1,4797 +0,0012
6 0,4548 + 0,3648|0,8247 £0,0311| 5+0 |1,4798+0,0012

Fuente: elaboracion propia utilizando datos de las tablas XIV a la XXII.
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Figura 26. Gréfica del rendimiento del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con

diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion
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Fuente: elaboracion propia, con valores de la tabla LVII.
Tabla LVIII. Modelo matematico y coeficiente de correlacion del

rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con diferentes

tamafos de particula

~
N

Color | Mesh Modelo matematico Dominio
No. 12 %R = —0,0717 t> + 0,6977t + 2,4319
No.8 | %R = —0,2228t%> — 1,8322t + 0,0895 [2,6]
No. 4 %R = 0,0156 t> — 0,1213t + 0,6228

PR

Fuente: elaboracion propia, con base en la figura 26.
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Tabla LIX. Contenido de D-Limoneno en el aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con

diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion

Mesh |Horas| Contenido D-Limoneno (% Area)
72,2
73,88 73,09 £ 0,84
73,18
68,89
68,59 68 + 1,28
66,53
68,59
63,50 65,99 + 2,55
65,89

No. 12

No. 8

No. 4

ORINOIINOIRMIN

Fuente: elaboracion propia, con base en tabla XXXI a tabla XXXVIII.
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4.3. Resultados del aceite esencial proveniente del municipio de Oratorio,

Santa Rosa a 951 msnm

Se presentan resultados del municipio de altura alta sobre el nivel del mar

indicando los resultados de la caracterizacion fisicoquimica del aceite extraido.

Tabla LX.

Rendimiento y caracterizacion del aceite esencial de la

mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) A diferentes

tamafos de particulay tiempos de extraccién

Mesh

Horas

% Rendimiento

Densidad (g/mL)

pH

IR 20 °C

No. 12

N

2,8627 +0,1884

0,8274 + 0,009

1,4791 + 0,0001

3,9026 + 0,7193

0,8339 +0,0142

1,4791 + 0,0001

4,0996 + 0,0911

0,8671 + 0,0527

1,4789 + 0,0002

No. 8

1,4403 + 0,8925

0,8383 + 0,0232

1,4789 + 0,0002

2,2369 + 0,3969

0,8239 + 0,0029

+ |

1,4793 + 0,0001

2,0542 + 0,7206

0,8398 + 0,0216

1,479 = 0,0005

No. 4

0,583 +0,1471

0,8439 + 0,011

1,4784 + 0,001

0,802 + 0,1351

0,8232 + 0,0104

1,4781 + 0,0006

O INOIMINIO|IDM

0,5832 +0,1602

0,8284 + 0,0064

1,4784 + 0,0009

Fuente: elaboracion propia utilizando datos de las tablas XIV a la tabla XXII.
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Figura 27. Gréfica del rendimiento del aceite esencial de la mandarina
Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con

diferentes tamafios de particula y tiempos de extraccion
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Fuente: elaboracién propia, con base en los datos de la tabla LX.
Tabla LXI. Modelo matematico y coeficiente de correlacién del
rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con diferentes
tamafos de particula
Color | Mesh Modelo matematico Dominio | R?
No. 12 %R — 0.1054 t*> + 1.1521t+ 0.9799 1
No. 8 %R — 0.1224 t> + 1.1328t — 0.3356 [2,6] 1
No.4 | %R = —0.0547 t* + 0.4378t — 0.0738 1

Fuente: elaboracion propia, con base en la figura 27.
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Tabla LXIl. Contenido de D-Limoneno en el aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy). Obtenido con

diferentes tamafios de particulay tiempos de extraccién

Mesh |Horas Contenido D-Limoneno
(% Area)

2 66,48

No.12| 4 72,83 71,4+ 4,38
6 74,88
2 74,82

No. 8 4 73,08 74,31 £ 1,07
6 75,02
2 63,95

No. 4 4 58,94 65,69 £ 7,77
6 74,18

Fuente: elaboracién propia con base en tablas XXXIX a XLVII.

4.4. Rendimiento del aceite esencial

En esta seccidon se tabularon los resultados promedio del rendimiento
promedio del aceite esencial en funcién del tamafio de particula y altura sobre

el nivel del mar a la que fue cultivada.

Tabla LXIll. Rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy a

diferentes tamafios de particula

Mesh 294 614msnm 951 msnm | Valor to
msnm.

No. 12 3,0707 3,8838 3,6216 3,5254 | 0,4149
No. 8 2,8320 3,6579 3,1475 3,2125 | 0,4167
No. 4 2,7408 3,5840 2,5922 2,9723 | 0,5348

Fuente: elaboracion propia, con base en tabla XIV, XV y XVI.
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4. 5. Densidad del aceite esencial.

En esta seccion se presentan los resultados promedio de la densidad del
aceite esencial en funcion de la altura sobre el nivel del mar a la que fue

cultivada la mandarina Dancy y tiempo de extraccion.

Tabla LXIV. Densidad del aceite esencial de la mandarina Dancy, a
diferentes zonas altitudinales

Localizacion Densidad (g/mL) to
Ch'q“r'nrg‘rj]'ﬂ"f" 294 0,8252 0,0228
San Felipe, 614msnm. 0,8251 0,0069
Oratorio, 951 msnm. 0,8362 0,0137
Valor 0,8288 0,0293

Fuente: elaboracion propia, utilizando valores de la tabla XVII, XVIII y XIX.

Tabla LXV. Densidad del aceite esencial de la mandarina Dancy, a
diferentes tiempos de extraccion

Tiempo |Densidad (g/mL)| +o

2 horas 0,8278 0,0136
4 horas 0,8207 0,0106
6 horas 0,8380 0,0194
Valor 0,8288 0,0293

Fuente: elaboracion propia, utilizando valores de la tabla XVII, XVIIl y XIX.
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4.6. Indice de refraccién del aceite esencial

Tabulando los resultados para la densidad promedio del aceite esencial de
la mandarina Dancy en funcién de la altura del nivel del mar donde fue

cultivada.

Tabla LXVI. indice de refraccién del aceite esencial de la mandarina

Dancy, a diferentes zonas altitudinales

Localizacion Densidad (g/mL) to
Chiquimulilla, 294 msnm. 1,4791 0,0005
San Felipe, 614msnm. 1,4793 0,0004
Oratorio, 951 msnm. 1,4788 0,0004
Valor 1,4791 0,0005

Fuente: elaboracion propia, utilizando valores de la tabla XX, XXI, XXII.

4.7. Composicion quimica

Se muestran los porcentajes de area cromatografica promedio del D-

Limoneno presente en el aceite esencial del flavedo de la mandarina Dancy.

Tabla LXVII. Contenido de D-Limoneno del aceite esencial de la mandarina

Dancy, a diferentes zonas altitudinales

Localizacién % Area +o
Chiquimulilla, 294 msnm. 67,839 8,8267
San Felipe, 614msnm. 69,027 3,4980
Oratorio, 951 msnm. 71,100 5,7018
Valor 69,3223 6,1647

Fuente: elaboracién propia con base en tablas XXIIl a XLVII.
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Tabla LXVIIl. Compuestos mayoritarios presentes en el aceite de la
mandarina Dancy
No Numero Nombre IUPAC Nompre Estructura Molécul % Area
CAS comun molecular a
(4R)-1-methyl-4- 0 N
1 | 5989-27-5 prop-1-en-2- D-Limoneno s — | CuoHis 6988 + 543
ylcyclohexene S
3,7-dimethylocta- . H 7.25+3.78
2 0078-70-6 1,6-dien-3-ol Linalool S | C1oH180
ropanz. | gamma. —
- - 1 AN 4 N
3 | 0099-85-4 | | iiohexa-1.4- Terpineno =) CioHis | 5.61+1.66
diene
7-Methyl-3-
4 0123-35-3 methylene-1,6- B-mirceno W CioH1s 3.80£0.55
octadiene
5 7785-70-8 2,6,6-Trimethyl a-Pineno @\ CioH1s 1.88 +£ 0.38

Fuente: elaboracion propia con base en tabla XXIII a XLVII.
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5. INTERPRETACION DE RESULTADOS

En los ultimos afios se ha reconocido la importancia de las especies
vegetales y la necesidad de aprender a manejar estos recursos renovables, que
sin duda alguna traen beneficio para la poblacién en general. Sin embargo, las
investigaciones de extractos vegetales cultivados en Guatemala no son lo
suficientemente abundante y las empresas dedicadas a las extracciones son
escasas, por lo que se busca fomentar esta industria. EI gran valor de los
aceites esenciales proviene de la gran cantidad de componentes quimicos
presentes, y ya que Guatemala es un pais rico en diversidad vegetal, la
realizacion de una investigacion en la extraccion de los aceites esenciales es
prioridad, y es por eso que el foco de esta investigacion es el aceite esencial de
la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy), ya que con los resultados
se podran proporcionar parametros necesarios de operacion y de extraccion del

aceite esencial para su posterior industrializacién y comercializacion.

La materia prima trabajada provino de tres localidades diferentes de
Guatemala, variando la altura sobre el nivel del mar a la que fue cultivada. Fue
adquirida de Chiquimulilla (Santa Rosa) 294 msnm., del municipio de San
Felipe (Retalhuleu) 614 msnm. Y del municipio de Oratorio (Santa Rosa) 951
msnm. El material vegetal se clasifico por la pigmentacién, y redujo el tamafio
de particula del flavedo a tamices de numeracion No. 12, No. 8 y No. 4, el
material vegetal con granulometria uniforme se colocé en el Neo Clavenger
utilizando como solvente agua destilada, a una temperatura de ebullicion se

realizaron diferentes intervalos de tiempo de extraccion.
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Este método se conoce como hidrodestilacion a escala laboratorio, los
tiempos de extraccion estudiados fueron de 2 horas, 4 horas y de 6 horas. Para
cada una de estas combinaciones se obtuvo un aceite esencial al cual se le
determind el porcentaje de rendimiento, densidad, indice de refraccion,
potencial de hidrogeno y contenido de componentes quimicos a través de una

cromatografia gaseosa con acoplamiento a espectrometria de masas.

Los porcentajes de rendimiento de aceite esencial obtenidos variando
tiempo de extraccion y tamafio de particula a un nivel altitudinal de 294 msnm,
614 msnm y 951 msnm. se encuentran en las tablas LIV, LVIIl y LX,
respectivamente, y en las figuras 25, 26 y 27, se puede visualizar su
comportamiento graficamente, en las que se observa que, los porcentajes de
rendimiento fueron aumentando en funcién del tiempo, pero se observa que
existe una tendencia cuadratica negativa en su comportamiento, presentando
un valor maximo en 4 horas como tiempo de extraccion. Este comportamiento
inusual se debe a un factor no controlado en la operacién. El vapor generado
con el calentamiento directo del equipo contiene particulas volatiles de la
materia vegetal y al ponerlo en contacto con una corriente de agua a menor
temperatura, este se condensa y se obtiene una mezcla de hidrolato y de aceite
esencial que, posteriormente, es separada por decantacion, ya que esta Ultima
etapa del proceso no se controla la variable de temperatura. El aceite esencial
condensado llega a una temperatura ambiente mas la temperatura por radiacion
de la plancha, volatiliz6 el aceite esencial escapandose por la valvula
reguladora de presion. Por ello, hubo mas pérdidas de aceite que condensado.
Por tal razon el tiempo O6ptimo de extraccibn es de 4 horas. Los
comportamientos graficos del rendimiento del aceite esencial presentan los
modelos matematicos, los cuales se encuentran en las tablas LV, LVIII y LXI,
que describen el porcentaje del rendimiento en funcidn del tiempo de

extraccion. Para cada tamafio de particula utilizado existe un modelo
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matematico de coeficiente de correlacion 1, demostrando que la correlacion se
adecua idealmente al comportamiento del rendimiento en variacion de sus

variables independientes.

El analisis estadistico para evaluar la existencia de una diferencia
significativa entre el porcentaje de rendimiento extractivo en los diferentes
niveles altitudinales, tamafos de particula y en los tiempos de extraccion se
observa en la tabla L. Se demuestra que al comparar el valor P, siendo menor
que el valor 0,05 de significancia, existe una diferencia significativa del
porcentaje de rendimiento en funcion de la zona altitudinal, el tamafio de
particula, el tiempo de extraccién, la interaccion de la zona altitudinal con el
tamafio de particula y la interaccion de la zona altitudinal con tiempo de
extraccion con la zona altitudinal. Esto se muestra graficamente con el
diagrama de Pareto en la figura 17. Significa que el rendimiento del aceite
esencial de la mandarina Dancy depende primordial y significativamente de la
zona altitudinal a la que fue cultivada la mandarina Dancy, seguido por tamafio

de particula y el tiempo de extraccion.

En la tabla LXIII estan los datos tabulados sobre el rendimiento del aceite
esencial en funcion del tamafio de particula, teniendo el porcentaje mas alto de
rendimiento para un tamafo de particula mesh No. 12. Cuando se genera el
vapor dentro del bal6n arrastra las particulas volatiles del material vegetal con
las que esta en contacto y, como se sabe que el aceite esencial esta contenido
dentro de glandulas, cuanto mas pequefio sea el tamafio de particula mayor
area de contacto tendremos y la probabilidad de que se haya destruido la mayor
cantidad de tejido vegetal es superior, pero también hay que tomar en cuenta
gue no es todo el aceite esencial obtenido, porque mientras se realizo el rayado
de la mandarina para llegar a ese tamafio de particula, existieron perdidas de

aceite esencial debido a la friccion con los instrumentos.
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Se evalué la calidad del aceite esencial mediante la caracterizacion
fisicoquimica, en las tablas LIV, LVII y LX, se muestran los valores medios
obtenidos para la densidad del aceite esencial en funcion del nivel altitudinal,
variando el tamafio de particula y el tiempo de extraccion. cada valor esta
representado con su desviacién estandar indicando la variabilidad dentro de las
corridas, el resultado promedio para la densidad del aceite esencial de la
mandarina Dancy es de 0,8288+0,0293, g/mL.

En la tabla LIl se realiz6 un analisis de varianza probando las hipétesis
planteadas acerca de las medias obtenidas en cada tratamiento para la
densidad. El resultado es que la densidad depende significativamente del
tiempo de extraccion y no de la zona a la que fue cultivada la mandarina, ni del
tamafio de particula, por lo que, en la tabla LXIV, se muestran los resultados en
funcion del tiempo de extraccién, teniendo 0.8380+0.01944, g/mL como la
densidad de mayor valor, este valor corresponde a un tratamiento de 6 horas de
extraccion. Este alto valor numérico representa que dentro del aceite esencial
existe una mayor cantidad de hidrocarburos monoterpenicos que son los

encargados de funciones primarias de la botanica.

En la determinacion del indice de refraccion se puede observar en las
tablas LIV, LVII y LX. El indice de refraccion es una propiedad empleada como
indicador de pureza del aceite, cuanto menor sea el indice de refraccion indica
que existe mas pureza y presenta menor turbidez, siendo un valor medio de
1,479240,0004 a una temperatura de 20°C. Como se observa, la desviacion
estdndar es muy baja e indica que no existe variacién significativa de los
resultados, sin embargo, el valor minimo obtenido del indice de refraccién es de
1,4781 y pertenece a Oratorio con un tamafo de particula mesh No. 4 y 4 horas

como tiempo de extraccion.
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En la tabla LIl se encuentra el analisis estadistico, probando las hipotesis
planteadas para la dependencia significativa de las variables de estudio, donde
se evalu6 el valor P, siendo menor al valor de 0,05 de significancia y se
determind que existe una diferencia significativa del indice de refraccién en
funcién de la zona altitudinal y de la interaccion de la zona altitudinal con el
tamafo de particula. Es decir que el indice de refraccion a 20 °C depende,
principalmente, del nivel altitudinal de la cosecha de la mandarina, en la tabla
LXVI se comparan los valores en funcion de la zona altitudinal, y el valor

minimo obtenido es de 1,478+0.0004 perteneciente de Oratorio a 954 msnm.

Para determinar el contenido de D-Limoneno presente en el aceite
esencial se realiz6 el estudio en el Laboratorio de Instrumentacion de Quimica
Avanzada, de la universidad del Valle de Guatemala, mediante un cromatografo
gaseoso con acoplamiento a espectrometria de masas. Se analizé una muestra
por cada tratamiento realizado. Con los resultados del cromatografo se
determinaron los picos y tiempos de retencion de cada muestra extraida, y con
la espectrometria de masas se identific6 cada sustancia con el nombre de los
componentes gquimicos que conforman el aceite esencial, teniendo como

resultado el contenido cuantitativo y nombres de los diferentes compuestos.

En la tabla LXVIII se identificaron los componentes quimicos principales
en orden decreciente. Estos se clasifican como monoterpenos, y el componente
mayoritario es el D-Limoneno. En las tablas LVI, LIX y LXII se observa el
contenido de D-Limoneno a diferentes zonas altitudinales, a diferentes tamafios
de particula y distintos tiempos de extraccion. Al comparar estos resultados
mediante el andlisis estadistico se determiné que no existe una diferencia
significativa del componente mayoritario, por lo que en la tabla LXVIlI se
comparan los porcentajes de todas las muestras, dando como resultado un

valor medio de 69.3223+6.1647, porciento de area cromatografica para el
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compuesto D-Limoneno en el aceite esencial de la mandarina Dancy, el
contenido de D-Limoneno no depende significativamente de las variables
estudiadas, ya que este componente es parte fundamental en la estructura de
los aceites esenciales de los citricos y, por otra parte, presenta un punto de
ebullicion relativamente bajo, por lo que se puede decir que es de los
compuestos mas volatiles, siendo de los primeros en ser extraidos del material
vegetal. También cabe destacar que el mayor porcentaje de D-Limoneno
presente en el aceite esencial de la mandarina Dancy fue obtenido en un tiempo
de extraccion de 6 horas, tamafio de particula mesh No. 8 y perteneciente a una

altura de 951 msnm. siendo del 75.02 % de area cromatogréfica.

El rendimiento con mayor porcentaje de extracciéon fue 4.0996 %, el menor
indice de refraccion a 20 °C es de 1.478+0.0004 y la densidad de
0.8380+0.01944, g/mL, estos resultados Optimos pertenecen a la mandarina
Dancy cultivada en Oratorio a 951 msnm. El resultado da por hecho que las
mandarinas de tierras altas tienen mayor calidad lo que se puede comprobar
con el parametro de calidad que es el indice de refraccién, esto se debe a que
el aceite esencial proveniente de tierras altas estad sometido constantemente al
efecto de la radiacion solar que es mayor, el gradiente térmico entre el dia y la
noche es mayor, los vientos de altura presentan menor cantidad de agentes
contaminantes, lo que permite mayor sanidad de la mandarina y no recurrir al
uso excesivo de pesticidas. Como consecuencia un resultado positivo para que
la planta desarrolle sus propios métodos de defensa aumentando la cantidad de
fenoles presentes en la cascara del fruto y asi presentar un alto contenido de D-
Limoneno. También es bueno mencionar que los principales compuestos
qguimicos de la mandarina son mono terpenos, que son los responsables del
color de la mandarina y de la estructura astringencia encontrados en el flavedo
de la mandarina. El arbol de la mandarina sintetiza estos compuestos por

polimerizacién enzimatica, ademas de los compuestos aromaticos en respuesta
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al estrés hidrico durante la cosecha. Todos estos factores agregados al
increible proceso que hace la naturaleza dan como resultado aceites esenciales
de gran valor, de alta calidad, mayor intensidad, mejor estructura, y
definitivamente mayor calidad organoléptica.
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CONCLUSIONES

Existe diferencia significativa en el rendimiento del aceite esencial del
flavedo de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en funcion
de la zona altitudinal a la que fue cultivada, el tamafio de particula y el

tiempo de extraccion.

El mayor valor del rendimiento de aceite esencial de la mandarina Dancy
(Citrus reticulata var. Dancy) corresponde a 4,0996% proveniente de
Oratorio a 951 msnm. De tamarfio de particula mesh No. 12 y 6 horas de
extraccion, y el menor valor es de 0,4159 % rendimiento corresponde a
Chiquimulilla a 294 msnm. De tamafio de particula grande y 2 horas

como tiempo de extraccion.

