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La portadade la edicién 2019 de la revista del PR CHEM destaca
las infinitas conexiones que estdn implicitas cuando
abordamos el campo de la quimica.

Esta histdrica edicidn, se da en el contexto de la celebracién del
78 Aniversario del Colegio de Quimicos de Puerto Rico y el 150
Aniversario de la TablaPeriddica.

Este afio, la publicacién destaca por su acercamiento a la
quimica y el impacto directo de nuestro Colegio en el
desarrollo educativo, cientifico y empresarial de
profesionales, educadores, emprendedores y servidores
publicos del pafs.

Fundado en 1941, el Colegio ha demostrado su capacidad de

atemperarse a los tiempos, ser una entidad comprometida con

b @8 la innovacién y la atencidén de los temas medulares

JULY24 1O JULY 26 § relacionados alas ciencias quimicas y ambientales que afectan
2019 nuestro pafs.
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CHEMISTRY IN THE DEVELOPMENT  * Este trabajo artistico resalta que en la dindmica cambiante del
OF INTELLECT, B mundo académico, profesional y empresarial relativo a la
g Bl quimica, en nuestralsla, el Colegio de Quimicos es un elemento

AND ECONOMIC GROWTH - .
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COMITE DE PR-CHEM 2019 Informacién de Edicién

Leda. Luz Silva Lcdo. Juan Santiago
Lcda. Solmarie Borrero

Lcdo. Guillermo Candelario
Lcdo. Juan Santiago

Lcda. Claribel Martinez
Lcda. Jocelyn Acevedo Arte, concepto y emplanaje
Lcda. Victoria Martinez Orlando A. Borrés

Investigacién Histérica y
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Colegio de Quimicos de Puerto Rico
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PROCLAMA DEL GOBERNADOR

Boletin Administrative Nim.: P-2019- 214

Semana y Dia del Quimico

POR CUANTO: Fl Gobierno de Puerto Rico conmemora la “Semana v Dia del
Quimico™ en afirmacion de la politica pablica que salvaguarda el
desarrollo socioeconomico y destaca los méritos de estos
profesionales y su aporte al bienestar de nuestro pueblo;

POR CUANTO: Esta conmemoracién aquilata el rol trascendental de este
profesional en la proteccion de la salud v del ambiente. Su
importante funcion conlleva el compromiso con el servicio al
pueblo de Puerto Rico en asuntos relacionados al ambiente, la
energia y la vigilancia constante en productos elaborados en
nuestro pais, tales como alimentos, agua y medicinas, entre otros;

POR CUANTO: El Gobiemo de Puerto Rico extiende un saludo de felicitacion a
todos los integrantes del Colegio de Quimicos de Puerto Rico, en
ocasion de la celebracion de su Septuagésima Octava Conferencia
Anual, con el tema “La Quimica en el Desarrollo del
Conocimiento y las Empresas Millenials™;

PORTANTO: YO, RICARDO A. ROSSELLO NEVARES, Gobemador de
Puerto Rico, en virtud de la autoridad que me confieren la
Constitucion v las Leyes de Puerto Rico, proclamo del 22 al 26 de
julio y 26 de julio de 2019, SEMANA Y DiA DEL QUIMICO.
Al asi hacerlo, exhorto al pueblo de Puerto Rico, a las entidades
publicas y privadas, asi como a los medios de comunicacidn, al
reconocimiento que amerita esta conmemoracién de interés
piblico.
EN TESTIMONIO DE LO
CUAL, firmo la presente y hago
estampar en ella el Gran Sello del
Gobiemo de Puerte Rico, en la
Ciudad de San Juan, hoy, 13 de
junio de 2019,

Promulgada de acuerdo con la Ley, hoy, 13 de junio de 2019,

LUIS G. RIVERA MARIN
Secretario de Estado



(Graciad

CHEMICAL
& CHROMATOGRAPHY
SUPPLIES INC.

Agradecemos a CCSI

por su apoyo y aportacion
destinado a la beca estudiantil
Dr. Carlos Ruiz Martinez
Y por su compromiso con el
desarrollo estudiantil

en las ciencias de la quimica.



Ledo. Juan J. Santiago Olivares - EIT:.
Presidente 2018-2019




Mensaje del Presidente
Lcdo. Juan J. Santiago Olivares - EIT

Colegio de Quimicos de Puerto Rico 2018-2019

El Colegio de Quimicos de Puerto Rico (CQPR) cumple 78
aflos de existencia profesional. Durante estos aflos hemos
tenido un rol importante enla formacion cientifica y técnica
de profesionales indispensables para el desarrollo socio-
econémico de Puerto Rico. Estos se desempefian en distintos
sectores, entre otros, en la manufactura, el servicio publico, la
educacién y en el emprendimiento en la pequefa y mediana
empresa. A lo largo de nuestra historia como entidad
profesional, hemos atendido con altura, responsabilidad y
profundidad los temas medulares relacionados ala quimica que
afectan a nuestro pafs y ciudadania.

Durante este afio hicimos énfasis en el desarrollo econémico
y enla proyeccion profesional colaborando conla Industria y
las agencias Gubernamentales. Con efectividad, el CQPR a
través de su Junta de Gobierno y de sus Comités, evaluo las
alternativas necesarias, dirigidas a la evolucién empresarial en
las industrias alimentarias, biotecnolégicas, quimicas, de
dispositivos médicos, y de servicio. Entre las herramientas
para extender nuestras areas de conocimiento y servicios
educativos mas alla de Puerto Rico, estableceremos
programas como el ofrecimiento de cursos en linea en temas
sobre: “Science Communication” y Advanced
Manufacturing Technologies”, entre otros. Para esto es
necesario la creacion del Instituto Profesional de Ciencias
Aplicadas (IPCA), instituciéon de nuestra entidad que serd
clave para el desarrollo profesional y econémico de nuestro
pais.

Nuestra participacién en Congresos profesionales y
cientificos como los de la Federaciéon Latinoamericana de
Quimica (FLAQ) y de la Unién Internacional de Quimica
Pura y Aplicada (IUPAC-por sus siglas en inglés) nos
permitio6 fortalecer y establecer nuevos lazos de colaboracion
con otros paises y regiones del mundo (Caribe, Américas,
Europa, Asia, Australia, Africa) en el tema del desarrollo
actual de la ciencia. Las nuevas tendencias en inorganica,
organica, polimeros, energfa, ambiental, medicamentos,
aplicaciones clectronicas y temas de diversidad profesional,
entre otros, nos han servido de motivacién para adelantar
mas el desarrollo de nuestros profesionales.

El Colegio atendié con profesionalismo y base cientifica los
asuntos relacionados al impacto ambiental como lo fue la
quema de carbén para producir energfa, el desecho de miles
de botellas de agua a la intemperie, manejo adecuado de
materiales para evitar emergencias por incendios, el uso

adecuado de sustancias quimicas como el Glifosato, entre
otros. El Plan Hstratégico nos da la direccién necesatia para
continuar los retos de la institucién de forma responsable y
profesional para llegar a la meta de modernizacién de los
recursos.

Ademds, a través de nuestra participacion en un programa de
television infantil, logramos despertar el interés por la
quimica entre los nifios del pais. En el aspecto
gubernamental, comparecimos a vistas publicas en defensa
de la Colegiaciéon Compulsoria, llevando el mensaje a los
representantes del gobierno sobre la importancia de la
certificaciéon de andlisis por profesionales debidamente
certificados y colegiados. El junte de asociaciones para
estudiantes y actividades entre las profesionales fueron clave
en la integracion de conocimiento y compartir profesional.
Este afio también materializamos varios acuerdos
colaborativos con otras organizaciones profesionales tales
como Sociedad Americana de Quimica (ACS), Sociedad
Americana de Calidad (ASQ), Asociacién Internacional de
Ambiente y Sanitaria (AIDIS), Asociaciéon de Agua y
Ambiente de PR (PRWEA), Instituto de Ingenieros
Quimicos (11Q) e Instituto de Ingenieros Ambientales (I1A)
del CIAPR, “Industry University Research Center, Inc.”
(INDUNIV), Sociedad de Microbiélogos de PR (SMPR) y
Asociacion de Residuos Solidos de América del Norte
(SWANA). La colaboraciéon y aportacion de estos colegas
nutre el desarrollo profesional de nuestra matricula. Juntos
logramos el éxito.

La Junta de Gobierno, Comité Ejecutivo, Delegados,
Comités (Permanentes y ADHOC) y grupos de apoyo junto
con nuestro personal administrativo trabajaron arduamente,
con dedicacion y compromiso, por el bienestar de los
colegiados yla comunidad.

Colegiado, te invito a que visites las facilidades remodeladas
de nuestro Colegio y disfrutes en un ambiente hecho para ti.
Sé parte de los eventos y actividades educativas,
profesionales y sociales que fomentan y fortalecen vinculos
entre nuestros miembros y sus familias. Visita nuestra pagina
web www.cqprl941.org, redes sociales (Facebook,
Instagram, Youtube, Linkedin, Twitter) para detalles de
nuestros trabajos. Colegiado, ta eres el Colegio, tu conformas
la clase profesional, td eres el cimiento de nuestra profesion,
ta eres el desarrollo econémico del paifs, asi lo has
demostrado y seguiremos adelante.
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Mensaje de la Presidenta Electa

Dra. Luz A. Silva-Torres
Presidenta Electa 2018-2019

Estimados colegas:

Reciban mi mas cordial saludo, dentro de pocos meses me desempefiare como Presidenta del Colegio de Quimicos
de Puerto Rico, entidad que desde su creacion en 1941 se ha destacado en diversos foros por la extension de
conocimiento cientifico que poseen sus miembros. El periodo que me corresponde representar publicamente esta
entidad es uno de grandes retos. Los cuales, confié poder manejar de forma sabia, justa y edificadora, en bienestar de
todos sus miembros y nuestra sociedad. Reafirmando una de nuestras mayores virtudes, el conocimiento cientifico
de una de las ciencias puras mas impactantes en el desarrollo de la humanidad, la QUIMICA. Ciencia
multidisciplinaria que crea soluciones para diversas necesidades del ser humano y su entorno.

Uno de mis mayores anhelos es servirles en agradecimiento a las oportunidades que este colegio me proveyé para
alcanzar muchas metas en mi desarrollo profesional. Ayudar a quienes deseen ampliar su espectro profesional,
impactando asi positivamente la calidad de vida de nuestra sociedad puertorriquefia. Su apoyo es fundamental en
esta gran encomienday espero contar con él.

Uno delos cientificos mas destacados en nuestra historia dijo: “Hay una fuerza motriz mas poderosa que el vapor, la
electricidad y la energfa atémica: la voluntad”, este fue Albert Einstein. Te invito a que juntos utilicemos esta fuerza
para transformar nuestro entorno socioeconémico y llegar a otro nivel. Les exhorto a participar de nuestra
convencién anual, preparada especialmente para ustedes y llena de oportunidades.

