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INTRODUCCION 

En los organismos vivos los compuestos químicos son ~

sintetizados y degradados por medio de una serie de reacciones enzima 

ticas. Esos procesos se conocen colectivamente como metabolismo, que 

comprende el catabolismo (deqradación) y anabolismo (síntesis). 

Todos los organismos vivos poseen caminos metabÓlicos

similares por los cuales sintetizan y utilizan especies químicas como: 

azúcares, aminoácidos, ácidos .grasos, nucleótidos y los polímeros de

rivados de ellas, lo cual se conoce como metabolismo primario. Estas 

sustancias son esenciales para la supervivencia y bienestar del orga

nismo vivo. 

En comparación con los derivados del metabolismo prim~ 

ria, un conjunto de sustancias naturales en el reino vegetal; tales -

como; fenoles, poliacetilenos, terpenos, etc., se les encuentra espo

rádicamente. Esas sustancias parecen no tener algÚn papel explícito ~ 

en el organismo que las produce y por lo tanto son comunmente referi

dos como metabolitos secundarios (22)-

Una de los aspectos más exitantes que emerqe desde ha

ce algunos años, es la función que tienen los productos del metabo1is 

mo secundario en el organismo en que son originados. Hasta ahora se 

consideran corno detritus: compuestos inútiles pero estructuralmente -

interesa~tes. Recientemente, se conoce que muchos de ellos tienen la 

función de asegurar la supervivencia contínua de organismos particul~ 

res, en el medio ambiente a menudo hÓstil, donde muchos organismos -

compiten unos con otros, disminuyendo la competitividad de especies -

agre~oras, (22). 

Sin embargo, las características distintivas entre me

tabolitos primarios y secundarios son imprecisas. Por ejemplo, las p~ 

liaminas tales corno la putrescina, espermidina y espermina, muy abun

dantes en la naturaleza, tienen afinidad por el DNA, estimulan la --

síntesis de proteínas, y existen mutantes microbianas en las cuales -

hay un requerimiento de poliarninas para su crecimiento, por lo tanto

son consideradas como metabolitos esenciales; sin embargo no hay evi

dencia concluyente que sostenga dichas funciones en el organismo que 

las produce. Por otro lado el sesquiterpeno bicíclico sirenina tiene 

una distribución muy restrinqida en la naturaleza, se considera corno 
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metabolito secundario y sin embargo tiene una importancia biologica -

muy grande, ya que a concentraciones de 10-10g cm-3 (ESQUEMA I), faci 

lita la fusión de los gametos uniflagelados masculino y femenino en -

las especies de AR.~omyc.e.6 durante la reproducción sexual, (22). 

El interés del estudio de los productos naturales de -

origen vegetal, fué por mucho tiempo la utilización de estos en la me 

dicina. Por lo que, muchas compañías farmaceúticas están reinvestiga!:!_ 

do, las propiedades de las plantas usadas en la medicina nativa, como 

posibilidad de nuevos agentes medicinales. Por ejemplo, la Ca..ee.a: ZQCQ 

.tech..i.c.h..i.., conocida como "xicin", 11 jacachicio", "zaratillo bl.anco", 

ºamargosa", "vera blanca", ºcanilla de zanate", "oreja de conejo", 

"juralillo 11
, ºzacate amargo 11

, 
11simonillo 11

, "falso simonillo", y " be

juco chismuyo" (7), usada como remedio en varias afecciones estomac~ 

les, calera y malaria (7); está descrita como alucinógeno por los in

dios Chontales de Oaxaca (7). 

Botanicamente el género Ca.fea. se incluye en la familia 

de las compuestas, tribu Heliantheae y subtribu Galinzogin~e (1); pe

ro, a partir de los resultados fitoquÍ"Illicos, algunos autores han ex-

puesto la necesidad de reconsiderar esta clasificación. Algunos auto

res (8,10,15) sugieren que varias especies de éste género no deben -

incluirse en la subtribu Galinsoginae, e incluso otros (16) clasifi-

can a la C. ian:tano~de.,t, en la subtribu Neurolaeninae. 

Recientemente el género Ca.lea ha sido revisado, postu

landose la nueva clasificación de ClLfea ~Vtrú.60.t.la Kunth var. ~eJr.rt-i.6!!_ 

.e.la como el nombre correcto para la C. zaca~eclú.clú. Schldl y C. nei.6!!_ 

n.Ll Robinson y Greenman, así como para otras especies del mismo géne

ro, (ESQUEMA II), ya que se consideran sinonimos (7). 
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FUNDAMENTACION DEL TEMA 

Las metabolitos secundarios de las plantas han demos-

trado ser de gran ayuda para confirmar su clasificación, ya que algu

nos son característicos de tribus, géneros y algunas veces, inclusive 

de especies. 

Las lactonas sesquiterpénicas son los metabolitos se-

cundarios que mejor caracterizan a la familia de las compuestas. Por 

lo general es aceptado que estos rnetabolitos secundarios son formados 

biogeneticamente, (ESQUEMA IV), a partir del pirofosfato de farnesilo, 

el cual inicialmente se cicla y posteriormente sufre diferentes oxid~ 

cienes y modificaciones, formando los diferentes tipos de esqueletos

de las lactonas sesquiterpénicas. 

Un género determinado de plantas, produce generalmente 

un tipo de esqueleto si la variación geográfica no es muy grande; ya 

que se conoce que especies recolectadas en lugares geográficos muy -

diferentes, pueden producir diferentes tipos de esqueletos. 

Hasta la fecha se han estudiado 29 especies del qénero 

Cal.ea, (ESQUEMA V). Corno puede observarse la mayor parte de las lacto 

nas sesquiterpénicas aisladas pertenecen al grupo de los Germacranóli 

dos, sustancias que son definidas como ºel grupo de lactonas sesqui-

terPenicas que poseen un ciclo de diez eslabones con una función 

~-lactona-a,8-insaturada". Por sus isomeros configuracionales se han 

clasificado en cuatro grupos estructurales, (ESQUEMA III), segÚn la -

estereoquímica de los dobles enlaces del ciclodecadieno en: 

1.- GermacranÓlidos (trans,trans-ciclodecadieno) 

2.- Melampólidos (cis,trans-ciclodecadieno) 

3.- HeliangÓlidos (trans,cis-ciclodecadieno) 

4.- Cis,cis-germacranÓlidos 

Como ya se menciono, el género Ca.tea pertenece a la -

tribu Heliantheae (Co~positae) y es incluida en la subtril:>u Galinsog!_ 

nae (1), no obtante, los resultados químicos hasta ahora disponibles, 

indican que alqunas especies solo muestran relación a las especies de 

los géneros Ga,e,{t'l.6oga, TILldax y JaegeJLi.a, tfpicos miembros de esta 

subtribu (8). Los anteriores tres géneros se caracterizan por la pre-
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sencia de compuestos c
17

-aceti1enos (2), los cuales están presntes en 

algunas especies del género Ca.l.ea (2,3,5,8,10,15,18). Mas aún, muchas 

especies del género ca..eea contienen lactonas sesquiterpénicas, prin

cipalmente heliangólidas (19), las cuales no se presentan en ninguno

de los otros géneros incluidos en esta subtribu (1). 



METABOLITOS 

POLIAHINAS 

Putrescina 

Espermina 

ESQUEMA I 

ambiguedad de la definición 

de metabolismo secundario 

COMENTARIOS 

5 

Muy abundantes en la naturaleza; 

tienen alta afin·idad por el DNA 

y estimulan la sintesis de pro

teínas. 

Función: ~mprecisa. 

SESOUITERPENO, Sirenina 
Presente en especies de Altomy
c.U, una hormona sesquiterpeno~ 

de que es activa en la reprodu~ 

ción sexual a concentraciones -

de 10- 10 q crn- 3 

Sirenina 



ESQUEMA II 

Plantas descritas como Ca.lea. t:eJttú-

60.U.a. Kunth var. t:eJttú6oUa. t7l. 

1 . - Ca.lea zaC!Ltec.hi.c.fú. schldl. 

2.- Ca.lea. JuLgOha o.e. 
Cal.ea. zaC!Ltec.fU.c.fú. Schldl var. Jt.ugoha Robinson & Greenman. 

3. - A6 c.henbo.11.rúa hueJtopoda Schauer. 

4.- Cal.ea. .U.ebma.nn,i,l Schultz-Bip 

A,eJ'.o.U..pvunum .e..lc.bmar!ÁÁ. H. Robinson. 

5.- Ca.lea. n~onl.l Robinson & Greerunan. 

6. - Ca.lea zacaA:ec.fú.cJ¡,(_ Schldl Robinson & Greenman. 

7.- Ca.lea. plU.ngle.-l Robinson var. Jtublda. Greenman. 

s.- Ca.lea. lept:oc.eph~ S.F. Blake. 

9.- Ca.lea hoJto~ S.F. Blake. 

10.- Ca.lea. t:ejada.e S.F. Blake. 

11.- Ca-te.a. elle.ha toma Standley. 

12.- Ca.lea. ac.wnlna.ta Standley & L.O. Williams. 

13.- Ca.lea. ac.wnú1ata. var .. xa.nt:ha.c.:t.i.6 Stand ley & L.O. Williarns. 

6 

14.- Ca.lea za.c.a;tec.fú.c.fú. Schldl var .. la.eglva..ta. Stand ley & L.Q .. Williams .. 

15.- Ca.lea za.c.a;tecJ¡,(_c.fú. 