Si existe diferencia significativa en la densidad del aceite esencial del
flavedo de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en funcion
del tiempo de extraccion, y no existe diferencia significativa con la zona

altitudinal a la que fue cultivada ni del tamafio de particula.

El valor promedio experimental de la densidad del aceite esencial de la
mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) es de 0,8288+0,0293

g/mL
Si existe diferencia significativa en el indice de refraccion del flavedo de

la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) en funcion de la zona

altitudinal a la que fue cultivada y de la interaccion con el tamafio de
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particula, pero no existe diferencia significativa con el tiempo de

extraccion.

El valor promedio experimental del indice de refraccion a 20 °C del aceite
esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy) es de
1,4792+0,0004.

No existe diferencia significativa en el porcentaje de D-Limoneno
presente en el aceite esencial del flavedo de la mandarina Dancy (Citrus
reticulata var. Dancy) en funcién de la zona altitudinal a la que fue

cultivada, el tamafio de particula y el tiempo de extraccion.

El mayor valor del porcentaje de area de D-Limoneno presente en el
aceite esencial de la mandarina Dancy (Citrus reticulata var. Dancy)
corresponde a 75.02 % de &rea cromatografica, proveniente de Oratorio
a 951 msnm. De tamafio de particula mesh No. 8 y 6 horas de
extraccidon, y el menor valor es de 58.375 % de area cromatografica
corresponde a Chiquimulilla a 294 msnm. De tamafio de particula mesh

No. 4 y 4 horas como tiempo de extraccion.
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RECOMENDACIONES

Implementar un método en frio para la separacion del flavedo de la
mandarina y la molienda de este, para evitar pérdidas del aceite
esencial por la friccion ocasionada con los instrumentos empleados en

la reduccién del tamafio de particula.

Comparar el rendimiento del aceite esencial de la mandarina Dancy,

con el que existe actualmente en el mercado internacional.

Realizar un estudio de la factibilidad econémica de la extraccién del

aceite esencial, y el costo por extraer 1 mL de D-Limoneno.

Controlar la temperatura del aceite condensado para evitar pérdidas.

Realizar el estudio en planta piloto para comparar los resultados de este

estudio y analizar las posibles variaciones.
Realizar un estudio dedicado a la degradacién y oxidacion del

componente D-Limoneno presente en el aceite esencial extraido del

flavedo de la mandarina Dancy.
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APENDICES

Apéndice 1. Cdédigo de colores para caracterizar y estandarizar la
pigmentacion del flavedo de la mandarina Dancy

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 2. Obtencion de la mandarina

Fuente: municipio de Chiquimulilla 294 msnm, Santa Rosa.

e

Fuente: municipio de San Felipe 614msnm, Retalhuleu.

Fuente: municipio de Oratorio 951 msnm, Santa Rosa.
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Apéndice 3. Clasificacion de la mandarina

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 4. Granulometriay reduccion de tamafio de particula

Fuente: elaboracion propia, realizado en el Laboratorio de Investigacion de Extractos

Vegetales.
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Apéndice 5. Preparar las muestras

Fuente: elaboracion propia, realizado en el Laboratorio de Investigacion de Extractos

Vegetales.
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Apéndice 6. Extraccion del aceite esencial de la mandarina Dancy

Fuente: elaboracion propia, realizado en el Laboratorio de Investigacion de Extractos
Vegetales.
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ANEXOS

Anexo 1. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de
extraccion de 2 horas y tamafo de particula mesh No. 12

SERVICIO\USAC\180626-0

using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-01.D'\data.ms

1.9e+07

1.8e+07

1.7e+07: 16.901

1.6e+07:

1.5e+07

1.4e+07;

1.3e+07:

1.2e+07

1.1e+07;

1e+07;

9000000

8000000

18.204

7000000

6000000

5000000

4000000 78.409

3000000 ‘

14.556
2000000 o 1

10332
35,995
1000000 1J’ 0;:3 52109 7164
o | i pomgs_wupesd | e
y LR =08 gﬁ’ﬁ%., i 4ot fze N

T S T T7 T Y U T T T IR T TTF oL T
Time--> 500 10.00 1500 2000 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 6000 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 2.

Base de datos para la identificacion de componentes
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un
. -, ~ .
tiempo de extraccion de 2 horas y tamafio de particula
LIQA Library Search Report
Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-01.D
Title :
Acg On : 26 Jun 2018 14:09
Operator : AdeM
Sample : Muestra 1
Misc : 1cp21
ALS Vial S ! Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
1 10.331 1.94 C:\Database\NISTOSa.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo(3.1.1]hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
1R~.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 94
2 12.965 0.51 C:\Database\NISTOSa.L
.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
Bicyclo(3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 94
1-2-methylene-, (1S5)-
.beta.-Pinene 15175 000127-91-3 94
3 13.197 0.44 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15378 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl)
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)
4 14.557 3.68 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 59
inyl) -
5 16.899 68.16 C:\Database\NISTO5a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91
Limonene 15154 000138-86-3 920
6 17.040 0.26 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo([3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(l-methylethyl) -
7 18.205 5.71 C:\Database\NISTOS5a.L
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15354 000099-85-4 94
methylethyl)-
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
8 19.019 0.84 C:\Database\NISTO0S5a.L
Benzene, l-methyl-2-(1l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
Benzene, l-methyl-2-(1-methylethyl 14428 000527-84-4 97
) -
9 19.592 0.67 C:\Database\NISTOSa.L
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 98
thylidene) -
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 97
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 97
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:48:27 2018
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Continuacion del anexo 2

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-01.D

Title

Acg On 26 Jun 2018 14:09

Operator : AdeM

Sample : Muestra 1

Misc : 1CcpP21

ALS Vial 1 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAs# Qual

thylidene) -

10 23.904 0.16 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 86
Nonanal 19203 000124-19-6 72

11 27.388 0.13 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 95
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 76

12 28.344 0.42 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27021 000112-31-2 80

13 29.849 4.96 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate

14 30.541 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
Formic acid, octyl ester 28901 000112-32-3 90

15 31.928 0.19 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 91
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 91
ethylethyl) -
Benzenemethanol, 4-(1,1l-dimethylet 32075 000877-65-6 72
hyl) -

16 32.469 0.28 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 95
ethylethyl)-, (R)-

17 35.467 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 97
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 72
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 53

18 35.994 0.64 C:\Database\NISTO5a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

19 37.332 0.18 C:\Database\NISTO05a.L

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:48:27 2018
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Continuacion del anexo 2

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-01.D

Title

Acg On : 26 Jun 2018 14:09

Operator : AdeM

Sample : Muestra 1

Misc : 1CBE21

ALS Vvial : 1 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 94

2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 90
20 38.542 0.16 C:\Database\NISTO05a.L

6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96

Citronellyl isobutyrate 75860 000097-89-2 87

6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 86

21 39.551 0.16 C:\Database\NISTO5a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 97
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 87
(l-methylethenyl)-, (S)-

22 39.811 0.14 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 44379 000105-86-2 72
formate, (E)-
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 50
(Z) -
2,6-Octadiene, 1l-bromo-3,7-dimethy 68116 006138-90-5 47

1-, (E)-
23 46.643 0.08 C:\Database\NISTO5a.L
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 46
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 43
p-Mentha-1(7),8(10)-dien-9-0l1 24103 029548-13-8 38
24 48.167 0.10 C:\Database\NIST05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 74
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 72
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 58
25 50.259 0.08 C:\Database\NIST05a.L
2-Methoxy-4-vinylphenol 23425 007786-61-0 90
o-Isopropylanisole 22724 002944-47-0 64
Ethanone, 1-(2-hydroxy-5-methylphe 23539 001450-72-2 64
nyl) -

26 52.110 0.41 C:\Database\NIST05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 93

27 57.164 0.50 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 60
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 55
E)-

28 65.656 0.65 C:\Database\NISTO05a.L
Cyclohexane, 1-(1,5-dimethylhexyl) 112117 056009-20-2 60
-4~ (4-methylpentyl) -
9-Methyl-Z-10-tetradecen-1-ol acet 104145 1000130-99-4 55

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:48:27 2018 Page: 3
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Continuacion del anexo 2

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-01.D

Title

Acg On : 26 Jun 2018 14:09

Operator : AdeM

Sample : Muestra 1

Misc : 1CP21

ALS Vial : 1 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
ate
Oxirane, tetradecyl- 85507 007320-37-8 53
29 75.859 0.36 C:\Database\NISTO05a.L
Dicyclohexano-18-crown-6 162139 016069-36-6 35
1,4,7,10,13,16-Hexaoxacyclooctadec 100939 017455-13-9 30
ane
Tridecanedioic acid 87726 000505-52-2 27
30 78.410 7.93 C:\Database\NISTO5a.L
n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 99
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 98
n-Hexadecanoic acid 96233 000057-10-3 94
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:48:27 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 3.

proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 12

File
Operator
Acquired

Instrument :

:C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-28.D

: AdeM

: 28 Jun 2018 5451

GC-MsSD

Sample Name: Muestra 2

Misc Info

: 5CP42

Vial Number: 2

Abundance

1.9e+07

1.8e+07

1.7e+07:

1.6e+07

1.5e+07:

1.4e+07:

1.3e+07

1.2e+07:

1.1e+07

1e+07

9000000

8000000

7000000

6000000

5000000

4000000

3000000

2000000

1000000

14.53
10.322

17.076
12.94

Time-->

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

109 |\ |
T

T
5.00 10.00 15.00 20.00

29,

= T
30.00 35.00 40.00

TIC: 180626-28.D\data.ms

88

35.988

57.164

52.102

Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,

using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

78.357
A

Guatemala.
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Anexo 4. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo
de extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-28.D

Title :

Acg On : 28 Jun 2018 5251

Operator : AdeM

Sample : Muestra 2

Misc : 5CP42

ALS Vial : 2 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0S5a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.131 0.04 C:\Database\NISTO0S5a.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1752 000115-18-4 91
3-Buten-2-ol, 2-methyl- 1761 000115-18-4 64
Butanoic acid, 2-propenyl ester 11874 002051-78-7 53

2 10.322 2.06 C:\Database\NIST0Sa.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1s-.alpha.-Pinene 15185 007785-26-4 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

w
N
©
-~
)

.03 C:\Database\NISTO0S5a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (15)-

.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
4 14.538 3.69 C:\Database\NISTOS5a.L
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 59
inyl)-
5 16.940 66.65 C:\Database\NIST05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15365 005989-54-8 90
thenyl)-, (S)-

6 17.076 0.26 C:\Database\NIST05a.L

.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
Bicyclo(3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(l-methylethyl)-

.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

7 18.273 6.68 C:\Database\NIST05a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl)-
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

©
w
=3
o
o

.09 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
j=
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
)
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
i

9 19.642 0.71 C:\Database\NIST05a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 97
thylidene) -
Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 96
thylidene) -

10 23.922 0.18 C:\Database\NIST0Sa.L
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Continuacion del anexo 4

Data Path
Data File
Title

Acq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

C
ik

2

LIQA Library Search Report

:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
80626-28.D

8 Jun 2018 5151

AdeM
Muestra 2

5
2

CP42
Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Minimum Quality:

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 90
11 27.411 0.18 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 81
12 27.852 0.21 C:\Database\NISTO5a.L
Cyclohexene, 4-ethenyl-4-methyl-3- 59992 020307-84-0 96
(1-methylethenyl)-1-(1l-methylethyl
)-, (3R-trans)-
Cyclohexene, 4-ethenyl-4-methyl-3- 59994 020307-84-0 96
(1-methylethenyl)-1-(l-methylethyl
)-, (3R-trans)-
1,3-Cyclohexadiene, 1l-methyl-4-(1- 15357 000099-86-5 93
methylethyl) -
13 28.348 0.77 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.890 8.10 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-0Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 59
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate
15 30.540 0.37 C:\Database\NISTO05a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
Formic acid, octyl ester 28901 000112-32-3 90
16 31.941 0.35 C:\Database\NISTO5a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
17 32.464 0.58 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l1, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 94
ethylethyl)-, (R)-
18 33.260 0.11 C:\Database\NISTO5a.L
3-Nonen-5-yne, 4-ethyl-, (E)- 22973 074744-60-8 49
3-Nonen-5-yne, 4-ethyl-, (Z)- 22974 074744-26-6 49
1,3-Cyclopentadiene, 1,2-dimethyl- 2575 004784-86-5 45
19 35.462 0.16 C:\Database\NISTO5a.L
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Continuacion del anexo 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-28.D

Title

Acg On 28 Jun 2018 551

Operator : AdeM

Sample : Muestra 2

Misc : 5CP42

ALS Vial 2 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAs# Qual
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2) 24148 000106-26-3 97
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 72
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 72
20 35.990 .18 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1-en-8-0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
21 36.804 .16 C:\Database\NIST05a.L
Dodecanal 45952 000112-54-9 87
Dodecanal 45951 000112-54-9 87
1,1-Dodecanediol, diacetate 115933 056438-07-4 87
22 37.022 .08 C:\Database\NISTOS5a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 54279 000141-12-8 91
acetate, (Z)-
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 64241 000105-91-9 87
propanoate, (2)-
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 54283 000141-12-8 87
acetate, (Z)-
23 387.327 .30 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24109 005392-40-5 95
24 38.191 .23 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 83
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 83
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 60
25 38..532 .42 C:\Database\NIST05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 86
2-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 83
26 39.547 .23 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 92
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22942 018031-40-8 90
(1-methylethenyl)-, (S)-
27 39.774 .27 C:\Database\NIST05a.L
2,6,10-Dodecatrien-1-0l, 3,7,11-tr 72934 004602-84-0 64
imethyl-
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 59
formate, (E)-
2-Pentene, 4-methyl-, (E)- 1491 000674-76-0 43
28 40.261 .08 C:\Database\NIST05a.L
2,4-Decadienal 24037 002363-88-4 87
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 87
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Thu Jun 28 13:48:57 2018
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Continuacion del anexo 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\

Data File 180626-28.D

Title

Acq On 28 Jun 2018 5:51

Operator AdeM

Sample Muestra 2

Misc 5CP42

ALS Vial 2 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality:

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

2,4-Decadienal, (E,E)- 24070 025152-84-5 81

29 41.462 0.16 C:\Database\NISTO5a.L
2-Cyclohexen-1-one, 3-methyl-6-(1- 22924 016750-82-6 87
methylethenyl)-, (S)-
5-Silaspiro[4.4]nona-2, 7-diene 15730 052856-32-3 52
Decan-2,4,8-triene, 4,7-dimethyl- 32200 1000132-15-2 50

30 41.812 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
.gamma.-Elemene 59808 339154-91-5 95
Cyclohexane, l-ethenyl-l-methyl-2- 59969 003242-08-8 93
(1-methylethenyl)-4-(l-methylethyl
idene) -
.gamma.-Elemene 59817 030824-67-0 93

31 46.633 0.20 C:\Database\NISTO0S5a.L
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 38
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
2,8-Decadiyne 14336 004116-93-2 27

32 48.148 0.18 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 90
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83

33 51.555 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
Nonanoic acid 28885 000112-05-0 95
Hexanoic acid 7852 000142-62-1 43
Pentanoic acid, 3-methyl- 7891 000105-43-1 43

34 52.101 0.96 C:\Database\NISTO5a.L
Thymol 22702 000089-83-8 93
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Thymol 22699 000089-83-8 90

35 54.807 0.13 C:\Database\NISTO05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 98
n-Decanoic acid 37495 000334-48-5 64
n-Decanoic acid 37497 000334-48-5 64

36 54.985 0.18 C:\Database\NISTO05a.L
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 55
.1l]hept-2-ene
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 46
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta., 7b.alpha.) ]~
(-)-Spathulenol 71327 077171-55-2 38

37 57.164 1.65 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,7-Octatriene, 3,7-dimethyl- 15243 000502-99-8 38
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)-

38 78.356 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
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Continuacion del anexo 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-28.D

Title
Acq On : 28 Jun 2018 5251
Operator : AdeM
Sample : Muestra 2
Misc : 5CP42
ALS Vvial : 2 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 95
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 94
4,7,10,13,16-Pentaoxanonadeca-1,18 107988 058185-54-9 50
-diene
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Thu Jun 28 13:48:57 2018 Page: 5
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Anexo 5. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccion de 6 horas y tamafo de particula mesh No. 12

DATA\SERVICIO\USAC\180626-03.D

17:06 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-03.D\data.ms

1.9e+07
18407
1.7e407
160407
150407
140407
1.3e407
120407
11407
16407 29080
9000000
8000000}
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000

14.56:
2000000 57.160

10.345
35.983

b hg062 52.109
1000000 641 p_—

TN oottt |

10.)162
T T T T 1 T T T T T T T Ty T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 6. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo
de extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-03.D

Title :

Acg On : 26 Jun 2018 17:06

Operator : AdeM

Sample : Muestra 3

Misc : 6CP62

ALS Vial $.3 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0S5a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.153 0.04 C:\Database\NISTO0S5a.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1752 000115-18-4 91
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1763 000115-18-4 90
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1762 000115-18-4 78

2 10.344 2.00 C:\Database\NIST0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 94

3 12.973 0.98 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 94
1-2-methylene-, (1S)

.beta.-Pinene 15175 000127-91-3 94
4 14.561 3.78 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 91

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81

.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 &4
5 16.958 72.73 C:\Database\NIST05a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 94

Limonene 15155 000138-86-3 94

Limonene 15153 000138-86-3 91

6 17.090 0.25 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.0)hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1l-methylethyl)-

.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 9
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91

7 18.277 6.88 C:\Database\NISTOS5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

8 19.064 0.81 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-4-(1l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-2-(1l-methylethyl 14428 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
) -

9 19.642 0.70 C:\Database\NISTO0S5a.L

(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo(4.1.0)hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-

Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 97
thylidene) -

10 23.917 0.16 C:\Database\NISTO0Sa.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:51:33 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 6

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-03.D

Title

Acg On 26 Jun 2018 17:06

Operator AdeM

Sample Muestra 3

Misc 6CP62

ALS Vial 3 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
11 27.397 .14 C:\Database\NIST05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 95
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 90
12 20,797 .19 C:\Database\NIST05a.L
1,3-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15357 000099-86-5 93
methylethyl) -
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 93
thylidene) -
Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15319 000554-61-0 93
imethyl-
13 28.334 .63 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.858 .97 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 94
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 90
Linalyl isobutyrate 74304 000078-35-3 58
15 30.536 .20 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13191 000111-87-5 91
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
16 31.928 .25 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzenemethanol, 4-(1,1l-dimethylet 32075 000877-65-6 72
hyl) -
17 32.460 .40 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
18 35.457 .12 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 72
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 72
19 35.985 .76 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1l-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80

ACEITES ESE

.WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:51:33 2018

160

Page:

2



Continuacion del anexo 6

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-03.D

Title 4

Acq On : 26 Jun 2018 17:06

Operator : AdeM

Sample : Muestra 3

Misc 6CP62

ALS Vial 3 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

20 36.795 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
Tridecanal 55874 010486-19-8 91
Cyclodecane 17323 000293-96-9 91
1,1-Dodecanediol, diacetate 115933 056438-07-4 87

21 37.327 0.25 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24108 005392-40-5 89

22 38.196 0.18 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 93
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 83
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 70

23 38.537 0.20 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 97
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 86
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 81

24 39.542 0.17 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 92
(1-methylethenyl) -

25 39.779 0.15 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 59
formate, (E)-
Trifluoroacetyl-lavandulol 91686 028673-24-7 47
3,6-Dimethyl-1-heptyn-3-ol 18071 019549-98-5 43

26 46.633 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 43
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
p-Mentha-1(7),8(10)-dien-9-o0l 24103 029548-13-8 38

27 48.157 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 90
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 64

28 52.110 0.51 C:\Database\NISTO05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 93
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 90
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 90

29 54.816 0.07 C:\Database\NISTO5a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 98
n-Decanoic acid 37497 000334-48-5 53
Tridecanoic acid 67133 000638-53-9 50

30 54.989 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
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Continuacion del anexo 6