;El cielo es el limite!
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Dedicatoria

Lcda. Monserrate Santiago Martinez

Nacié un 2 de enero
de 1948 en la ciudad
de Nueva York, sus
padres son, su madre
Antonia Martinez y su
padre Jorge Santiago,
vivié en la ciudad de
Nueva York, hasta los
ocho afios cuando
pierde a su mama
Antonia Martinez,
fueron duros esos
meses sin su madre
hasta que su abuela
materna asume la
responsabilidad y
junto a sus hermanos
Myriam y Jorge los trae a vivir a Puerto Rico, pero lajoven Monserrate se
dedicé a cuidar a sus hermanos pequefios, a estudiar y aprender sobre el
negocio de su abuela, manejando las propiedades de la familia. Ella es la
mayor de tres hermanos de padre y madre; y la mayor de 11 hermanos
por parte de su padre.
Curso estudios elementales en la escuela piblica Emilio del Toro y
Cuebas en Las Monjas, luego paso a la escuela superior Albert Einstein
en Barrio Obrero, donde descubti6 suamor por las ciencias. Para el 1968
completo un Curso Técnico en Tecnologia Quimica, en el Instituto
Tecnologico de Puerto Rico, buscando mejorar sus conocimientos
laborales solicita mientras trabaja en la Autoridad de Acueductos y
Alcantarillados, completar su grado en Quimica, en la Universidad
Interamericanade Puerto Rico.
Durante su experiencia de mas de 25 afios en la Autoridad de
Acueductos y Alcantarillados, formo parte de la Hermandad
Independiente de Empleados Profesionales de la Autoridad de
Acueductos y Alcantarillados (HIEPAA), mostrando interés en
varios puestos electivos de la organizacién, involucrandose y
tomando accién, con el compromiso de servir a otros, y de esta
forma garantizar la calidad de condiciones para todos los
empleados que conglomeraba la HIEPAA, mostrando asi sus
habilidades de liderato.
Obtiene su licencia de quimico en marzo del 1990. Un suefio
alcanzado, ser parte de la institucién que cobija a todos los

quimicos de Puerto Rico.

Entre sus aportaciones se encuentran las siguientes:
+Delegada Region San Juan 1991-92
«Tesorera Junta de Gobierno 1992-93
Sub TesoreraJG 1994-95,
«Delegada Region SanJuan 1995-96
«Presidenta Comité Actividades 1996-97
«Delegada Region San Juan 1998-99
«Presidenta Comité de Educacidn Continua 2004-05
+Presidenta Electa 2006-07
«Presidenta del Colegio de Quimicos 2007-08

«Durante su presidencia celebramos el Congreso de la FLAQ y se logro el
cumplimiento con los requisitos administrativos con el Gobierno de
Puerto Rico para que se pudiera realizar el Congreso de IUPAC 2011

«Pasada presidenta 2008-09

«Secretaria 2009-10y 2010-11

«Delegada Sector Privado 2011-12, 2018-19.
«Comité de Procedimientos 2014-15

«Comité de Educacion Continda mientras fui Delegada de Gobierno y
Sector Privado

<Miembro de la Delegacion del Colegio de Quimicos que participo del
Congreso de laCLAR en la Habana Cuba 2018

«Presidenta Comité de Quimica enla Comunidad 2018-19
«Comité de Elecciones 2018-19

«Miembro del Comité Ad Hoc designado para crear la “Mision” del Colegio
de Quimicos.

«Entre otros muchos logros. . .

Amante de la fotografia y su deporte favorito ademas de viajar ¢l
mundo, es el tenis, declarada fanitica nimero uno de Rafael
Nadal, pero su mayor pasién es ser Madre de sus dos hijos
Yamilin y Daniel Rivera Santiago y su nueva aventura el ser abuela
de sunieta Aury Zoé Bermudez Rivera, de 7 afios, es por eleccion
la encargada de mantener documentada la historia familiar de los
Santiago y de conectar con todos y todas enlaisla al igual que enla
didspora, preservando la historia de toda nuestra familia, mujer de
grandes valores, defensora de la verdad, con un grado maximo de
rectitud, no tolera las injusticias y su norte es lograr el éxito y
bienestar para todos los que la rodean.

Gracias Monserrate Santiago por todos estos aflos de servicio
voluntario a todos y todas en el Colegio de Quimicos te
valoramos, te queremos y te admiramos.

PRCHEM 2018 | 11




Miembros de la Junta de Gobierno del CQPR
2018-2019

i

De izquierda a derecha de pie

Lcda. Lavinia Lebrdn - Delegada Gobierno Il

Lcda. Janet Gomez - Delegada Industrial Norte

Leda. Jocelyn Acevedo - Delegada Industrial Central

Dr. Rafael Estremera - Delegado Academia Il

Ing. Quimico Juan Santiago Olivares - Presidente CQPR
Lcda. Solmarie Borrero - Pasada Presidenta

Lcdo. Santiago Torres - Delegado Industrial Metropolitana
Lcda. Myrna Otafio - Delegada Industrial Oeste

12 | PRCHEM 2019
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De izquierda a derecha sentadas

Lcda. Victoria Martinez - Delegada Industrial Sur
Lcda. Monserrate Santiago - Delegada Sector Privado
Leda. Cristina Diaz - Delegada Academia |l

Dra. Agnes Costa - Delegada Academia |

Dra. Luz Silva - Presidenta Electa

Lcda. Marlene Rodriguez - Delegada Industrial Este

Leda. Claribel Martinez




Personal Administrativo
Colegio de Quimicos de Puerto Rico

De izquierda a derecha | Sra. Sheila Agosto Soto - Administradora del Programa de Educacion Continuada, Srta. Anaida Parrilla Gonzélez - Asistente Administrativo,
Sra. Vanessa Cancel Morales - Servicio al Colegiado, Dr. Roberto Aguayo Rosario - Consultor Administrativo

anniversary
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Dr. José F. Rodriguez Orengo




Semblanza

Dr. José F. Rodriguez Orengo

El Dr. José E Rodriguez Orengo es natural de Yauco donde
sus padres Jaime Antonio Rodriguez Vazquez y Enelia
Orengo Santiago afiadieron el segundo miembro en la familia.
Finalmente, la familia Rodriguez Orengo se compone de
cuatro hermanos, Jaime Antonio, José Francisco, Jorge Luis, y
Denisse Mercedes. Tiene dos hijos, José Andrés y Marisol.
Esta comprometido con la Dra. Arlene Sanchez Castellano
para contraer nupcias en los proximos meses. Le tiene un
amor a cocinar (parte esencial para un quimico), y le gusta
experimentar con aparatos y recetas innovadoras y retadoras.
Empezdé su tramite escolar en la escuela pablica y terminé sus
estudios de escuela superior en su pueblo natal. Siempre fue
un excelente estudiante y le gustaba leer con pasioén y aprender
de multiples 4reas. Sabfan que iba hacer cientifico, ya que
desde joven con apenas 6 afio realizaba experimentos en su
€asa con su microscopio.

Obtuvo su bachillerato en quimica, Magna Cum Laude, de la
UPR-Recinto de Rio Piedras y su doctorado de la Universidad
de Texas A&M en 1989 donde recibié premios de mejor
estudiante investigador en dos ocasiones. Termina sus
estudios doctorales con 13 publicaciones revisadas por pares.
Obtuvo la beca Postdoctoral de la Fundacion Ford en 1990
parala posicion que ocup6 en la Universidad de Cornell bajo la
tutela del Dr. Héctor Abrufia. De la experiencia postdoctoral
fue coautor en 4 publicaciones y 1 capitulo de un libro. En
1991 regresa a la isla como Profesor Auxiliar del
Departamento de Ciencias Farmacéuticas en la Escuela de
Farmacia de la Universidad de Puerto Rico. Alli aporta a la
transformacion del curriculo de uno tradicional a uno basado
en competencias. Ademas, asiste al Dr. Braulio Jiménez para
crear el Centro de Toxicologia de Puerto Rico en el Recinto de
Ciencias Médicas. Durante ese periodo es nombrado Director
Asociado del Laboratorio de Control de Dopaje de Puerto
Rico para analizar las muestras de los atletas de los Juegos
Centroamericanos y del Caribe del 1993. Realiza una pasantia
de 6 meses en el Laboratorio Olimpico de UCLA para
transferir las técnicas al laboratorio de Puerto Rico. A su
regreso, adiestra a los estudiantes de farmacia (40 estudiantes)
para que participen como técnicos de laboratorio en los

Juegos Centroamericanos donde se procesaron sobre 1500
muestras de atletas en mualtiples técnicas y analisis. EI Comité
Olimpico de Puerto Rico reconocié la labor del Laboratorio
como una de excelencia. Ademas, el Laboratorio de Control
de Dopaje se transforma y es contratado para realizar las
muestras de dopaje para el Hipédromo de Puerto Rico. En
esos momentos, el Dr. Rodriguez Orengo comienza también a
trabajar con el Dr. Clemente Diaz en la farmacologia
bioquimica de productos utilizados en niflos y adultos
infectados con el VIH. El Dr. Rodriguez Orengo realiza
pasantias en los laboratorios de NIH y St. Jude Children
Hospital para ser adiestrado en varias areas de interés. Al
regreso, modifica algunas de las técnicas aprendidas y
comienza a publicar en el drea de VIH. Al poco tiempo recibe
su primer RO1, beca de mas competencia en NIH, para
estudiar el metabolismo intracelular de los compuestos
antiretrovirales en pacientes con VIH. En ese momento
existfan solamente 4 laboratorios en el mundo que podian
realizar este tipo de analisis, y el laboratorio del Dr. Rodriguez
Orengo, recibié invitados de Inglaterra, Hstados Unidos,
Brasil y Jamaica para asistirlos en el desarrollo de la
metodologia en sus laboratorios. También comienza estudios
en otras areas colaborando con colegas de la Escuela de
Medicina yla UPR donde continua su produccién académica.

En 1997 acepta la oferta de la Escuela de Medicina de la
Universidad de Puerto Rico para ser parte del Departamento
de Bioquimica como Profesor Asociado, donde ensefia a
futuros médicos, dentistas y cientificos biomédicos. Ensefia
los cursos graduados de Laboratorio de Bioquimica y Quimica
Fisica de Macromoléculas y participa de los cursos de ética
para estudiantes graduados de la Escuela de Medicina y la
Escuela Graduada de Salud Publica del Recinto de Ciencias
Médicas. En ese periodo obtiene su segundo R0O1 para estudiar
las interacciones farmacoldgicas intracelulares entre
productos para en VIH y medicamentos para tratar la
infeccion de hepatitis C. Participa como colaborador en otras
propuestas donde es nombrado Farmacologo de las Unidades
de Adultos y Ninos de VIH en Puerto Rico. También es
nombrado a varios comités de farmacologia en el AIDS
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SEMBLANZA | DR.JOSE F. RODRIGUEZ ORENGO

Clinical Trial Group Network enlos Estados Unidos. Ademas,
crea junto a la Dra. Estela Estapé, la Maestria Postdoctoral en
Investigaciéon Clinica entre las Escuelas de Medicina y
Profesiones de la Salud en el Recinto de Ciencias Médicas.
Este programa ha sido fundamental para el desarrollo de la
nueva generacion de investigadores clinicos en Puerto Rico.
Fue nombrado Director del Laboratorio del Puerto Rico
Clinical and Translational Research Consortium (PRCTRC),
un programa que incluye las Escuelas de Medicina de la UPR,
Ponce, y la UCC. También asisti6 al grupo de la Escuela de
Enfermerfa en su propuesta de VIH, la cual fue otorgada, y
entrené a varios miembros de la facultad para recibir su
doctorado con elementos de investigacion relacionados al
VIH. Fue consultor de los Clubes de Ciencias y de la
Asociacion de Maestros de Ciencias de Puerto Rico con la
Dra. Lucy Gaspar. Dirige en estos momentos la parte
estudiantil del Programa PR-INBRE que ofrece
oportunidades de investigaciéon a estudiantes de distintas

Durante este ano 2019,

hacer los andlisis, reduciendo el tiempo de reportar los
hallazgos a las agencias pertinentes. También cre6 el Instituto
de Capacitacion Gerencial, donde se capacité el personal
administrativo para mejorar sus competencias gerenciales en
sus respectivas unidades.