GermacranÓlido 

~= D ~ 
o 

Schldl var. xant:fú.na Standley 

ESQUEMA III 

Cis,cis-germacranólido 

~ 
11 
o 

Heliangólido 

& L.O. Williarn .. 
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ESQUEMA DI 

Bíogénesis propuesta para las 

1actonas sesquiterpénicas 

~ 2 ,, 
o 

6 

7 

1. Germacranólidas. 2. Elenanólidas. 3~ Eudesmanólidas~ 4. Cadinan~ 

lidas. s. Guayanólidas. 6. Seco-germacranólidas. 7- Seco-eudesmanó

lidas. 8. Erernofilanólidas. 9. Ambrosanólidas. 10. HelenanÓlidas. -

11. IantanÓlidas. 12. Crimoranólidas. 13. Bakenólidas. 14. Seco-am

brosanólidas. 15. seco-helenanólidas. 



ESQUEMA V 

Principales metaholitos secundarios 

del género Ca.lea 

ESPECIE 

1 . - C. c:mgru..ta 

2.- c. a.~ 
3. - c. beJz.:teJúa.rnl. 

4. - e. cf.ema.t.ldea. 

5.- c. cu.ne.<.t10Ua 
6.- c. luvd.ey-i. 

7.- c. hyme110-f.ep.U 

8.- c. hypot.eu.ca. 

9.- c. -i.n-teglt-l6oLí.a 
10.- c. jamoJ..cen!>.U 

11.- c. !an-t1rno-i.du 

12.- c. mol!.U. 

13.- C. ox.leeph. 

14.- C. p.lf.Ma. 

15.- C. p-i.na.:cL6-i.da. 

ESTRUCTURAS 

LS: 1,2,13,14,16,26,27 

TC: 1,4 

PA: 16' 17 

LS: 4 

LS: 28,29,31,32,34-36 

FV: 

TC: 40 ,41 

LS: 38-42 

FV: 

TC: 15'16 

TC: 17 ,18,20-22 

LS: 43 

TC: 37,38 

LS: 1 '2 '44' 49 ' 51 

TC: 5,14,23,24,30-32,34,46-49 

LS: 19,22,52-55 

PA: 1-3,8-10 

LS: 28A,37A,56,57 

LS: 1,3,4,17,18 

LS: 13,20,24,48,50,53,58,60-62 

TC: 27-29, 29A, 48 

LS: 65,71,72 

TC: 5,8,9,11,25,26 

LS: 1,2,4,6,13,15,20-25,48,58, 

59,62 

TC: 15'16 

PA: 14-16 

LS: 74,80,81 

PA: 11-13 

LS: 28,37,82-85 

TC: 35,36,40,50-53 

TC: 49 

·8 

REFERENCIAS 

(20) 

(21a) 

(23) 

(24) 

(25) 

(26Y 

(26) 

(27) 

(3) 

(28) 

(16) 

(8) 

(29) 

( 17) 

(23 ,38) 

( 30) 



ESPECIE 

18.- C. Jto;tuncllóo.U.O. 

19.- C. Jtup,lc.o.ea 

20.- C • .6c.ablto. 

21.- c. .6pec.-lu 

22.- c. .6 o.U.dag.i.nea 

23.- c. .6 ub c.oJtcfa;ta_ 

24.- c. ;teJtn.i. ó o.U.O. 
25.- c. ;te.uc.Jt.i.óoUa. 

26.- c. búc.homa:ta. 

27.- c. Wvt.lc..i. 6 o-U.a. 

28.- c. v-U-to,i,a_ 

29. - e. za_c.a;tec.h.i.c.h.i. 

ESQUEMA V (cent.) 

ESTRUCTURAS 

LS: 45-47 ,94,97 ,98 

TC: 25,26 

LS: 99-104 

LS: NR 

TC: NR 

FV: NR 

PA: , ,4,6,7,8 

LS: 1 ,4,20,22,69,70 

TC: 27-29 ,33 

LS: 28,31,46,56A,105 

FV: 

LS: 29-33,37B,37C 

LS: 6,22 

LS: 

TC: 5,6,9-13,40,42-45 

LS: 53,94-96,96A,97,106,107 

LS: 6-12,73,74,76,84-90,108-121 

TC: 5,6,9-13,40,42-45 

LS: 1,3,20,21,SOA,58 

TC: 1-3,5-7,9,19,39 

LS: 4,5,15,63,64,66-69,74,75, 
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REFERENCIAS 

(15) 

(31) 

(4) 

(10) 

(23a,32) 

(33) 

(27) 

(10) 

(34) 

(6,35) 

(36) 

(4,S,lBa,35, 

78,79,79A,798,82-84,91-93, 37) 

122'123 

FV: 1-5 

PA: 1-7 

Abreviaturas: LS, lactonas sesquiterpénicas; TC, 

timoles y crornenos; FV, flavonas ; 

PA, poliacetilenos; NR, no report~ 

·dos. 



ESTRUCTURAS 

Lactonas sesquiterpénicas 

2 
3 
4 
5 
6 
7 
B 
9 

10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 

20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 

28 
2BA 

MeAcr 

Tigl 

MeBut 
iVal 
iBut 

MeAcr 

MeAcr 

Tigl 

MeBut 

R 

Tigl 
Ang 

OH 
OiVal 
osén 
OAng 

OiVal 
osen 

H 
OH 
H 

O A e 

R2 

H 
OH 
H 

OH 
H 

OH 
H 

OH 

OH 
H 

OH 
H 

Oli 

O A e 

O A e 
H 

OH 
H 
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R2 

R1 

29 iBut 

30 

31 Tigl 

~ 
R1 

32 iBut 

33 

- 34 Tigl o 
\. H O 

~ 
R2o . 

o 
HO 

38 

39 

R 

H 

OAc 

R2 

H 

-CONHCOCC1
3 

H 

R2 

H 

-CONHCOCC1
3 

H 

R1 

37 Tigl 

37A Ang-4'-0Ac 

37B iBut 

37C 

OR 

o 

35 

36 

R2 

H 

H 

Ac 

11 

o 

R 

40 OH 

41 H 
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o 

A e O 

42 43 

R1 R2 

45 Tigl H 

.46 OH 

47 OAc 

48 Ang 

49 OH 

50 Ac 

50A 
44 

Ang iBut 

52 
51 

O A e 
o R 

54 Ac 

55 MeBut 

53 
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~ 
R 

Q 
56 Ang-4'-0Ac 

56A Tigl o 

- HO 
;,_

0
,,. H O 

OAc 

57 

~ 
R1 R2 

OR 1 58 Ang H 

. 59 OH 

/ OH•"'\l 
60 Tigl H 

o o 
61 

o 
OAng 

~' 
P.1 R2 

o 63 Mel\cr OH 

... 64 Me 
R2""' 

65 MeBut OH 

o 

62 

R1 R2 R3 

66 MeAcr H H 

~oo, 
67 O A e 

68 Me 

o 69 O A e OH 

R3 ...... ·•• 70 Ang 

71 iBut a.-OAc 

o 72 6-0H 



73 

74 

75 

76 

77 

78 

79 

79A 

MeAcr 

Ac 

MeAcr 

Ang 

Ac 

Tigl. 

MeAcr 

79B Tigl. 

80 

81 

82 

83 

84 

85 

86 

87 

88 

89 

90 

Ac 

MeAcr 

R1 

Ang 

Ac 

MeAcr 

iVal. 

OMeAcr 

QAC 

OMeAcr 

OAng 

O A e 

OAng 

OAc 

H 

MeAcr 

Ac 

R2 

Ac 

Ang 

Ac 

MeAcr 

Ang 

Ac 

H 

Ac 

91 MeAcr 

92 Tigl 

93 Ac Tigl. 
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R3 

H 

OAng 

OMeAcr 

H 
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98 

99 100 101 102 103 

R1 iVal. MeBut iBut iBut MeBut 

R2 H H H OH H 

R3 H OH 

105 



16 

OH OTigl 

Ho'''' .Y HO"•'' 

o 
o 

106 107 

R 

108 Ang 

OMeAcr 109 iVal 

o::::: 110 MeAcr 

111 iBut 

112 Ac 

R1 R2 

113 MeAcr Ang 

114 Ang MeAcr 

O 9R2 
115 MeAcr 

~' 
116 iVal 

o•"'' 
117 iVal MeAcr 

····· 119 MeAcr iBut 
/ 119 iBut MeAcr 

o 1,20 MeAcr Ac 
o 

121 Ac MeAcr 



Flavonas 

R 

R3 
o 

Rl R2 R3 

OMe OH H 

2 O Me gl 

3 H 

4 OH OH 

5 

122 

123 

R1 

R4 

H 

OH 

H 

17 

R 

MeAcr 

Tigl 

gl = glucosido 

RS 

H 

OH 



Timoles y Cromenos 

A º"" 

~ 

2cR' 
4 

5 

/ 
6 

R3 R2 7 

a~ 

1 
R 

Qy 9 H 

10 iBut 

11 Me 

OR 

OH 

R1 

O Me 

H 

2 

3 

R 

iBut 

Ac 

MeBut 

R2 

H 

OH 

OiBut 

OiVal 

OMe 

OR 

18 

R3 

O Me 

H 

R 
O Me 

12 iBut 

13 H 



ty· 
Meo'~ 

OH 

15 

16 

1 o 

~ OR 

seno 

O Me 
23 

R 

H 

O Me 

l9 

22 

R 

17 H 

18 Ac 

19 Ang 
20 -COCH(CH

2
0Ac)CHMe

2 

21 -CH(Me)~OH 
COCH=CMe

2 

O Me 

O Me 

24 

seno 



R1 ~ o 
R2 

OAc 

34 

30 

31 

32 

25 

26 

27 

28 

29 

29A 

R 

H 

OH 

OAc 

R1 

H 

O A e 

H 

OH 

R2 

O Me 

H 

O Me 

H 

O Me 

OiBut 

~-~ 
~)º 

HO 

33 

MeO~\ ~ 
::::::,.... o 

R 

35 

36 

37 

38 

OMe 

R 

H 

Ang 

20 

R 

O Me 

H 



O Me 

HO--....._~ 

~oko (ro~ / 

Meo/ 0 =::::,... 