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-03.D

Title

Acg On : 26 Jun 2018 17:06

Operator : AdeM

Sample : Muestra 3

Misc : 6CP62

ALS Vvial : 3 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1llhept-2-ene
6, 7-Dimethyl-3,5,8,8a-tetrahydro-1 32117 110028-10-9 27
H-2-benzopyran
(=) -Spathulenol 71327 077171-55-2 25

31 57.159 1.02 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 55

1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 50
E)-
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:51:33 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de
Guatemala.
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Anexo 7. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 8

:C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-04.D

18:35 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-04.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07
1.7e+07 18980
1.6e+07
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07

1e+07:
9000000
8000000
7000000
6000000
50000001
4000000

3000000
14.57

2000000
1045 | 35.987

19.071
" 52108 57.155
1000000 7332 643

% L 28.34 W 57
’I%‘“ | s bl S R oy | Sege0

T T T T T T T T T T T U T T
Time-> 500 10.00 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 5000 5500 60.00 6500 70.00 75.00

uente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 8. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo
de extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-04.D

Title :

Acqg On : 26 Jun 2018 18:35

Operator : AdeM

Sample : Muestra 4

Misc : 10CM21

ALS Vial : 4 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO0Sa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 7.333 0.28 C:\Database\NISTO0S5a.L
Ethyl Acetate 1979 000141-78-6 91
Ethyl Acetate 1982 000141-78-6 91
Ethyl Acetate 1981 000141-78-6 74

2 7.979 0.09 C:\Database\NISTO0S5a.L
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 91

3 10.344 2.09 C:\Database\NIST0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo[3.1.1])hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 94

4 12.983 0.61 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (15)
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 91

5 13.251 0.44 C:\Database\NIST05a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15378 003387-41-5 94
1-(1-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 94
1-(l-methylethyl)-

.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
6 14.570 3.94 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 924
.beta.-Myrcene 15179 000123-35-3 91
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-
7 16.940 72.82 C:\Database\NISTO5a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15155 000138-86-3 94
Limonene 15153 000138-86-3 91
8 17.104 0.27 C:\Database\NISTO0S5a.L
.beta.-Phellandrene 15201 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

9 18.277 6.07 C:\Database\NISTOSa.L
1,4-Cyclohexadiene, 1-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

=3
0
=}
p
@

.03 C:\Database\NISTO0S5a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-4-(1-methylethyl 14425 000099-87-6 97

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:52:46 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\

Data File : 180626-04.D

Title 4

Acq On : 26 Jun 2018 18:35

Operator : AdeM

Sample : Muestra 4

Misc 10CcM21

ALS Vial 4 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

)_
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
)_

11 19.642 .78 C:\Database\NISTO5a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 97
thylidene) -
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 97
thylidene) -

12 23.922 .17 C:\Database\NISTOS5a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 90

13 27.402 .14 C:\Database\NIST05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 90

14 28.339 .50 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90

15 29.867 .31 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 94
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 90
Tricyclo[2.2.1.0(2,6)]heptane, 1,3 15345 000488-97-1 55
;3-trimethyl-

16 30.545 .17 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
Formic acid, octyl ester 28901 000112-32-3 90
1-Octanol 13196 000111-87-5 87

17 81,937 .22 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Phenol, 2-(1,l-dimethylethyl)-5-me 32082 000088-60-8 72
thyl-

18 32.464 .36 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-

19 35.467 .15 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2Z) 24148 000106-26-3 95
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 74
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2Z) 24150 000106-26-3 72
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Continuacion del anexo 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-05.D

Title

Acqg On 26 Jun 2018 20:03

Operator AdeM

Sample Muestra 5

Misc 14CcM42

ALS Vial S Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 59
19 35.981 0.69 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1l-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
20 37.327 0.29 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 94
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93
21 38.196 0.17 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 93
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 91
.alpha.-Farnesene 59833 000502-61-4 70
22 38.537 0.15 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-01, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 80
23 39.542 0.18 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 92
(1-methylethenyl) -
24 39.779 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25689 000106-24-1 78
(E) =
2,6,10-Dodecatrien-1-o0l, 3,7,1l-tr 72944 000106-28-5 64
imethyl-, (E,E)-
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 59
formate, (E)-
25 46.634 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
1, 7-Octadiene, 3-methylene- 9712 068695-13-6 53
S5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 43
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
26 48.157 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
27 52.106 0.48 C:\Database\NIST05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
Thymol 22702 000089-83-8 90
Thymol 22699 000089-83-8 90
28 54.821 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:54:26 2018
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Continuacion del anexo 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-04.D

Title

Acg On : 26 Jun 2018 18:35

Operator : AdeM

Sample : Muestra 4

Misc : 10CM21

ALS Vvial : 4 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
29 48.157 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 74

30 52.105 0.49 C:\Database\NISTO5a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 93

Thymol 22702 000089-83-8 90

Thymol 22699 000089-83-8 90
31 54.821 0.06 C:\Database\NISTO05a.L

n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97

n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 64

n-Decanoic acid 37495 000334-48-5 58

32 54.985 0.10 C:\Database\NISTO5a.L
1H-Cycloprop[elazulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 55
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha.,7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)]-
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1llhept-2-ene
(-)-Spathulenol 71327 077171-55-2 35
33 57.154 0.69 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 55
Cycloheptane, 1,3,5-tris(methylene 14422 068284-24-2 49
e

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:52:46 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 9. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafo de particula mesh No. 8

Abundance TIC: 180626-05.D\data.ms

1.9e+07

1.8e+07

1.7e+07: 16.952

1.6e+07

1.5e+07

1.4e+07

1.3e+07

1.2e+07

1.1e+07

1e+07

9000000

8000000

7000000

5000000{
4000000{

3000000

2000000 10.348 T

14.066 35.982 52.107
1000000! 17098 640
28.33

7

23.91 X %“’is 4643459 L hisd

1 ) U T 1% Frdet :? v" ey 16" T 5‘! T LT T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 4000 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 10. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo
de extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-05.D

Title :

Acg On : 26 Jun 2018 20:03

Operator : AdeM

Sample : Muestra 5

Misc : 14CM42

ALS Vial & Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTOSa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.349 2.12 C:\Database\NISTO0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

2 12.974 0.67 C:\Database\NISTO0Sa.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (15)-

.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
Cyclohexene, 4-methylene-1-(1l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl) -

3 13.251 0.41 C:\Database\NISTO05a.L
Cyclohexene, 4-methylene-1-(1l-meth 15324 000099-84-3 91

ylethyl)

Bicyclo[3.1.0])hexane, 4-methylene 15378 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15379 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

4 14.557 3.82 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)

5 16.954 72.44 C:\Database\NISTO5a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15365 005989-54-8 90
thenyl)-, (S)-

6 17.095 0.25 C:\Database\NISTOS5a.L
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl) -

7 18.282 6.97 C:\Database\NISTO05a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 924
methylethyl)-
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, 1l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

8 19.064 0.90 C:\Database\NISTOS5a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

9 19.642 0.79 C:\Database\NIST05a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo[4.1.0)hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:54:26 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 10

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-05.D

Title

Acq On 26 Jun 2018 20:03

Operator AdeM

Sample Muestra 5

Misc 14CcM42

ALS Vial S Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
imethyl-
Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 97
thylidene) -
10 23.918 0.18 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
11 27.402 0.15 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 83
12 27.811 0.19 C:\Database\NISTO5a.L
Cyclohexene, 4-ethenyl-4-methyl-3- 59992 020307-84-0 97
(l-methylethenyl)-1-(1l-methylethyl
)-, (3R-trans)-
Cyclohexene, 4-ethenyl-4-methyl-3- 59994 020307-84-0 96
(1-methylethenyl)-1-(1l-methylethyl
)=, (3R-trans)-
Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15319 000554-61-0 93
imethyl-
13 28.334 0.58 C:\Database\NISTO5a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.863 6.33 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 90
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 81
Linalyl isobutyrate 74304 000078-35-3 58
15 30.541 0.15 C:\Database\NISTO5a.L
1-Octanol 13191 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
16 31.932 0.21 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzenemethanol, 4-(1,l1-dimethylet 32075 000877-65-6 72
hyl)-
17 32.460 0.37 C:\Database\NISTO5a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l1, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 95
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25751 000562-74-3 93
ethylethyl) -
18 35.462 0.13 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 96
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:54:26 2018
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Continuacion del anexo 10

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-05.D

Title

Acg On 26 Jun 2018 20:03

Operator AdeM

Sample Muestra 5

Misc 14CM42

ALS Vial S Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 59
19 35.981 0.69 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1l-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
20 37.327 0.29 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 94
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93
21 38.196 0.17 C:\Database\NIST05a.L
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 93
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 91
.alpha.-Farnesene 59833 000502-61-4 70
22 38.537 0.15 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 80
23 39.542 0.18 C:\Database\NISTO5a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 92
(1-methylethenyl) -
24 39.779 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-01, 3,7-dimethyl-, 25689 000106-24-1 78
(E) =
2,6,10-Dodecatrien-1-0l, 3,7,11-tr 72944 000106-28-5 64
imethyl-, (E,E)-
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 59
formate, (E)-
25 46.634 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
1, 7-Octadiene, 3-methylene- 9712 068695-13-6 53
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 43
1, 4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
26 48.157 0.10 C:\Database\NIST05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
27 52.106 0.48 C:\Database\NIST05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
Thymol 22702 000089-83-8 90
Thymol 22699 000089-83-8 90
28 54.821 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:54:26 2018
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Continuacion del anexo 10

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-05.D

Title

Acgq On : 26 Jun 2018 20:03

Operator : AdeM

Sample : Muestra 5

Misc : 14CM42

ALS vial : 5 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97
n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 50
n-Decanoic acid 37496 000334-48-5 47

29 54.985 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Cycloprop[elazulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 70
dro-1,1, 7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)]-
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 55
.1lhept-2-ene
(-)-Spathulenol 71327 077171-55-2 49
30 57.155 0.87 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 50
E)~
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 38

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:54:26 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 11. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccién de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 8

using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-06.D\data.ms

1.9e+07!
1.8e+07:
1.7e+07 16.929
1.6e+07
1.5e+07
1.4e+07!
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07
29.866

1e+07:
9000000
8000000
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000

14.52
2000000 57.158

35.986
10312 171 046 52108
1
000000 % 629 28.34| @3 I
57
R sroglottiES e i v

T T T T Y U T T T T T T T
Time-> 500 1000 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 12. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo
de extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-06.D

Title :

Acg On : 26 Jun 2018 21:30

Operator : AdeM

Sample : Muestra 6

Misc : 18CM63

ALS Vial 36 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0Sa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.313 1.63 C:\Database\NIST0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1S-.alpha.-Pinene 15185 007785-26-4 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

2 12.933 0.56 C:\Database\NIST0S5a.L
Bicyclo(3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)-
.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94

3 13.210 0.35 C:\Database\NIST05a.L
Bicyclo[3.1.0])hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 94
1-(1-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15379 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)

Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)

4 14.525 3.68 C:\Database\NISTO5a.L
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)

5 16.931 72.21 C:\Database\NIST05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 924
Limonene 15153 000138-86-3 91

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15365 005989-54-8 90
thenyl)-, (S)-

6 17.063 0.26 C:\Database\NISTOS5a.L

.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
Bicyclo([3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91

1-(l-methylethyl)-

7 18.255 6.84 C:\Database\NISTO0S5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl)-

@
©
o
s
o

.03 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-3-(l-methylethyl 14426 000535-77-3 95
) -

9 19.628 0.72 C:\Database\NISTOS5a.L
Bicyclo[4.1.0)hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97

imethyl-
Cyclohexene, 1-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 97
thylidene) -
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:55:15 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 12

Data Path
Data File
Title

Acq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

Unknown Spectrum:

LIQA

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-06.D

26 Jun 2018 21:30
: AdeM
: Muestra 6
: 18CM63

6 Sample Multiplier: 1
C:\Database\NISTO05a.L

Apex

Library Search Report

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:55:15 2018
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Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 96
10 23.913 0.17 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
11 26.328 .08 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 91
yl-4-(1l-methylethenyl) -
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24330 001195-92-2 83
yl-4-(l-methylethenyl) -
12 27.397 .15 C:\Database\NISTOS5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 87
2-Pentene, 3-methyl-, (E)- 1487 000616-12-6 50
13 28.348 .64 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27021 000112-31-2 80
14 29.867 .37 C:\Database\NIST05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate
15 30.541 .25 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
16 31.937 .26 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
17 32.465 .45 C:\Database\NIST0S5a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 95
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
18 35.462 .13 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 59
19 35.985 0.84 C:\Database\NISTOS5a.L
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Continuacion del anexo 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-06.D

Title
Acgq On : 26 Jun 2018 21:30
Operator : AdeM
Sample : Muestra 6
Misc : 18CM63
ALS vial : 6 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NISTO5a.L Minimum Quality:
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
20 36.799 0.11 C:\Database\NISTO0S5a.L
Dodecanal 45952 000112-54-9 91
Tridecanal 55874 010486-19-8 91
Dodecanal 45951 000112-54-9 87
21 37.327 0.28 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24109 005392-40-5 95
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 95
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93
22 38.187 0.18 C:\Database\NIST05a.L
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 91
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 83
Bicyclo[2.2.1]heptane, 2,2-dimethy 15386 005794-03-6 70
1-3-methylene-, (1R)-
23 38.537 0.22 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 95
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 80
24 39.547 0.20 C:\Database\NISTO5a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
25 39.779 0.17 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 25692 000106-24-1 59
(E) -
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 54282 000141-12-8 53
acetate, (2)-
1,5-Heptadiene, 2,6-dimethyl- 10363 006709-39-3 46
26 46.634 0.11 C:\Database\NISTO5a.L
1,3-Pentadiene 428 000504-60-9 41
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
p-Mentha-1(7),8(10)-dien-9-o0l 24103 029548-13-8 38
27 48.157 0.13 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
28 52.110 0.54 C:\Database\NISTO05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 93
Thymol 22699 000089-83-8 90

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:55:15 2018
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Continuacion del anexo 12.

LIQA Library Search Report
Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-06.D
Title
Acgq On 26 Jun 2018 21:30
Operator AdeM
Sample Muestra 6
Misc 18CM63
ALS Vial : 6 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
29 54.817 0.08 C:\Database\NISTO0S5a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 98
n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 53
Tridecanoic acid 67133 000638-53-9 47

30 54.989 0.15 C:\Database\NIST0S5a.L
1,7, 7-Trimethyl-2-vinylbicyclo(2.2 30905 130930-56-2 55
.1]hept-2-ene

(+)-3-Carene, 2-(acetylmethyl)- 51269 1000151-80-2 35
1,4-Cyclohexadiene, 3-ethenyl-1,2- 14449 062338-57-2 30
dimethyl-

31 57.159 1.02 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6-dime 59930 017699-05-7 43
thyl-6-(4-methyl-3-pentenyl) -

1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)-
32 78.369 0.17 C:\Database\NISTO0S5a.L
n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 95
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 90
n-Hexadecanoic acid 96233 000057-10-3 86
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:55:15 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de
Guatemala.
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Anexo 13. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 4

ichem\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-07.D

22:58 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Vial Numb

Abundance TIC: 180626-07.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07:
1.7e+07
1.6e+07
1.5e+07
29.993
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07

1e+07:
9000000
8000000
7000000
6000000
5000000 ‘8‘. %%0 36.011
52.110
4000000

3000000

2000000 14.58

595 32471 | 29557
48.143 57.154
1000000 10350 N4p agfs7d 6

4 135 ‘47 46.63:
L 477 3 £53) N i"i 515580 73:255

T T T T T T y T T 7 T T T T T
Time-> 500 1000 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 14. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo
de extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-07.D

Title

Acg On : 26 Jun 2018 22:58

Operator : AdeM

Sample : Muestra 7

Misc : 25CG23

ALS Vial : 7 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.349 1.12 C:\Database\NISTO05a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 94

2 12.960 0.40 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)-
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15175 000127-91-3 91

3 13.251 0.29 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 94
1-(1l-methylethyl) -
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15378 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl) -
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91

ylethyl) -
4 14.561 2.69 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 64
5 16.890 58.79 C:\Database\NISTO05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91
D-Limonene 15162 005989-27-5 89
6 17.040 0.23 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(l-methylethyl) -

7 18.204 3.02 C:\Database\NISTO05a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94

methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15354 000099-85-4 94
methylethyl) -

8 19.060 3.31 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
),
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
) —
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14429 000527-84-4 97
)=

9 19.596 1.48 C:\Database\NISTO05a.L

Octanal 12031 000124-13-0 97
Octanal 12030 000124-13-0 87
Octanal 12028 000124-13-0 72
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:56:05 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 14

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-07.D

Title

Acgq On 26 Jun 2018 22:58

Operator AdeM

Sample Muestra 7

Misc 25CG23

ALS Vial € Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
10 20.470 0.10 C:\Database\NISTO5a.L
3-Hexen-1-0l, acetate, (Z)- 18973 003681-71-8 86
3-Hexen-1-0l, acetate, (Z)- 18975 003681-71-8 72
3-Hexen-1-0l, acetate, (Z)- 18966 003681-71-8 64
11 23.922 0.19 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
12 25.951 0.10 C:\Database\NISTO5a.L
Linalool oxide trans 36070 023007-29-6 90
2-Furanmethanol, 5-ethenyltetrahyd 36281 005989-33-3 90
ro-.alpha., .alpha.,5-trimethyl-, c
is-
.alpha.-Methyl-.alpha.-[4-methyl-3 36265 1000132-13-0 86
-pentenyl]oxiranemethanol
13 26.342 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 97
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 87
yl-4-(1l-methylethenyl) -
3-Oxatricyclo[4.1.1.0(2,4)]octane, 24294 001686-14-2 76
2,7, 7-trimethyl-
14 26.847 0.14 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, trans- 24071 006909-30-4 90
Limonene oxide, trans- 24063 006909-30-4 90
1,3,7-Octatriene 5261 001002-35-3 43
15 27.111 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
Linalool oxide trans 36070 023007-29-6 86
2-Furanmethanol, 5-ethenyltetrahyd 36281 005989-33-3 86
ro-.alpha., .alpha.,5-trimethyl-, c
is-
cis-Linaloloxide 36061 1000121-97-4 86
16 27.429 0.22 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 95
17 28.371 0.46 C:\Database\NISTO5a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
2-Octen-1-0l, (E)- 12066 018409-17-1 43
18 29.995 15.26 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-0Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl-, 107591 007149-26-0 53
2-aminobenzoate
19 30.577 0.88 C:\Database\NISTO5a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 86
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Continuacion del anexo 14

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-07.D

Title

Acg On 26 Jun 2018 22:58

Operator AdeM

Sample Muestra 7

Misc 25CG23

ALS Vial € Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
20 31.941 0.23 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
21 32.469 0.75 C:\Database\NISTO5a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 95
ethylethyl)-, (R)-
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25751 000562-74-3 93
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 93
ethylethyl) -
22 33.260 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
1 (2H) -Pentalenone, hexahydro-5-met 22905 120587-85-1 41
hyl-4-methylene-
.alpha.-Pinene 15182 000080-56-8 38
.alpha.-Phellandrene 15204 000099-83-2 38
23 34.111 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
2-Decenal, (Z)- 25535 002497-25-8 90
2-Decenal, (E)- 25538 003913-81-3 78
2-Decenal, (E)- 25536 003913-81-3 58
24 35.471 0.34 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 59
25 36.012 2.50 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1l-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 87
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
26 37.332 0.48 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 94
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 94
27 37.664 0.15 C:\Database\NISTO05a.L
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22931 002244-16-8 97
methylethenyl)-, (S)-
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22926 006485-40-1 97
methylethenyl)-, (R)-
2-Cyclohexen-1l-one, 2-methyl-5-(1- 22902 000099-49-0 94
methylethenyl) -
28 38.228 0.14 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 50
Santolina triene 15184 002153-66-4 47
Santolina triene 15183 002153-66-4 38
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Continuacion del anexo 14