En el 2009, sale del Instituto de Ciencias Forenses y es invitado
por la Dra. Maribel Rodriguez-Torres a participar de un
proyecto para crear una entidad de investigacion clinica
privada de envergadura. Fundacion de Investigacion de Diego
es la entidad por transformar y se mueven de un espacio de
cerca de 2,500 pies cuadrados a un edificio de cerca de 20,000
pies cuadrados en Rio Piedras. El Dr. Rodriguez Orengo se
encarga de una parte administrativa de la instituciéon y también
es nombrado Director del Laboratorio de Bioanalitica. En el
2016, es nombrado Director Ejecutivo de la Institucion, luego
de la partida de la Dra. Rodriguez-Torres. Ese mismo afio el
Dr. Rodriguez Orengo es aceptado en el programa Emerging
Leaders del Small Business Administration donde crea un plan

se realizo el primer estudio clinico
con cannabis medicinal para probar
su eficacia en dolor agudo.

Los resultados estaran divulgandose
para principios de septiembre.

universidades publicas y privadas de Puerto Rico. Hasta el
presente, el Dr. Rodriguez Orengo ha sido mentor de cinco
estudiantes doctorales y ha participado en decenas de comités
de tesis.

Fue Director Ejecutivo del Instituto de Ciencias Forenses en
el 2006, donde completé una transformacién radical
utilizando medidas de eficiencia (Lean-Six Sigma) para
aumentar la productividad y mejorar la calidad de las
facilidades y los procesos. Durante ese periodo la
investigacion clentifica tomé un sitial de prominencia, donde
se presentaron multiples trabajos a nivel nacional e
internacional y consecuentemente se publicaron 3 articulos
seminales sobre las muertes violentas en Puerto Rico. Se
crearon alianzas con las diferentes Universidades delaIslay se
promovié lainteraccién de la academia conlos cientificos de la
agencia. El Dr. Rodriguez Orengo creé el sistema de
informacién entre patologia y el laboratorio de toxicologia
para que los resultados apareciesen inmediatamente luego de
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de crecimiento de 3 aflos parala compafifa. Inmediatamente le
cambia el nombre a FDI Clinical Research el cual describe con
facilidad las tareas realizadas por la compania. Al momento,
FDI Clinical Research ha realizado sobre 375 estudios
clinicos, donde ha aportado el conocimiento y datos para
varios productos con gran impacto en la salud de la poblacién
y en el mercado que han tenido ventas de billones de ddlares.
En los estudios de hepatitis C, FDI Clinical Research curd
sobre 2,000 pacientes en estudios clinicos, ayudando a mejorar
la calidad de vida de los participantes. Durante este afio 2019,
se realizé el primer estudio clinico con cannabis medicinal
para probar su eficacia en dolor agudo. Los resultados estaran
divulgandose para principios de septiembre. Ademas, FDI
Clinical Research esta llevando a cabo estudios colaborativos
de Salud Publica con la universidad de Harvard, bajo la
direccién de la Dra. Josiemer Mattei, donde se estan
reclutando sobre 2,000 voluntarios estudiando las
enfermedades cronicas y psicosociales, aspectos ambientales y
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la seguridad alimenticia de los participantes. Se estd
colaborando con el CDC y préximamente estaremos
realizando el analisis del genoma de 1,000 de los participantes.
Ya también comenzé el estudio nutricional donde se esta
probando la dieta mediterranea con productos de Puerto Rico
en voluntarios con prediabetes. Al momento los estudios
clinicos se estan llevando a cabo en las siguientes condiciones
médicas: higado graso, obesidad, reumatologia, lupus,
nefrologia, encefalopatia hepatica, oncologfa en varios
6rganos, asma, COPD, vacunas, y enfermedades infecciosas.

Durante el periodo de 2009-2012, el Dr. Rodriguez Orengo se
mantiene a tiempo parcial en el Recinto de Ciencias Médicas,
donde es elegido para servir como Senador Académico de la
Escuela de Medicina. En el Senado Académico participa delos
comités de Leyes y Reglamento, Asuntos Claustrales, Asuntos
Estudiantiles y Asuntos Académicos desde el 2009 hasta el
2018. Es miembro fundador de la Academia Humanistica de
la Medicina en el Recinto de Ciencias Médicas junto a
maltiples profesores de la instituciéon. Fue el primer PhD
nombrado como Rector del Recinto de Ciencias Medicas de
mayo de 2013 a enero de 2014 asumiendo posiciones
retadoras las cuales llevaron a mantener la sostenibilidad fiscal
y educativa de la instituciéon. Creé los mecanismos para
transformar los procesos de informatica con una red rapida,
confiable y redundante. Durante esos siete meses se realizaron
2 auditorias “single audits” para mantener a la institucion
dentro de los parametros exigidos por las agencias
acreditadoras. Comienza la investigaciéon del programa
CRECE 21, ya que luego de un analisis profundo, encuentra
vatias situaciones que somete para ser evaluadas por agencias
pertinentes.

Desde el ano 2014, es Consultor del Fideicomiso de Ciencias
de Puerto Rico bajo la tutela de la Ingeniera Lucy Crespo,
donde ayudé a crear el Puerto Rico Consortium for Clinical
Investigation (PRCCI) y el recién inaugurado Puerto Rico
Public Health Trust (PRPHT) que es el nuevo Instituto de
Salud Publica en la Isla, en donde funge como Director
Interino. Al presente, se han aprobado 4 propuestas para el
PRPHT ascendentes a mas de $10 millones.

Recientemente junto a un grupo de colegas de la UPR, crearon
MBQ Pharma, una empresa farmacéutica para el desarrollo de
compuestos anti-metastaticos que esperan realizar estudios
clinicos a principios del afio 2021 en cancer de mama triple
negativos. Al momento estin creando el ecosistema de
investigacion empresarial para que otras compafias puedan
utilizar como modelo lo aprendido por el grupo. Los
resultados preclinicos demuestran la efectividad de sobre 99%

para evitar la metastasis y de igual magnitud, los estudios
toxicologicos muestran ninguna toxicidad en ratas.

El dltimo proyecto recién creado es apoyando a un grupo
joven talentoso de puertorriquefios, Héctor Jirau (26 afios) y
Emmanuel Loubriel (28 afios) en la creacién de un fondo de
inversion, Jirau Capital Management, donde se invierte
particularmente en empresas biofarmacéuticas o relacionadas
a las ciencias. El fondo acaba de ser aprobado por el Security
Exchange Commission, comenzando operaciones en agosto
de este aflo.

El Dr. Rodriguez Orengo ha creado varios cursos en el
Departamento de Bioquimica para expandir el ofrecimiento
en aspectos filoséficos para los estudiantes doctorales junto a
los doctores Raul Mayo y Angel Roman Franco. Los cursos
creados son:

1. ElOrigendelaVida, una perspectiva bioquimica;

2. Defrijoles al genoma humano, de Mendel a Collins, el desarrollo de
la genética;

3. Bioquimica Farmacolégica del Higado Graso, la epidemia silente;
4. Cannabis Medicinal, un enfrentamiento cientifico.

En el Colegio de Quimicos a participado en los Comités de
Educaciéon Continua y Mejoramiento Profesional, el Técnico
Cientifico y de Quimica en la Comunidad. El Dr. Rodriguez
Orengo a creado cursos, plenarias y talleres para promover
aspectos innovadores y empresariales en la profesion de la
quimica.

Al momento tiene sobre 25 afios de experiencia en enseflanza
superior ¢ investigacién cientifica con mas de setenta (75)
publicaciones revisada por pares en ciencias basicas, clinicas y
salud publica. Ha sido invitado a maltiples conferencias para
participar como seminarista, panelista y moderador a nivel
local, nacional e internacional. Tiene la vision de integracion y
colaboracién entre diferentes entidades y disciplinas con el fin
comun de promover a Puerto Rico como un lugar de
excelencia para realizar investigacién de avanzada.
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Semblanza Premio | Colegiado del Afio

Lcdo. Albert Ortiz

Con el propésito de reconocer su destacada trayectoria profesional e impacto a la comunidad de quimicos del pais, el Colegio de
Quimicos de Puerto Rico (CQPR) anuncié hoy la seleccién del Ledo. Albert Ortiz como Colegiado del Afio 2018-2019. Ortiz
dedica este premio ala memoria de su padre, quien fallecié hace apenas tres afios.

“Nos orgullece otorgarle este reconocimiento al licenciado Albert Ortiz, quien siempre se ha distinguido por su compromiso y
dedicacion alo largo de su trayectoria de 22 afios en el Colegio de Quimicos de Puerto Rico. Albert ejemplifica a los quimicos del
pais por su verticalidad y disposicién para educar al pais en los temas relativos a la quimica que resultan apremiantes para la
ciudadania”, expuso el Ingeniero Quimico Juan Santiago, presidente del CQR.

Cabe destacar, que a nivel profesional, como quimico, el licenciado Ortiz se dedica al tratamiento de agua potable y agua usada.
Ortiz, también ha sido un ente activo en la atencién al problema de las cenizas de carbén enlaisla.

“Agradezco la distincién que me hacen. Llevo trabajando activamente en el Colegio desde el 1997 en diferentes funciones y
comités, labor que he realizado por el amor que le tengo a mi profesion y a nuestro pafs. Nunca he esperado ser reconocido en
nada porque siento mucho regocijo en servir alos demads y compartir parte del conocimiento que he acumulado en las diferentes
facetas que me ha tocado vivir. Dedico este premio a mi padre. El 51empre me apoy6 y me gui6. El es el ser humano al que mas he
admirado sobre la faz de la Tierra”, concluyé el homenajeado, quien cuenta con una trayectoria profesional de 37 afios en el
campo de la quimica.
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Menciones del Presidente

Lcda Claribel Martinez Dra. Luz Silva

Leda. Victoria Martinez Leda. Janet Gomez

&

Comité del Afo

Comité Adhoc del Ao
Mencion Honorifica Comité

Delegado del Afio

Miembro mas destacado de la Junta

Lcda. Myrna Raquel Otano

Leda. Joselyn Acevedo

Comite de Actividades
Presidenta L.cda. Victoria Martinez

Comité De Desarrollo Economico y Propieades
Presidente - Ledo. Julio Cay

Comité De Quimica En La Comunidad
Presidenta Lcda Monserrate Santiago

Lcdo. Santiago Torres

Ing. Juan J. Santiago
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Mensaje del Presidente Electo
Lcdo. Luis A Estrada Castro

(andidato a Presidente - Electo
Colegio de Quimicos de Puerto Rico 2019-2020

Como candidato a Presidente - Electo pienso trabajar mano a mano con las metas y prioridades que han
establecido el Presidente, Ing. Santiago Olivatres, y la Presidenta-Electa, Dra. Silva. De esta manera
aseguramos la continuidad del plan estratégico iniciado.

En el futuro me interesa fortalecer las alianzas con organizaciones universitarias, empresas privadas y
comunidades para el desarrollo y bienestar de nuestros miembros y del pueblo de Puerto Rico.

Junto a ustedes y nuestro equipo de trabajo identificaremos nuevas oportunidades de crecimiento y
aumentaremos el alcance educativo del Colegio de Quimicos de Puerto Rico. De esta manera fortaleceremos
el liderato de nuestra organizacion y la participacioén de nuevos lideres que aportaran ideas innovadoras al
peritaje cientifico y técnico delas ciencias quimicas en y fuera de Puerto Rico.

Lasideas solas no hacen una organizacion exitosa, sino la ejecucion.
Cordialmente,

Ledo. Luis A. Estrada Castro
Colegio de Quimicos de Puerto Rico
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Candidata a Secretaria 2019-2020

Lcda. Victoria Martinez Gonzalez

Presento ante tu consideraciéon mi candidatura al
puesto de secretaria del CQPR. Durante los
pasados 29 afios he estado al servicio de mi Colegio
y mis compafieros colegas. Siempre me he sentido
orgullosa de pertenecer a este gran gremio
profesional, el cual de solo mencionar que soy
quimica, la gente nos mira con gran admiracién a
nuestra profesion. Diariamente impactamos a miles
de personas con nuestro trabajo.