39 40 

OMe 

-;::::.-' Ó("' R2 

Meo_../ o~ 

46 

47 

R 

H 

OAc 

R1 

42 H 

43 

44 Ac 

45 

48 

21 

41 

R2 

H 

O A e 

H 

-CHO 

o 



MeO:o:x 
Meo \ 0 

R 

50 

51 

R 

H 

O Me 

53 

22 

49 

... 1 .~ º~~ 
MeO· ~ O 

O Me 

52 



Poliacetilenos 

CH2=CHCO(c:c)2CH2CH~CH(CH2l5CH=CH2 
CJ.S 

2 CH
2

=CHCH(OH) (C:C) 2CH2CH~CH(CH2 J 5CH=CH2 cis 

3 HOCH2CH=CH (c:c) 2CH2CH~CH(CH2) 5CH=CH2 
cis 

4 CH2=CHCOCH=CH(c:c)2CH=CH-CH=CH(CH2)4CH=CH2 
trans trans 

RCH=CH(c:c)2CH=CH-CH=CH(CH2)4CH=CH2 
trans trans trans 

5 

6 

7 

8 O=CHCH=CH(C:C) 2ctt 2CH~CHCH2 (CH2 J 4CH=CH2 trans cJ.s 

9 H(c:c)2CH2CH2CH=CH-CH=CHCONHOiBut 
trans trans 

23 
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16 

17 

R 

H 

OAC 

OH 
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Lista de radicales 

o 

_)~ ---Y Y
. Ac 

. 

--- • 

2 3 

4 5 6 

_ .. u _7, 1 
--~ 

7 8 9 

1.- Ac, acetilo; 2.- Ang, angelilo; 3.- Ang-4'-0Ac, 4-acetil

oxi-angelilo; 4.- iBut, isobutirilo; 5.- MeAcr, metilacrililo; 

6.- MeBut, 2-metilbutanoilo; 7.- Sen, ·senecioilo; 8.- Tigl, -

tiglilo; 9.- iVal, isovalerilo. 
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PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA 

La preocupación y el interes cientif ico por conocer -

los recursos naturales con que cuenta el país, se ha incrementado no

tablemente en lo que se refiere a las plantas. 

Por observaciones morfológicas, cariolÓgicas y de cam

po, se reconocen 10 taxa, que representan 8 especies y 2 variedades , 

del género Cal.e.a. en México, America Central, y Jamaica (7). También -

se ha. estimado que existen aproximadamente 60 especies del género Ca
¿ea en el mundo (7). 

Desde un punto de vista fitoquímico es necesario cono

cer los componentes químicos de las plantas del género Cal.e.a, y apor

tar datos que precisen la clasificación anterior. 
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OBJETIVOS 

El objetivo principal de este trabajo, es contribuir -

u la invcztigación y conocimiento químico del género Ca.le.a., aislando

e identificando los compuestos conocidos, as; como determinar estruc

turas moleculares de los compuestos no descritos en la literatura, de 

dos especies de éste género: Ca.lea zae<l-teelú.elú. y Ca.lea n~a>ÚÁ., es

ta ultima por primera vez sometida a un estudio fitoquÍmico. 

Como objetivo secundario, esta el ampliar el estudio 

químico sistemático de la flora mexicana. 
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HIPOTESIS 

La clasif icaciÓn más reciente para la Ca.le~ zaea~eeh.i.

eh.i. y ca.e.ea. ne.l.l.orU..l establece que se trata de la misma planta, por -

lo que se espera que los metabolitos secundarios aislados por metodos 

cromatograficos, e identificados por las tecnicas instrumentales de -

IR, uv, RMN 1 H, ru-m 13c y EM, sean estructuralmente iguales o TnUY pare

cidos~ 



MATERIAL, METODOS, Y DESARROLLO 

Los puntos de fusión se determinaron en un aparato 

Fisher-Jones y no están corregidos. 

29 

Las cromatografías en columna, se efectuaron en sílica 

ge1 60 Merck (70-230 Mesh ASTM) , en proporción 1 a 30 con respecto a1 

extracto. 

La pureza de los productos y el desarrollo de reaccio

nes se siguió por crornatoplacas de gel de sílice Merck F-254 con esp~ 

sor de 0.25 mm, usando como revelador sulfato cérico al 1% en ácido -

sulfúrico 2N. 

Los espectros de infrarrojo (IR) se determinaron en un 

espectrofotómetro Perkin-Elmer, Mod. 337 en pastilla con KBr o solu-

ción cloroformica. 

Los espectros de ultravioleta (UV) se determinaron en 

un espectrofotómetro Perkin-Elmer, UV-VIS, Mod. 202 en etanoi. 

Los espectros de resonancia magnetica nuclear de hidró 

geno (RMN 1H) se realizaron en aparatos HA-100 Varian, FT-80 Varian, y 

HA-300 Varian. Los desplazamientos químicos (ó) están dados en ppm r.«::_ 

feridos al tetrametilsilano (TMS) como referencia interna; las cons-

tantes de acoplamiento (J) están dados en Hertz. 

Los espectros de resonancia maqnetica nucle~r de 
13

c 

(RMN 13c) se realizaron en un aparato HA-100 Varian~ Los desplazamien

tos químicos están dados en ppm, utilizando TMS como referencía inter 

na. 

Los espectros de masas (EM) fueron determinados en un 

espectrómetro Hewlett-Packard 598SB con un sistema GC/MS. 
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La Ca.lea zaca;teclU.ch.<. Schldl se colectó en Yucunduchi, 

Oaxaca, México en Julio de 1985, voucher MEXU 32095 depositada en el 

herbario del Instituto de Biología, UNAM. Las partes aéreas secas y -

molidas (53 g} se colocaron en una columna con celita en el fondo, y 

se hizo pasar una mezcla de hexano-AcOEt (4:1) hasta extracción total, 

el extracto resultante se concentró a sequedad a presión reducida ob

teniendose 13 g de residuo, el cual se percolÓ en una columna ·empaca

da con tonsil {14) utilizando el mismo sistema eluyente, lo cual per

mitió obtener 11 g de extracto que posteriormente fué sometido a cro

matografía en columna empacada con Sio
2 

(sílica gel), usando como el~ 

yente mezclas de hexano-AcOEt de polaridad creciente. 

En las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (3:2) se -

aislaron 400 mg de un producto cristalino de color amarillo, p.f. ---

175º-177ºC, Rf 0.63 (hexano-AcOEt 3:2); los datos espectroscópicos p~ 

ra este producto son los siguientes: 

IR\!~ (CHC1
3
), cm- 1 : 1660 {C=O); 1607, 1590y1570-

max 
(anillo aromático). (Espectro 1). 

RMN 1 H (CDC1
3

l 80 MHz, o: 11.3 ppm (-OH fen6lico, señal 

intercambiable con o
2
0,1H,sa); 6.55 ~pm (H-3,1H,s); 6.35 ppm (H-6,1H, 

d,J=3 Hz); 6.45 ppm (H-8,1H,d,J=3 Hz); 7.85, 7.05, 6.92, 7.75 ppm --

(H-21 ,H-3 1 ,H-5' ,H-6', respectivamente,4H, sistema AA'BB'); 3.88 pprn -

(-OC!:!_
3 

en C-4' y C-7,6H,s). (Espectro 2). 

La espectroscopia anterior corresponde al compuesto 5-hidroxi-7,4'-di:_ 

metoxiflavona ,l , previamente aislado de BaccltaJU!., 1thombo-ldal.U (9). 

Con el mismo sistema eluyente se .aislaron 203 mg de un 

producto cristalino, p.f. 238ºC, Rf 0.23 (hexano-AcOEt 3:2), cuyos da 

tos espectroscópicos son los siguientes: 
-1 

IR "máx (CHC1
3
), cm : 3614 (-OH); 1794 (y-lactona); -

1712, 1651 y 1635 (CC=C02R, C=CCO). (Espectro 3). 

RMl'llH (CDC1
3

) 300 MHz, 6: 5.62 ppm (H-2,lH,s); 6.05 -

ppm (H-5,1H,dq,J5,6=3.5 Hz,J5,15=1.7 Hz); 5.16 ppm (H-6,1H,dd,J6,5= -

3.5 Hz,J
6

,
7

=4 Hz); 3.4·1 ppm (H-7,1H,dd,J
7

,
6
=4 Hz,J

7
,

8
=1.5 Hz); 4.98 -

ppm (H-8,1H,dd,J8,7=1.5 Hz,J8,9=5 Hz); 4.03 ppm (H-9,1H,dd,J9,8=5 Hz); 

3.39 ppm (H-13,H!,d,J13,13'=12 Hz); 3.34 ppm (H-13',1H,d,J13',13=12 -

Hz); 1.55 ppm (H-14,3H,s); 2.08 ppm (H-15,3H,dd,JlS,S=1.7 Hz); 6.12 -
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pprn (-OCOC(CH3)=C!:!_H,1H,sa)' 5.71 pprn (-OCOC(CH3)=CH!:!_,1H,sa)' 1.89 ppm 

(-OCOC(C_!!3)=CHH,3H,sa). (Espectro 4). 