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-07.D

Title

Acgq On 26 Jun 2018 22:58

Operator AdeM

Sample Muestra 7

Misc 25CG23

ALS Vial € Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
29 38.537 0.74 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 83
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 81
30 38.946 0.10 C:\Database\NISTO5a.L
Benzoic acid, 2-hydroxy-, methyl e 24832 000119-36-8 97
ster
Benzoic acid, 2-hydroxy-, methyl e 24830 000119-36-8 96
ster
Benzoic acid, 2-hydroxy-, methyl e 24831 000119-36-8 96
ster
31 39.556 0.62 C:\Database\NISTO5a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(l-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 91
(1-methylethenyl) -
32 39.774 0.59 C:\Database\NISTO5a.L
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 91
(Z2) -
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 25692 000106-24-1 59
(E) -
Trifluoroacetyl-lavandulol 91686 028673-24-7 50
33 40.265 0.15 C:\Database\NISTO0S5a.L
2,4-Decadienal, (E,E)- 24067 025152-84-5 90
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 87
2,4-Decadienal, (E,E)- 24069 025152-84-5 87
34 41.471 0.30 C:\Database\NIST05a.L
5-Silaspiro[4.4]nona-2, 7-diene 15730 052856-32-3 64
2-Cyclohexen-1-one, 3,5,5-trimethy 17007 000078-59-1 59
1=
2-Cyclohexen-1-one, 3,5-dimethyl- 10215 001123-09-7 53
35 44.800 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexene-l-ethanol, .beta.,4- 25735 018479-68-0 97
dimethyl-
3-Cyclohexene-l-ethanol, .beta.,4- 25837 013835-30-8 95
dimethyl-, [R-(R*,R*)]-
3-Cyclohexene-l-ethanol, .beta.,4- 25736 018479-68-0 95
dimethyl-
36 46.633 0.36 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-1l-methanol, 4-(l-met 24235 000536-59-4 50
hylethenyl) -
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 38
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
37 48.144 0.42 C:\Database\NISTO5a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 91
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Continuacion del anexo 14

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-07.D

Title :
Acq On : 26 Jun 2018 22:58
Operator : AdeM
Sample : Muestra 7
Misc : 25€G23
ALS Vvial : 7 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
38 51.555 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
Nonanoic acid 28885 000112-05-0 72
Nonanoic acid 28883 000112-05-0 64
L-Galactose, 6-deoxy- 32322 002438-80-4 47

39 52.110 1.71 C:\Database\NISTO5a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94

3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93

Thymol 22702 000089-83-8 93
40 54.807 0.12 C:\Database\NISTO5a.L

n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 98

n-Decanoic acid 37496 000334-48-5 78

n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 59

41 54.989 0.11 C:\Database\NISTO5a.L
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 91
.1]hept-2-ene

Di-epi-.alpha.-cedrene 59852 1000156-13-3 43
1-Naphthalenamine, 5,6,7,8-tetrahy 21436 002217-41-6 38
dro-

42 55.139 0.19 C:\Database\NISTO05a.L
1,2-Cyclohexanediol, 1l-methyl-4-(1 36250 001946-00-5 80
-methylethenyl) -
Pentanoic acid, 2,2,4-trimethyl-3- 115958 1000140-77-5 35
carboxyisopropyl, isobutyl ester
1-Methylcycloheptanol 12103 003761-94-2 27

43 57.154 0.55 C:\Database\NIST05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6-dime 59930 017699-05-7 47
thyl-6-(4-methyl-3-pentenyl) -

1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)-
44 78.365 0.16 C:\Database\NISTO5a.L
n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 95
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 90
n-Hexadecanoic acid 96233 000057-10-3 89
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 10:56:05 2018 Page: 5
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Anexo 15. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 4

using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-08.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07:
1.7e+07
1.6e+07
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07

1e+07
9000000
8000000
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000 (i
2000000 ' ‘

1000000 ‘ .

v J kL 16.155 20781 35970
T L | T T T T ¥ T T T T T T T T
Time-—> 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 50.00 5500 6000 6500 70.00 7500

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 16. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo

de extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 4

Search Report

Minimum Quality:

autointA.e

...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:33:48 2018

ACEITES

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 17. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo de

extraccién de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 4

Vial Numb

Abundance TIC: 180626-09.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07:
1.7e+07
1.6e+07
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07
1e+07:
9000000
8000000
7000000
6000000

5000000

1
36.007 b2 1o

4000000
3000000

2000000 14.52, 9.579

10.320
W 30(57:

28.37
ot [t

T T T T T U 1 T T T T T 7T T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

FRI5 57.153
' 46,
AT 78.354

(dea”1 62.168
o 470030 ‘54§x10 A

1000000

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 18. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Chiquimulilla a 294 msnm. A un tiempo
de extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-09.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 1:54

Operator : AdeM

Sample : Muestra 9

Misc 1 24CG62

ALS Vial $ 9 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0S5a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.135 0.05 C:\Database\NISTO0S5a.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1763 000115-18-4 59
3-Buten-2-ol, 2-methyl- 1762 000115-18-4 50
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1761 000115-18-4 50

N
[
o
w
N
N

.21 C:\Database\NISTO0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 94

3 12.942 0.54 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)
.beta.-Pinene 15175 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94

4 13.215 0.30 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 94
1-(1l-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15379 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15378 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl)-

5 14.529 2.62 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86

.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 64
6 16.867 58.38 C:\Database\NIST05a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 94

Limonene 15153 000138-86-3 91

D-Limonene 15162 005989-27-5 89
7 17.008 0.26 C:\Database\NISTO05a.L

.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91

.beta.-Phellandrene 15201 000555-10-2 91

Bicyclo[3.1.0)hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl) -

8 18.214 5.01 C:\Database\NISTO0S5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15354 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, 1l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -

]
w0
=3
~
@

.07 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
f=
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14429 000527-84-4 97
}s
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
) -

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:01:25 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 18

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-09.D

Title

Acq On : 27 Jun 2018 1:54

Operator : AdeM

Sample : Muestra 9

Misc : 24CG62

ALS Vial : 9 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

10 19.578 2.22 C:\Database\NISTO05a.L
Octanal 12031 000124-13-0 97
Octanal 12028 000124-13-0 96
Octanal 12030 000124-13-0 90

11 20.461 0.17 C:\Database\NISTO5a.L
3-Hexen-1-ol, acetate, (Z)- 18975 003681-71-8 64
3-Hexen-1-0l, acetate, (Z2)- 18966 003681-71-8 64
Cyclohexene 1167 000110-83-8 53

12 23.922 0.35 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 90

13 27.429 0.27 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 90

14 28.371 0.60 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90

15 29.995 15.30 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 107591 007149-26-0 53
2-aminobenzoate
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74332 000078-36-4 49
yrate

16 30.572 0.90 C:\Database\NISTO5a.L

1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13203 000111-87-5 91

17 31.941 0.23 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93

ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -

18 32.474 1.02 C:\Database\NISTO5a.L
3-Cyclohexen-1-o0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-

19 33.261 0.36 C:\Database\NISTO5a.L
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 55
E)-
Bicyclo[3.3.0]octan-2-one, 6-methy 22944 1000154-23-0 53

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:01:25 2018 Page: 2

188



Continuacion del anexo 18

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\

Data File 180626-09.D

Title

Acq On 27 Jun 2018 1:54

Operator AdeM

Sample Muestra 9

Misc 24CG62

ALS Vial 9 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1-7-methylene- or 8-methyl-7-methy
lene-
Bicyclo[3.3.0]octan-2-one, 7-methy 22919 1000154-23-1 49
lene-6(or 8)-methyl-

20 34.111 .08 C:\Database\NISTO05a.L
2-Decenal, (Z)- 25535 002497-25-8 90
2-Decenal, (E)- 25536 003913-81-3 80
2-Methylene cyclopentanol 3162 020461-31-8 53

21 35.471 .32 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2Z) 24148 000106-26-3 95
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 74
2-Octene, 2-methyl-6-methylene- 16350 010054-09-8 43

22 36.008 .15 C:\Database\NIST05a.L
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 87
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

23 37:332 .46 C:\Database\NISTO5a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 94
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 94

24 37.682 .54 C:\Database\NIST05a.L
Cyclohexene, l-methyl-4-(5-methyl- 59931 000495-61-4 87
l-methylene-4-hexenyl)-, (S)-
Cyclohexene, l-methyl-4-(5-methyl- 59929 000495-61-4 86
l-methylene-4-hexenyl)-, (S)-
1,6,10-Dodecatriene, 7,11-dimethyl 59898 018794-84-8 64
-3-methylene-, (E)-

25 38.191 .17 C:\Database\NIST05a.L
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 90
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 83
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59890 026560-14-5 58
imethyl-, (Z,E)-

26 38.537 .66 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 86
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 81

27 39.556 .51 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(l-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22914 002111-75-3 94
(1-methylethenyl) -

28 39.779 .60 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 94
(Z2)-

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:01:25 2018
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Continuacion del anexo 18

LIQA Library Search Report
Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-09.D
Title
Acqg On 27 Jun 2018 1:54
Operator AdeM
Sample Muestra 9
Misc 24CG62
ALS Vial 9 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual
2,6-Octadien-1-01, 3, 7-dimethyl-, 25692 000106-24-1 59
(E) -
4-Hexen-1-0l, 5-methyl-2-(l-methyl 25770 000498-16-8 53
ethenyl)-, (R)-
29 40.265 .16 C:\Database\NISTO05a.L
2,4-Decadienal, (E,E)- 24070 025152-84-5 90
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 90
2,4-Decadienal, (E,E)- 24069 025152-84-5 87
30 41.471 .31 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Pyrazole, 4,5-dihydro-5,5-dimet 16873 106251-09-6 59
hyl-4-isopropylidene-
2-Cyclohexen-1-one, 3,5,5-trimethy 17007 000078-59-1 59
1-
2-Cyclohexen-1l-one, 3,5-dimethyl- 10215 001123-09-7 53
31 46.629 .40 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-l-methanol, 4-(l-met 24235 000536-59-4 50
hylethenyl) -
p-Mentha-1(7),8(10)-dien-9-0l 24103 029548-13-8 42
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
32 47.020 .09 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-1l-methanol, 4-(l-met 24225 000536-59-4 95
hylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-methanol, 4-(l-met 24235 000536-59-4 94
hylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-methanol, 4-(l-met 24234 000536-59-4 91
hylethenyl) -
33 48.148 .19 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 98
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
34 52.110 .71 C:\Database\NISTO05a.L
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Thymol 22702 000089-83-8 93
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22815 000499-75-2 90
35 54.812 .03 C:\Database\NIST05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97
n-Decanoic acid 37497 000334-48-5 59
Ethanone, 1-(4,5-dihydro-2-thiazol 12435 029926-41-8 43
yl)-
36 57.154 .49 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 55
Cycloheptane, 1,3,5-tris(methylene 14422 068284-24-2 43
)_.
37 62.167 .07 C:\Database\NISTO05a.L
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59890 026560-14-5 46
imethyl-, (Z,E)-
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:01:25 2018
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Continuacion del anexo 18

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-09.D

Title

Acg On : 27 Jun 2018 1:54

Operator : AdeM

Sample : Muestra 9

Misc : 24CG62

ALS Vvial : 9 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 46
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59889 026560-14-5 42
imethyl-, (Z,E)-

38 78.356 0.18 C:\Database\NISTO5a.L

n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 95
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 90
n-Hexadecanoic acid 96233 000057-10-3 89
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:01:25 2018 Page: 5

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de
Guatemala.
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Anexo 19. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 12

em\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-19.D

16:42 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-19.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07:
1.7e+07
1.6e+07: 16.256
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
36.066
1.1e+07
29.862

1e+07:
9000000
8000000
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000

14.56/

2000000
10.352
19.056 38515 52.103 57,149

1000000 17 322462

34s
19.95 648 ﬁﬁ -
ot wl N1V j{f"fs' a0 1) foades | ptRs | pe

T T T T T T T T Tiz<t T T T TITY T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 20. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 2 horas y tamafo de particula mesh No. 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-19.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 16:42

Operator : AdeM

Sample : Muestra 19

Misc : 55RP21

ALS Vial 19 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0S5a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 7.338 0.10 C:\Database\NISTO5a.L
Ethyl Acetate 1982 000141-78-6 91
Ethyl Acetate 1979 000141-78-6 91
Ethyl Acetate 1981 000141-78-6 72

2 7.984 0.15 C:\Database\NIST0Sa.L
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 91

3 10.149 0.09 C:\Database\NISTOS5a.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl 1763 000115-18-4 70
1,6-Heptadien-4-ol 6309 002883-45-6 59
3-Buten-2-0l, 2-methyl 1752 000115-18-4 58

4 10.354 1.81 C:\Database\NISTOS5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

5 12.960 0.90 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)

.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94

.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
6 14.561 3.75 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86

Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 53

1-(l-methylethyl)-

15164 005989-27-5 96
im 15162 005989-27-5 95
D-Limonene 15165 005989-27-5 95

8 17.081 0.26 C:\Database\NISTO5a.L
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91

1-(1-methylethyl)-

9 18.253 5.73 C:\Database\NISTO0S5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 24
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94

10 19.055 0.94 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
Y
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-2-(1l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:46:00 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 20

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-19.D

Title

Acg On : 27 Jun 2018 16:42

Operator : AdeM

Sample : Muestra 19

Misc : 55RP21

ALS Vvial : 19 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$ Library/ID Ref# CAS# Qual

=

11 19.647 0.34 C:\Database\NISTO05a.L
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15340 000586-62-9 98

thylidene) -

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 97

thylidene) -

(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 97
12 21.352 0.15 C:\Database\NISTO5a.L

5-Hepten-2-one, 6-methyl- 11018 000110-93-0 90

5-Hepten-2-one, 6-methyl- 11033 000110-93-0 87

5-Hepten-2-one, 6-methyl- 11034 000110-93-0 72
13 28.334 0.17 C:\Database\NISTO5a.L

Decanal 27023 000112-31-2 91

Decanal 27019 000112-31-2 91

Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.863 6.20 C:\Database\NISTO5a.L

1,6-0Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86

1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70

1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52

yrate

15 30.531 0.99 C:\Database\NISTO5a.L

1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13191 000111-87-5 87

16 31.937 0.21 C:\Database\NISTO5a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95

ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 94
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 93
ethylethyl) -

17 32.460 0.47 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(l1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 95
ethylethyl)-, (R)-

18 34.593 0.35 C:\Database\NISTO5a.L

1-Nonanol 20294 000143-08-8 91
1-Nonanol 20304 000143-08-8 90
1-Nonanol 20303 000143-08-8 90

19 36.067 8.00 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1l-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 90
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 86
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:46:00 2018 Page: 2
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Continuacion del anexo 20

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-19.D

Title

Acq On : 27 Jun 2018 16:42

Operator : AdeM

Sample : Muestra 19

Misc 55RP21

ALS Vial 19 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events:

Minimum Quality:

ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
20 37.409 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Cyclodecadiene, l-methyl-5-met 59960 023986-74-5 99
hylene-8-(1-methylethyl)-, [s-(E,E
)]
1H-Cyclopenta[l,3]cyclopropal[l,2]b 60103 013744-15-5 95
enzene, octahydro-7-methyl-3-methy
lene-4-(1l-methylethyl)-, [3aS-(3a.
alpha.,3b.beta.,4.beta.,7.alpha.,’7
as*)]-
(+)-Epi-bicyclosesquiphellandrene 59869 054324-03-7 93
21 38.187 .12 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 70
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 60
Bicyclo[2.2.1]heptane, 2,2-dimethy 15386 005794-03-6 47
1-3-methylene-, (1R)-
22 38.514 .05 C:\Database\NIST05a.L
2-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 90
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 87
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 49
23 46.629 .15 C:\Database\NISTO05a.L
1,3-Pentadiene, (E)- 437 002004-70-8 38
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
1,3-Pentadiene 426 000504-60-9 38
24 47.016 .15 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-l-methanol, 4-(l-met 24225 000536-59-4 96
hylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-methanol, 4-(l-met 24234 000536-59-4 93
hylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-methanol, 4-(l-met 24235 000536-59-4 93
hylethenyl) -
25 48.157 .07 C:\Database\NIST05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 87
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 78
26 52.101 .51 C:\Database\NISTO05a.L
Thymol 22702 000089-83-8 90
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 90
Thymol 22699 000089-83-8 90
27 54.812 .08 C:\Database\NIST05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 98
n-Decanoic acid 37497 000334-48-5 53
n-Decanoic acid 37496 000334-48-5 47
28 54.985 .07 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 68
dro-1,1, 7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.) ]~
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 42

ACEITES ESE

.WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:46:00 2018
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Continuacion del anexo 20

LIOA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-19.D

Title :

Acqg On : 27 Jun 2018 16:42

Operator : AdeM

Sample : Muestra 19

Misc : S55RP21

ALS vial : 19 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO0S5a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

.1]hept-2-ene
(-)-Spathulenol 71327 077171-55-2 38

29 57.150 0.59 C:\Database\NISTO0Sa.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 90
rimethyl-, (E,E,E)-
1,2,4a,5,8, 8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 60

1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 60
E)
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:46:00 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 21. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,

proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 12

Abundance

1.9e+07

1.8e+07:

1.7e+07

1.6e+07

1.5e+07

1.4e+07!

1.3e+07

1.2e+07

1.1e+07/

1e+07

9000000

8000000

7000000

6000000

5000000

40000001

3000000

2000000

1000000

10.358

1o

16.374

18.276

14.56!

17.1&ocs

19:38

sdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-21.C

using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

29,

649 27283 Sg
23.9127
AlA g dhabl s

TIC: 180626-21.D\data.ms

35.979

4648156
e

57.148
52.101

54.982|

Time-->

L)
500 10.00

T T T T T T T T T T Y T
15.00 20.00 25.00 30.00 3500 40.00 4500 5000 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 22. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-20.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 18:09

Operator : AdeM

Sample : Muestra 20

Misc : 56RP41

ALS Vial : 20 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 7.961 0.11 C:\Database\NISTO0S5a.L
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 91

2 10.317 1.85 C:\Database\NIST05a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)

3 12.942 0.56 C:\Database\NISTOS5a.L
Bicyclo([3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)

.beta.-Pinene 15171 000127-91
.beta.-Pinene 15175 000127-91

ww

4 13.215 0.41 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl)
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15378 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

5 14.534 4.06 C:\Database\NIST05a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 59
inyl)-

Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 46

1-(l-methylethyl) -

6 16.258 72.83 C:\Database\NISTOS5a.L

D-Limonene 15164 005989-27-5 95
D-Limonene 15162 005989-27-5 93
D-Limonene 15165 005989-27-5 93

7 17.072 0.27 C:\Database\NISTOS5a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

8 18.250 6.52 C:\Database\NISTOS5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 924
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94

9 19.046 0.81 C:\Database\NISTOS5a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
§s
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
jiss
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
) -

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:47:25 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 22

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-20.D

Title

Acg On 27 Jun 2018 18:09

Operator AdeM

Sample Muestra 20

Misc 56RP41

ALS Vial 20 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
10 19.624 0.65 C:\Database\NISTO5a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 96
thylidene) -
11 23.908 .18 C:\Database\NIST05a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
12 27.393 .19 C:\Database\NIST05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 90
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 83
13 28.330 .65 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.849 .49 C:\Database\NIST05a.L
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate
15 30..527 .27 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13191 000111-87-5 87
16 31.928 .24 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
17 32.455 .43 C:\Database\NISTOS5a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(l1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 93
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
18 34.097 .07 C:\Database\NIST05a.L
2-Cyclohexen-1-ol 3118 000822-67-3 62
2-Cyclohexen-1-o0l 3117 000822-67-3 60
2-Cyclohexen-1-ol 3111 000822-67-3 60
19 35.457 .11 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:47:25 2018
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Continuacion del anexo 22

Data Path
Data File
Title

Acgq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

LIQA Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-20.D

27 Jun 2018 18:09

AdeM

Muestra 20

56RP41

20 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Minimum Quality:

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
10 19.624 0.65 C:\Database\NISTO5a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 96
thylidene) -
11 23.908 .18 C:\Database\NIST05a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
12 27.393 .19 C:\Database\NISTOS5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 90
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 83
13 28.330 .65 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.849 .49 C:\Database\NIST05a.L
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate
15 30.527 .27 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13191 000111-87-5 87
16 31.928 .24 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
17 32.455 .43 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 93
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
18 34.097 .07 C:\Database\NIST05a.L
2-Cyclohexen-1-ol 3118 000822-67-3 62
2-Cyclohexen-1-ol 3117 000822-67-3 60
2-Cyclohexen-1-ol 3111 000822-67-3 60
19 35.457 .11 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:47:25 2018
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Continuacion del anexo 22

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-20.D

Title

Acq On : 27 Jun 2018 18:09

Operator : AdeM

Sample : Muestra 20

Misc : 56RP41

ALS Vvial : 20 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 87
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83

30 52.105 0.57 C:\Database\NISTO05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94

3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93

Thymol 22702 000089-83-8 90
31 54.812 0.08 C:\Database\NISTO05a.L

n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97

n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 90

Alpha-l-rhamnopyranose 32324 035810-56-1 53

32 54.985 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 60
.1]hept-2-ene
1H-Cycloprop[e]lazulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 58
dro-1,1, 7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)]-
Bicyclo[3.1.1]hept-3-ene, 2-formyl 41706 135004-95-4 49
methyl-4,6,6-trimethyl-

33 57.154 0.96 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-

1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 50
E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)-
34 78.369 0.13 C:\Database\NISTO05a.L
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 86
n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 70
1,4,7,10,13,16-Hexaoxacyclooctadec 100942 017455-13-9 46
ane
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:47:25 2018 Page: 4
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Anexo 23. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 12

using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-21.D\data.ms

1.9e+07
18407
1.7e407
1807 16.374
150407
1.40+07
1.3e+07
120407
1.1e+07

1e+07

9000000
18.276

8000000 9

7000000
6000000
5000000
4000000
3000000

14.56!

