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RESUMEN

Los lipidos son un componente clave del chocolate y otros productos de cacao, y
representan mas de la mitad del peso seco de los granos de cacao. Aunque el efecto de
los lipidos del cacao sobre el perfil de sabor aun no esta claro, se ha documentado
ampliamente el papel esencial de los lipidos en la calidad de los productos del cacao,
principalmente el chocolate. El contenido en lipidos del cacao influye en parametros de
calidad como la textura, el punto de fusién y cristalizacion del chocolate. Sin embargo, sélo
unos pocos estudios han investigado el perfil lipidico del cacao, centrandose en la
composicion de triglicéridos y acidos grasos en el cacao y el chocolate negro. Ademas, se
cuenta con poca informacion sobre la potencial actividad biolégica de estos lipidos. En el
presente estudio se analizo el lipidoma de la fermentacién de cacao fino de aroma utilizando
cromatografia acoplada a masas (LC-MS-QTOF) en modo positivo y negativo. Para esto se
montaron dos cajones de fermentacion, cada uno con 400 kg de masa de cacao. Se utilizd
una mezcla de los clones LUKER40, FSV41, FSA13 y TSH565, en las proporciones
previamente estandarizadas por la compafia CasalLuker. Se tomaron muestras de 10
granos colectados en distintos puntos en la superficie y el fondo del cajén, al comienzo de
la fermentacion y luego cada 24 horas por un periodo de 8 dias. Un total de tres réplicas
fueron colectadas: dos del primer cajon y una del segundo cajén. Todas las muestras se
sometieron a un proceso de extraccion con n-hexano para obtener la fraccion de lipidos la
cual se analiz6 por LC-MS-QTOF. Nuestros resultados revelaron que el lipidoma del cacao
esta compuesto principalmente por acidos grasos, glicerofosfolipidos y otros pequefios
grupos de lipidos como glicerolipidos, esteroles, esfingolipidos y prenoles. No se
observaron variaciones significativas en estos grupos de lipidos durante las fermentaciones
de cacao fino de aroma. Ademas, se exploro la potencial actividad biolégica de los lipidos

identificados mediante un enfoque de aprendizaje automatico, utilizando 8 algoritmos con



arquitecturas diferentes incluyendo Naive Bayes, Arboles de Decision, Magquinas de
Soporte Vectorial y K-Nearest KNeighbors. Se entrenaron todos estos algoritmos utilizando
un conjunto de datos con 493 compuestos bioactivos y no bioactivos. Después de optimizar
y probar todos los algoritmos, se encontr6 que K-Nearest KNeighbors tenia el mejor
rendimiento. Por lo tanto, se utilizé este modelo para clasificar los lipidos identificados por
LC-MS-QTOF en ambos modos. Se logré clasificar un grupo considerable de moléculas
como potenciales lipidos bioactivos basandonos en sus descriptores moleculares. Hasta
ahora, ninguno de estos compuestos tenia informes previos de actividad biolégica. Estos
resultados son importantes porque ofrecen un primer filtro para elucidar la actividad

biol6gica de los lipidos presentes en la fermentacion de cacao fino de aroma.