EM, rn/z (70 eV) (abund. rel.J: 376.1 M+ (79%); 122.2 -

(16. 7%); 69.2 (100%)' 43.1 (22%); 41.1 (38.6%). 

Las constantes espectroscópicos antes descritas corresponden a la laE_ 

tona sesquiterpénica l, , 8-0-metilacrilato-9a-hidroxi-11 ,13-dihidro-

-11 , 13-epoxiatripl.iciolido_, aislada previamente de Ca__f_ea. µ,i}!.o.6a. ( 10) • 

De las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (1:4) fue-

ron aislados 521 mg de un producto amorfo, p .. f. 262º-264ºC, Rf.0 .. 7.7 -

(hexano-AcOEt 1:4), con la espectroscopía siguiente: 

IR \) - (KBr)' cm- 1 : 3150 (-OH); 1653 (C=O)' 1606, ,--max 
1583 y 1563 (anill.o aromático). (Espectro 5). 

RMN
1

H (DMSO) 80 MHz, ó: 6.52 pprn (H-3,1H,s)¡ 6.27 ppm 

(H-6,1H,d,J6,8=3 Hz); 6.43 ppm (H-8,lH,d,J8,6=3 Hz); 7.87, 7.05, 6.95, 

7.76 ppm (H-2', H-3' ,H-5',H-6', sistema AA'BB'); 3.92 ppm (-OCH
3 

en -

C-4' ,3H,s). (Espectro 6). 

Los datos espectroscópicos antes descritos pertenecen al compuesto --

5, 7-dihidroxi-4 '-metoxiflavona ~, p~eviamente aislada de Eupa~olt-i.um

gl.a.bJULtwn < 1 1 l • 

La Ca..t:ea ~e.l.óorú..i. se colectó cerca de Tepanatepec,· --

Oaxaca, México, en julio de j985, voucher 321973 AM 104, depositada -

en el herbario del Instituto de Bioloc;:ria, UNAM. Las partes aéreas se

cas y molidas (44.1 g) se colocaron en un<::1. columna con celita en el -

fondo, y se extrajeron con una mezcla de hexano-AcOEt (4:1); la solu

ción resultante se concentró a sequedad obteniendose 105 g de extrac

to. La cromatografía en columna empacada con Si02 del extracto, util!_ 

zando como eluyente mezclas de hexano-AcOEt de polaridad creciente, -

diÓ corno resultado el aislarnient.o de 1600 mg de un producto aceitoso, 

ligeramente amarillo, con una polaridad de hexano-AcOEt (4:1); las -

contantes espectroscópicas para este compuesto son: 
-l 

IR "máx. (CHC1 3J cm : 1750 y 1725 (ester)¡ 1620, 1570 

y 1460 (anillo aromático). (Espectro 7). 

uv (etanol) Amáx = 213.5 nm (espectro 8). 

RMN1H (CDC13) 90 MHz, ó: 7.08 ppm (H-2,1H,d,J2,6=2 Hz)¡ 

7.48 ppm (H-5,1H,d,J5,6=8 Hz); 7.23 ppm (H-6,1H,dd,J6,5=8 Hz,J6,2=2 -

Hz)¡ 5.06 pprn (H-7,2H,s) ¡ 2.77 ppm (H-9,2H,m); 1.56 ppm (H-10,3H,s) ,_ 
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2.58 ppm (R1-C!!_Me2,1H,m) ¡ 1.17 ppm (R,-CH~2,6H,d,J=7 Hz); 2.83 ppm 

(R3-CHMe 2 ,1H,m) ¡ 1.32 ppm (R
3

-CHMe
2

,6H,d,J=7 Hz). (Espectro 9). 
13 

RMN C (CDCl 3 ) 25.2 MHz, ó: 137.0 ppm (C-1,s)¡ 121.6 

ppm (C-2,d); 148.0 ppm (C-3,s)¡ 131.0 ppm (C-4,s)r 127.6 ppm (C-5,

d); 125.0 pprn (C-6,d); 64.7 ppm (C-7,t); 55.6 pprn (C-8,s); 53.9 ppm 

(C-9,t); 22.8 pprn (C-10,q); 176.0 ppm (7-00C,s); 33.9 ppm (7-~HMe2 , 

d); 174.4 ppm (3-00C:,s); 33.6 ppm (3-~rIMe2 ,d); 18.7 ppm (2 -CHMe
2
,-

4q). (Espectro 10). 

EM, m/z (70 eV) (abund. rel.): 263.2 M+-57 (0.5%); -

162.1 (16%)¡ 71.2 (25%); 43.2 (300%), 

que corresponden al compuesto isobutirato de 7-isobutirilaxi-8,9--

-epoxitimol ~ , aislado previamente de GcU.Ua.nd.la. a.n.,U:ta.:ta. ( 12) , Rf 

0.83 (hexano-AcOEt 2:3). 

En e1 mismo sistema de disolve·ntes se aislaron 904 -

mg de un aceite ligeramente amarillo, cuya espectroscópia está dada 

a continuación: 

IR "mfu< (CHC1 3 ) 

llo aromático). (Espectro 11). 

-.1 
cm J745 (ester); 1620 y J455 Cani:_ 

UV (etanol) Amáx = 214 rnn. (Espectro 12). 

RMN 1H (CDC1 3 ) 90 MHz, o: 6.86 ppm (H-2,1H,d,J2 , 6=2 

Hz); 7.36 ppm (H-5,lH,d,JS,6=8 Hz)¡ 7.03 ppm (H-6,1H,dd,J6,5=8 Hz,

J6,2=2 Hz)¡ 2.31 pprn (H-7,3H,s) ¡ 2.79 ppm (H-9,1H,d,J9,91=5 Hzl; --

3.04 ppm (H-9 1 'JH,d,J91 ,9=5 Hz); 4. 17 ppm (H-.lO, 1H ,d,J 10' 10' =12 Hz)¡ 

4.52 ppm (H-10' ,1H,d,J 10 ,, 10=12 Hz); 2.01 ppm (R2-ctt3 ,3H,s}: 2,85 -

ppm (R3-c~1e 2 ,1H,m)¡ 1.32 ppm (R3-cm~~2 ,6H,d,J=7 Hz). (Espectro 13), 

EM, m/z (70 eV) (abund. rel.); 149.1 M+-143 (_19,5%)¡ 

71.2 (27.5%); 43,2 (100%); 41.2 (13.2%)' 

y corresponde al compuesto isobutirato de 10-aceto~i-B,9-epoxitimol 

;¡.,, aislado previamente de WedeR.-i.a. 601U.~e1Úana (13) 1 Rf 0,62 (hexa

no-AcOEt 2: 3) , 

De las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (2:1) se 

obtuvieron 1312 rng de un liquido aceitoso ligeramente amarillo; con 

la espectroscopía siguiente; 
-l 

IR "max (CHC1 3 1 cm 1735 (ester)¡ J6lO, 1570 y --~ 

1460 (anillo aromático), (Espectro 14). 

uv (etanol) ~máx = 213 nm. (Espectro 15). 
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1 
RMN H (CDC1 3 ) 90 MHz, o: 7.11 ppm (H-2,1H,d,J

2
,
6

=2 --

Hz); 7.49 ppm (H-5,1H,d,J5 , 6 =8 Hz); 7.22 ppm (H-6,1H,dd,J
6

,
5

=8 Hz, -

J 6 , 2= Hz); 5.07 ppm (H-7,2H,s); 2.76 ppm (H-9,1H,d,J
9

,
9

,=5 Hz); 3.05 

ppm (H-9',1H,d,J9,,9=5 Hz); 4.18 ppm (H-10,1H,d,J10,10•=12 Hz); 4.53 

ppm (H-10',1H,d,J10 ,, 10 =12 Hz); 2.60 ppm (R
1

-C!:!_Me
2

,1H,m); 1.17 ppm -

(R1-cm~2'6H,d,J=7 Hz)' 1.99 pprn (R2-CH3,3H,s)' 2.84 ppm (R3-C~4e2,-

1H,m); 1. 32 ppm (R3-ctt~2 ,6H,d,J=7 Hz). (Espectro 16). 

RMN13c (CDC13}, 25.2 MHz, O: 138.1 ppm (C-1,s)' 121.8 

ppm (C-2,d); 148.7 ppm (C-3,s}; 128.7 ppm (C-4,s); 129.2 ppm (C-5,d); 

125.1 ppm (C-6,d); 64.9 ppm (C-7,t); 56.6 ppm (C-8,s); 50.8 ppm (C-9, 

t}; 65.2 ppm (C-10,t); 174.8 ppm (3-00C,s); 33.9 ppm (3-f_HMe
2

,d); ~-

174.4 ppm (7-00C,s); 34.1 ppm (7-f_HMe
2

,dJ' 170.1 ppm (R
2
-ooc,s); ---

20.5 ppm (CO~,q)' 18.9 ppm (2 -CHMe2 ,4q). (Espectro 17). 