En mi camino por el Colegio de Quimicos he podido aportar
desde varias posiciones demostrando mi compromiso y
experiencia, las que puedo destacar:

«Presidenta del CQPR 2008-2009y 2012-2013
«Secretaria CQPR 1991-1992

=Miembro de la Junta de Gobierno como delegada del sector Industrial
Sury Esteenvarios afios

«Miembro de varios Comités del CAPR
«Coordinadora de Cursos del Programa de Educacion Continua

Te ofrezco mi compromiso y experiencia, y presento a tu
consideracién mi plan de trabajo:

«Apoyar ala Presidencia en su Plan de Trabajo

«Fomentar la digitalizacion de la documentacion del Colegio
«Fomentar los cursos enlinea

«Continuar apoyando en el desarrollo de nuestra profesion

«Cumplir a cabalidad con los deberes y responsabilidades de
secretaria seg(in establece el Reglamento del Colegio de Quimicos de
PuertoRico

Atender de forma mds directa las solicitudes de servicio de los
Colegiados

«Fomentar la Colegiacion y el servicio a los colegiados como
herramienta en defensa de nuestra profesion

«Trabajar mano a mano con los demas miembros de la Junta de
Gobierno para asegurar cursos de calidad y a bajo costo para
nuestros colegiados

«Apoyar esfuerzos para ofrecer ayuda a colegiados con condiciones
de salud criticas
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Plan de Trabajo Tesorero CQPR

Lic. Luis Roberto Cordero

Como Tesorero del Colegio de Quimicos estaré
implementando las recomendaciones establecidas
en el Plan Estratégico del CQPR y de la Junta de
Gobierno.

META:

Proporcionar el desarrollo de una gestiéon financiera agil y
efectiva para garantizar la solvencia econémicay el
desarrollo de lainfraestructura y actividades del Colegio.
Obijetivo I:

Establecer un Plan de Fuentes de Ingresos permanentes,
recurrentes y alternos, para asegurar que la Administracién y
Contabilidad del Colegio sea auto liquidable y que a su vez
asegure la estabilidad econémica.

«Revisar e implantar procedimientos de buena practica de Finanzas y
Contabilidad.

«Planificar la operacion administrativa que sea auto liquidable y
pueda generar una gananciafija anual

«Elaborar un plan de accidn para adiestrar al personal administrativo
en los procedimientos de Finanzas.

«Impulsar la creacion de un comité permanente de PRCHEM cuyos
miembros sean nombrados escalonadamente por (3) afios.

Obijetivo IT

Trabajar en conjunto al Comité de Finanzas gufas para
mejorar el Control del Presupuesto Anual.

Objetivo 111

Establecer un Plan de Auditorfas, en conjunto a sus politicas y
procedimientos establecidos, para estar en cumplimiento con
la ley. Proveer informes auditados al Gobierno, Instituciones
Financieras y ala membresia del Colegio

«Estar en cumplimiento con la Ley y enviar los informes auditados a
los colegiados.

*Realizar una reunién entre el CPA y la Junta de Directores para
discutirlos hallazgos de la auditoria.

«Establecer unas gufas para futuras auditorias que faciliten los
analisis y comparacion con afios anteriores, independiente de la
utilizada por el CPA.
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VIGESIMA NOVENA EDICION
GRAN PREMIO AIDIS-PR

Jovenes que ganaron primer lugar y concursaron por el Gran Premio AIDIS 2019 junto a los jueces, personal de Lilly del Caribe y
miembros de la Junta de Directores de AIDIS-Puerto Rico

Por 4to afio consecutivo la Asociacién Interamericana de Ingenierfa Sanitaria y
Ciencias del Ambiente, Capitulo de Puerto Rico (AIDIS-PR) llevé a cabo su torneo
golf a beneficio de los estudiantes que desarrollan proyectos de feria cientifica. Este
afio, el Colegio de Quimicos de Puerto Rico se unié como colaborador para juntar
esfuerzos y poder allegar fondos para la Beca Dr. Carlos Ruiz Martinez que otorgan a
estudiantes destacados de quimica.

Por los pasados 29 afios, ininterrumpidamente, AIDIS-PR ha premiando alos mejores
proyectos en ingenieria sanitaria, ingenieria ambiental y ciencias ambientales, como
una sola categoria, en las Regiones Educativas del Departamento de Educacion, la PR
Metropolitan Science Fair, y la Arquidiécesis de San Juan. En la Ferias Regionales, se
seleccionan primer, segundo y tercer lugar. Los ganadores obtienen premios en
metdlico de $100, $50 y $25 USD respectivamente. Los ganadores del primer lugar de
cada region compiten para el Gran Premio AIDIS-PR que consiste de una placa y
$1,000 USD.

El pasado 25 de abril de 2019, compitieron para el Gran Premio AIDIS-PR un total de
7 proyectos de las Regiones del Departamento de Educacion de Arecibo, Caguas,
Humacao, Mayagtez y Ponce; de la Arquidiécesis de San Juan y de Puerto Rico
Metropolitan Science Fair. EI. GRAN PREMIO AIDIS-PR 2019 le fue otorgado a
los estudiantes Kevin Rivera y Paulo Garcia, de la Region Educativa de Arecibo con su
proyecto: “Velocidad del Proceso de Erosién Costanera en el Sector el Eco” Su
proyecto se destaco por medir la erosion en la playa del Secto el Eco, luego del paso del
Huracan Marfa utilizando los mapas de google y midiendo las distancias en la playa.
Felicidades alos ganadores.

Capitulo Estudiantil del
Colegio de Quimicos de Puerto Rico
del RUM

El Capitulo Estudiantil del Colegio de
Quimicos de Puerto Rico del RUM
cumple su primer afio de fundacion el 14
de septiembre del 2019. En este corto
periodo se halogrado formar una familia
de 48 miembros. Se realizaron diferentes
actividades en este intervalo de tiempo,
asf como ventas de comida y camisas con
el propésito de recaudar fondos para
futuras actividades. A beneficio de los
estudiantes se han organizado repasos
para examenes y chatlas educativas de
diferentes dreas en la quimica. Se ha
trabajado en conjunto con otras
asociaciones estudiantiles (tales como
The American Chemical Society, Phi
Lambda Upsilon, Future Pharmacist
Association y La Asociacion Estudiantil
de Apoyo a Comunidades) para hacer
confraternizaciones entre el mismo
vecindario universitario, al igual que con
otros sectores del pueblo. En este nuevo
aflo escolar el enfoque y compromiso
con el progreso de la asociacion es igual
o mayor; siempre con el proposito de
esparcirla quimica y su belleza.

Tiffany Rodriguez, presidenta
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COMPANIA

Agilent Technologies

DIRECCION

Ave. Insurgentes Sur 1602
Oficina801
Mexico City, Mexico 03940

Exhibidores

TELEFONO

52(55)1253 2000
52(55)1253 2071

CORREQ ELECTRONICO

Rocio_garcia@agilent.com

REPRESENTANTE

Rocid Garcia

S

CASILLERO
(BOOTH)

# 31-32

BioAnalytical Instruments

1828 Reina de Las Flores
Bo. Monacillos
SanJuan PR 00928

787-762-3030

biosales@bioanalytica.com

Juan Minier

Business Excellence
Consulting Inc

City View Plaza, Suite 802
#48Rd 165,Km 1.2
Guaynaho, PR 00968

787-929-2776
787-705-5272(fax)

info@calidadpr.com

SERVICIOS: Brochures and hooks

Francés Cartagena

Bio-Techne

3001 Orchard Parkway
SanJose, CA95134

908-577-4430

michele.wendel@proteinsimple.com

Michele Wendel

Bionuclear of PR

Ave. Simon Madera #3
SanJuanPR00919

787-523-4545

Allen.ortiz@bionuclear.com

Allen Ortiz

Table Top

Chemical & Chromatography
Supplies Inc

POBox 190724
SanJuanPR00919-0721

787-765-7012
787-753-8587(fax)

agustincesi@gmail.com
camigon13@gmail.com

Camille Gonzélez

# 23-24

Gintegra Consulting
Regulatory & Compliance

I-13 Ebano St.
CaparraHills
Guaynabo PR 00969

787-642-1140

msosa@thegintegrafroup.com

Myriam M. Sosa

Instrumed Service Inc

PO Box 4964
Carolina PR 00984-4964

787-251-9249

luis.pena@instrumed.net

Luis H. Pena

LabChems Corp

PO Box 1022
Mayagiiez PR 00680

787-659-7100

leslie.santiago@1labchemspr.com

Leslie Santiago

Material Characterization
Center

POBox21972
SanJuanPR00931

787-282-7593
787-765-5749(fax)

neiza@mcc.com.pr

Lcda. Neiza Hernandez

Metro Tech Corp

POBox975
SanLorenzo PR00754-0975

787-736-4540
787-736-4505 (fax)

gtorres@metrotechcorp.com

G. Torres

Mitel Distributing Corp

Calle América # 4
HatoRey PR00917

787-758-8700
787-754-0740(fax)

cesar@nmitelpr.com
info@mitelpr.com

Cesar Mufiecas

Pace Analytical
Life Sciences

ElRetiro Industrial Park
PO Box 325
San German PR 00683

787-444-7082
787-892-1054(fax)

damaris.ramos(@pacelabs.com

Damaris Ramos

Perkin Elmer, Inc

544 Aldebaran Street
Altamira
Guaynabo PR 00968

787-793-6431
787-793-7198(fax)

malarejr@perkinelmer.com

Jose R. Malaret

Shimadzu
Scientific Instruments Inc

5429 Beaumont Center Blvd.

Suite 800
Tampa, Fla33634

813-803-9402

pmrementer@shimadzu.com

Paul Rememter

Sotax Corporation

2400 Computer Dr.
Westhoraugh MA 01581

1-508-417-1112

hector.bucaro@sotax.com

Héctor Bucaro

TTC Analytical Services

0-10Ave. Jose Villares 2 FL
Urb. Delgado
Caguas PR00725

787-286-1090
787286-1030(fax)

kmiranda@ttcanalitical.com

Karen Miranda

Tomas Cuerda Inc

POBOX 363307
SanJuanPR 00936

787-758-7800

Luis Cuerda

uUsP

12601 Twinbrook Parkway
Rockville MD 20852

1-301-816-8559

ww@usp.org

Wendy Wallman

Waters Technology Corp.

PO Box 6870
Caguas PR 00725

787-T47-8445
787-747-8448(fax)

luisa_pena@waters.com

Luisa Pena

# 35-36
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Auspiciadores y Colaboradores
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Uso de espectroscopia Raman
en el laboratorio de quimica organica subgraduada

Uso de espectroscopia Raman en el laboratorio de quimica orgénica subgraduada: la formacién de N-Carboxy-2-imidazolidone —
Resumen de articulo publicado en el Journal of Chemical Education 2009, 86, 11, 1319. Favor de visitar el articulo para obtener
informacién experimental, resultados y referencias completas.

https://pubs.acs.org/doi/pdf/10.1021/ed086p 13 19?rand=ma2dwks 1

Por | Rosa Rivera-Hainaj, Ph.D.
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Introduccion:

La espectroscopia Raman, similar a la infrarroja de transformacion
de Fourier (FTIR), muestra vibraciones relacionadas con grupos
funcionales especificos presentes en moléculas, haciendo que la
técnica Raman sea complementaria y tan informativa como FTIR
(2—4). La comunidad educativa ha aprovechado este progreso
introduciendo el estudio de la espectroscopia de Raman en el
curriculo de quimica de estudios subgraduado (1, 5-9). Este
experimento es utilizado durante las primeras semanas del curso de
quimica organica I, lo que permite a los estudiantes estudiar grupos
funcionales en el laboratorio a medida que se presentan en la
conferenciade clase.

Resultados y Discusion:

En este experimento, los estudiantes completaron la sintesis y
purificacion del compuesto N-metoxicarbonyl-2-imidazolidone,
incluyendo la determinaciéon del punto de fusiéon. Luego,
observaron la formacién de 2-imidazolidone (el compuesto
original) via oxidacién basica y decarboxilacion del compuesto
sintetizado utilizando espectroscopfa Raman.

