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Resumen

Hoy en dia sabemos que la dosificaciéon controlada de moléculas es clave no sélo para optimi-
zar procesos farmacolégicos. Ademads, constituye una herramienta de gran potencial para su uso
en la agricultura. En este trabajo estudiamos como los materiales inorganicos, por ejemplo, los
hidroxidos dobles laminares (HDL), tienen la capacidad de adsorber bacterias, aniones y metales
pesados, entre otras sustancias, lo cual los hace ideales como soporte para un biopesticida basado
en Bacillus thuringiensis (Bt). El objetivo principal fue analizar y mejorar la eficacia de este biopes-
ticida utilizando tecnologias modernas. Empleando un modelo de inteligencia artificial basado en
Random Forest, realizamos simulaciones para predecir las condiciones éptimas de dosificacién
y determinar las variables mas influyentes en el proceso. Los resultados fueron claros, las con-
centraciones resultaron ser el factor mas critico, mientras que el uso de como soporte tuvo un
impacto significativo, representando 80% de importancia en la optimizacién.

Aunado a ello, el modelo mostré un alto nivel de precision: alcanzé un error cuadratico medio
(MsE) de 18.97 y un coeficiente de determinacion (R?) de 0.87. Ademas de validar la efectividad del
biopesticida, estos hallazgos demuestran la relevancia de integrar herramientas de inteligencia
artificial en la investigacion de materiales hibridos. Este enfoque mejora la agricultura sostenible
y tiene el potencial de ser escalado para aplicaciones industriales, mostrando una diferencia en
el disefio de soluciones innovadoras que utilizan estas herramientas, lo que marca un precedente
para futuras investigaciones en optimizacion tecnolégica aplicada.

Palabras clave: agricultura sostenible, aprendizaje automatico, control biol6gico, optimizacién
algoritmica, tecnologias limpias.

Abstract

Nowadays, controlled molecule dosage is not only essential for optimizing pharmacological
processes but also a tool with great potential in agriculture. In this study, we explored how inor-
ganic materials like layered double hydroxides (LDHs), known for their ability to adsorb bacteria,
anions, and heavy metals, can be used as supports for a biopesticide based on Bacillus thuringiensis
(Bt). The main goal was to analyze and improve the efficacy of this biopesticide using modern
technologies. By applying a Random Forest-based artificial intelligence model, we simulated op-
timal dosage conditions and identified the most critical variables in the process. The results were
clear: concentrations stood out as the most influential factor, while using LDHs as a support had
a significant impact, accounting for 80% importance in the optimization.
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Additionally, the model achieved high precision, with a mean squared error (MSE) of 18.97
and a coefficient of determination (R2) of 0.87. These findings not only validate the biopesticide’s
effectiveness but also highlight the importance of integrating artificial intelligence into hybrid
material research. This approach enhances sustainable agriculture and opens the door to scaling
these solutions for industrial applications, setting a foundation for future innovations in techno-
logical optimization.

Keywords: algorithmic optimization, biological control, clean technologies, machine learning.

Introduccion

Durante el desarrollo de avances cientificos, los sistemas de dosificacion controlada han de-
mostrado ser herramientas clave en el area farmacolégica y en disciplinas como la ciencia de ma-
teriales, la biotecnologia y la agricultura. Gracias a su capacidad para retener y liberar moléculas
de forma precisa, estos sistemas permiten una distribucion adecuada no sélo en cantidad, sino
también en tiempo y localizacién, maximizando su eficiencia. Sin embargo, cuando la liberacion
no es 6ptima, pueden producirse concentraciones elevadas en sitios no deseados, con consecuen-
cias como intoxicaciones (Saez et al., 2002). Estudios recientes han mostrado que la incorporacion
de compuestos biologicamente activos en materiales con matrices inorganicas puede optimizar
sus propiedades, surgiendo asi materiales hibridos con aplicaciones prometedoras (Fu et al., 2023).