EM, m/z (70 eV) (abund. rel.): 319 M+-59 (5%) ¡ 291 -

M+-87 (10%); 235 (7.1%); 71.1 (36.5%); 43.2 (100%), 

la cual corresponde al compuesto caracterizado como isobutirato de -

10-acetoxi-8,9-epoxi-7-isobutiriloxitimol ~ , Rf 0.57 (hexano-AcOEt-

2:3). 

De las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (1:1) se -

obtuv6 una mezcla que fué recromatografiada sobre sio
2 

utilizando e~ 

mo eluyente una mezcla de hexano-AcOEt (3.5:1.5), obteniéndose prim~ 

ramente 22 mg de un producto aceitoso ligeramente amarillo, con los 

datos espectrales que a continuación se describen: 
-1 

IR vmáx (CHC1
3

) cm : 3570 y 3372 (-OH), 1740 (ester); 

1630 y 1576 (anillo aromático). (Espectro 18). 

RMN 1H (CDC13) 80 MHZ, o: 6.65 ppm (H-2,1H,sa); 6.87 -

pp>n (H-5,1H,d,J5,6=8 Hz)' 6.58 ppm (H-6,lH,dd,J6,5=8 Hz,J6,2=2 Hz) 

2.25 ppm (H-7,3H,s), 4.42 ppm (H-9,2H,s)' 4.42 ppm (H-10,2H,s); 2.05 

ppm (R
2
-ctt

3
,3H,s); 2.54 ppm (R

3
-C!:!_Me

2
,1H,m); 1.12 ppm (R

3
-CHM¿> 2 ,6H,

d,J=7 Hz); 8.55 ppm (-OH fenólico, señal intercambiable con n 2o,1H,

sa). (Espectro 19). 

EM, m/z" (70 eV) (abund. rel.): 310 M+ (1l.8%}; 167.1-

(80.5%); 149,1 (39.4%}; 71.1 (84.1%); 43.2 (100%), 

y que corresponde al compuesto caracterizado como 8-hidroxi-9-aceto

xi-10-isobutiriloxitimol Z, , Rf 0.44 (hexano-AcOEt 2:3). 
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Posteriormente se aislaron 50 mg de un aceite incolo-

ro con la espectroscopía siguiente: 
-1 

IR vmáx {CHC1 3 ) cm : 3450 {-OH); 1725 {ester); 1610, 

1500 y 1465 (anillo aromático) . 

RMN
1

H {CDC13) 80 MHz, o: 6.82 ppm {H-2,1H,sa)¡ 6.75 

ppm {H-5,1H,d,J5 , 6=8 Hz)¡ 6.99 ppm {H-6,1H,dd,J
6

,
5
=8 Hz,J

6
, 2=2 Hz) 

5.05 pprn {H-7,2H,s)¡ 4.42 ppm (H-9,2H,s) ¡ 4.42 ppm {H-10,2H,s)¡ 2.07 

ppm (R1-CH3,3H,s); 2.52 ppm {R3-CI:!_Me2,1H,m)¡ 1.20 ppm {R3-CHM~2·6H,

d,J=7 Hz)¡ 2.52 ppm (R2-C!:!_Me2,1H,m) ¡ 1.20 ppm {R2-CHMe2,6H,d,J=7 Hz)¡ 

8.75 ppm (-OH fenólico, señal. intercambiable con o
2
o,1H,sa.). (Espec

tro 20), 

la cualipertenece al compuesto~, descrito como 7-acetoxi-8-hidrox!:_ 

-.9,10-diisobutiriloxitimol, Rf 0.37 (hexano-AcOEt 2:3). 

Y por ultimo se aislaron 26 mg de un aceite amarillo, 

con las constantes espectroscópicas siguientes: 
-1 

IR vmáx (CHC13) cm : 3595 (-OH)¡ 1730 (C=0)1 1640, y 

1570 (anillo aromático). (Espectro 21). 
1 RMN H (CDC1

3
) 80 MHz, o: 6.82 ppm {H-3,1H,d,J

3
,

5
=1.25 

Hz); 6.87 ppm (H-5,1H,dd,J 5 , 3=1.25 Hz,J
5

, 6=8 Hz); 7.67 ppm (H-6,1H,

d,J6,5=8 Hz)¡ 4.70 ppm (Ar-C_l:!2-0H,2H,s) ¡ 2.62 ppm {Ar-CO-CH3,3H,s) ¡-

10.75 ppm (-OH fenÓlico quelatado, señal intercambiable con o
2
0,1H,

s). (Espectro 22), 

que pertenecen al compuesto 2-hidroxi-4-metilen-hidroxiacetofenona -

~ , descrito previamente como producto de reacción del compuesto 1,2 

con LiAlH
4 

seguido por Naio
4 

(12). 

De las frac~iones eluidas con hexano-AcOEt (1:1), ta~ 

bién se aisló una mezcla de dos componentes, los cuales fueron dete~ 

tados por cromatografía en placa fina (CH
2
c1

2
-acetona 9:1). Esta me~ 

cla binaria se recromatograf ió sobre Sio2 usando como eluyente CH2 -

ci 2-acetona (9:1), lo cual permitió el aislamiento de 196 mg de un -

producto aceitoso de color amarillo, con la espectroscópia siguiente: 

IR V~ (CHCl3l cm- 1 : 3600 y 3690 (-OH)¡ 1730 (ester)¡ 
max 

1605, 1505 y 1460 {anillo aromático). (Espectro 23). 
1 RMN H (CDcl

3
) 90 MHz, o: 7.09 ppm (H-2,1H,d,J2 , 6=2 

Hz)¡ 7.47 ppm (H-5,1H,d,J5 6=8 Hz)¡ 7.21 ppm \H-6,1H,dd,J6 5=8 Hz, -

J
6

,
2

=2 Hz); 4.67 pprn (H-7,;H,s) ¡ 3.05 ppm (H:9,1H,d,J9 , 9 ,=S Bz); ---
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2.76 ppm (H-9' ,1H,d,J9' ,9=5 Hz); 4.53 ppm (H-10,1H,d,J10,10•=12 Hz); 

4.18 ppm (H-10',1H,d,J10•,10=12 Hz); 2.01 ppm (R2-CH3,3H,s); 2.83 -

ppm CR3-C!!!>!e2 ,1H,m); 1.32 ppm CR3-cH~2 ,6H,d,J=7 Hz). (Espectro 24). 

EM, m/z (70 eV) (abund. rel.): 308 M+ (2.2%); 183.1 -

(31.4%); 165.1 (23.2%); 71.1 (40.3%); 43.2 (100%), 

que corresponde al compuesto isobutirato de 10-acetoxi-8,9-epoxi-7-

-hidroxitimol 1J,, Rf 0.21 (hexano-AcOEt 2:3). 

Del segundo componente se aislaron 103 mg, como un -

aceite amarillo, y cuyas constantes espectrscópicas son: 

IR vmáx (CHC13 ) cm- 1 : 3595 y 3345 (-OH); 1728 (ester); 

1628, 1577 y 1458 (anillo aromático). (Espectro 25). 

RMN 1H (COC13 ) 80 MHz, o: 6.82 ppm (H-2,1H,d,J
2

,
6
=1.5-

Hz); 7.00 ppm (H-5,1H,d,J5 , 6=8 Hz); 6.87 ppm (H-6,1H,dd,J6 , 5=8 Hz, -

J 6 , 2=1.5 Hz); 5.01 ppm (H-7,2H,s); 3.90 ppm (H-9,1H,d,J9 , 9 ,=10.5 Hz); 

3.55 ppm (H-9' ,1H,d,J9,,9=10.5 Hz); 1.54 ppm (H-10,3H,s); 2.57 ppm 

CR
1

-C!!!>!e
2

,1H,m); 1.17 ppm (R1-CHM_!!
2

,6H,d,J=7 Hz). (Espectro 26), 

que corresponden al compuesto 7-isobutiril-8,9-dihidroxitimol 1fr , 
Rf 0.14 (hexano-AcOEt 2:3). 

Rea.ec..i.6n de g, eon :tlú6~uoJU1Jto de bo~o.- A una solu--

ción de 100 mg de~ en 2.5 ml de tetrahidrofurano anhidro, se agreg~ 

ron 0.1 ml de eterato de trifluoruro de boro (Et
2
0:BF

3
J con agita--

ción continua, dejandose reaccionar durante 30 min a temperatura am

biente. 

La reacción se paró añadiendo 5 ml de AcOEt y 5 ml de 

agua; la mezcla resultante se extrajó con AcOEt. La fase organica se 

secó con sulfato de sodio anhidro y se concentró, obteniendose 93 mg 

de J. 



36 

RESULTADOS Y DISCUSION 

Cal.ea za.c.at:ec.lúc.fú Schldl. 

La CcU'.ea za.c.a-t:ec.fúc.fú Schldl fue recole9tada cerca de 

Yucunduchi Oaxaca, México, en Julio de 1985. La extracción de las 

partes aéreas con hexano-AcOEt (4:1) produjó tres componentes. 

El componente menos polar fué una sustancia cristalina 

de color amarillo con p.f. 175º-177ºC, sus constantes físicas y espe~ 

troscópicas corresponden a las descritas para el compuesto 5-hidroxi

-7,4 '-dimetoxiflavona l. , aislado previamente de Baccha..tr..l.6 ~hombo~da.-
1..iA (9). La identidad de ésta sustancia se confirmó por comparación -

directa de sus espectros de IR (espectro 1) y RMN1H (espectro 2) con 

los descritos en la literatura (9). 