Los estudiantes estudiaron los compuestos 2-imidazolidone, 1, y
N-metoxicarbonyl-2-imidazolidone, 2. El punto de fusién de 1 se
compar6 con el de 2. La determinacion del punto de fusion antes y
después de la recristalizacion de 2 permiti6 a los estudiantes evaluar
la pureza del compuesto (Tabla 1). El punto de fusiéon de 1 fue de
127-128 oC. El valor publicado es de 129 oC (4), 1o que da un error
del 1.16% en la determinacion. El valor publicado para el punto de
fusién de 2 es de 180 0C (10, 11). Elrango de punto de fusién para 2
fue de 172-175 oC antes de la recristalizacion (dando un error del
3.61%) yde 178-179 oC después (dando un error del 0.83%).

La espectroscopia de Raman se utilizé para estudiar las vibraciones
correspondientes a los grupos funcionales en las moléculas 1y 2
(Figura 1). Aunque ambos compuestos muestran varias vibraciones
en los espectros de Raman, los estudiantes estudiaron las
vibraciones a 827 cm-1 y 930 cm—1 . La vibracién a 827 cm-—1
corresponde al carbamato, N-CO2, que esta ausente en 1. Por el
contrario, la vibracién a 930 cm-1 corresponde al modo de
respiracion de anillo simétrico de 1, que no esta presente en el
espectrode 2 (13).

Conclusion:

Este experimento permite a los estudiantes primerizos aprender
sobre las propiedades fisicas de moléculas organicas, sus grupos
funcionales y la espectroscopia en el curso introductorio de
quimica organica. Como resultado, los estudiantes aumentan el
nimero de técnicas de laboratorio aprendidas que luego pueden
utilizar en futuros experimentos en el laboratorio de quimica
organica y otros cursos de quimica.
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Esquema I. Reaccion para la produccion de N-metoxicarbonyl-2-imidazolidone,
(2), y la decarboxilacion espontnea a 2-imidazolidone, (1), en presencia de base.

mp/C mp/°C Error
i foxp () (%)

2Imidazchdone, 1 127-128 129 1.1&

MN-Meathoxycorbonyl-2-imidozolidone, 2 172-175 180 3.61
(before recrystallization)

NMathoxycarbonyl.2.imidozolidone, 2 178-179 180 083
[after recrysiollization; B5% recovery)

Tabla 1. Determinaciones de punto de fusion para 2-Imidazolidone y N-Methoxycarbonyl-2-imidazolidone.
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Figura 1. Espectros Raman de los compuestos 2-imidazolidone, (1) y N-metoxicarbonyl-2-imidazolidona, (2).
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ABSTRACT: The occurrence of contaminants of emerging
concern (CECs) in water is an environmental issue that must
be addressed to avoid damage to ecosystems and human
health. Inspired by this current issue, in this work, we
fabricated nanocellulose (NC) particles grafted with the block
copolymer Jeffamine ED 600 (NC—Jeffamine) capable of
adsorbing acetaminophen, sulfamethoxazole, and N,N-diethyl-
meta-toluamide (DEET) from aqueous solution by electro-
static interactions. NC—Jeffamine composites were prepared
by carboxylation of the NC surface via 2,2,6,6-tetramethyl-1-
piperidinyloxy oxidation followed by the covalent attachment
of Jeffamine using the N-(3-dimethylaminopropyl)-N'-ethyl-

@ = Contaminamt of cmerging concern

carbodiimide/N-hydroxysulfosuccinimide sodium salt reaction. The reaction was followed and confirmed by Fourier transform
infrared and conductometric titration. The physical characterization was performed by thermogravimetric analysis, Brunauer—
Emmett—Teller analysis, scanning electron microscopy, dynamic light scattering, and Z-potential analysis. This material was used
to study the adsorption profile of three CECs in deionized water, namely, acetaminophen, sulfamethoxazole, and DEET. The
adsorption isotherms were obtained at pH 3, 7, and 9, where the best adsorption results corresponded to pH 9 because of the
uniform dispersion of the adsorbate in solution. A computational study based on the density functional theory determined that
the possible interactions of the CECs with the adsorbent material were related to hydrogen bonds and/or van der Waals forces.
The calculated binding energies were used as a descriptor to characterize the optimum adsorption site of CECs onto NC—

Jeffamine.

1. INTRODUCTION

Recent investigations have focused on the study and removal of
contaminants of emerging concern (CECS) to meet the current
quality criteria of potable water." Pharmaceutical compounds
and personal care products represent the majority of these
contaminants, which once entered in water streams are difficult
to remove because of their low concentration (ng—ug/L).”
Moreover, water treatment plants lack cost-effective strategies
to address the analytical removal of these CECs.’ Indeed, the
common water treatment methods such as ultraviolet,
chlorination, and ozonation are somewhat effective in
degrading most of these contaminants. Nonetheless, these
processes do not account as actual removal methods, and the
byproducts that are created can be even more toxic than the
initial compounds.” Presently, the adsorption of CECs with
activated carbon is a preferred method because of the high
porosity surface area of the material, which allows for an
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effective adsorption of the contaminants.” However, production
of activated carbon demands considerable amounts of energy.
In addition, activated carbon pores can easily undergo fouling,
drastically reducing its adsorption efficiency.’

These drawbacks have motivated research in the develop-
ment of environmentally friendly adsorption materials from
natural sources such as nanocellulose (NC). NC is primarily
obtained from naturally occurring cellulose sources and are
getting considerable attention because they are inexpensive,
biodegradable, and practically renewable, making them
sustainable and nontoxic materials for several applications.”
NC is produced by the acid treatment of cellulose to remove
the naturally occurring amorphous domains, thereby obtaining
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a crystal structure with high amounts of primary hydroxyl
groups on the surface. This characteristic makes NC a
competitive material for the adsorption of contaminants via
electrostatic interactions onto its surface.® However, the
hydrophobic nature of most of CECs makes the electrostatic
interactions of NC ineffective to remove this type of
contaminants. Therefore, it is appropriate to incorporate new
functionalities by chemical modification of the NC primary
hydroxyl groups to improve the adsorption capabilities toward
CECs. Typically, polymers are preferred for this type of
modification because of the versatility and variability of their
structure.” In terms of the removal of CECs from water, an
environmentally friendly and biodegradable polymer such as
polyethylene glycol (PEG) represents a feasible option.'’ PEG
is a nontoxic polymer widely used as an excipient in
pharmaceutical products with high hydrophilicity that allows
an easier metabolization of prescribed drugs within the human
body.'" The latter characteristic makes PEG-based polymers an
ideal alternative for the removal of CECs because low water-
soluble pharmaceuticals represent a considerable percentage of
CECs. Other researchers have explored the chemical
modification of cellulose with PEG-based polymers,'” but
there are no relevant studies regarding the use of PEG—NC to
remove CECs from water.

To contribute to this area of research, herein, we present the
synthesis of a PEG—modified NC composite. This composite is
generated by the formation of an amide bond between a
polyether diamine, with an approximate molecular weight of
600 g/mol (Jeffamine ED 600), and the previously carboxylated
surface of NC. Besides the synthesis of the proposed adsorbent,
extensive chemical and physical characterization is presented.
Moreover, as a proof-of-concept, adsorption isotherms for
different contaminants are executed, and the results are
confirmed using computational modeling.

2. MATERIALS AND METHODS

2.1. Materials. Cellulose nanocrystals (NC) 11.8 wt %
aqueous slurry was purchased from The Process Development
Center of the University of Maine. To oxidize the surface of
NC, 2,2,6,6-tetramethyl-1-piperidinyloxy (TEMPO), sodium
hypochlorite, and sodium bromide were employed. Surface
grafting of O,0’-bis(2-aminopropyl) polypropylene glycol-
block-polyethylene glycol-block-polypropylene glycol (Jeffamine
ED 600, 600 MW, 30 mequiv NH,/g) onto NC was achieved
using N-(3-dimethylaminopropyl)-N’-ethylcarbodiimide
(EDC) and N-hydroxysulfosuccinimide sodium salt (sulfo-
NHS). Analytical standards, acetaminophen, sulfamethoxazole,
and N,N-diethyl-m-toluamide (DEET), served as the CECs. All
above reagents were purchased from Sigma-Aldrich, and the
experiments were conducted using deionized water (18.23
MQ/cm).

2.2. Methods. 2.2.1. TEMPO-Mediated Oxidation of NC.
Carboxylation of the NC surface via TEMPO-mediated
oxidation is a well-known method reported elsewhere."” First,
we suspended NC (1.02 g, 6.3 mmol anhydroglucose units,
AGU), NaBr (324 mg, 3.15 mmol), and TEMPO (29.5 mg,
0.19 mmol) in 50 mL of deionized water under continuous
magnetic stirring. The reaction was initiated by adding 0.94 mL
of 12 wt % NaOCI dropwise to the suspension for a molar ratio
of 0.3 NaOCI/AGU. pH was maintained at 10 using 0.5 M
NaOH until no fluctuations were observed. At this point, 10
mL of methanol was added to halt the reaction, and pH was
lowered to 7 using 0.5 M HCI. The resulting suspension was

dialyzed in a 3.5 kD membrane against deionized water at 4 °C
for 48 h to eliminate excess reagents.

2.2.2. Polymer Coupling onto the NC Surface by EDC/
sulfo-NHS. The surface of carboxylated polysaccharides can be
easily modified with amine-terminated compounds via the
formation of peptide bonds mediated by an EDC/sulfo-NHS
coupling reaction.'* EDC (110 mg, 5.77 mmol) and sulfo-NHS
(121 mg, 5.57 mmol) were dissolved in a 100 mL suspension of
dialyzed oxidized NC. Amine-terminal Jeffamine ED 600 (184
mg, 5.52 mequiv of NH,) was added to the suspension with
respect to the carboxylic content of oxidized NC (determined
by conductometric titration), pH was set to 8, and the reaction
was kept undisturbed for 24 h at room temperature. Afterward,
pH was lowered to acidity, and the suspension was dialyzed for
72 h in deionized water. To obtain solid samples of the
modified NC (NC—Jeffamine), suspensions were freeze-dried
until complete dehydration.

2.2.3. Characterization of NC Grafted with a Block
Copolymer. Fourier transform infrared (FTIR) spectra were
recorded on a Bruker Tensor 27 spectrometer using the
attenuated total reflectance mode. The spectral width ranged
from 400 to 4000 cm™!, with a resolution of 4 cm™ and an
accumulation of 32 scans. A PerkinElmer STA 6000
simultaneous analyzer was used for the thermal analysis. All
samples were heated from 30 to 750 °C with a ramp of 20 °C/
min in an air atmosphere. A Malvern Zetasizer Nano series with
a 4 mW 632.8 nm laser was used to determine the average
diameter and surface charge of the samples in aqueous
suspension (~0.1 wt %) at pH 7. A JEOL 6480LV scanning
electron microscope and a Bruker Dimension Edge AFM was
used to record the micrographs. Samples for the scanning
electron microscopy (SEM) analysis were suspended in
deionized water, and then a drop was placed onto a carbon-
coated copper grid under an air atmosphere until dryness was
achieved. In the case of atomic force microscopy (AFM), a
diluted solution of the sample was spin-coated at 3000 rpm for
20 s in a silicon substrate (1—10 £ cm) from the International
Wafer Service, Inc. A TriStar II 3020 surface area analyzer was
used to determine the specific surface area of the samples by
applying the Brunauer—Emmett—Teller (BET) method. The
degassing temperature was set at 120 °C for 8 h under a N,
flow.