2000000
10.358

35979 57.148
1000000 17 [v@oes 52,101

28 | s s |
; 10. | 3.9 )i L 3528 4648156 | 54982

T T T T T t T T T T T T T
Time-> 500 1000 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 24. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 12

LIOA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-21.D

Title :

Acq On : 27 Jun 2018 19:38

Operator : AdeM

Sample : Muestra 21

Misc : 60RP62

ALS Vial : 21 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
1 10.149 0.05 C:\Database\NISTOS5a.L
3-Buten-2-0l, 2-methyl- 1752 000115-18-4 91
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1763 000115-18-4 62
Butanoic acid, anhydride 28726 000106-31-0 50
2 10.358 2.23 C:\Database\NIST0Sa.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

3 12.983 0.61 C:\Database\NISTOS5a.L
Bicyclo([3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)
.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94

4 13.256 0.44 C:\Database\NISTOS5a.L
Bicyclo[3.1.0)hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 94
1-(l-methylethyl)

.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)
5 14.561 4.45 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 64
6 16.372 74.88 C:\Database\NIST05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 924
Limonene 15153 000138-86-3 91
Limonene 15154 000138-86-3 91

7 17.104 0.28 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.0)hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl) -
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

8 18.277 6.45 C:\Database\NIST0S5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, 1-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 924

9 19.069 0.72 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
¥

10 19.651 0.63 C:\Database\NISTO0Sa.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:49:35 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 24

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-21.D

Title

Acg On 27 Jun 2018 19:38

Operator AdeM

Sample Muestra 21

Misc 60RP62

ALS Vial 21 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 97
thylidene) -

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 96
thylidene) -
L. 23,918 .15 C:\Database\NIST05a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 86
12 27.397 .17 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 83
13 28.334 .52 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.840 .80 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate
15 30.531 .20 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
16 81.932 .19 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
17 32.460 .34 C:\Database\NIST05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
18 35.458 .08 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 64
19 35.981 .73 C:\Database\NIST05a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
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Continuacion del anexo 24

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-21.D

Title

Acg On : 27 Jun 2018 19:38

Operator : AdeM

Sample : Muestra 21

Misc : 60RP62

ALS Vvial : 21 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

20 37.323 0.19 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 95
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93

2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24109 005392-40-5 93
21 38.532 0.25 C:\Database\NISTO5a.L

6-Octen-1-0l, 3, 7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 97

2-Octen-1-o0l, 3, 7-dimethyl- 27105 040607-48-5 87

6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 86

22 39.542 0.14 Cc:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(l-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 92
(1-methylethenyl) -

23 39.774 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,10-Dodecatrien-1-01, 3,7,11-tr 72945 003790-71-4 64
imethyl-, (Z,E)-
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl-, 44350 000115-99-1 59
formate
4-Hexen-1-0l, 5-methyl-2-(l-methyl 25770 000498-16-8 53
ethenyl)-, (R)-

24 46.634 0.11 C:\Database\NISTO05a.L

1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41

5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 38

p-Mentha-1(7),8(10)-dien-9-o0l 24103 029548-13-8 38
25 48.157 0.07 C:\Database\NISTO05a.L

Octanoic Acid 20066 000124-07-2 87

Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86

Octanoic Acid 20065 000124-07-2 78

26 52.101 0.41 C:\Database\NISTO0S5a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 93

27 54.980 0.08 C:\Database\NIST05a.L
1,7, 7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 89
.1]lhept-2-ene
(=) -Spathulenol 71327 077171-55-2 64
Ledene oxide-(II) 71337 1000159-36-7 38
28 57.150 0.70 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 55
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 50
E)-

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:49:35 2018 Page: 3
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Anexo 25. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafo de particula mesh No. 8

using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-22.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07:
1.7e+07
1.6e+07:
16.373
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07
1e+07:
9000000
29.845
8000000
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000

14.52
2000000 10.321

|
’ 1 19.051 35.979
000000 Hs 52101 o146
B 23 91:9%7? b as4m3260 l 54 gs”!
‘ S LT S A A

T T T T T Tt 1 T T T T T v T
Time-> 500 1000 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 26. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-22.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 21:05

Operator : AdeM

Sample : Muestra 22

Misc : 64RM21

ALS Vial s 22 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0Sa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.322 2.54 C:\Database\NISTO0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

2 12.942 0.66 C:\Database\NISTO0Sa.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (15)-
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 91

3. 13.224

o

.52 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 94
1-(l-methylethyl)
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91

ylethyl)
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
4 14.529 4.48 C:\Database\NISTO5a.L
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)
5 16.371 74.82 C:\Database\NIST05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 93
Limonene 15154 000138-86-3 91
6 17.076 0.24 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91

1-(1-methylethyl)-

7 18.254 6.18 C:\Database\NISTO5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl)-

8 19.050 0.96 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
)
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
s
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
) -

9 19.628 0.68 C:\Database\NIST0S5a.L
Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97

imethyl-
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 97
Cyclohexene, 1-methyl-4-(l1-methyle 15339 000586-62-9 96
thylidene) -
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:51:01 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 26.

Data Path
Data File
Title

Acq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

Unknown Spectrum:

LIQA

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-22.D

27 Jun 2018 21:05
AdeM

Muestra 22

64RM21

22 Sample Multiplier: 1
C:\Database\NISTO05a.L

Apex

Library Search Report

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
10 23.913 0.16 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
11 27.397 .20 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 83
12 28.334 .47 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
13 29.844 .06 C:\Database\NIST05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate
14 30.531 .18 C:\Database\NISTO05a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
15 31.932 .17 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
16 32.455 .28 C:\Database\NIST05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-o0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 95
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
17 35.981 .67 C:\Database\NIST05a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
18 87322 .16 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-0Octadienal, 3, 7-dimethyl- 24102 005392-40-5 93
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24109 005392-40-5 93
19 38.537 0.23 C:\Database\NISTO05a.L

6-Octen-1-o0l,

3, 7-dimethyl-,

(R) -
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Continuacion del anexo 26.

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-22.D

Title

Acqg On : 27 Jun 2018 21:05

Operator : AdeM

Sample : Muestra 22

Misc : 64RM21

ALS Vial : 22 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 80
2-Octen-1-01, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 70

20 39.542 0.17 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 91
(l1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22914 002111-75-3 90
(l-methylethenyl) -

21 39.774 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 83
(2) -
2,6,10-Dodecatrien-1-01, 3,7,11-tr 72944 000106-28-5 72
imethyl-, (E,E)-
2,6-Octadien-1-01, 3,7-dimethyl-, 44379 000105-86-2 64
formate, (E)-

22 46.633 0.10 C:\Database\NISTO05a.L

1, 7-Octadiene, 3-methylene- 9712 068695-13-6 43

1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41

1,3-Pentadiene 428 000504-60-9 41
23 48.162 0.06 C:\Database\NISTO05a.L

Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86

Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83

Octanoic Acid 20066 000124-07-2 83

24 52.101 0.40 C:\Database\NISTO0S5a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 90
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 90

25 54.980 0.09 C:\Database\NISTO5a.L
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 60
dro-1,1, 7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.) ]~
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1]hept-2-ene
Ethanol, 1-(2-benzimidazolyl)- 31284 019018-24-7 38

26 57.145 0.40 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 50
E)-
Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6-dime 59930 017699-05-7 43
thyl-6-(4-methyl-3-pentenyl) -

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:51:01 2018 Page: 3
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Anexo 27. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafo de particula mesh No. 8

File
Operator
Acquired

sdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-23.D

22:31 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

M c In
Vial Nu

Abundance TIC: 180626-23.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07
1.7e+07
1.6e+07
16.373
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07
1e+07
9000000
18.263
8000000
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000
14.53!

2000000
10323 35.984 57.150

1000000 ‘ 17.0% BOSS;B i 52.101
ke 1 74’3*%(&2 - \
1 o K .5 - 0 B i

J
T T T T T T T 1 T T T T T T T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 28. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-23.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 22:31

Operator : AdeM

Sample : Muestra 23

Misc : 65RM41

ALS Vial .23 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.322 2.00 C:\Database\NISTOS5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

2 12.951 0.61 C:\Database\NIST0S5a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6~-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (18)-
.beta.-Pinene 15175 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94

w
w
N
w
@
o

.43 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 94
1-(1-methylethyl)
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)
Bicyclo([3.1.0)hexane, 4-methylene 15379 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)

4 14.534 4.16 C:\Database\NIST05a.L

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-
5 16.371 73.08 C:\Database\NISTO05a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15154 000138-86-3 91
Limonene 15153 000138-86-3 91

6 17.076 0.25 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hex-2~ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(1-methylethyl) -
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

7 18.264 6.56 C:\Database\NISTO5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

8 19.055 0.84 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14429 000527-84-4 95
g

9 19.637 0.68 C:\Database\NISTO05a.L

(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo(4.1.0)hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 96

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:52:35 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 28

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-23.D

Title

Acq On : 27 Jun 2018 22:31

Operator : AdeM

Sample : Muestra 23

Misc : 65RM41

ALS Vvial : 23 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAs# Qual
thylidene) -
10 23.918 0.19 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 90
Nonanal 19204 000124-19-6 90
11 27.402 0.19 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 97
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
7-Octenal, 3,7-dimethyl- 25575 000141-26-4 90
12 28.343 0.63 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
2-Octen-1-0l, (E)- 12066 018409-17-1 43
13 29.854 5.65 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate

14 30.531 0.28 C:\Database\NISTO05a.L

1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13191 000111-87-5 91

15 31.937 0.23 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95

ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -

16 32.460 0.41 C:\Database\NIST0S5a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-

17 35.462 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 97
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
N-Cyano-3-methylbut-2-enamine 5586 146072-39-1 43

18 35.985 0.85 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

19 37.322 0.25 C:\Database\NISTO5a.L

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:52:35 2018 Page: 2
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Continuacion del anexo 28

Data Path
Data File
Title

Acgq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

LIQA Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-23.D

27 Jun 2018 22:31

AdeM

Muestra 23

65RM41

23 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Minimum Quality:

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24109 005392-40-5 95
20 38.187 .15 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 91
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 83
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 60
21 38.537 .28 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 97
2-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 94
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
22 39.542 .19 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 91
(1-methylethenyl) -
23 39.774 .15 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25689 000106-24-1 64
(E) -
4-Hexen-1-0l, 5-methyl-2-(l-methyl 25770 000498-16-8 50
ethenyl)-, (R)-
1,5-Heptadiene, 2,6-dimethyl- 10363 006709-39-3 49
24 40.261 .07 C:\Database\NISTO05a.L
2,4-Decadienal, (E,E)- 24070 025152-84-5 87
2,4-Decadienal, (E,E)- 24069 025152-84-5 87
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 87
25 46.633 .12 C:\Database\NIST05a.L
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 43
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
1,3-Pentadiene, (E)- 437 002004-70-8 35
26 48.153 .11 C:\Database\NIST05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
27 52301 .49 C:\Database\NIST05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Thymol 22699 000089-83-8 90
28 54.812 .07 C:\Database\NISTO05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97
n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 64
n-Decanoic acid 37497 000334-48-5 47
29 54.980 .12 C:\Database\NIST05a.L
(-)-Spathulenol 71327 077171-55-2 64
1,7, 7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 55
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:52:35 2018
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Continuacion del anexo 28

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-23.D

Title

Acg On : 27 Jun 2018 22:31

Operator : AdeM

Sample : Muestra 23

Misc : 65RM41

ALS Vvial : 23 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

.1]hept-2-ene
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59889 026560-14-5 27
imethyl-, (2Z,E)-

30 57.150 0.86 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38

E)~-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 38

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:52:35 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 29. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccién de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 8

Abundance TIC: 180626-24.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07
1.7e+07
1.6e+07
16.373
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07
1e+07/
9000000
8000000
29.837
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000

14.56:

2000000
10.358

70 35.980 57.150
1000000 ¥ e 52.103
ke Sty e l :
Iz ?ﬂyd?lsﬂﬁ S e 759555 §4.?e§ ' o :

T U T Y T T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 55.00 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 30. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-24.D

Title :

Acgq On : 28 Jun 2018 00:00

Operator : AdeM

Sample : Muestra 24

Misc : 69RM62

ALS Vial 1 24 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual
1 10.358 2.14 C:\Database\NISTOS5a.L

1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95

1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

2 12.983 0.60 C:\Database\NIST0S5a.L
Bicyclo([3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (18)-

.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 91
3 13.260 0.45 C:\Database\NISTO0S5a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
4 14.566 4.43 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-
Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 4-methyl 15374 028634-89-1 53
1-(1l-methylethyl)-
5 16.371 75.02 C:\Database\NISTO05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
D-Limonene 15162 005989-27-5 93
Limonene 15153 000138-86-3 91
6 17.108 0.29 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
Bicyclo([3.1.0)hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91

1-(l-methylethyl) -

7 18.273 6.19 C:\Database\NISTO5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

8 19.069 0.95 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14429 000527-84-4 95
g

9 19.646 0.64 C:\Database\NISTO05a.L

(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo[4.1.0)hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15340 000586-62-9 96
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Continuacion del anexo 30

LIQA Library Search Report
Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-24.D
Title H
Acg On : 28 Jun 2018 00:00
Operator : AdeM
Sample Muestra 24
Misc 69RM6 2
ALS Vial 24 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Qualit
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

v

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
thylidene) -
10 23.918 0.17 C:\Database\NISTOS5a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 90
11 26.333 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 87
yl-4-(1l-methylethenyl) -
2-Cyclohexen-1-0l, l-methyl-4-(1-m 24324 007212-40-0 55
ethylethenyl)-, trans-
12 27.397 0.19 C:\Database\NIST0S5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 74
13 28.339 0.54 C:\Database\NISTO0S5a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
14 29.835 4.49 C:\Database\NISTO0S5a.L
1,6-0Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate
15 30.540 0.16 C:\Database\NISTO0S5a.L
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
16 31.932 0.20 C:\Database\NISTOS5a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
17 32.460 0.36 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-o0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
18 35.462 0.09 C:\Database\NISTO0S5a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 59
19 35.981 0.70 C:\Database\NISTO0S5a.L
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Continuacion del anexo 30

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-24.D

Title

Acg On : 28 Jun 2018 00:00

Operator : AdeM

Sample : Muestra 24

Misc : 69RM62

ALS Vial : 24 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality:

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAs# Qual

p-menth-1-en-8-0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

20 37.322 0.20 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93

21 38.537 0.27 C:\Database\NIST05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 91
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87

22 39.542 0.17 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22942 018031-40-8 93
(1-methylethenyl)-, (S)-

23 39.774 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 74
(Z2) -
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 59
formate, (E)-
2,6-Octadien-1-0l1, 2,7-dimethyl- 25633 022410-74-8 52

24 40.256 0.07 C:\Database\NISTO05a.L
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 93
2,4-Decadienal, (E,E)- 24070 025152-84-5 90
2,4-Decadienal, (E,E)- 24069 025152-84-5 87

25 46.634 0.11 C:\Database\NISTO0S5a.L
1-Cyclohexene-1l-methanol, 4-(l-met 24234 000536-59-4 46
hylethenyl) -
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 43
1,4-Pentadiene 431 000591-93-5 38

26 48.157 0.08 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 64

27 52.101 0.38 C:\Database\NIST05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 90

28 54.821 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97
n-Decanoic acid 37496 000334-48-5 53
1,3,4-Thiadiazol-2-amine, 5-ethyl- 12396 014068-53-2 53
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Continuacion del anexo 30

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-24.D

Title

Acg On : 28 Jun 2018 00:00

Operator : AdeM

Sample : Muestra 24

Misc : 69RM62

ALS Vvial : 24 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

29 54.985 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 60
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha.,7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)]-
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1]lhept-2-ene
(=) -Spathulenol 71327 077171-55-2 41

30 57.150 0.73 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38

E)-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 38

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:54:27 2018 Page: 4
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Anexo 31. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 4

File
Operator

Acquired 1::29 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-25.D\data.ms

1.9e+07:
1.8e+07
1.7e+07:
1.6e+07!
16.373
156407
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07:
1.1e+07:

1e+07:
9000000
8000000
7000000
6000000 18-238
5000000 36.007
4000000 19.075

3000000
52.103

14.56!
2000000

1000000 10356 145 badlete 03266 | 3620 S7d50
3@l70 4648046
L5 J K 9 78.366
0] W - - v 7 v o 0. W ... .