Entre estos materiales destacan los hidréxidos dobles laminares (HDL). Estos fueron descritos
por primera vez por Miyata (1983), quien los caracterizé como estructuras tipo hidrotalcita con
capacidad de intercambio idnico, lo que les permite adsorber diversas particulas. Dichas propieda-
des han fomentado su uso en areas como la farmacéutica, la catélisis y la remediaciéon ambiental
(Park et al., 2007; Zhang et al., 2021). Dependiendo de las propiedades requeridas, por ejemplo,
cristalinidad, tamafio de particulas o capacidad de intercambio i6nico, los pueden sintetizarse
empleando métodos como la coprecipitacion, la hidrélisis de urea o la sintesis hidrotermal (Hsu
et al., 2007; Vayssieres, 2009). Aunque su potencial en la remediacién ambiental ha sido amplia-
mente estudiado, su aplicacion en la agricultura como soporte para compuestos bioactivos sigue
siendo limitada.

En el ambito agricola, Bacillus thuringiensis (Bt) ha sido utilizado como biopesticida desde la
década de 1920, debido a su capacidad para producir K-endotoxinas con propiedades insecticidas.
Estas toxinas se activan en el tracto digestivo alcalino de los insectos, donde perforan el epitelio
intestinal, causando la muerte de la plaga (Cardoso y Valim, 2006; Duraisamy et al., 2023). No
obstante, su eficacia puede verse afectada por factores ambientales, lo que limita su efectividad
en el control prolongado de plagas. Esto plantea la necesidad de desarrollar nuevas estrategias
que permitan potenciar la accion de Bt y reducir su impacto ambiental. El uso de como soporte
para la dosificaciéon controlada de Bacillus thuringiensis representa una alternativa prometedora
para abordar tales limitaciones. Inspirado por investigaciones sobre sostenibilidad agricola (Cas-
tro Martinez y Fontalvo Buelvas, 2023), este trabajo propone aprovechar las capacidades de los
para optimizar la retencién y liberacion controlada de Bt. Ademas, integra el uso de herramientas
de inteligencia artificial, como el modelo Random Forest (Breiman, 2001), que permite identificar
las condiciones 6ptimas de dosificacién mediante el analisis de grandes volimenes de datos y
patrones complejos (Ho, 1995). El objetivo de este estudio es analizar y optimizar un biopesticida
basado en Bacillus thuringiensis soportado en , utilizando inteligencia artificial para predecir las
condiciones ideales de dosificacion, a fin de contribuir a una gestiéon mas eficiente y sostenible en
el Ambito agricola.
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Metodologia

Sintesis del material hibrido

Nuestra metodologia se dividié en dos partes: la sintesis del material hibrido, combinando
Bacillus thuringiensis (Bt) con hidréxidos dobles laminares (HDL), y la implementacion de un mo-
delo de inteligencia artificial para analizar y optimizar este material. Para efectuar la sintesis
de , seleccionamos el método de coprecipitacion de sales metalicas por su capacidad de obtener
matrices inorganicas altamente cristalinas (Fu et al., 2023). Este procedimiento consisti6 en la
adicion simultanea de soluciones de nitratos de magnesio y aluminio en una proporcién molar
especifica, junto con una solucion alcalina de hidréxido de potasio, manteniendo un pH constante
de 9. La mezcla se agitdé vigorosamente a 80 °C durante 18 horas para favorecer la homogeneiza-
cion y el crecimiento uniforme de los cristales, lo que asegura propiedades 6ptimas del material,
tal como lo mencionan Vayssieres (2009) y Zhang et al. (2021). Posteriormente, Bt se incorporo
cuidadosamente a la matriz inorganica mediante la suspension de esporas y cristales en agua
desionizada, ajustando la concentraciéon para preservar su actividad biolégica (Talkhan et al.,
2023). La mezcla se sometio a agitacion continua durante 24 horas a temperatura ambiente para
asegurar una distribucion uniforme dentro de la matriz , una condicion respaldada por estudios
recientes sobre interacciones de materiales biol6gicos con matrices inorganicas (Duraisamy et al.,
2023). Finalmente, se realiz6 la separacion y secado del material. La centrifugacion a velocidades
de 3000 y S000 rpm permitio separar los solidos de la fase liquida. Luego, se lavo el precipitado
con agua desionizada estéril para eliminar cualquier Bt no intercalado. El secado se llevé a cabo a
temperaturas inferiores a 40 °C para evitar la desnaturalizacion de las proteinas activas y preser-
var la calidad del material, como sugieren Talkhan et al. (2023).