2.2.4. Determination of the Block Copolymer Content on
the NC Surface. Conductometric titration was used to
determine the content of carboxylic acid groups on the surface
of NC after the oxidation and coupling reactions. An Accumet
Basic AB30 conductivity meter was utilized to monitor the
titration of NC samples with an excess of 0.01 M HCI, using
0.01 M NaOH as the titrant. The resulting plots showed the
volume of NaOH necessary to determine the degree of
oxidation (DO) using the following equation'”

_ 1620 - W)
~w—36(0)(V, - V)

where C is the concentration of NaOH (mol/L), V, and V; are
the volumes of NaOH (L), and w is the sample weight (g).
Because the coupling reaction modifies the carboxylic acid into
an amide functional group, we can indirectly determine the
block copolymer content on the surface of NC by subtracting
the DO before and after the EDC/sulfo-NHS reaction.

2.2.5. Batch Adsorption Experiments of Contaminants.
Batch adsorption isotherm experiments in the presence of the
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CECs, sulfamethoxazole, acetaminophen, and DEET, were
carried out at room temperature under different pH conditions
using S0 mL tubes containing 20 mL of the contaminant
solution (10—50 mg/L) and modified NC (0.1 g) as
adsorbents. An orbital shaker was employed to create
turbulence, and it was set at 250 rpm to maintain uniformity
until equilibrium (24 h). Then, the solutions were centrifuged
at 40000 rpm to remove the adsorbent. By determining the
concentration of the contaminants before and after the
adsorption experiments, the removal efficiency of the
adsorbents was calculated using this equation
(CO - CE)V

¢ w

where g, is the equilibrium adsorption amount (mg/g), C, is
the initial concentration of the contaminant solution (mg/L),
C. is the equilibrium concentration of the contaminant (mg/L)
after adsorption, V is the volume of the contaminant solution
(L), and w is the mass of modified NC. Emerging contaminant
concentrations were measured by the high-pressure liquid
chromatography analysis using an Agilent 1100 Series VWD
equipped with a Hypersil BDS C18 column (150 X 4.6 mm, 5
um) at 25 °C. The flow rate was set at 1 mL/min, and the
injection volume was 30 yL.

2.2.6. Computational Methodological Details. The calcu-
lations were carried out based on the state-of-the-art density
functional theory (DFT) in a plane-wave pseudopotential
method, as implemented in the Vienna Ab initio Simulation
Package.16 The Perdew—Burke—Ernzerhof exchange-correla-
tion functional with an energy cutoff of 400 eV for the plane
wave expansion and 4 X 2 X 1 Monkhorst—Pack grid for k-
point sampling were used in the calculations. The long-range
interactions [van der Waals (vdW)] were considered by adding
a semiempirical correction to the conventional Kohn—Sham
DFT energy, that is, dispersion-corrected DFT-D3 method of
Grimme.'” The projector augmented-wave pseudopoten-
tials'®'® were used for all elements except hydrogen atoms.
To better mimic the experimental conditions related with the
block copolymer content on NC, an orthorhombic supercell (a
= 8.201, b = 20.760, and ¢ = 49.383 A, see Figure 8) was built
based on the experimental lattice parameters of bulk nano-
cellulose (NC)."” All atoms were allowed to move during the
gradient-minimization procedure without any internal-coordi-
nates constraint while the cell parameters were fixed. The
binding energy (BE) was calculated by using the following
formula

IBEI = lENC/PoI:CEC — Exc/pol — Ecc!

where Exc;poicecs Encypop and Ecge denote the total (DFT +
vdW) energy of the equilibrium structures for the adsorbent
material + CEC, the adsorbent material (Jeffamine polymer
attach to functionalized NC), and CEC, respectively. The level
of accuracy of the present computational methodology is
indicated by comparison with high-level many-body theory
computations of BEs for hydrogen-bonded dimers available in
the literature.”® Specifically, the absolute differences of the
computed BEs for formamide and N-methylacetamide dimers
are within ~1 kcal/mol.

3. RESULTS AND DISCUSSION

3.1. TEMPO-Mediated Oxidation of NC. We performed
the TEMPO oxidation of NC by varying the molar ratio of
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NaOCI/AGU to assess the optimal reaction conditions. After
the reaction, FTIR was conducted, and the intensity of the
carbonyl band corresponding to the oxidation process was
tracked (see Figure S1A). From the intensity ratios of the
carbonyl bands from the FTIR spectra, it was possible to
determine the optimal concentration of NaOCI to successfully
complete the reaction. These results were plotted against the
different molar ratios of NaOCl/AGU ranging from 0.05 to 1.0
(Figure S1B). From these results, it was observed that molar
ratios higher than 0.5 NaOCI/AGU did not significantly
increase the DO. This finding suggests that the limit of possible
modifiable hydroxyl groups was reached given the size of the
NC particles."** The information obtained from the FTIR
spectra was compared to the TGA analysis at different stages of
the reaction (Figure S2), and it was shown that this molar ratio
was enough to significantly decrease the thermostability of NC.
Because NaOCI was the only variable in the different oxidation
reactions, it can be argued that NaOCIl plays a major
contribution in the structural integrity of NC. Therefore, to
maintain the physical integrity of NC, we opted for lowering
the molar ratio to 0.3 NaOCI/AGU to perform further
experiments.

3.2. Block Copolymer Grafting onto Oxidized NC.
Jeffamine ED 600 is a commercially available block copolymer
with a polyether frame consisting of PEG and polypropylene
glycol with terminal amino functional groups (Figure 1). These

At pihe

Figure 1. Molecular structure of Jeffamine ED 600.

types of block copolymers are used to prepare thermo-
responsive hydrogels, given their hydrophilicity at room
temperature and formation of sol—gels at higher temper-
atures.”’ Here, Jeffamine ED 600 was grafted onto oxidized NC
to obtain an enhanced hydrophilic composite with increased
adsorption capacities.

EDC/sulfo-NHS allowed the coupling reaction between the
carboxylic groups on the surface of oxidized NC and the
primary amines of Jeffamine to obtain a covalent amide bond.
The ratios of EDC, sulfo-NHS, and Jeffamine (equivalents of
NH,) were set to 4 times in relation to the oxidized NC.'**
Scheme 1 shows the details regarding the chemical changes on
the surface before and after grafting Jeffamine ED 600 onto the
surface of NC.

FTIR was utilized to measure the amide functional groups
that are expected to form after the coupling reaction. Figure 2
shows the FTIR spectra of NC (Figure 2a), NC after oxidation
(Figure 2b), and NC—Jeffamine (Figure 2c). The pictograms at
the right side of each spectrum in the same figure represent the
physical structure of NC, with the major functional groups on
its surface. It can be clearly observed that after the TEMPO-
mediated reaction, an intense band around 1600 cm™!
corresponding to the free salt of carboxyl groups was
identified,”” providing strong evidence that corroborates the
oxidation of NC. Moreover, after polymer grafting, a broad
band centered at 1650 cm™ can be observed, which was
assigned to the new amide functional group.

Because the band around 1650 cm™ in Figure 2c appears to
be composed of several bands, a Gaussian deconvolution was
employed (Figure 3) to better determine the species that were



Scheme 1. Steps for Grafting of NC with Block Copolymer
Jeffamine ED 600
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Figure 3. Gaussian deconvolution of the broad band around 1650
cm™" of the FTIR spectrum of NC—Jeffamine.

present after the coupling reaction. This deconvolution
revealed that this broad band is composed of at least four
different bands located at ca. 1700, 1650, 1600, and 1550 cm™".
The band around 1550 cm™ is characteristic of the bending of
N—H, also known as amide II. This band is a confirmation of
the formation of the covalent bond between the block
copolymer and NC.”> Additionally, a band at 1600 cm™
corresponding to unreactive carboxylic groups is present in
the final sample. This appreciation is reasonable if we take into
consideration that this band appears at the same position as

that of the FTIR spectrum of oxidized NC. In addition,
unreacted Jeftamine molecules might have remained after the
reaction because of steric impediment with bulky Jeffamine
already attached to the surface of NC. These molecules were
further removed after dialysis. Lastly, a band around 1700 cm™"
was tentatively interpreted as impurities from the coupling
agents sulfo-NHS and EDC, as seen in Figure S3.

After confirmation of the successful grafting, we indirectly
determined the amount of block copolymer on the surface of
NC using conductometric titration. Figure 4 shows the titration
plots of oxidized NC and NC—Jeffamine. The initial steep slope
in both curves corresponds to the titration of excess of HCI,
followed by stabilization of the conductivity because of the
titration of the available carboxylic acids on the surface of NC.
The titration finishes with an increase in the conductivity
because of excess of NaOH. After TEMPO oxidation, DO was
0.075, whereas this value lowered to 0.041 when the block
copolymer was grafted. The degree of substitution of the block
copolymer was determined from these results, and it was found
that the difference between the values before and after block
copolymer grafting is 0.033, which indicates that ca. 45% of the
carboxylic groups on the NC surface were converted or
modified to amide groups. This value is in good agreement with
those found in the literature.'**

To study the thermal stability of NC and modified NC, TGA
was conducted and is shown in Figure 5. Initially, there is a loss
of 5% in mass around 100 °C, followed by a sharp loss in mass
around 300 °C that slowly decreases until almost no material
remains. This sharp decrease in the mass corresponds to the
rapid depolymerization of the outer cellulose chains, whereas
the last step of the process is characteristic of a hierarchical
depolymerization and total carbonization caused by the
crystallinity of the NC.”" It is worth to mention that NC—
Jeffamine appears to be less thermally stable than the other
species because a significant decrease in the mass starts at
around 250 °C. Other minor variations in the thermogram
trends suggest that the core structure of NC remains intact,
suggesting that the oxidation and grafting conditions were
adequate for the modification of the NC surface.

After chemical characterization, we were intrigued to
determine the surface area of the material before and after
modification. The specific surface areas of NC, oxidized NC,
and NC—Jeffamine were measured using the N, adsorption—
desorption method at —196 °C. The BET surface area was 2.4
m?/g for NC, 8.4 m*/g for the oxidized NC, and 15.1 m*/g for
NC—Jeffamine. These results represent an increase in the
surface area after oxidation and grafting by almost 4 and $
times, respectively, compared to that of NC. These resulting
values of the BET surface area studies of NC are consistent
with tightly packed and low porous structures due to strong
hydrogen bonding.”*** The increase in the surface area after
oxidation and grafting can be attributed to the new
functionalities (carboxylic groups and block copolymer). It is
worth mentioning that NaOCI could have promoted surface
roughness because of slight degradation of the glycosidic bonds
in NC during the oxidation; however, because NaOCI was not
used in the grafting reaction, the further increase of the surface
area can only be related to the presence of the block copolymer
in the NC surface. SEM images were acquired to account for
morphological changes in the sample that would provide more
insights on the modification process. From the SEM images of
NC (Figures 6a and S4a), oxidized NC (Figures 6b and S4b),
and an AFM image of NC—]Jeffamine (Figures 6¢ and S4b), it
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can be observed that the structure of NC has no significant
differences after oxidation and grafting. This result suggests that
only the surface of NC underwent modification. Moreover, this
corroborates the findings from the surface analysis and can
explain why only a minor increase in the surface area was
obtained after the modifications.

To characterize NC and modified NC in aqueous solutions,
analysis with dynamic light scattering (DLS) and Z-potential
was performed to determine the average size and surface
charge, respectively. Figure 7 show the DLS histograms, and
Table 1 summarizes the findings for this analysis.