T U T T T T y T T T T T T T T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 32. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-25.D

Title :

Acgq On : 28 Jun 2018 1:29

Operator : AdeM

Sample : Muestra 25

Misc : T6RG22

ALS Vial .25 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 7.984 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 86

2 10.358 1.34 C:\Database\NIST05a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)

3 12.978 0.44 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo[3.1.1)heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (18S)
.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15175 000127-91-3 94

4 13.265 0.32 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo([3.1.0]hexane, 4-methylene 15378 003387-41-5 94
1-(1-methylethyl)
Bicyclo[3.1.0)hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 94
1-(1-methylethyl)
Bicyclo[3.1.0)hexane, 4-methylene- 15379 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)

5 14.561 3.41 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl) -
6 16.371 63.95 C:\Database\NIST05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91
Limonene 15154 000138-86-3 91
7 17.076 0.22 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15201 000555-10-2 91

Bicyclo[3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(1-methylethyl)-

8 18.236 3.95 C:\Database\NIST05a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15354 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

9 19.073 2.88 C:\Database\NISTO5a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97

Benzene, 1-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
) -

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:55:58 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 32

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\

Data File 180626-25.D

Title

Acg On 28 Jun 2018 1:29

Operator AdeM

Sample Muestra 25

Misc 7T6RG22

ALS Vial 25 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality:

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

10 19.615 1.07 C:\Database\NISTO5a.L
Octanal 12028 000124-13-0 98
Octanal 12031 000124-13-0 97
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 94
thylidene) -

11 23.922 0.17 C:\Database\NIST05a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91

12 25.951 0.07 C:\Database\NISTO5a.L
.alpha.-Methyl-.alpha.-[4-methyl-3 36265 1000132-13-0 90
-pentenyl]oxiranemethanol
2-Furanmethanol, S5-ethenyltetrahyd 36281 005989-33-3 90
ro-.alpha., .alpha.,5-trimethyl-, c
is-
Linalool oxide trans 36070 023007-29-6 90

13 26.851 0.08 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, trans- 24071 006909-30-4 91
Limonene oxide, trans- 24063 006909-30-4 90
3-Cyclohexene-l-acetaldehyde, .alp 24272 029548-14-9 35
ha., 4-dimethyl-

14 27.106 0.07 C:\Database\NISTO5a.L
2-Furanmethanol, 5-ethenyltetrahyd 36281 005989-33-3 90
ro-.alpha., .alpha.,5-trimethyl-, ¢
is-
Linalool oxide trans 36070 023007-29-6 90
.alpha.-Methyl-.alpha.-[4-methyl-3 36265 1000132-13-0 83
-pentenyl]oxiranemethanol

15 27.411 0.14 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 81

16 28.353 0.34 C:\Database\NISTO5a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27021 000112-31-2 86

17 29.922 10.91 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 64
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate

18 30.550 0.82 C:\Database\NISTO5a.L
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91

19 31.937 0.22 C:\Database\NISTO5a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
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Continuacion del anexo 32

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-25.D

Title

Acg On 28 Jun 2018 1:29

Operator AdeM

Sample Muestra 25

Misc 76RG22

ALS Vial 25 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
20 32.465 .66 C:\Database\NIST05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 95
ethylethyl)-, (R)-
21 33.251 .14 C:\Database\NISTO05a.L
1S-.alpha.-Pinene 15187 007785-26-4 55
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 47
1(2H)-Pentalenone, hexahydro-5-met 22905 120587-85-1 45
hyl-4-methylene-
22 34.589 .16 C:\Database\NISTO05a.L
1-Nonanol 20304 000143-08-8 90
1-Nonanol 20303 000143-08-8 87
1-Nonanol 20294 000143-08-8 87
23 35.471 .22 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 97
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 59
24 36.008 .71 C:\Database\NIST05a.L
p-menth-1l-en-8-ol 25545 1000157-89-9 87
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
25 87.327 .39 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 94
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24108 005392-40-5 94
26 37.659 .14 C:\Database\NIST05a.L
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22931 002244-16-8 95
methylethenyl)-, (S)-
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22926 006485-40-1 95
methylethenyl)-, (R)-
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22902 000099-49-0 94
methylethenyl) -
2% 88.228 .14 C:\Database\NIST05a.L
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 95
Bicyclo[2.2.1]heptane, 2,2-dimethy 15386 005794-03-6 42
1-3-methylene-, (1R)-
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 38
28 38.528 0.86 C:\Database\NISTO05a.L
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:55:58 2018
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Continuacion del anexo 32

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-25.D

Title

Acg On 28 Jun 2018 1:29

Operator AdeM

Sample Muestra 25

Misc 76RG22

ALS Vial 25 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
10 19.615 1.07 C:\Database\NISTO05a.L
Octanal 12028 000124-13-0 98
Octanal 12031 000124-13-0 97
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 94
thylidene) -
11 23.922 0.17 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
12 25.951 0.07 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Methyl-.alpha.-[4-methyl-3 36265 1000132-13-0 90
-pentenyl]oxiranemethanol
2-Furanmethanol, 5-ethenyltetrahyd 36281 005989-33-3 90
ro-.alpha., .alpha.,5-trimethyl-, c
ig=
Linalool oxide trans 36070 023007-29-6 90
13 26.851 0.08 C:\Database\NISTO5a.L
Limonene oxide, trans- 24071 006909-30-4 91
Limonene oxide, trans- 24063 006909-30-4 90
3-Cyclohexene-l-acetaldehyde, .alp 24272 029548-14-9 35
ha.,4-dimethyl-
14 27.106 0.07 C:\Database\NISTO5a.L
2-Furanmethanol, 5-ethenyltetrahyd 36281 005989-33-3 90
ro-.alpha., .alpha.,5-trimethyl-, c
is-
Linalool oxide trans 36070 023007-29-6 90
.alpha.-Methyl-.alpha.-[4-methyl-3 36265 1000132-13-0 83
-pentenyl]oxiranemethanol
15 27.411 0.14 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 81
16 28.353 0.34 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27021 000112-31-2 86
17 29.922 10.91 C:\Database\NISTO5a.L
1,6-0Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 64
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate
18 30.550 0.82 C:\Database\NISTO05a.L
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
19 31.937 0.22 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:55:58 2018
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Continuacion del anexo 32

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-25.D

Title

Acg On 28 Jun 2018 1:29

Operator AdeM

Sample Muestra 25

Misc 76RG22

ALS Vial 25 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO5a.L
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events:

Minimum Quality:

ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 95
2-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 74
29 39.551 0.44 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)~-, (S)-
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22942 018031-40-8 93
(1-methylethenyl)-, (S)-
30 39.770 0.35 C:\Database\NISTO5a.L
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 64
formate, (E)-
2,6-Octadien-1-01, 3,7-dimethyl-, 25692 000106-24-1 59
(E) -
4-Hexen-1-0l, 5-methyl-2-(l-methyl 25771 000498-16-8 53
ethenyl)-, (R)-
31 40.265 0.12 C:\Database\NISTO5a.L
2,4-Decadienal 24037 002363-88-4 90
2,4-Decadienal, (E,E)- 24070 025152-84-5 87
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 87
32 41.471 0.23 C:\Database\NISTO0S5a.L
2-Cyclohexen-1-one, 3,5-dimethyl- 10215 001123-09-7 50
2-Cyclohexen-1-one, 3,5,5-trimethy 17005 000078-59-1 50
1-
2-Cyclohexen-1-one, 3,5-dimethyl- 10220 001123-09-7 50
33 46.629 0.37 C:\Database\NISTO05a.L
1, 4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 38
Spiro[cyclopropane-1,2'-[6.7]diaza 23616 121080-73-7 35
bicyclo[3.2.2]non-6-ene]
34 47.016 0.09 C:\Database\NISTO5a.L
1-Cyclohexene-1l-methanol, 4-(l-met 24225 000536-59-4 96
hylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-methanol, 4-(l-met 24234 000536-59-4 93
hylethenyl) -
1-Cyclohexene-1-methanol, 4-(l-met 24235 000536-59-4 93
hylethenyl) -
35 48.148 0.21 C:\Database\NISTO0S5a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 98
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
36 52.106 1.11 C:\Database\NIST05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
Thymol 22702 000089-83-8 93
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22815 000499-75-2 90
37 54.807 0.08 C:\Database\NIST05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 96
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Continuacion del anexo 32

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-25.D

Title

Acg On : 28 Jun 2018 1:29

Operator : AdeM

Sample : Muestra 25

Misc : 76RG22

ALS Vvial : 25 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 64
n-Decanoic acid 37497 000334-48-5 50
38 54.989 0.15 C:\Database\NISTO05a.L

1H-Cycloprop([e]lazulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 70
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,

7a.beta.,7b.alpha.) ]~

1,7, 7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 60
.1]hept-2-ene

Bicyclo([3.1.1]hept-3-ene, 2-formyl 41706 135004-95-4 49
methyl-4,6,6-trimethyl-

39 55.135 0.19 C:\Database\NISTO5a.L
1,2-Cyclohexanediol, l-methyl-4-(1 36250 001946-00-5 83
-methylethenyl) -
3-Penten-2-o0l 1701 001569-50-2 38
2,6-Dimethyl-3,5, 7-octatriene-2-o0l 24180 1000141-11-9 35
y 2,2-

40 57.150 0.59 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
Bicyclo([3.1.1]hept-2-ene, 2,6-dime 59930 017699-05-7 43
thyl-6-(4-methyl-3-pentenyl) -
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)-

41 78.365 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 95
n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 94
n-Hexadecanoic acid 96233 000057-10-3 93

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:55:58 2018 Page: 5

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 33. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 4

SERVICIO\USAC\180626-27.D

124 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-27.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07:
1.7e+07
1.6e+07
16.373
1.5e+07
1.4e+07!
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07/
1e+07
9000000
8000000
7000000
6000000
5000000
40000001
3000000

14.56:
2000000 10,360

18.074 35.979
1000000 i¥. 3 52102 g7 449

652
%

T S

T T4 T T T T 1 T T T T T T T
Time-> 500 1000 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 34 Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-27.D

Title :

Acg On : 28 Jun 2018 4:24

Operator : AdeM

Sample : Muestra 27

Misc : T8RG62

ALS Vial s 27 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO0Sa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.358 2.46 C:\Database\NIST0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

2 12.983 0.66 C:\Database\NISTO0Sa.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (15)-

.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94

.beta.-Pinene 15175 000127-91-3 94
3 13.260 0.52 C:\Database\NISTO5a.L

Cyclohexene, 4-methylene-1-(1l-meth 15324 000099-84-3 91

ylethyl)-

Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)

Bicyclo[3.1.0)hexane, 4-methylene 15379 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl)

4 14.566 4.50 C:\Database\NISTO05a.L

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 81
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-
5 16.371 74.18 C:\Database\NISTO05a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15155 000138-86-3 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

6 17.113 0.29 C:\Database\NISTO5a.L
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl) -
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

7 18.282 6.36 C:\Database\NIST0S5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

8 19.073 0.91 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
) -

9 19.651 0.72 C:\Database\NISTO0S5a.L
Bicyclo[4.1.0)hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 98
imethyl-
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 96

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 10:01:19 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 34

LIOA

Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-27.D

Title 4

Acg On : 28 Jun 2018 4:24

Operator : AdeM

Sample Muestra 27

Misc : 78RG62

ALS Vial : 27 Sample Multiplier: 1

Search Libraries:

Unknown Spectrum:
Integration Events:

C:\Database\NISTO05a.L

Apex

Minimum Quality:

ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
thylidene) -
10 23.922 0.18 C:\Database\NISTO05a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
11 27.402 .21 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 83
12 28.339 .53 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
13 29.844 .08 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate
14 30.531 .19 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
15 31.932 .18 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
16 32.460 .30 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
17 35.457 .10 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 64
18 35.981 .70 C:\Database\NISTOS5a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
19 37.322 0.18 C:\Database\NISTO05a.L

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 10:01:19 2018
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Continuacion del anexo 34

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-27.D

Title

Acq On : 28 Jun 2018 4:24

Operator : AdeM

Sample : Muestra 27

Misc : 78RG62

ALSs Vvial : 27 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 95
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93

20 38.532 0.25 C:\Database\NISTO05a.L

6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 80

21 39.542 0.17 C:\Database\NISTO5a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22942 018031-40-8 93
(1-methylethenyl)-, (S)-

22 39.774 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl- 25642 000624-15-7 64
2,6,10-Dodecatrien-1-0l, 3,7,11-tr 72944 000106-28-5 64
imethyl-, (E,E)-

Squalene 173555 007683-64-9 50
23 46.633 0.11 C:\Database\NISTO5a.L

1, 7-Octadiene, 3-methylene- 9712 068695-13-6 43

1,3-Pentadiene 428 000504-60-9 41

1, 4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
24 48.157 0.07 C:\Database\NISTO05a.L

Octanoic Acid 20066 000124-07-2 87

Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86

Octanoic Acid 20065 000124-07-2 78

25 52.101 0.45 C:\Database\NISTO05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
Thymol 22699 000089-83-8 90
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 90

26 54.985 0.10 C:\Database\NISTO0S5a.L
(-) -Spathulenol 71327 077171-55-2 80
1,7, 7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 55
.1lhept-2-ene
Di-epi-.alpha.-cedrene 59852 1000156-13-3 35
27 57.150 0.47 C:\Database\NIST05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
Bicyclo[3.1.1]lhept-2-ene, 2,6-dime 59930 017699-05-7 43
thyl-6-(4-methyl-3-pentenyl) -
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 38

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 10:01:19 2018 Page: 3
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Anexo 35. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de

extraccién de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 4

Misc Info
Vial Number
Abundance TIC: 180626-26.D\data.ms

1.9e+07

1.8e+07:

1.7e+07

1.6e+07
16.328
1.5e+07
1.4e+07!
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07

1e+07
9000000
8000000}
7000000
6000000

18.202
5000000 36.011

52.105
40000001

3000000

2000000 14.53

584
10.317 32471 | 38836 57.152

1000000 17.0: 30/56 3 43
73 46%
2828 oh 25
o 1 kimﬁ\%ﬁ ’fﬁfﬁﬂm .‘sﬂ .. .

T U T T T T Y T T T T T T 7T T T
Time-> 500 1000 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 36. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de San Felipe a 614 msnm. A un tiempo de
extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 4

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-26.D

Title :

Acg On : 28 Jun 2018 2:56

Operator : AdeM

Sample : Muestra 26

Misc : B1RG63

ALS Vial : 26 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO0Sa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.126 0.04 C:\Database\NISTOS5a.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1752 000115-18-4 91
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1762 000115-18-4 78
3-Buten-2-0l, 2-methyl- 1763 000115-18-4 70

2 10.317 1.27 C:\Database\NIST0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 94

3 12.942 0.48 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
Bicyclo([3.1.1)heptane, 6,6~-dimethy 15390 018172-67-3 93
1-2-methylene-, (15)
.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 91

4 13.224 0.32 C:\Database\NIST05a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 94
1-(1l-methylethyl)-

Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
5 14.529 2.78 C:\Database\NISTO5a.L
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-
6 16.326 58.94 C:\Database\NIST05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15155 000138-86-3 924
D-Limonene 15162 005989-27-5 93
7 17.022 0.19 C:\Database\NISTO05a.L
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91

1-(l1-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

8 18.200 3.63 C:\Database\NISTO5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15354 000099-85-4 94
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 24
methylethyl) -
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

9 19.042 2.46 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-3-(l-methylethyl 14426 000535-77-3 95
) -

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:58:04 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 36

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\

Data File 180626-26.D

Title 4

Acq On : 28 Jun 2018 2:56

Operator : AdeM

Sample Muestra 26

Misc 81RG63

ALS Vial 26 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

10 19.583 1.69 C:\Database\NISTO5a.L
Octanal 12031 000124-13-0 96
Octanal 12030 000124-13-0 90
Octanal 12028 000124-13-0 78

11 23.922 0.34 C:\Database\NISTOS5a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 90

12 27.106 0.05 C:\Database\NISTO05a.L
Linalool oxide trans 36070 023007-29-6 80
2-Furanmethanol, 5-ethenyltetrahyd 36280 005989-33-3 80
ro-.alpha., .alpha.,5-trimethyl-, c
is-
cis-Linaloloxide 36061 1000121-97-4 80

13 27.429 0.32 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 96
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 83

14 28.371 0.43 C:\Database\NISTOS5a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
2-Octen-1-0l, (E)- 12066 018409-17-1 43

15 29.972 14.07 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 64
1,6-Octadien-3-0l1, 3,7-dimethyl-, 107591 007149-26-0 49
2-aminobenzoate

16 30.568 0.84 C:\Database\NISTO5a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91

17 31.946 0.23 C:\Database\NISTO0S5a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -

18 32.469 0.80 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(l1-m 25784 020126-76-5 95
ethylethyl)-, (R)-
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 95
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 95
ethylethyl)-, (R)-

19 33.261 0.19 C:\Database\NISTOS5a.L
1(2H)-Pentalenone, hexahydro-5-met 22905 120587-85-1 45

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:58:04 2018

233

Page:

2



Continuacion del anexo 36

Data Path
Data File
Title

Acg On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

Unknown Spectrum:
Integration Events:

LIOA

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-26.D

28 Jun 2018 2:56

AdeM

Muestra 26

81RG63

26 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Apex

Library Search Report

Minimum Quality:

ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
hyl-4-methylene-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 43
.alpha.-Pinene 15182 000080-56-8 43
20 34.111 0.10 C:\Database\NISTO5a.L
2-Decenal, (Z)- 25535 002497-25-8 86
2-Decenal, (E)- 25536 003913-81-3 72
2-Cyclohexen-1-ol 3117 000822-67-3 60
21 34.589 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
Cyclooctane, methyl- 11177 001502-38-1 87
1-Nonanol 20297 000143-08-8 86
1-Nonanol 20294 000143-08-8 83
22 35.471 0.33 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2) 24148 000106-26-3 97
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 80
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 59
23 36.013 2.69 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1l-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 87
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
24 37.332 0.52 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24108 005392-40-5 94
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24109 005392-40-5 94
25 37.659 0.16 C:\Database\NIST05a.L
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22931 002244-16-8 95
methylethenyl)-, (S)-
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22925 002244-16-8 94
methylethenyl)-, (S)-
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22932 002244-16-8 94
methylethenyl)-, (S)-
26 38.214 0.13 C:\Database\NISTO0S5a.L
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 62
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 62
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 38
27 38.533 1.06 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octen-1-01, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2-Octen-1-o0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 83
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 74
28 39.556 0.62 C:\Database\NISTO5a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 92
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 91
(1-methylethenyl) -
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:58:04 2018
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Continuacion del anexo 36

Data Path
Data File

Title

Acq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

LIQA Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-26.D

28 Jun 2018 2256

AdeM

Muestra 26

81RG63

26 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Minimum Quality:

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
29 39.774 0.47 C:\Database\NISTO5a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 91
(2) -
1,5-Heptadiene, 2,6-dimethyl- 10363 006709-39-3 46
2-Pentene, 4-methyl- 1449 004461-48-7 43
30 40.266 0.19 C:\Database\NISTO5a.L
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 90
2,4-Decadienal, (E,E)- 24070 025152-84-5 90
2,4-Decadienal, (E,E)- 24069 025152-84-5 87
31 41.466 0.32 C:\Database\NISTO05a.L
2-Cyclohexen-1-one, 3,5-dimethyl- 10220 001123-09-7 50
1,5-Cyclooctadiene, 1,2-dimethyl- 15255 006588-51-8 47
2-Cyclohexen-1-one, 3-methyl- 5693 001193-18-6 47
32 44.796 0.13 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexene-1l-ethanol, .beta.,4- 25735 018479-68-0 96
dimethyl-
3-Cyclohexene-1l-ethanol, .beta.,4- 25836 013835-75-1 96
dimethyl-, [s-(R*,S*)]-
3-Cyclohexene-1l-ethanol, .beta.,4- 25837 013835-30-8 95
dimethyl-, [R-(R*,R*)]-
33 46.629 0.47 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-1l-methanol, 4-(l-met 24235 000536-59-4 53
hylethenyl) -
1, 7-Octadiene, 3-methylene- 9712 068695-13-6 53
5-Hexenal, 4-methylene- 5658 017844-21-2 38
34 47.016 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-1l-methanol, 4-(l-met 24234 000536-59-4 95
hylethenyl) -
1-Cyclohexene~-l-methanol, 4-(l-met 24225 000536-59-4 95
hylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-methanol, 4-(l-met 24235 000536-59-4 93
hylethenyl) -
35 48.144 0.35 C:\Database\NISTO5a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83
36 49.508 0.08 C:\Database\NIST05a.L
Cyclohexanemethanol, 4-ethenyl-.al 73014 000639-99-6 95
pha., .alpha.,4-trimethyl-3-(1l-meth
ylethenyl)-, [1R-(l.alpha.,3.alpha
.,4.beta.) ]~
3,7-Cyclodecadiene-1-methanol, .al 72986 021657-90-9 91
pha., .alpha.,4,8-tetramethyl-, [s-
(z2,2)]
3,7-Cyclodecadiene-1-methanol, .al 72987 021657-90-9 91
pha., .alpha.,4,8-tetramethyl-, [s-
(Z2,2)]
37 51.551 0.07 C:\Database\NIST05a.L
Nonanoic acid 28885 000112-05-0 72
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Continuacion del anexo 36

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-26.D

Title

Acq On : 28 Jun 2018 2:56

Operator : AdeM

Sample : Muestra 26

Misc : 81RG63

ALS Vvial : 26 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
Nonanoic acid 28883 000112-05-0 53
Propanedioic acid, propyl- 20994 000616-62-6 50
38 52.106 1.78 C:\Database\NISTO5a.L
Thymol 22702 000089-83-8 93
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Thymol 22699 000089-83-8 93
39 54.803 0.11 C:\Database\NISTO5a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 98
n-Decanoic acid 37495 000334-48-5 72
n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 72

40 54.985 0.15 C:\Database\NISTO5a.L
1H-Cycloprop[elazulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 70
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha.,7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)]-
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 60
.1llhept-2-ene
(=) -Spathulenol 71327 077171-55-2 49

41 55.126 0.10 C:\Database\NISTOS5a.L
1,2-Cyclohexanediol, 1l-methyl-4-(1 36250 001946-00-5 91
-methylethenyl) -
5-Cyclodecene, 1,2-epoxy- 24077 1000163-73-0 38
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, 1l-meth 24329 001195-92-2 38
yl-4-(l-methylethenyl) -