Tabla 1 Condiciones experimentales para la sintesis del material hibrido

Parametro Condicion
Proporcion molar Mg:Al 3:1 (mol/mol)
pH 8 (ajustado con hidroxido de
potasio)
Temperatura 80 °C
Tiempo de agitacion 18 horas
Velocidad de centrifugacion 3000-5000 rpm
Secado <40 °C

Nota: Las condiciones fueron seleccionadas con base en estudios previos que optimizan la for-
macion de y preservan la actividad biolégica de Bacillus thuringiensis (Vayssieres, 2009; Zhang et
al., 2021; Talkhan et al., 2023).

Diseiio del modelo de inteligencia artificial

Para analizar y optimizar las propiedades del material hibrido, implementamos un modelo de
Random Forest, reconocido por su capacidad de manejar datos complejos y patrones no lineales
(Breiman, 2001). El modelo se entrend utilizando datos experimentales relacionados con variables
como la concentracion de Bt, el pH, temperatura y tiempo de exposicion. Primero dividimos los
datos en conjuntos de entrenamiento y prueba, siguiendo practicas estandar de aprendizaje au-
tomatico (Pedregosa et al., 2011). El modelo fue desarrollado en Python utilizando Visual Studio
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Code, con soporte de bibliotecas clave: Pandas para la manipulacion de datos (McKinney y Re-
back, 2020), NumPy para calculos matematicos y estadisticos (Harris et al., 2020) y Scikit-learn
para la implementaciéon del modelo y su evaluacion (Pedregosa et al., 2011). Las métricas utiliza-
das incluyeron el error cuadratico medio (mean_squared_error) y el coeficiente de determinacion
(r2_score), permitiendo cuantificar la precisién del modelo.

Resultados y discusion

Los resultados obtenidos en este estudio validan la precision del modelo de inteligencia artifi-
cial y la relevancia de las condiciones experimentales seleccionadas. Ademas, ofrecen una vision
clara de las mejores condiciones para la dosificacion de Bacillus thuringiensis (Bt) soportado en hi-
droxidos dobles laminares (HDL). Estas condiciones se basaron en literatura cientifica y manuales
agricolas, en los que se sugieren dosis de Bt de entre 0.5 y 2 kg/hectarea, dependiendo del cultivo
y la plaga objetivo (epa, 1998).

La tabla 2 presenta datos experimentales clave para la prediccion de la dosificacion y efica-
cia del biopesticida. Las predicciones realizadas por el modelo Random Forest coinciden en gran
medida con los datos observados, mostrando un error absoluto menor a 3% en la mayoria de los
casos, como se detalla en la tabla 3.

Tabla 2
Datos experimentales para la prediccion de dosificacion
Concentracion pH | Temperatura Tiempo de exposicién Prediccion de eficacia
0.1 6.5 25 12 52.1
0.2 7.0 30 24 62.3
0.3 75 35 36 72.6
Tabla 3

Predicciones de eficacia para diferentes condiciones y dosificaciones

Condicion Dosificacion de Eficacia Eficacia predicha Error absoluto (%)
Bt ob(%%svada (%)

Con HDL Baja (50 mg/L) 80 78.5 1.5

Con HDL Media (100 85 86.2 1.2
mg/L)

Con HDL Alta (150 mg/L) 90 89.7 0.3

Sin HDL Baja (50 mg/L) 60 58.0 2.0

Sin HDL Media (100 65 66.5 1.5
mg/L)

Sin HDL Alta (150 mg/L) 70 68.2 1.8

Importancia de las variables

La figura 1 muestra la importancia relativa de las variables (concentracion, pH, temperatura y
tiempo de exposicion) segiin el modelo de Random Forest. La concentracién de Bt destacd como
la variable mas relevante para optimizar la eficacia, seguida por el pH y la temperatura. Esto su-
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braya la relevancia de ajustar cuidadosamente la concentracion para maximizar el rendimiento
del biopesticida.