DLS measures the hydrodynamic diameter of the particles
assuming a spherical shape and taking into consideration their
translational diffusion coeflicient. NC has a rodlike shape;
because the overall translational diffusion coeflicients of rods
with a defined length are equivalent to the sphere counterparts,
the hydrodynamic diameter strongly correlates with the particle
length.”> The measured sizes of NC and oxidized NC are
similar, with a slight decrease in the case of oxidized NC. On
the other hand, NC—Jeftamine shows a significant increase in
the diameter, from 130 to 190 nm. The resulting size
distributions in DLS are in good agreement with those
observed in SEM except for NC—Jeffamine, which is
significantly bigger when it was measured by DLS. NC—
Jeffamine in aqueous solution has a greater hydrodynamic
diameter, given the contribution of the extended hydrophilic
block copolymer toward the aqueous medium. This last
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Figure 6. SEM images of (a) NC, (b) oxidized NC, and (c) AFM
deflection image of NC—Jeffamine.
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Table 1. Z-Average Size and Z-Potential of NC and Modified

NC
Z-average polydispersive Z-potential
sample (nm) index (mV)
NC 130 + 2 0.189 + 0.008 =54 +£2
oxidized NC 121.0 £ 0.7 0.18 + 0.01 =58 £ 1
NC—]Jeffamine 190 + 2 0.243 + 0.0§ -33=x1

statement reinforces the idea of successful attachment of the
block copolymer Jeffamine ED 600 to the surface of NC.

In the case of the Z-potential results, it is clear that the
addition of Jeffamine decreases the surface charge of NC. In
this case, the surface charge measured by the Z-potential was
useful to determine the presence of Jeffamine on the surface of
NC. Aqueous dispersion of NC has a surface charge of —54
mV, which is related to the presence of negatively charged
sulfate groups on its surface that maintain the particles in
suspension and avoid aggregation by electrostatic repulsion.””
After oxidation, these sulfate groups are replaced by negatively
charged carboxyl groups that result in a slight increase of the
negative charge on the surface. On the other hand, the
introduction of the neutral Jeffamine polymer substitutes
almost 50% of the carboxylates on the surface for amide

groups. This explains why the net charge is less negative than
the other species.

3.3. Sorption Isotherms of CECs. To measure the
adsorption capacity of NC—Jeffamine toward acetaminophen,
sulfamethoxazole, and DEET, batch experiments were
performed at pH 3.0, 7.0, and 9.0, and the results were fit to
the mathematical nonlinear models of Langmuir and
Freundlich.”® The results are presented in Table 2. For
acetaminophen, there was no significant adsorption at acidic
pH, whereas at neutral and basic pH values, adsorption was
evident, it being higher under basic conditions. However, for
sulfamethoxazole, higher adsorption was observed at both
acidic and basic pH values, with adsorption at pH 9.0 being
slightly higher. On the other hand, DEET adsorption increased
as a function of pH. In terms of the mathematical models,
acetaminophen had a better fitting with the Freundlich model
at basic pH, meanwhile, sulfamethoxazole had a better fitting at
acidic pH with both Langmuir and Freundlich models. DEET
was consistent along the pH range measured, with the
Freundlich models presenting a better fit. Batch adsorption
experiments using NC or oxidized NC were not successful
because no significant adsorption was obtained (Table S1).

To analyze the adsorption isotherms of the different CECs, it
is important to take into consideration the structural changes
that both NC—Jeffamine and CECs undergo at different pH
values. Because of the presence of unreactive carboxylic groups
on the surface of NC—Jeffamine, the dispersion of the particles
in aqueous solution is affected by pH. As seen in Figure S5, at
acidic pH, the particles are in an aggregated state forming a
viscous slurry. This phenomenon occurs due to protonation of
the carboxylates to form neutral carboxylic acids. Under this
condition, hydrogen bonds overcome the electrostatic
repulsions of the particles. As pH increases, the formation of
negatively charged carboxylates restores the electrostatic
interactions of the particles to obtain well-defined aqueous
suspensions. The adsorption of all of the CECs increases at pH
9, as seen in Table 2. It can be suggested that the better
dispersity of NC—Jeffamine in the solution favors the
interaction with the contaminants and enhances the adsorption.
In the case of CECs, pK, plays an important role in the
solubility and the net charge of each one. Acetaminophen has a
pK, of 9.5,”” which means that at basic pH, it has a net negative
charge. That behavior can explain why there is almost no
adsorption at pH 3; it is possible that acetaminophen remained
insoluble in the aqueous solution during the adsorption
experiment, which decreased the possibility of effective
interactions with NC—Jeffamine. Sulfamethoxazole and DEET
have acid pK, values of 5.6 and 2.00, respectively.”* Besides the
aggregation of NC at acid pH, the adsorption of sulfamethox-
azole is considerable. The adsorption is possibly driven by the
electrostatic interactions of positively charged sulfamethoxazole
and the surface of NC—]Jeffamine. This phenomenon can also
help to understand the relatively good fitting of both Langmuir
and Freundlich models in terms of the possibility that ions of
sulfamethoxazole can form successive layers on the surface of
aggregated NC—Jeffamine.”” In the case of DEET, the
adsorption is more consistent with the increase of the solution
pH. Because pK, is considerably low, there is no chance to
obtain a charged molecule under the studied conditions. The
formation of nonspecific interactions between DEET and NC—
Jeffamine is more probable, given the poor correlation with the
two mathematical models.
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Table 2. Isotherms Plot for the Adsorption of CECs at Different pH values
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Figure 8. Atomic structures models for (a) 1 X 2-surface of oxidized NC, (b) 2 X 2 X 1 supercell of NC—Jeffamine, and (c) a 2 X 2 X 1 supercell
representation of minimum-energy structure for acetaminophen adsorbed on NC—Jeffamine through two hydrogen bonds.
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3.4. Computed BEs. On the basis of the finding that the
experimental adsorption of CECs onto NC and oxidized NC
was negligible in this study, the computational effort was
focused on NC-—Jeffamine. Figure 8 shows the atomistic
models for the oxidized NC surface (composed of four
chemical formulas of oxidized cellulose), a supercell containing
four unit cells of NC—Jeffamine, and the equilibrium structure
for the adsorption site of acetaminophen onto NC—Jeffamine.
The elucidation of the minimum-energy atomistic structures
and BEs computationally obtained helps to understand how the
adsorption of CECs onto NC—Jeffamine takes place and the
nature of interaction between them. A variety of intermolecular
interactions, such as moderate hydrogen bonds and vdW forces,
are the reason for adsorption of CECs onto NC—]Jeffamine. In
the case of acetaminophen, two hydrogen bonds (hbl and hb2)
are established (see Figure 8); the bond lengths are 2.02 A for
hbl and 229 A for hb2, and the contribution of vdW
interactions to its BE is 14.549 kcal/mol of 21.17 kcal/mol. For
sulfamethoxazole, one hydrogen bond is made with a bond
length of 2.28 A (see Figure S6a), and the vdW contribution to
the BE is 7.21 kcal/mol of 14.32 kcal/mol. Finally, for DEET,
the contribution to the BE is almost because of the vdW
interactions, which account for 5.70 kcal/mol of the 8.37 kcal/
mol total BE (see Figure S6b). In all cases, the adsorption of
CECs onto NC—Jeffamine does not affect the atomistic
structure of overall NC—Jeftamine drastically; this can be
observed by direct comparison of Figures 8c and S6.

4. CONCLUSIONS

In this research, we demonstrate the feasibility of the
adsorption of CECs using the environmental friendly NC—
Jeffamine that we synthetized/characterized by experimental
(adsorption isotherms) and computational methods (atomistic
structures and BEs energies). We successfully attached
Jeffamine ED 600 to oxidized NC to obtain nanoparticles
with an aspect ratio similar to that of the precursor, as
suggested from the SEM imaging and DLS analysis, but with a
higher surface area (BET analysis) and hydrophilicity conferred
by the polymer chains. These new physical properties allowed
the adsorption of acetaminophen, sulfamethoxazole, and DEET
at pH 3, 7, and 9 by means of electrostatic interactions with the
polymer arrangements on the surface of the nanoparticle. The
computational calculations resulted in BEs of 21.17, 14.32, and
8.37 kcal/mol for acetaminophen, sulfamethoxazole, and
DEET, respectively, related to hydrogen bonds and/or vdW
interactions with the polymer chain. These computational
results clearly indicate the adsorption of CECs onto NC-—
Jeffamine on the molecular level and its agreement with the
adsorption trends that were experimentally obtained for all
those CECs at neutral pH. This investigation has placed a
fundamental basis that encourages further research on the
production of eco-friendly materials based on the polymer
grafted onto a biomaterial surface and their use for the
remediation of contaminants from aqueous media.
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Taller Demostrativo y Degustacion Rio Mar Saldn 7 Ledo. Vitor Adorno 0.20 MP
V-19-35 Entendiendo las Expectativas Regulatorias: Integridad de Datos, | 9:30 am —12:30 pm Sr. Carmelo Rosa — FDA; Dr. Fernando Gonzalez; Sr. José 0.20 0A
Investigaciones de QC, Validacion de Proceso y Procesos de Remediacion  Taller | /1:45 pm —5:00 pm Meléndez; Sr. Miguel Martinez 0.40 MP
Discusiony Estudio de Casos (Nuevo) Caribbean Ballroom Il
V-19-39 Sistemas de CAPA Efectivos: Los Diez Principales Problemas y Como | 9:15 am — 12:15 pm Dr. José Rodriguez (Pepe) 0.30 MP
Evitarlos (Nuevo) Business Excellence Consulting, Inc. Rio Mar Salén 2
V-19-43 Muestreos Ambientales & Muestras de Controly Certeza de Calidad (Nuevo) | 9:30 am — 11:30 am | - Frances M. Segarra Romén, Especialista Gerencial en Control | 0 o
CANCELADO y Certeza de Calidad, DRNA )

V-19-47 Regulatory Perspective On Effective Supplier Quality Audit Program (Nuevo) | 9.00 pm — 5.00 pm .
Gintegra Consulting, Regulatory & Compliance Specialists, LLC Rio[;\llar Sa|(mg SRR 0.30 MP
V—19-49 Andlisis En Linea De Carga Orgénica En Tratamiento De Aguas A Través De i
La Tecnologfa De Oxidacion Avanzada En Dos Estados (Tsao) Y Metodologfas Para La | 9:30 am — 11:30 am . ) i Sg fgmga
Determinacién De Carbono Organico Total En Laboratorio E Importancia Para La | ~ Curso Afiadido Sr. Juan Diego Ramirez; Sra. Luz Angelica Roth Cely Examinadora
Industria (Nuevo) Tomas Cuerda, Inc. Rio Mar Saldn 7 para 0.20 QA

10 . A f 9:15am - 12:15 pm 0.20 QA
V-19-40 Analytical Instrumentation in Food Safety Analysis (Nuevo) CANCELADO Lcda. Brenda Cruz 0.10MP
V-19-42 Humanos Modificados Genéticamente: Z:OQ pm— 5=90 pm Dra. Millie Gonzélez 0.20QA
Edicidn Genética Usando CRISPR (Nuevo) Rio Mar Salén 8 0.10 MP
V-19-45 An Overview of Thermal Analysis and Their Applications (Nuevo) 9:30am —11:30 am Dr. Alexis J. Morales 0.20 QA

CANCELADO ) ’ '
- L 9:30 am — 12:30 pm | Dr. Carlos Chévez-Pat6logo Forense; Sra. Marfa Elizabeth Burgos-

V-19-46 Las Ciencias Forenses en la Reconstruccidn 2:00 pm —5:00 pm | Investigadora Forense; Lcda. Elizabeth Rosa, Quimico Forense; | 0.60 MP

de la Escena de un Crimen

Rio Mar Salén 9y 10

Quimico Forense; Lcda. Mirella Hernandez, Serdloga Forense

78va Asamblea General
8:00 am — 4:00 pm

Los participantes a la asamblea tendran la oportunidad de participar de la plenaria (0.10 MP)

(La asamblea sera sometida a la Junta Examinadora de Quimicos para acreditacion de 0.10 MP)