El componente de polaridad intermedia presentó un p.f. 

de 238ºC, las propiedades físicas y espectroscópicas corresponden a -

las descritas para el compuesto 8-0-rnetilacrilato-9a-hidroxi-11,13-di:_ 

hidro-11,13-epoxiatripliciolido ~, furanoheliangólida aislada ante-

riormente de C. pi.1.o~a (10). La identidad de ésta sustancia se confiE_ 

rnó también por comparación directa de sus espectros de IR (espectro ~ 

Y RMN
1

H (espectro 4) con los descritos en la literatura (10). 

El componente más polar presentó un p.f. de 262°-264°C, 

los datos físicos y espectroscópicos, de IR (espectro 5) y RMN
1

H (es

pectro 6), están de acuerdo con los descritos para el compuesto 5,7-

-dihidroxi-4'-rnetoxiflavona J, , previamente aislado de Eupa~o~~wn g~ 

bJta;t.um (11). La identidad de este compuesto se confirmó al compararlo 

con muestra autentica. 

CcU'.ea. '12-lli o n.U 

La Ca,.f.ea ne.L6orúi. se recolectó cerca de Tepanatepec -

Oaxaca, México, en Julio de 1985. La extracción de las partes aéreas, 

con hexano-AcOEt (4:1) y posterior cromatografía, permitió el aisla-

miento de siete productos Oerivaaos del timol y un derivado de la ac~ 

tofenona. 



37 

De las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (4:1) se -

aisló el componente i, {Xmáx = 213.5), el cual tiene un peso molecular 

de 320, determinado por espectrometría de masas y está de acuerdo pa

ra un compuesto de fórmula c18a
24

o
5

• La identificación de ~como el -

isobutirato de 7-isobutiriloxi-8,9-epaxitimol, aislado anteriormente

de Go.An.Mdla (VcÁ./.d:a.:ta. ( 12 J , se obtuvo comparando sus espectros de IR 

(espectro 7), RMN
1

H (espectro 9) y EM con los publicados para el deri:_ 

vado del timol aislado de G. QJIÁ/.,:t;a.:ta. (12). 

La asignación de las señales en el espectro de RMN
13c, 

(espectro 10) , de ~ que no han sido publicados con anterioridad se de 

tallan a continuación. 

Las señales en 148.0 ppm (C-3,sJ, 137.0 ppm (C-1,sl, -

133.1 ppm (C-4,s), 127.6 ppm (C-5,dl, 125.0 ppm (C-6,d), y 121.6 ppm 

(C-2,d) corresponden al anillo bencénico trisustituido; las señales -

para los dos grupos isobutíricos se asignaron a 176.0 ppm (s) y 174.4 

ppm (s) para los carbonilos, a 33.9 ppm (d) y 33.6 ppm (dl para los 

carbones tercearios, y a 18.7 ppm (q) para los metilos. La señal en -

64.5 ppm (C-7,tJ se asigna a un metileno del tipo Ar-cH
2
-o- y el epo

xido se asigna a S~.6 ppm (C-8,s) para el carbono cuaternario y a ---

53.9 ppm (C-9,t) a el carbono secundario. Por ultimo la señal en 22.8 

ppm (C-10,q) corresponde al metilo en C-8 de la estructura del com-

puesto ~ . 

El compuesto ~ ()..máx = 214 nm), presentó un peso mole

cular de 292, obtenido por espectrometría de masas y está de acuerdo, 

para un compuesto de ;órrnula c
16

H
20

o
5

; los datos espectroscópicos de 

IR (espectro 11), RMN. H (espectro 13) y EM corres?onden al compuesto

isobutirato de 10-acetoxi-8,9-epoxitimol .§. , aislado de Wede.e..t.a nolL6-

.tV<-la11a previamente (13). 

De las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (1:1) se 

aisló el compuesto 2, , como un aceite amarillo, identificado como ---

2-hidroxi-4-metilenhidroxi-acetofenona por comparación de sus datos -

espectroscópicos de IR (espectro 21) y RMN
1

H (espectro 22) con los r~ 
portados en la literatura. Este compuesto se ha descrito como produc

to de reacción del compuesto 1~ con LiAlH4 seguido por la oxidación -

con Naio
4 

(12), (ESQUEMA VII), siendo esta la primera vez que 2, se -

aisla en forma natural. 
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De las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (2:1) se -

aisló un componente g que resultó ser un liquido aceitoso ligeramente 

amarillo. Su peso molecular de 378 obtenido por espectrometría de ma

sas está de acuerdo para la fómula condensada c
20

H
26

o
7

. En su espec-

tro de IR (espectro 14) presenta bandas para funciones ester en 1735-

cm-1 y dobles enlaces aromáticos en 1610, 1570 y 1460 cm- 1 • En el es

pectro de UV (espectro 15) se observa un rnaximo de absorción de 213 -

nm lo cual indica la presencia de grupos aromáticos. 

El estudio del espectro de masas, RMN 1H (espectro 16) 

y RMN
13

c (espectro 17) de este componente, permite establecer la -

presencia de dos residuos de ester isobutírico, de acuerdo con las -

siguientes evidencias: en el espectro de masas presentó señales a -

m/z 71.1 (c4tt 7o+,36.5%) y m/z 43.2 (c
3

tt
7

+,100%) características de -

la fragmentación de esteres isobutíricos. El espectro de RMN 1H (es-

pectro 17) presentó señales en 2.60 pprn (1H,rn) y 2.84 ppm (1H,m) co

rrespondientes a dos grupos -CH- (metino) , y los grupos metilo de -

los residuos de isobutirato aparecen a 1.17 ppm (6H,d,J=7 Hz) y 1.32 

ppm (6H,d,J=7 Hz). Por otro lado, las señales a 174.8 ppm (s) y a --

174.4 ppm (s) en el espectro de RMN 13c (espectro 17), se asignaron a 

los carbonilos de las dos unidades isobutíricas. 

Así mismo, la presencia de un grupo acetato se esta-

blece por la señal en m/z 43.2 (C
2

H
3
o+,100%) del espectro de masas ; 

por la señal en 1.99 ppm (3H,s) del espectro de RMN 1H caracteristica 

de un metilo de acetato; y }.X>r la presencia de una señal p~ra un caE._ 

bonilo a 170.1 ppm (s) en RMN
13

c, donde el metilo aparece en 20.5 -

ppm (q). 

Los datos espectrales de RMN 13c sugieren la presencia 

de un anillo aromático de seis miembros trisustituido, por las seña-

les a 138.1 pprn (s), 121.B ppm (dl, .148.7 pprn (s), 128.7 ppm (s), --

129.2 ppm (d) y 125.1 ppm (d). La posición relativa de los sustitu-

yentes se establece directamente por el espectro de RMN1H, ya que el 

doblete a 7.11 ppm (1H,d,J=2 Hz) con una constante de acoplamiento -

de 2 Hz sugiere un acoplamiento meta, el doblete en 7.49 ppm (lH,d,

J=S Hz) con una constante de acoplamiento de 8 Hz presume una inte-

racción orto, y la señal en 7.22 ppm (1H,dd,J=8,2 Hz) que se presen

ta como un doble de dobles cOn constantes de acoplamiento para una -

interacción orto y meta. De esta manera se sugiere un anillo benceni 

ca sustituido en C-1, C-3 y C-4. 
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Los dobletes centrados a 2.76 ppm (1H,d,J=5 Hz) y 3.05 

ppm (1H,d,J=5 Hz), sugieren la presencia de un epoxido, lo cual es -

comprobado en el espectro de ru-ru 13c donde las señales a 56.6 ppm (s), 

y a 50.B ppm (t) se asignaron respectivamente a los carbonos cuaterna 

ria y secundario del epoxido. 

La señal en 5.07 ppm (2H,s) del espectro de RMN 1H se -

asigno, por su desplazamiento químico, a un metileno del tipo bencil~ 

ca enlazado a una función oxigenada; mientras que el metileno también 

unido a una función oxigenada y cuya señal es un sistema AB centrada 

en 4.35 ppm, es del tipo alquilico. Ya que la molecula no presenta -

otra función oxigenada, mas que los esteres isobutiricos y el acetato, 

es obvio que alguno de estos esteres esten unidos al metileno bencil!. 

co y al metileno alquilico. La posición relativa de los esteres se -

discutira más adelante. 

Como se estableció anterio.nnente el anillo bencénico -

es trisustituido en las posiciones C-1, C-3 y C-4: la naturaleza de -

ios sustituycn~es se elucidó de la siguiente manera: la señal a j48.7 

ppm (s) en RMN
13

c muestra que este atomo de carbono aromático está -

unido a una función oxigenada que evidentemente es un ester, dado que 

la molécula no presenta otro tipo de función oxigenada. Las otras dos 

sustituciones por las señales en 138.1 ppm lsl y 128.7 ppm (~} del 

mismo espectro, demuestran que esos atamos de carbono están unidos a 

otros atamos de carbono, siendo uno de estos el metileno bencilico 

previamente descrito (vide supra). 