Figura 1 Importancia de las variables para la optimizacion de la dosificacion obtenida en el modelo en
Python

Tiempo de
exposicion

Temperatura

Concentragion | — - — - — - ——————— —— — —

Importancia

La figura 1 fue obtenida del modelo de inteligencia artificial realizado con el c6digo de Python
y es la cuantificacion de relevancia de la concentracién, pH, temperatura y tiempo de exposicién
para optimizar el biopesticida. La comparacion entre valores observados y predicciones, mostrada
en la figura 2, revela la alta precision del modelo, con un error cuadratico medio (mse) de 18.97
y un coeficiente de determinacién (R?) de 0.87. El punto que se encuentra en la esquina superior
derecha es el exacto (80.80). Por otra parte, en la distribucion de los errores (o residuales) nota-
mos que el modelo tiende a subestimar ligeramente las predicciones y, a pesar de que éstos no son
numeros exagerados, son factores que deben considerarse. Al momento de evaluar el modelo se
obtuvo un error cuadratico medio (mse) de 18.97 y un R? de 0.87, lo que sugiere que el modelo es
efectivo y explica 87% de la variabilidad en los datos.

Figura 2 Figura 3
Comparacién de valores reales Distribucion de residuales obtenidas en el modelo
vs prediccion obtenidas en el modelo
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Eficiencia del soporte con HDL

La figura 4 muestra que el uso de como soporte para Bt representa 80% de la importancia en
la optimizacion de la eficacia. Este resultado confirma que las hidrotalcitas no sélo actian como
soporte, sino que potencian significativamente la accion del biopesticida. Aunque las variables de
dosificacion, como el pH y la temperatura, aportan 18.7% a la eficacia, el soporte con sigue siendo
el factor méas influyente.

Figura 4

Comparacién de importancia de las variables de dosificacién y la condicién de soporte para la
eficiencia
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En el futuro, vemos la posibilidad de aplicar estas técnicas de inteligencia artificial no sélo
en biopesticidas, sino también en la dosificacion de fertilizantes. Castillo Lopez et al. (2024), por
ejemplo, observaron que la correcta dosificacion de fertilizantes quimicos es crucial para mejorar
el rendimiento de los cultivos, como en el caso del chile xkat iik. Se podria integrar herramientas
de inteligencia artificial a estos procesos y optimizar ain mas los resultados, reduciendo desper-
dicios y maximizando la eficiencia.

Conclusion

Con base en los resultados obtenidos, constatamos que, para sacar el maximo provecho de nues-
tro biopesticida, no basta con optimizar la cantidad de producto; también es necesario optimizar
la forma en que se aplica. El modelo de Random Forest nos permiti6 identificar las condiciones
6ptimas de sintesis y dosificacion, lo que mejord tanto el proceso como los resultados. Ademas, nos
ayudo a entender cuales son los factores clave para maximizar la eficacia del biopesticida. El uso
de hidréxidos dobles laminares como soporte para Bacillus thuringiensis incrementa su efectividad
y reduce la dependencia de pesticidas quimicos, promoviendo practicas agricolas mas sostenibles.

Este trabajo no s6lo demuestra la importancia de integrar herramientas tecnolégicas como la
inteligencia artificial a la investigacion; ademas, abre una ventana a nuevas posibilidades. En el
futuro, estas estrategias podrian extenderse a otros productos agronémicos, por ejemplo, fertili-
zantes, adaptandolos a distintas condiciones agricolas y medioambientales. Ademéas de beneficiar
la productividad, esto refuerza nuestro compromiso con una agricultura mas responsable y cons-
ciente.
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