AMBIENTAL,
SALUD Y SEGURIDAD

Sabado, 27 de julio de 2019

TiTULO DEL OFRECIMIENTO

SP-19-48 Plenaria: Rare Diseases and the Orphan Biologics
and Biosimilars Industry: Approach (Nuevo)

HORA

8:00 am — 9:00 am
Caribbean Ballroom

RECURSO

Dr. Emesto Gonzalez

UEC

0.10 MP
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PROGRAMA DE ACTIVIDADES PRCHEM 2019

Miércoles, 24 de Julio de 2019

7:00 am

7:30—8:30 am

8:00 am — 6:00 pm
10:30 amy 3:00 pm
10:00 am —11:30 pm
11:30 am — 12:00 pm
12:00 am — 2:00 pm
3:00 pm

10:00 am — 5:00pm
2:00 pm — 6:00 pm
10:00 am — 7:00 pm
6:00 pm

Actividad

Pre-Registro y Registro de Conferencias
Desayuno Continental

Cursos Educacion Continuada

Receso

Dedicatoria

Corte de Cinta e Inauguracion
Almuerzo

Break

Votaciones

Entrega Souvenirs
Exhibiciones PRChem 2019

Cactel area de exhibicion

Jueves, 25 de julio de 2019

7:00 am Pre-Registro y Registro de Conferencias
7:30—8:30 am Desayuno Continental

10:00 -10:30 am Break

10:30 am y 3:00 pm Receso

8:00 am — 6:00 pm Cursos Educacion Continuada

10:00 — 5:00pm Votaciones

10:00 am — 12:00 mediodia

2:00 pm — 6:00 pm
10:00 am — 7:00 pm
6:00 pm

Entrega Souvenirs

Exhibiciones PRChem 2019
Celebracion Noche del Quimico

Viernes, 26 de julio de 2019

Horario
7:00 am
10:30 amy 3:00 pm
8:00 am — 6:00 pm
10:00 am — 5:00pm
10:00 am — 12:00 pm
2:00 pm — 6:00 pm
10:00 am — 7:00 pm
6:00 pm

40 | PRCHEM 2019

Actividad
Pre-Registro y Registro de Conferencias
Receso
Cursos Educacion Continuada
Votaciones
Entrega Souvenirs

Exhibiciones PRChem 2019
Cactel area de exhibicion

Sabado, 4 de agosto
Horario Actividad

7:30 am Registro de Asamblea

8:00 am Desayuno Continental

8:00 am—9:00 am | Plenaria

8:00 am — 4:00 pm * Premiaciones CQPR
Asamblea . Colegiado del Afio ,
General * Premio Dr. levaldo Ramlrez Torres

* Juramentacion Presidenta 2019-2020
Dra. Luz Silva Torres

8:00 am — 10:00pm | Votaciones

7:00 am —10:00 pm | Actividad * Miembro méas Destacado
Reconocimiento  de la Junta de Gobierno

* Delegado del Ao

* Comité del Ao

* Mencion Honorifica

* Premio del Presidente

Domingo, 5 de agosto

11:00 am — 3:00 pm

Actividad
Goofy Games y Compartir Familiar

TOoMaS ¢
cuerRoa.-

HIGIH TECHNOLOGY PRODUCTS

BOOTH #11

Tomas Cuerda, Inc. has been serving the Municipal
and Industry Market in Puerte Rico for over 58
years. We design solutions and provide High
Technological and Innovating Instruments for
effectiveWater Quality Monitoring.

Leaders distributors of:

« Hach-Water quality testing and analytical instruments making water quality
better, faster, simpler and easier, with reliable and easy to use solutions.
Beckman Coulter (Anatel PAT700 ToC Analyzer) - Specifically designed to help
demonstrate compliance to the pharmacopoeial requirements for TOC and
conductividty for Purified Water and Water for Injection.

« PureLine - Experts in the manufacture and generation of chlorine dioxide.
Treats, sanitizes, distinfects and eliminates microorganisms. Their patented
and proven high-purity chlorine dioxide generation equipment enhances safety,
reliability, effeciency and cost-effectiveness of the water treatment process.

We have a Technical Service Department to support our clients, providing the
following services:
»Calibration »Repair »Technical

» Support  »Equipment Qualification

Our Team of Experts and Engineers are certified by Hach. Trust the Best!!

For more information on Products and Services, visit our website: www.tomascuerda.com
Tel. 787.758.7830 / 781.158.8418




INFORME DE ACTIVIDADES

Colegio de Quimicos de Puerto Rico
2018-2019

IUPAC 47" World Chemistry Congress 50™ General Assembly 2019 Paris, Francia
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*5 INFORME DE ACTIVIDADES

Comité de Quimica en la Comunidad participan del Campamento de verano del Colegio Bautista de Caguas

Colegio de Quimicos rechaza uso de glifosato
en dreas de cultivo y agricola

BT (OLEGIO DE QUIMICOS LEVANTA BANDERA CON EL GLIFOSATO o ,ﬁﬁ

MOTICE!
— EETTTTTTME LUSTED MO PUEDE SER UN DONANTE PERSONAS DE TODAS Lo T Ll BFnT
— "

) el AN
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éf“%
ﬁcg INFORME DE ACTIVIDADES
Representacion del Colegio de Quimicos: El Ing. Quimico Juan J. Santiago expone la posicidn

Relevo por la Vida 2019 del Colegio de Quimicos en la Legislatura para
; g considerar la prohibicion del uso del glifosato

Presidente del CQPR participa
de iniciativa Fundacion Cabecitas Rapadas

Representacion del Colegio de Quimicos en el
XVII Simposio de Investigacion Cientifica
en la PUCPR Ponce

—
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Primera Iniciacion del
Capitulo estudiantil del CQPR-RUM

*5 INFORME DE ACTIVIDADES

44 | PRCHEM 2019

62" Annual Meeting entitled:

Food and Water Safety, Security, and Procurement:
a Microbiological Perspective, Sociedad de Microbiologia

<BE 2o

B
g@\fn ) Colegio de Quimicos
: M:f de Iw.orto Rico

- "

%

legin do Quimicos

T—
—
A

2l Cn

e
= de Piorto Rico



wEMS,

ﬁf INFORME DE ACTIVIDADES

Llevan a cabo torneo de Golf con el propdsito de incentivar a los jovenes cientificos del pais

ill il el | 18

e _ M o TISEITRT
CALIDAD DEL TRATAMIENTO MEDICO GUE LISTED VA 'Fh"" Filka A
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*5 INFORME DE ACTIVIDADES

Estudian impacto en la salud de las cenizas de carbdn en Pefiuelas

ANALISIS DE LAS CENIZAS DE EARBUN EN PENUELAS —
AT T AT e
-"'"1'"‘""‘! LA DONACION NO TIENE COSTO ALGUMN 0_PARA EL DONANTE | ETTT T N EFT=Y

Colegio
de Duimicos
de Puerto Rico
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wEMS,

*&’5 INFORME DE ACTIVIDADES
Conferencia dePrimavera 2019 Grabacion de capsulas educativas de quimica en

colaboracion con el programa infantil Shabum

ng. Juan J. Sesiiags Ollvens
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wEMS,

ﬁf INFORME DE ACTIVIDADES

Colegio de Quimicos explica la importancia
de la Tabla Periddica en la Ciencia

Presidente del CQPR habla sobre el impacto de las

cenizas de carbon

=

del 1 5 EiE"l.n!_ar'z

=

e

B Presidente del

Colegio de
Quimicos

advierte sobre
descolegiacion




@&g INFORME DE ACTIVIDADES

El Presidente del CQPR explica acerca de la droga cannibal “MDPV”

: e o, . — { 1

Presidente del Colegio de Quimicos
reitera su defensa a la Colegiacion Compulsoria

PRCHEM 2019 | 49



*5 INFORME DE ACTIVIDADES

(QPRYy cientifica Brigida Alvarez visitan escuela
especializada enciencias y matemdticas de Vega Baja

(QPRy Asamblea Asociacion Interamericana
de Ingenieria Sanitaria y Ambiental (AIDIS)

50 | PRCHEM 2019

Entrevista al CQPR con el o
Centro de Periodismo Investigativo Pl s
sobre la Calidad del Aqua en la Isla




RS,

é‘\’g
% il D
N

INFORME DE ACTIVIDADES

La Lcda. Elizabeth Rosa ofrece curso sobre Forense

en la casa capitular del CIAPR en Humacao
: = B Eeee.

Presidente del Colegio de Quimicos
orienta sobre la prevencion de incendios

Colegio de Quimicos orienta acerca de la prevencion
de incendios en las plantas de reciclajes

41thSenior Technical Meeting: Junta del
Colegio de Quimicos de Puerto Rico

41th Senior =
Technical Mesting

Al £ &
BIO-MATERIALS N
' et -
'ﬂ;}
T |
17— —
FIu

i CA%
=3

Sganuor and Exhdibior Hadl Fagpiiratice
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““i‘é&g INFORME DE ACTIVIDADES

Orientacion a la directiva del
Capitulo estudiantil del CQPR-RUM

Primer Junte del
Colegio de Quimicos &
SWANA Caribbean-PR

i
jAmplia tu red
de contactos!

ler ]ﬁnte

Colegio de Quimicos &
SWANA Caribbean-PR

Sf'.'dr'mrf:d
emana..

El Potencial del canamo industrial en PuertoRico

El potencial del cinamo industrial en Puerto

Rico

iy
o :_l Juan Samt jago
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Festival de Quimica
“Chemistry Qut of this World”
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INFORME DE ACTIVIDADES

Congreso de la Federacion Latinoamericana de Quimica (FLAQ) Habana, Cuba

El Vocero de PR @ ©Vocer.. - 3h
iGué orgulio!
Fad ]

@ Martie Pueno fico

Representan B ka isla en evento en
Culba

Colegio de Quimicos represanta
a la isla en Congreso de Quimi...
E?l'.'l.'fll:."é:' CHLCOETS

Colega de Cuknicos de Puso oo
parbeipn e Congresn internaciors!

TETAE, a0 P

Colegio de Quimicos e Ingenieros Quimicos
del CIPR participan de reunion
con el Departamento de
Desarrollo Econdmico

b

== (olegio de Quimicos orienta acerca del

| manejo adecuado del agua embotellada

Participacion del CQPR en
Puerto Rico Pharmaceutical
Quality Association - PRQA

Colegio de Quimicos explica la duracién del agua embotellada
en condiciones adversas

Wapa=

www.wapa.tv

e -
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«g INFORME DE ACTIVIDADES

(QPRYy Solid Waste Association of North America (SWANA) discuten sobre desperdicios sélidos
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Analytical

sorvices  187.286.1090
Corp. 787.286.1055

Servicing the analytical needs of our customers
forover 19 years in Puerto Rico and the Caribbean.

AQ Tacu® s
Ask us about

* Analytical Balances

* Microwave Technology for Ashing,Digestion,

- Atomic absorption Extraction, Fat, Moisture & Solids, Peptide,

« Chromatography Systems & Software Protein & Synthesis Analysis
« Conductivity & PH Meter - Handheld & Bench Top . NMR Bench-top.

pECrsiy \RorSiolet SlliacEl eas * Particle Count, Size & Nano-Particles
Surface Energy

* Elemental Analysis - H, N,O, S

* Gas Generators for Air, Carbon Dioxide,
Helium & Nitrogen * UV/Vis

* Hydrometers, Mass & Thermometers Calibration . water Analysis: Test Kits, Photometry, BOD,
* ICP-MS, ICP-OES

* LIMS-ELN - Mobile Device - Tablets - Web Based

» Microscopes for Educational, Laboratory

* Raman Spectrometers Bench Top & Portable

*TOC

COD, Colorimeter, Oxygen Meter,
Pool Test Kits & Turbidity

» Water Purification Systems

& Research

We provide the following services:

Calibrations, 1Q-OQ, Maintenance,
Repair, SOP Methods Development
and Training

adrona analytikjena g
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