42 57.155 0.63 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 45

E)~
1,3,7-Octatriene, 3,7-dimethyl- 15243 000502-99-8 41
43 78.356 0.24 C:\Database\NISTO05a.L
n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 97
n-Hexadecanoic acid 96234 000057-10-3 95
n-Hexadecanoic acid 96233 000057-10-3 94
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Fri Jun 29 09:58:04 2018 Page: 5

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 37. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 12

File
Operator

Abundance TIC: 180626-10.D\data.ms

1.9e+07

1.8e+07

1.7e+07

1.6e+07

1.5e+07

1.4e+07

1.3e+07

1.2e+07

1.1e+07

1e+07

9000000

8000000

7000000

6000000

5000000

4000000

3000000

14.54

2000000 BSe
35.987

10.330 19.064 52.105

1000000 ¥

651
28343329860
(53] 4648151 | 54908
o8| e il e[|
Time--> 500 1000 1500 2000 2500 30.00 3500 40.00 4500 5000 55.00 60.00 65

T T T
00 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 38. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafo de particula mesh No. 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-10.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 3:21

Operator : AdeM

Sample : Muestra 10

Misc : 285P21

ALS Vial : 10 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.135 0.04 C:\Database\NISTOS5a.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1763 000115-18-4 83
Cyclopropanemethanol, .alpha.-buty 12241 004379-16-2 59

it
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1752 000115-18-4 58
2 10.331 1.84 C:\Database\NISTOSa.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95

Bicyclo([3.1.1])hept-2~ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

w
-
N
w
o
-
o

.58 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo(3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6~dimethy 15384 018172-67-3 93
1-2-methylene-, (15)

4 13.233 0.38 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 94
1-(1-methylethyl)
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl) -
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
5 14.547 3.84 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15179 000123-35-3 91
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
6 16.954 72.20 C:\Database\NISTO5a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15155 000138-86-3 94
Limonene 15153 000138-86-3 91
7 17.090 0.27 C:\Database\NISTO0S5a.L
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

)
©
N
R}
3
o

.69 C:\Database\NIST05a.L
1,4-Cyclohexadiene, 1-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

[}
o
o
o
&

.09 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14429 000527-84-4 97
) -
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
) -
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
¥

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:05:16 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 38

LIOA

Data Path :

Data File : 180626-10.D

Title 4

Acq On : 27 Jun 2018 i
Operator : AdeM

Sample Muestra 10

Misc : 28SP21

ALS Vial : 10

Search Libraries:

Unknown Spectrum:
Integration Events:

Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Apex

Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\

Minimum Qualit

ChemStation Integrator - autointA.e

y:

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

10 19.651 0.46 C:\Database\NISTO05a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 97
thylidene) -
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15340 000586-62-9 96
thylidene) -

11 23.918 0.10 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91

12 26.333 0.08 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 87
yl-4-(l-methylethenyl) -
3-Oxatricyclo[4.1.1.0(2,4)])octane, 24294 001686-14-2 70
2,7, 7-trimethyl-

13 27.402 0.13 C:\Database\NISTO5a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 95
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94

14 28.339 0.45 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27021 000112-31-2 83

15 29.867 6.35 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 94
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 90
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74332 000078-36-4 58
yrate

16 30.540 0.22 C:\Database\NISTOS5a.L
1-Octanol 13203 000111-87-5 91
1-Octanol 13191 000111-87-5 91
1-Octanol 13196 000111-87-5 91

17 31.937 0.31 C:\Database\NISTOS5a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -

18 32.460 0.43 C:\Database\NISTO05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1l-m 25745 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25784 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-

19 35.467 0.08 C:\Database\NISTO05a.L

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:05:16 2018
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Continuacion del anexo 38

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-10.D

Title

Acg On 27 Jun 2018 Be 2l

Operator AdeM

Sample Muestra 10

Misc 28SP21

ALS Vial 10 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 97
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2Z) 24150 000106-26-3 80
2-Isopropenyl-5-methylhex-4-enal 24118 075697-98-2 62
20 35.985 0.93 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
21 37.327 0.18 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 93
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93
22 38.205 0.20 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 93
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 83
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59890 026560-14-5 64
imethyl-, (Z,E)-
23 38.532 0.44 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
6-Octen-1-o0l, 3,7-dimethyl- 27100 000106-22-9 86
2-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 83
24 39.547 0.13 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 96
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
25 39.774 0.17 C:\Database\NIST05a.L
Butanoic acid, 3-methyl-, l-etheny 83880 001118-27-0 53
1-1,5-dimethyl-4-hexenyl ester
Cyclopropanecarboxaldehyde, 2-meth 33479 097231-35-1 47
yl-2-(4-methyl-3-pentenyl)-, trans
== )=
Cyclopentane, bromo- 22042 000137-43-9 47
26 41.403 0.17 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25689 000106-24-1 83
(E) -
4-Hexen-1-o0l, 5-methyl-2-(l-methyl 25771 000498-16-8 83
ethenyl)-, (R)-
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl- 25634 000624-15-7 72
27 46.633 0.13 C:\Database\NISTO05a.L
p-Mentha-1(7),8(10)-dien-9-ol 24103 029548-13-8 38
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
1,2-Pentadiene 421 000591-95-7 38
28 48.153 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:05:16 2018
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Continuacion del anexo 38

LIQA Library Search Report
Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-10.D
Title
Acg On 27 Jun 2018 3:21
Operator AdeM
Sample Muestra 10
Misc 28spP21
ALS Vial : 10 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 90
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 83

29 52.106 0.66 C:\Database\NISTO0Sa.L
Phenol, 2-methyl-5-(l1-methylethyl) 22822 000499-75-2 94

3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93

Thymol 22699 00008%9-83-8 90
30 54.807 0.09 C:\Database\NISTO0Sa.L

n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97

n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 59

n-Decanoic acid 37495 000334-48-5 59

31 54.985 0.12 C:\Database\NIST0S5a.L

Spathulenol 71327 077171-55-2 60
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 60
.1]hept-2-ene

1H-Cycloprop(e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 53
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,

7a.beta., 7b.alpha.)]-

32 57.159 1.14 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-

1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 50
E)-
Tetracyclo[3.3.1.1(1,8).0(2,4)]dec 14433 1000185-58-7 38
ane
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:05:16 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de
Guatemala.
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Anexo 39. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 12

Abundance TIC: 180626-11.D\data.ms

1.9e+07

1.8e+07:

1.7e+07

1.6e+07

1.5e+07

1.4e+07

1.3e+07

1.2e+07

1.1e+07

1e+07:

9000000 18.270

8000000

7000000

6000000

5000000

4000000

3000000

14.53]

2000000
10.319 .061 57.155

35.982 52.104

1000000 I

1645

28.330318¢
ol I oo BT B comare | sog
: !

1 T T T T U T | T T T T T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 40. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de
extraccion de 4 horas y tamafo de particula mesh No. 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-11.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 4:48

Operator : AdeM

Sample : Muestra 11

Misc : 32SP42

ALS Vial s 11 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0Sa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.126 0.03 C:\Database\NISTO0S5a.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1763 000115-18-4 90
3-Buten-2-ol, 2-methyl- 1752 000115-18-4 83
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1762 000115-18-4 78

N
[
o
w
ot

.96 C:\Database\NISTO0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo[3.1.1)hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 94

3 12.946 0.59 C:\Database\NISTO05a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)
.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94

4 13.224 0.41 C:\Database\NIST0S5a.L
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

5 14.538 4.06 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-

Bicyclo(3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 53

1-(1-methylethyl)-

6 16.931 73.88 C:\Database\NISTOS5a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15155 000138-86-3 94
Limonene 15153 000138-86-3 91
7 17.090 0.27 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(l-methylethyl) -

.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91

8 18.268 6.50 C:\Database\NISTO5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

]
w0
=3
o
=)

.24 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
f=
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
}s
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
) -

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:06:40 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 40

Data Path
Data File
Title

Acq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

LIQA Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-11.D

27 Jun 2018 4:48

AdeM

Muestra 11

32s5P42

11 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NIST05a.L

Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Minimum Quality:

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAs# Qual

10 19.647 0.56 C:\Database\NISTO5a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-
Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 96
thylidene) -

11 23.918 .15 C:\Database\NISTO5a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91

12 26.328 .09 C:\Database\NIST05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 91
yl-4-(l-methylethenyl) -
3-Oxatricyclo[4.1.1.0(2,4))octane, 24286 001686-14-2 62
2,7, 7-trimethyl-

13 27.402 .12 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 90

14 28.339 .47 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Cyclooctyl alcohol 12077 000696-71-9 43

15 29.854 .45 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate

16. 31.932 .28 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 95
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -

17 32.460 .35 C:\Database\NIST05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-

18 35.462 .10 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 87
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 64
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 47

19 35.981 0.74 C:\Database\NISTO5a.L

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:06:40 2018
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Continuacion del anexo 40

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-11.D

Title

Acg On 27 Jun 2018 4:48

Operator AdeM

Sample Muestra 11

Misc 325P42

ALS Vial 11 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
p-menth-1l-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-

20; 37:323 .19 C:\Database\NIST05a.L
2,6-0Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 94
21 38.209 .17 C:\Database\NIST05a.L
.alpha.-Farnesene 59833 000502-61-4 93
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 90
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 90
22 38.537 .22 C:\Database\NIST05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
2-Octen-1-01, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 83
23 39.542 .17 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 96
(l-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(l-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 91
(1-methylethenyl) -
24 39.779 .12 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 59
formate, (E)-
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 44350 000115-99-1 59
formate
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 25692 000106-24-1 53
(E) =
25 41.466 .09 C:\Database\NISTO05a.L
5-Silaspiro[4.4]nona-2, 7-diene 15730 052856-32-3 53
2-Cyclohexen-1-one, 3,5-dimethyl- 10220 001123-09-7 50
2-Cyclohexen-1-one, 3,5-dimethyl- 10215 001123-09-7 50
26 46.634 .12 C:\Database\NIST05a.L
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
4, 7-Methano-1H-indene, 2,4,5,6,7,7 14452 087238-76-4 38
a-hexahydro-
1,3-Pentadiene, (E)- 437 002004-70-8 38
27 48.157 .06 C:\Database\NIST05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 87
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 80
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 78
28 52.106 .54 C:\Database\NISTO05a.L
Thymol 22699 000089-83-8 90
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 90
Thymol 22702 000089-83-8 90
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:06:40 2018
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Continuacion del anexo 40

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-11.D

Title :

Acqg On : 27 Jun 2018 4:48

Operator : AdeM

Sample : Muestra 11

Misc : 325P42

ALS Vvial : 11 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0Sa.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

29 54.817 0.06 C:\Database\NISTO0S5a.L

n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 95
1,3,4-Thiadiazol-2-amine, 5-ethyl- 12396 014068-53-2 53
n-Decanoic acid 37497 000334-48-5 43

30 54.985 0.10 C:\Database\NISTO0Sa.L
1,7, 7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1]lhept-2-ene
(=) -Spathulenol 71327 077171-55-2 35
1,3,4,5-Tetrahydrobenzo[b] [1,4]dia 31293 1000306-61-0 27
zepin-2-one

31 57.155 0.90 C:\Database\NISTO0S5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91

rimethyl-, (E,E,E)-
1,2,4a,5,8,8a-Hexahydro-naphthalen 14416 1000190-92-1 55
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15285 003779-61-1 50
E)-
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:06:40 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacién de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 41. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de

extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 12

sdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-12.D

615 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-12.D\data.ms

1.9e+07!
1.8e+07:
1.7e+07
1.6e+07
1.5e+07
1.4e+07!
1.3e+07
1.2e+07
1.1e+07

1e+07:
9000000 18.257
8000000
7000000
6000000
5000000
40000001
3000000 57.166

14.53

2000000

10314 N P i 52.106

1000000 e
7.961 L e
; dai |

U T T T T T T T T T T T T
Time-> 500 10.00 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

£38 28.33¢
[[| 20 gemiono %ffégs. 6 46503 51.04154867 78.354
; T

A

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.

247



Anexo 42. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de
extraccion de 6 horas y tamafo de particula mesh No. 12

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-12.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 6:15

Operator : AdeM

Sample : Muestra 12

Misc : 33SP62

ALS Vial s 12 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO0Sa.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 7.961 0.09 C:\Database\NISTO0S5a.L
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 87

2 10.313 1.91 C:\Database\NISTO0S5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
1R-.alpha.-Pinene 15186 007785-70-8 95
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 95

3 12.946 0.59 C:\Database\NISTOS5a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (15)-
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15384 018172-67-3 93
1-2-methylene-, (1S)

4 13.228 0.39 C:\Database\NIST05a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 94
1-(1-methylethyl)-
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo([3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(1l-methylethyl)-

5 14.538 4.04 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94

.beta.-Myrcene 15179 000123-35-3 91

.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
6 16.926 73.18 C:\Database\NISTOS5a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 924

Limonene 15153 000138-86-3 91

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15365 005989-54-8 90
thenyl)-, (S)-

7 17.067 0.28 C:\Database\NISTO05a.L

Bicyclo[3.1.0])hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(1-methylethyl) -

.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91

8 18.259 6.73 C:\Database\NISTO05a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 924
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 24
methylethyl) -

w0
w
o
«a

.13 C:\Database\NISTO0S5a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97

10 19.637 0.49 C:\Database\NIST0S5a.L

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:08:43 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 42

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-12.D

Title

Acg On 27 Jun 2018 6:15

Operator AdeM

Sample Muestra 12

Misc 335P62

ALS Vial 12 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 96
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 96
thylidene) -
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15339 000586-62-9 96
thylidene) -
11 23:913 .11 C:\Database\NIST05a.L
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91
Nonanal 19202 000124-19-6 91
12 26.328 .13 C:\Database\NIST05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 87
yl-4-(l-methylethenyl) -
3-Oxatricyclo[4.1.1.0(2,4)]octane, 24286 001686-14-2 76
2,7, 7-trimethyl-
13 26.833 .09 C:\Database\NIST05a.L
Limonene oxide, trans- 24071 006909-30-4 91
Limonene oxide, trans- 24063 006909-30-4 90
1,5-Cyclooctadiene, 1,5-dimethyl- 15260 003760-14-3 47
14 27.397 .14 C:\Database\NIST05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25581 000106-23-0 90
15 28.334 .46 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27021 000112-31-2 83
16 29.845 .89 C:\Database\NIST05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 70
1,6-0Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate
17 81932 .30 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
18 32.460 .38 C:\Database\NIST05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 95
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l1, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 93
ethylethyl) -
19 35.462 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 87

ACEITES ESE

.WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:08:43 2018
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Continuacion del anexo 42

Data Path
Data File
Title

Acg On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

LIQA Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-12.D

27 Jun 2018 6:15
AdeM

: Muestra 12

33SP62
12 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events:

Minimum Quality:

ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 72
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 72
20 35.985 0.74 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1-en-8-0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
21 37.327 .21 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 94
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93
22 38.205 .25 C:\Database\NISTOSa.L
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 95
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 89
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 89
23 38.537 .25 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 91
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
24 39.547 .14 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 96
(l1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 92
(1-methylethenyl) -
25 46.634 .11 C:\Database\NIST05a.L
p-Mentha-1(7),8(10)-dien-9-o0l 24103 029548-13-8 38
1,3-Pentadiene, (E)- 437 002004-70-8 38
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
26 51.082 .11 C:\Database\NIST05a.L
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 94
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha.,7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)]-
(=) -Spathulenol 71327 077171-55-2 76
1H-Cycloprop[elazulen-7-0l, decahy 71464 006750-60-3 72
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.) ]~
27 52.106 0.71 C:\Database\NISTO05a.L
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 90
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22821 000499-75-2 90
28 54.812 0.08 C:\Database\NIST05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97
n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 89

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:08:43 2018
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Continuacion del anexo 42

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-12.D

Title H

Acg On : 27 Jun 2018 6:15

Operator : AdeM

Sample : Muestra 12

Misc : 33SP62

ALS Vial : 12 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

1,3,4-Thiadiazol-2-amine, 5-ethyl- 12396 014068-53-2 50

29 54.985 0.17 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Cycloprop[elazulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 60
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.) ]~
Bicyclo[3.1.1]hept-3~-ene, 2-formyl 41706 135004-95-4 53
methyl-4,6,6-trimethyl-
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1lhept-2-ene

30 57.168 1.66 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
Cycloheptane, 1,3,5-tris(methylene 14422 068284-24-2 49

Tetracyclo(3.3.1.1(1,8).0(2,4)]dec 14433 1000185-58-7 38
ane

31 78.356 0.15 C:\Database\NISTO5a.L

n-Hexadecanoic acid 96235 000057-10-3 95
Octadecancic acid 114822 000057-11-4 66
Octadecanoic acid 114821 000057-11-4 62
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:08:43 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 43. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de

extraccion de 2 horas y tamafo de particula mesh No. 8

em\1\DATA\SERVICIO\USAC\180626-13.D

7:44 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-13.D\data.ms

1.9e+07
1.8e+07
1.7e+07:
16.949
1.6e+07
1.5e+07
1.4e+07
1.3e+07
1.2e+07: 29.895
1.1e+07:

1e+07/
9000000
8000000 18.259
7000000
6000000
5000000
4000000

3000000

19.067
14.55 0. 52106 57459

2000000
10.352

1000000 17,

@ 640 2481 B e
464823 2
i 233‘“?% i o) I N 0

v T T v T T Y U T T T T T 7T T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 44. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de
extraccion de 2 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-13.D

Title :
Acg On : 27 Jun 2018 7:44
Operator : AdeM
Sample : Muestra 13
Misc : 40SM22
ALS Vial : 13 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST0S5a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 10.353 1.73 C:\Database\NIST05a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo(3.1.1]hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-

.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8

o

4
4

2 12.978 0.55 C:\Database\NISTO0Sa.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (15)-
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15174 000127-91-3 91

3 13.251 0.40 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene 15373 003387-41-5 94
1-(l-methylethyl)
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0])hexane, 4-methylene 15378 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

4 14.556 3.63 C:\Database\NISTO5a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)

5 16.949 68.89 C:\Database\NIST05a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15365 005989-54-8 90
thenyl)-, (S)-

6 17.085 0.27 C:\Database\NISTOS5a.L
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
.beta.-Phellandrene 15201 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-(l-methylethyl) -

7 18.259 5.50 C:\Database\NIST0S5a.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl)-

@
w©
=}
a
w0

.85 C:\Database\NISTO5a.L
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 297

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97

Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
A=

9 19.642 0.54 C:\Database\NISTOS5a.L

(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo(4.1.0)hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-

Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15340 000586-62-9 96
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Continuacion del anexo 44

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\

Data File 180626-13.D

Title

Acq On 27 Jun 2018 7:44

Operator AdeM

Sample Muestra 13

Misc 40SM22

ALS Vial 13 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality:

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

thylidene) -

10 23.913 0.14 C:\Database\NISTO05a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 91

1. 26.838 .16 C:\Database\NIST05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 87
yl-4-(l-methylethenyl) -
3-Oxatricyclo[4.1.1.0(2,4))octane, 24286 001686-14-2 52
2,7,7-trimethyl-

12 26.838 .11 C:\Database\NIST05a.L
Limonene oxide, trans- 24063 006909-30-4 90
Limonene oxide, trans- 24071 006909-30-4 87
6-Nonynoic acid, methyl ester 34600 020731-17-3 38

13 27.406 .12 C:\Database\NIST05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 94
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 90

14 28.339 .42 C:\Database\NIST05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
2-Octen-1-0l1, (E)- 12066 018409-17-1 43

15 29.89%4 .62 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-0Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,5-Dimethyl-1-vinyl-4-hexenyl but 74331 000078-36-4 52
yrate

16 30.545 .26 C:\Database\NIST05a.L
1-Octanol 13196 000111-87-5 91
1-Octanol 13195 000111-87-5 91
1-Octanol 13203 000111-87-5 91

17 31.937 .29 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32105 001076-56-8 90
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 87
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 87
ethylethyl) -

18 32.460 .48 C:\Database\NIST05a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(l-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 93
ethylethyl)-, (R)-

19 33.256 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
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Continuacion del anexo 44