La posición relativa de los sustituyentes en el anillo 

aromático se deduce del espectro de RMN1H; así, la señal a 7.22 ppm -

que se presenta como un doble de dobles y que tiene constantes de ac~ 

plamiento de 8 y 2 Hz, demuestran que su posición relativa es orto y 

meta con respecto a los otros dos hidroqenos restantes, su desplaza-

miento químico sugiere que se encuentra en posición orto al rnetileno

bencilico unido al oxigeno de alguno de los esteres presentes en la -

molécula ya descritos anteriormente. La señal a 7.49 ppm, por su cons 

tante de acopla.miento Ce 8 Hz sugiere una posición relativa orto con 

respecto a uno de los hidrogenos aromáticos y para a otro; del mismo

rnodo, su desplazamiento químico lo sugiere orto con respecto a un gr~ 

po desactivante. 

De acuerdo con todos los datos de la discusión ante--

rior, la unicq estructura que cumple con los requisitos de peso y fór 
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mula molecular, así como de RMN 1H y 13c, es la siguiente: 

R= isobutirato o acetato 

Para asignar las posiciones relativas de los esteres , 

se comparó el espectro de RMN
1

H del compuesto en discusión con los p~ 
blicados para los compuestos u-12 (39) y el obtenido para el corn--

puesto ~ , (TABLA I y VI) ; de esta manera se fijó un ester isobutíri

co en el metileno bencilico y el otro en C-3 del anillo bencénico, -

así como el acetato unido al metileno de la posición C-10. Finalmente 

se establece la estructura & , (ESQUEMA VI) , como la correcta para e~ 

te compuesto, la cual es descrita como isobutirato de 10-acetoxi-B,9-

-epoxi-7-isobutiriloxitimol. 

Una diferencia notoria entre las estructuras de ~ ~ 

y .§.. , es proporcionada por sus espectros de RMN 
1

H y 
13

c. Mientras que 

en-RMN 1H del compuesto ,i y ~ aparecen señales corespondientes a los -

protones metilenicos en C-7, en el espectro del compuesto~ aparece -

una señal en 2.34 ppm caracteristica para un metilo aromático, en es

caso ubicado en C-J. Las tres señales asignadas a carbonilos en el es 

pectro de RMN 13c para el compuesto g,, lo diferencia de~ que solo 

presenta dos señales caracteristicas para ese tipo de carbonos en un 

espectro similar, (TABLA I y II). 

De las fracciones eluidas con hexano-AcOEt (1:1) se ob 

tuvó una mezcla de tres componentes, la cual fué recromatografiada 

con una mezcla eluyente de hexano-AcOEt (3.5:1.S), obteniendose un 

componente L corno un aceite ligeramente amarillo; su peso molecular

de 310 obtenido por espectrometría de masas está de acuerdo para la -

fórmula condensada c
16

H
22

o
6

. Así mismo la espectrometría de masas in

dica la presencia de residuos isobutírico y de acetato, ya que se ob

servan picos intensos a m/z 71.1 (C
4

H
7

o+,84.1%) y m/z 43.2 tc3H7 +; 

C
2

H
3
o+, 100%). 
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El espectro de IR (espectro 18) de ésta sustancia, --

muestra dos bandas anchas en 3570 y 3372 crn- 1 correspondientes a gru

pos alcohol, la banda intensa en 1740 cm- 1 se asigna a funciones es-

ter, y las señales en 1630 y 1576 cm-1 corresponden a dobles ligadu-

ras aromáticas. 
1 . 

El espectro de RMN H (espectro 19) presenta señales en 

2.54 pprn (1H,m) y 1.12 ppm (6H,d,J=7 Hz) asignadas al metino y meti-

los respectivamente de un residuo isobutirico. Los singuletes caract.!§:_ 

risticos a 2.05 ppm (3H,s) y 2.25 ppm (3H,s) revelaron la presencia -

de un metilo de acetato y de un metilo aromático. La señal en 4.42 

ppm (4H,s) que integra para cuatro protones es característica para me 

tilenos unidos a una función oxigenada; ésta función oxigenada segur~ 

mente es un residuo isobutirico o de acetato ya que así lo establecen 

los datos espectroscópicos, al no haber evidencia de otra función oxi 

genada diferente. 

En la región aromática del espectro de RMN
1

C aparecen

señales a 6.55 ppm (1H,sa), 6.87 ppm (lH,d,J=8 Hz) y 6.58 ppm (1H,dd, 

J=8,2 Hz) / que ~ugieren un nnillo bencénico trisustituido, así como

la posición relativa de los sustituyentes en C-1, C-3 y C-4, por las 

constantes de acoplamiento que describen, para interacciones meta, 

orto, y orto y meta respectivamente. Por otro lado la señal ancha en 

8.55 ppm es caracteristica de un protón hidroxilico de tipo fenólico. 

Una evidencia adicion~l para l~ estructura dei compue~ 

to J., fué obtenida cuando el compuesto~ con Et
2
o:BF

3 
(eterato de tr!_ 

fluoruro de boro), correlacionando los espectros de IR, RMN 1H y EM -

del producto de reacción con los del compuesto 2 obtenido corno produ~ 

to natural, (ESQUEMA VIII). 

La totalidad de la discusion anterior, asume la estru~ 

tura b como la correcta para el compuesto en cuestión, {ESQUEMA VI) 

ya que ademas cumple con el peso y formula molecular obtenidos median 

te su espectro de masas. 

La comparación de los datos de RMN
1

H para los compues

tos ~y -;L se resume en· la TABLA IV. 

Posteriormente se aisló el componente !'L , como un acei 

te incoloro, cuyo espectro de IR presenta bandas en 3450 cm-
1 

asigna

da a un grupo alcohol, 1725 cm-1 a grupos ester, y 1610, 1560 Y 1465-

cm-1 para un anillo aromático. 
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En su espectro de Rl'4N
1

H (espectro 20) presenta señales 

caracteristicas para un anillo bencénico, en 6.82 ppm (lH,sa), 6.75 -

ppm (1H,d,J=8 Hz), y 6.99 ppm (1H,dd,J=8,2 Hz), que lo sugieren tri-

sustituido en C-1, C-3 y C-4. 

Las señales en 2.52 ppm (2H,m) y 1.2 ppm (12H,d,J=7 Hzj 

son asignadas a grupos metino y metilo magneticamente equivalentes de 

dos residuos isobutíricos, y la señal en 2.07 ppm (3H,s) se asigna a 

un metilo de acetato. 

También se presenta una señal en 4.42 ppm (4H,s), por 

lo que se presume la existencia de cuatro protones rnetilenicos en dos 

carbonos unidos a un oxigeno de alguno de los esteres presentes en la 

molécula. Estos hidrogenos metilenicos son diferentes a los hidroge-

nos bencilicos ya descritos. 

La señal en 8-75 ppm (1H,sa) que establece la presen-

cia _de un protón hidroxilico del tipo fen6lico, además de los datos -

anteriormente discutidos, sugieren una estructura similar al compue~ 

to b, exepto por el metilo aromático en C-1, que el compuesto~ no -

presenta. 

La posición ~elativa de los grupos eJtcr la establece, 

1~ equ~v~lencia magnética de los dos residuos isobutíricos cuyos pro

tones en el carbono terceario y metilo describen el mismo desplaza--

miento químico, y por otro lado la correlación espectral de RMN 1H con 

el compuesto 1§ , que presenta dos unidades de isobutirato en C-7 y -

C-jO, los cuales no presentan el mismo desplazamiento químico los pr~ 

tones que las constituyen (ver ó del compuesto~ en la TABLA VI). 

Un analisis de toda la discusión predicha, nos lleva a 

establecer la estructura .ª'= como la correcta para el compuesto en cues 

tión, (ESQUEMA VI). 

De la misma mezcla se aisló el compuesto ~ , descrito-

anteriormente. 

De las ~racciones eluidas con hexano-AcOEt (1:1) tam-

bién se aisló una mezcla de dos componentes, que fué recromatografia

da con una mezcla eluyente de CH
2
ci2-acetona (9:j), lo cual permitió 

el aislamiento del componente 1J como un aceite amarillo. Su peso m~ 

lecular de 308 obtenido por espectrometría de masas esta de acuerdo

para la fórmula condensada c
16

tt
20

o
6

• La espectrometría de masas tam-
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bién indica la presencia de residuos isobutírico y de acetato, ya que 

se observan picos intensos a m/z 71.1 (CH 0+,40.3%) y m/z 43.2 
+ + 4 7 

CC3H7 ;C
2

H3o ,100%) caracteristicos de estos residuos. 

El espectro de IR (espectro 23) de est¡e componente, -

muestra dos bandas anchas cor=espondientes a grupos alcohol en 3600 -

y 3690 cm-1
, la señal intensa en 1730 cm- 1 corresponde a funciones es 

ter, y las bandas en 1605, 1565 y 1460 cm- 1 se asignan a dobles liga

duras aromáticas. 

El espectro de RMN 1H (espectro 24) presenta señales a 

2.83 ppm (1H,m) y 1.32 ppm (6H,d,J=7 Hz) caracteristicas del residuo

isobutírico. El singulete a 2.01 ppm (JH,s) es característico de un -

metilo de acetato, y el singulete en 4.67 ppm (2H,s) de un metileno -

de alcohol bencÍlico. Así mismo, las señales en 7.09 pprn (1H,d,J=2 Hz) 

7 .47 ppm ( 1H,d,J=8 Hz) y 7. 2·¡ ppm ( 1H,dd,J=8, 2 Hz) revelaron la pre-

sencia de un anillo bencénico trisustituido. 

