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Las aflatoxinas son micotoxinas carcinogénicas así como genotóxicas que 

contaminan granos y cereales que representan un problema serio en humanos y 

ganado, así como efectos graves para la economía agrícola [1]. En años recientes 

se ha desarrollado un método de desintoxicación para la aflatoxina B1 que resulta 

amigable para el ambiente, el cual consiste en el lavado de los granos en agua 

neutra electrolizada (NEW por sus siglas en inglés) [2]. En trabajos relacionados a 

este método se propone que el proceso de descontaminación elimina los efectos 

citotóxicos y genotóxicos de la aflatoxina B1 por ruptura del doble enlace presente 

en el anillo furánico terminal de la aflatoxina B1 transformándose en la 8-cloro-9-

hidroxiaflatoxina B1 [3].  

El presente trabajo conllevó el estudio teórico de la molécula de la 8-cloro-9-

hidroxiaflatoxina B1, llevando acabo su determinación estructural, electrónica y 

espectroscópica a nivel de DFT. Así mismo, se desarrolló una propuesta 

mecanística de la formación de 8-cloro-9-hidroxi-aflatoxina B1 a partir de la 

aflatoxina B1, considerando dos rutas posibles, en las cuales se determinaron sus 

perfiles energéticos, intermediarios y estados de transición, justificando estas rutas 

mediante los orbitales frontera de las moléculas involucradas así como las 

diferencias energética entre dichos orbitales (GAP). En base a los resultados 

teóricos se explicó la regioquímica del proceso mediante una ayuda anquimérica y 

la formación de un intermediario carbocatiónico no esperado y justificar la 

estereoquímica del producto. Adicionalmente a lo antes señalado, se realizó el 

estudio teórico mediante el programa OSIRIS propertie explorer de las 

propiedades farmacológicas y toxicológicas del compuesto estudiado en 

comparación con la aflatoxina B1 y su epóxido. Es importante señalar que los 

resultados teóricos mostraron una buena descripción de los datos experimentales. 
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