LIQA Library Search Report
Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-13.D
Title
Acq On 27 Jun 2018 7:44
Operator AdeM
Sample Muestra 13
Misc 40SM22
ALS Vial 13 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
trans-p-Mentha-2, 8-dienol 24081 1000139-65-3 60
3-Nonen-5-yne, 4-ethyl-, (E)- 22973 074744-60-8 55
3-Nonen-5-yne, 4-ethyl-, (2Z)- 22974 074744-26-6 49
20 35.467 0.16 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2Z) 24148 000106-26-3 97
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 72
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 64
21 35.990 1.31 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1-methanol, .alpha., 25843 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
22 37.322 0.28 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 93
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 93
23 37.654 0.09 C:\Database\NISTO05a.L
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22932 002244-16-8 96
methylethenyl)-, (S)-
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22931 002244-16-8 95
methylethenyl)-, (S)-
2-Cyclohexen-1l-one, 2-methyl-5-(1- 22926 006485-40-1 95
methylethenyl)-, (R)-
24 38.200 0.17 C:\Database\NISTO5a.L
.alpha.-Farnesene 59827 000502-61-4 96
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59890 026560-14-5 83
imethyl-, (Z,E)-
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 80
25 38.537 0.48 C:\Database\NIST05a.L
6-Octen-1-0l1, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
2-Octen-1-01, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 83
26 39.547 0.25 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 95
(1-methylethenyl)-, (S)-
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22913 002111-75-3 91
(1-methylethenyl) -
27 39.774 0.21 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 44350 000115-99-1 72
formate
2,6-Octadien-1-0l1, 3,7-dimethyl-, 44381 000105-86-2 53
formate, (E)-
4-Hexen-1-0l, 5-methyl-2-(l-methyl 25771 000498-16-8 53
ethenyl)-, (R)-
28 40.261 0.07 C:\Database\NISTO05a.L
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:11:10 2018
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Continuacion del anexo 44

Data Path
Data File
Title

Acq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

LIQA Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-13.D

27 Jun 2018 7:44

AdeM

Muestra 13

40SM22

13 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events:

Minimum Quality:

ChemStation Integrator - autointA.e

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
2,4-Decadienal 24041 002363-88-4 93
2,4-Decadienal, (E,E)- 24070 025152-84-5 87
2,4-Decadienal, (E,E)- 24067 025152-84-5 81
29 41.466 .18 C:\Database\NIST05a.L
2-Cyclohexen-1l-one, 3,5,5-trimethy 17007 000078-59-1 53
1-
Germacyclopent-3-ene, 1,1l-dichloro 76156 005764-64-7 50
-3,4-dimethyl-
2-Cyclohexen-1-one, 3,5-dimethyl- 10215 001123-09-7 50
30 46.633 .18 C:\Database\NIST05a.L
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 38
1,2-Pentadiene 421 000591-95-7 35
4,7-Methano-1H-indene, 2,4,5,6,7,7 14452 087238-76-4 30
a-hexahydro-
31 48.153 .10 C:\Database\NIST05a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 91
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
Octanoic Acid 20065 000124-07-2 72
32 51.082 .09 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71464 006750-60-3 93
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta., 7b.alpha.)]-
(-)-Spathulenol 71327 077171-55-2 76
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 60
dro-1,1, 7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta., 7b.alpha.) ]~
33 52.105 .96 C:\Database\NIST05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94
3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Thymol 22699 000089-83-8 90
34 54.812 .10 C:\Database\NISTO05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97
n-Decanoic acid 37494 000334-48-5 59
Tetradecanoic acid 77275 000544-63-8 56
35 54.985 .15 C:\Database\NIST05a.L
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 70
dro-1,1,7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)]-
1,7, 7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 60
.1l]hept-2-ene
(-)-Spathulenol 71327 077171-55-2 46
36 57.159 .13 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2,6-dime 59930 017699-05-7 43
thyl-6-(4-methyl-3-pentenyl) -
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:11:10 2018
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Continuacion del anexo 44

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-13.D

Title

Acq On : 27 Jun 2018 7:44

Operator : AdeM

Sample : Muestra 13

Misc : 40sM22

ALS Vvial : 13 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)~
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 11:11:10 2018 Page: 5
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Anexo 45. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de

extraccion de 4 horas y tamafo de particula mesh No. 8

Abundance TIC: 180626-15.D\data.ms

1.9e+07
186407
1.7e407
160407
150407
140407
130407
120407
1.1e+07

1e+07
9000000 A8
8000000}
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000

14.54;
2000000 57.155

10321 14.050 35.982 52.103
1000000

1
7.3&*\2‘5‘% ] ™ 23 gzef_ﬁgm?ﬁsA 4648357 54968

T T vy T T U T T T T T TITY T
Time-> 500 1000 1500 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 46. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de
extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-15.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 10:40

Operator : AdeM

Sample : Muestra 15

Misc : 428M62

ALS Vial 18 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST0S5a.L Minimum Quality: 0

Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area$% Library/ID Ref# CAS# Qual

1 7.961 0.07 C:\Database\NISTO5a.L
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 87
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 78

2 10.126 0.05 C:\Database\NIST0Sa.L
3-Buten-2-ol, 2-methyl- 1763 000115-18-4 90
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1752 000115-18-4 83
3-Buten-2-0l, 2-methyl- 1762 000115-18-4 S50

w
=3
w
N
N}

.90 C:\Database\NISTO0Sa.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo[3.1.1]hept~2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56~-8 94

4 12.942 0.60 C:\Database\NISTO5a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6~-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)
.beta.-Pinene 15171 000127-91-3 94
.beta.-Pinene 15176 000127-91-3 94

5 13.228 0.38 C:\Database\NIST05a.L
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15379 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

6 14.543 4.08 C:\Database\NIST05a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-

7 16.872 66.53 C:\Database\NISTO5a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15365 005989-54-8 90
thenyl)-, (S)-

8 16.926 7.16 C:\Database\NISTO05a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15155 000138-86-3 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

9 17.072 0.28 C:\Database\NISTO0S5a.L
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl) -
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
10 18.254 6.67 C:\Database\NISTOSa.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 12:16:09 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 46

Data Path
Data File
Title

Acq On

Operator

Sample

Misc
ALS Vial

Search Libraries:

LIQA Library Search Report

C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
180626-15.D

27 Jun 2018 10:40

AdeM

Muestra 15

42SM62

15 Sample Multiplier: 1

C:\Database\NISTO05a.L

Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Minimum Quality:

0

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -

11 19.050 1.12 C:\Database\NISTO5a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
)_

12 19.637 0.51 C:\Database\NISTO5a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-
Cyclohexene, l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 96
thylidene) -

13 23.913 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 86

14 26.328 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, 1l-meth 24329 001195-92-2 87
yl-4-(1l-methylethenyl) -
3-Oxatricyclo[4.1.1.0(2,4)]octane, 24286 001686-14-2 86
2,7,7-trimethyl-

15 27.397 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 95
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 90

16 28.339 0.42 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90

17 29.849 5.46 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate

18 31.932 0.26 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzenemethanol, 4-(1,1-dimethylet 32081 000877-65-6 72
hyl)-

19 32.460 0.38 C:\Database\NISTOS5a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
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Continuacion del anexo 46

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-15.D

Title

Acg On ¢ 27 Jun 2018 10:40

Operator : AdeM

Sample : Muestra 15

Misc : 425M62

ALS Vvial : 15 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 94
ethylethyl)-, (R)-

20 35.462 0.09 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 72
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 64
21 35.980 0.79 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1l-en-8-ol 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
22 37.322 0.18 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 96
2,6-0Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 94
23 38.200 0.17 C:\Database\NISTO05a.L
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 93
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 90
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59890 026560-14-5 76
imethyl-, (Z,E)-
24 38.537 0.26 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2-Octen-1-0l, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 91
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
25 39.542 0.17 C:\Database\NIST05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1l-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22914 002111-75-3 91
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 91
(1-methylethenyl)-, (S)-
26 39.779 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 90
(Z)-
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 44350 000115-99-1 64
formate
2,6,10-Dodecatrien-1-0l, 3,7,11-tr 72944 000106-28-5 64
imethyl-, (E,E)-
27 46.633 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
1,7-Octadiene, 3-methylene- 9712 068695-13-6 38
1,3-Pentadiene 423 000504-60-9 38
28 48.157 0.06 C:\Database\NISTO5a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 87
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
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Continuacion del anexo 46

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-15.D

Title

Acg On : 27 Jun 2018 10:40

Operator : AdeM

Sample : Muestra 15

Misc : 42S5M62

ALS Vvial : 15 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

Octanoic Acid 20065 000124-07-2 78

29 52.101 0.57 C:\Database\NISTO05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94

3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93

Thymol 22699 000089-83-8 90
30 54.816 0.07 C:\Database\NISTO5a.L

n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97

Undecanoic acid 47202 000112-37-8 53

n-Decanoic acid 37496 000334-48-5 53

31 54.985 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Cycloprop[e]azulen-7-0l, decahy 71465 006750-60-3 53
dro-1,1, 7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta., 7b.alpha.)]-
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1l]hept-2-ene
1,2-Naphthalenediol, 1,2,3,4-tetra 41545 056588-36-4 38
hydro-1-methyl-, cis-

32 57.154 1.08 C:\Database\NISTO5a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)-
Bicyclo[3.1.1]hept-3-ene, 4,6,6-tr 41693 1000163-23-1 35
imethyl-2-vinyloxy-
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Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 47. Cromatografia del aceite esencial de la mandarina Dancy,
proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de

extraccion de 6 horas y tamafio de particula mesh No. 12

DATA\SERVICIO\USAC\180626-15.D

10:40 using AcgMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Abundance TIC: 180626-15.D\data.ms

1.9e+07
1.80+07
1.7e407
160407
150407
1.40407
1.3e407
1.2e+07
1.1e407

10407,
9000000 i
8000000f
7000000
6000000
5000000
4000000
3000000
14,54

2000000 57.155

10321 19.050 35.982 52.103

1000000

1
7.?M.A2‘§%% | ™ 23 gzeiﬁg jm?ﬁs.A 4548257 | 54968

T T i) T T U T T T T T TITT T
Time-> 500 1000 15.00 20.00 2500 30.00 3500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 6500 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 48. Base de datos para la identificacion de componentes
guimicos presentes en el aceite esencial de la mandarina
Dancy, proveniente de Oratorio a 951 msnm. A un tiempo de
extraccion de 4 horas y tamafio de particula mesh No. 8

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-15.D

Title :

Acg On : 27 Jun 2018 10:40

Operator : AdeM

Sample : Muestra 15

Misc : 425M62

ALS Vial : 15 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
1 7.961 0.07 C:\Database\NISTO5a.L
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 87
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 78
2 10.126 0.05 C:\Database\NIST0Sa.L
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1763 000115-18-4 90
3-Buten-2-o0l, 2-methyl- 1752 000115-18-4 83
3-Buten-2-0l, 2-methyl- 1762 000115-18-4 50

3 10.322 1.90 C:\Database\NISTOS5a.L
1R-.alpha.-Pinene 15188 007785-70-8 95
Bicyclo([3.1.1]hept-2-ene, 2,6,6-tr 15376 002437-95-8 94
imethyl-, (.+/-.)-
.alpha.-Pinene 15178 000080-56-8 94

4 12.942 0.60 C:\Database\NIST05a.L
Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethy 15390 018172-67-3 96
1-2-methylene-, (1S)

.beta.-Pinene 15171 000127-91-
.beta.-Pinene 15176 000127-91-

ww
%
e

5 13.228 0.38 C:\Database\NISTO0S5a.L
Cyclohexene, 4-methylene-1-(l-meth 15324 000099-84-3 91
ylethyl)
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15379 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl)-
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(l-methylethyl)-

6 14.543 4.08 C:\Database\NIST05a.L

.beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 94
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 86
Ethanone, l-cyclopropyl-2-(4-pyrid 30170 006580-95-6 64
inyl)-

7 16.872 66.53 C:\Database\NISTO5a.L
D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

Cyclohexene, 1-methyl-4-(l-methyle 15365 005989-54-8 90
thenyl)-, (S)-

B 16.%926 7.16 C:\Database\NIST05a.L

D-Limonene 15165 005989-27-5 94
Limonene 15155 000138-86-3 94
Limonene 15153 000138-86-3 91

9 17.072 0.28 C:\Database\NIST05a.L
.beta.-Phellandrene 15200 000555-10-2 91
Bicyclo[3.1.0]hexane, 4-methylene- 15373 003387-41-5 91
1-(1-methylethyl)-

.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 91
10 18.254 6.67 C:\Database\NISTO0Sa.L
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000099-85-4 94
methylethyl) -
3-Carene 15157 013466-78-9 94
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 12:16:09 2018 Page: 1
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Continuacion del anexo 48

LIQA Library Search Report
Data Path C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File 180626-15.D
Title
Acg On 27 Jun 2018 10:40
Operator : AdeM
Sample : Muestra 15
Misc 425M62
ALS Vial 15 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex
Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
1,4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15347 000099-85-4 94
methylethyl) -
11 19.050 1.12 C:\Database\NIST05a.L
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14428 000527-84-4 97
Benzene, l-methyl-4-(l-methylethyl 14425 000099-87-6 97
Benzene, l-methyl-2-(l-methylethyl 14430 000527-84-4 97
Y=
12 19.637 0.51 C:\Database\NISTO05a.L
(+)-4-Carene 15169 029050-33-7 98
Bicyclo[(4.1.0]hept-2-ene, 3,7,7-tr 15317 000554-61-0 97
imethyl-
Cyclohexene, 1l-methyl-4-(l-methyle 15338 000586-62-9 96
thylidene) -
13 23.913 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
Nonanal 19202 000124-19-6 91
Nonanal 19204 000124-19-6 91
Nonanal 19203 000124-19-6 86
14 26.328 0.10 C:\Database\NISTO05a.L
Limonene oxide, cis- 24056 004680-24-4 96
7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, l-meth 24329 001195-92-2 87
yl-4-(1-methylethenyl) -
3-Oxatricyclo([4.1.1.0(2,4)]octane, 24286 001686-14-2 86
2,7, 7-trimethyl-
15 27.397 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octenal, 3,7-dimethyl-, (R)- 25617 002385-77-5 98
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25584 000106-23-0 95
6-Octenal, 3,7-dimethyl- 25583 000106-23-0 90
16 28.339 0.42 C:\Database\NISTO05a.L
Decanal 27023 000112-31-2 91
Decanal 27019 000112-31-2 91
Decanal 27022 000112-31-2 90
17 29.849 5.46 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-Octadien-3-o0l, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 93
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl- 25643 000078-70-6 86
1,6-Octadien-3-o0l, 3,7-dimethyl-, 54271 000115-95-7 52
acetate
18 31.932 0.26 C:\Database\NISTO05a.L
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32109 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzene, 2-methoxy-4-methyl-1-(1-m 32108 001076-56-8 93
ethylethyl) -
Benzenemethanol, 4-(1,1l-dimethylet 32081 000877-65-6 72
hyl)-
19 32.460 0.38 C:\Database\NISTO5a.L
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25745 000562-74-3 97
ethylethyl) -
ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 12:16:09 2018
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Continuacion del anexo 48

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-15.D

Title

Acg On : 27 Jun 2018 10:40

Operator : AdeM

Sample : Muestra 15

Misc : 425M62

ALS Vvial : 15 Sample Multiplier: 1
Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L
Unknown Spectrum: Apex

Minimum Quality:

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 96
ethylethyl) -
3-Cyclohexen-1-0l, 4-methyl-1-(1-m 25781 020126-76-5 94
ethylethyl)-, (R)-

20 35.462 0.09 C:\Database\NISTO5a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (2Z) 24148 000106-26-3 91
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (Z) 24150 000106-26-3 72
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24106 005392-40-5 64
21 35.980 0.79 C:\Database\NISTO05a.L
p-menth-1-en-8-o0l 25545 1000157-89-9 91
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25797 000098-55-5 87
.alpha.4-trimethyl-
3-Cyclohexene-1l-methanol, .alpha., 25845 010482-56-1 80
.alpha.,4-trimethyl-, (S)-
22 37.322 0.18 C:\Database\NISTO05a.L
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24151 000141-27-5 96
2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl- 24102 005392-40-5 96
2,6-0Octadienal, 3,7-dimethyl-, (E) 24141 000141-27-5 94
23 38.200 0.17 C:\Database\NISTO0S5a.L
.alpha.-Farnesene 59834 000502-61-4 93
.alpha.-Farnesene 59832 000502-61-4 90
1,3,6,10-Dodecatetraene, 3,7,11-tr 59890 026560-14-5 76
imethyl-, (Z,E)-
24 38.537 0.26 C:\Database\NISTO05a.L
6-Octen-1-o0l, 3,7-dimethyl-, (R)- 27134 001117-61-9 96
2-Octen-1-01, 3,7-dimethyl- 27105 040607-48-5 91
2,7-Octadiene, 4-methyl- 10320 1000061-78-0 87
25 39.542 0.17 C:\Database\NISTO05a.L
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22911 002111-75-3 95
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-l-carboxaldehyde, 4- 22914 002111-75-3 91
(1-methylethenyl) -
1-Cyclohexene-1l-carboxaldehyde, 4- 22940 018031-40-8 91
(1-methylethenyl)-, (S)-
26 39.779 0.12 C:\Database\NIST05a.L
2,6-Octadien-1-0l, 3,7-dimethyl-, 25690 000106-25-2 90
(%)=
1,6-Octadien-3-0l, 3,7-dimethyl-, 44350 000115-99-1 64
formate
2,6,10-Dodecatrien-1-0l, 3,7,11-tr 72944 000106-28-5 64
imethyl-, (E,E)-
27 46.633 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
1,4-Pentadiene 427 000591-93-5 41
1, 7-Octadiene, 3-methylene- 9712 068695-13-6 38
1,3-Pentadiene 423 000504-60-9 38
28 48.157 0.06 C:\Database\NIST0S5a.L
Octanoic Acid 20066 000124-07-2 87
Octanoic Acid 20063 000124-07-2 86
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Continuacion del anexo 48

LIQA Library Search Report

Data Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\USAC\
Data File : 180626-15.D

Title :

Acq On : 27 Jun 2018 10:40

Operator : AdeM

Sample : Muestra 15

Misc : 425M62

ALS Vial : 15 Sample Multiplier: 1

Search Libraries: C:\Database\NISTO05a.L Minimum Quality: 0
Unknown Spectrum: Apex

Integration Events: ChemStation Integrator - autointA.e

Pk# RT Area% Library/ID Ref# CAS# Qual

Octanoic Acid 20065 000124-07-2 78

29 52.101 0.57 C:\Database\NISTO05a.L
Phenol, 2-methyl-5-(l-methylethyl) 22822 000499-75-2 94

3-Methyl-4-isopropylphenol 22746 003228-02-2 93
Thymol 22699 000089-83-8 90
30 54.816 0.07 C:\Database\NISTO05a.L
n-Decanoic acid 37498 000334-48-5 97
Undecanoic acid 47202 000112-37-8 53
n-Decanoic acid 37496 000334-48-5 53

31 54.985 0.11 C:\Database\NISTO05a.L
1H-Cycloprop[elazulen-7-o0l, decahy 71465 006750-60-3 53
dro-1,1, 7-trimethyl-4-methylene-,
[lar-(la.alpha.,4a.alpha., 7.beta.,
7a.beta.,7b.alpha.)] -
1,7,7-Trimethyl-2-vinylbicyclo[2.2 30905 130930-56-2 50
.1]lhept-2-ene
1,2-Naphthalenediol, 1,2,3,4-tetra 41545 056588-36-4 38
hydro-1-methyl-, cis-

32 57.154 1.08 C:\Database\NISTO05a.L
2,6,9,11-Dodecatetraenal, 2,6,10-t 69954 017909-77-2 91
rimethyl-, (E,E,E)-
1,3,6-Octatriene, 3,7-dimethyl-, ( 15282 003779-61-1 38
E)-
Bicyclo[3.1.1]hept-3-ene, 4,6,6-tr 41693 1000163-23-1 35
imethyl-2-vinyloxy-

ACEITES ESE...WAX SCAN 2.M Wed Jun 27 12:16:09 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion de Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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