Los dobletes que aparecen a 3.05 ppm (1H,d,J=5 Hz) y -

2.76 pprn (1H,d,J~5 Hz), sugieren la presencia de un epoxido, así como 

los que aparecen a 4,53 ppm (lll,d,J~12 Hz) y 4.18 ppm (1H,d,J=12 Hz), 

sugieren la presencia de un metileno alquilico enlazado a una fun--

ción oxigenada, ésta ultima no puede ser otra mas que un ester isobu

tírico o de acetato, ya que los datos espectr6scópicos no revelan una 

función oxigenada diferente. 

Debido a la gran similitud entre los espectros de ---

RMN 1H del compuesto U y el del compuesto ,& , (TABLA I), se estable-

ció la posición relativa de los sustituyentes en el anillo aromático, 

en C-1, C-3 y C-4. Así como la posición del ester isobutirico en C-3 

y el acetato en c-10, (TABLA I y II). 

De acuerdo con lo anterior la estructura correcta para 

este compuesto es 1,J,. Por tanto la diferencia entre el compuesto g y 

el 1J es la esterificación de alcohol en C-7 por un grupo isobutirato 

en el compuesto 2: , mientras que en U el alcohol es libre. 

El segundo componente 1fr se obtuvó como un aceite ama

rillo. Su espectro de IR (espectro 25) presenta bandas en 3595 cm-
1 

Y 

3345 cm- 1 , asignadas a grupos alcohol, 1728 cm-1 a grupos ester, Y --

1628, 1577 y 1458 para un anillo aromático. 

En el espectro de RMN 1H (espectro 26) se presentan las 

señales caracteristicas para un anillo bencénico, en 6.82 ppm (1H,d,-
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J=1.5 Hz), 7.00 ppm (1H,d,J=8 Hz), y 6.87 ppm (1H,dd,J=8,1.S Hz) que 

lo sugieren trisustituido en C-1, C-3 y C-4, por las constantes de 

acoplamiento que describen para interacciones meta, orto, y meta y or 

to respectivamente. 

Así mismo se observa el singulete a 5.01 ppm (2H,s) e~ 

racteristico para el rnetileno bencílico unido a una función oxigenada.. 

Por las señales a 2.57 ppm (1H,m) y 1.17 ppm (6H,d,J=7 Hz) se presume 

que la función oxigenada es un residuo isobutirico, lTABLA V). 

La señal en 1-54 ppm (3H,s) se asignó a un metilo, que 

por su desplazamiento químico se establece que es del tipo CH
3

C(OH)R2• 

Y los dobletes centrados a 3.73 ppm corresponden a un metileno unido 

al oxigeno de Wla función oxigenada. 

Las constantes espectroscópicas descritas están de --

acuerdo para la estructura 1=& como la indicada para el compuesto en -

discusión, (ESQUEMA VI). 

Los datos espectrales de RMN
1

H de los compuestos 1=, ~ 
y ~ son comparados en la TABLA III. 

Resumiendo, los compuestos cuyas estructuras son §.. , -

;L , §,. , 1=J y 1,&. , que resultaron novedosos, son caracterizados como : 

rsobutirato de 10-acetoxl-8,9-epoxi-7-isobutiriloxitimol; 8-hidroxi-

-9-acetoxi-10-isobutiriloxitimol; 7-acetoxi-8-hidroxi-9,10-diisobuti

riloxitimol; isobutirato de 10-acetoxi-8,9-epoxi-7-hidroxitimol; y --

7-isobutiriloxi-8,9-dihidroxitimol; respectivamente. 
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TABLA I. Datos de RMN
1

H para los derivados del timol~,~, &,Y U* 

~ ~ g u 

H-2 7.08 d(2) 6.86 d(2) 7.11 d(2) 

H-5 7.48 d(8) 7.36 d(8) 7.49 aes>.·• 7.46 .d(8) 

H-6 7.23 dd(8,2) 7.03 dd(8,2) 1.22•dd(8,2J 7.21 dd(8,2) 

H-7 5.06 s 2_34· s 5.07 s 4.67 s 

H-9 2.77 ID 2.79 d(5) 2.76 d(5) 2.76 d(5) 

H-9' 2.77 ID 3.04 d(5) 3.05 d(5) 3.05 d(5) 

H-10 1.56 s 4.17 d(12) 4.18 d(12) 4.18 d(12) 

H-10' 4.52 d (12) 4.53 d(12) 4 .53 d(12) 

R
1

-CH 2.58 ID 2.60 ID 

R
1
-c (Me) 2 

1., 7 d(7) 1. 17 d(7) 

R
3
-cu 2.83 ID 2.85 ID 2.84 ID 2.83 ID 

R
3
-c(Me) 2 1. 32 d(7) 1.32 d(7) 1.32 d(7) 1.32 d{7) 

R 2-cocH3 2.01 s 1.99 s 2.01 s 

* A 90 MHz en coc1
3 

con TMS (tetrametil silano) como referencia inter

na. Los desplazamientos químicos están en ppm y los números entre p~ 

rentesis son las constantes de acoplamiento en Hz. 

1 
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TABLA II. Datos de RMN
13

c para los derivados del timol~ y ,g, * 

~ & 

C-1 137.0 s 138.1 s 

c-2 121.6 d 121.8 a 
C-3 148.0 s 148.7 s 

C-4 131 .o s 128.7 s 

c-s 127.6 d 129.2 a 
C-6 12s.o d 125.1 a 
C-7 64.7 t 64.9 t 

e-a 55.6 s 56.6 s 

C-9 53.9 t so.a t 

c-10 22.8 q 65.2 t 

1-ooc 176.0 s 174.4 s 

7-CH 33.9 a 34.1 a 
7-C(Mel 2 

18.7 q 18.9 q 

3-00C 174.4 s 174.8 s 

3-CH 33.6 a 33.9 d 

3-C (~le) 2 18,7 q 18.9 q 

R2-ooc 170.1 s 

R
2
-cH3 

20.5 q 

* A 25.2 MHz en coc13 con TMS como referencia interna. Los desp1a

zamientos químicos están en ppm. 
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TABLA III. Datos de RMN
1

H para los derivados del timol z., ~y 1l * 

H-2 

H-5 

H-6 

H-7 

H-9 

H-9' 

H-10 

H-10' 

6.65 sa 

6.B2 d(8) 

6.60 dd(8,2) 

2.25 s 

4.42 s 

4.42 s 

4.42 s 

4.42 s 

2.05 s 

R3-CH 2.54 m 

R
3

-C(Me) 2 1.12 d(7) 

R1-cocH3 
R

2
-CH 

R
2

-C(Ne)
2 

R
1

-CH 

R
1
-c(Me)

2 

6.80 sa 

6.75 d(8) 

6.95 dd(8,2) 

5.05 s 

4.42 s 

4.42 s 

4.42 s 

4.42 s 

2.52 m 

1.20. d(7) 

2.07 s 

2.52 m 

1 .2 d(7) 

5,82 ,d \1'.5,· 
7;QÓ a(a)·· 

6. 0; ~Cl'cs:'1\s> 
·• .. 5:01' .. ~··. 

. . -: _, .: · .. -: ~· ._., 
·3 .90. d.(10. 5) 

3.ss d(10.5l 

1.54 s 

2.57 m 

l.17 d(7) 

* A 80 MHz en cnc1
3 

con TMS como referencia interna. Los desplaza

mientos químicos están dados en ppm y los números entre parente

sis son las constantes de acoplamiento en Hz. 
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TABLA IV. Datos de RMN 1 H para los derivados del: timol ,!i, y J,, * 

~ :2 

H-2 6.86 d(2) 6.65 sa 

H-5 7.36 d(8) 6.82 d(8) 

H-6 7.03 dd(8,2) 6.60 dd(8,2) 

-H-7 2.34 s 2.25 s 

H-9 2.79 d(5) 4.42 s 

H-9' 3.04 d(5) 4.42 s 

H-10 4-17 d(12) 4.42 s 

H-10' 4.52 d(12) 4.42 s 

R2-cocH3 
2.01 s 2.05 s 

R3 -CH 2.85 m 2.54 m 

R3-C(Mel 2 
1. 32 d(7) 1 .12 d(7) 

* A 80 MHz en cnc1
3 

con TMS como referencia interna. Los desplaza

mientos químicos están dados en ppm y los números entre parentesis 

son las constantes de acoplamiento en Hz. 

/ 
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TABLA V. Datos de los desplazamientos químicos de las unidades isobu

tiricas en C-7, en RMN1H, para los derivados del timol~ , g 
y~. 

~ g ~ 

R 1-CH 2.56 m 2.60 m 2.57 m 

R1-c(Mel 2 1 .17 d(7) 1 .17 d(7) 1.17 d(7) 

H-7 5.06 s 5.07 s 5.01 s 

* A 80 MHz en CDcl3 con TMS como referencia interna. Los desplazamieE:_ 

tos químicos están dados en ppm y los números entre parentes·is son 

las constantes de acoplamiento en Hz. 



TABLA VI. Datos de RMN
1

H p~ra 1os derivados del timol~·,.§., 1},, li , l? , \§y 1,l l 

H-2 

H-5 

ti* 

6.06 d(2) 

~-36 d(S) 

·g• 

7.11 d(2) 

.7.49. d(0) 

u+ ~+ 

6.92 s(sa) 6.92 s(sa) 

7.37 d 7.37 d 

i..:¡+ 

7.13 s(sa) 

7.49 d 

7.12 s(sa) 

7.59 d 

7.22 dd(0,2) 7;04 d(sa) 7.05 d(sal H-6 7.03 dd(0,2) 7.22 d(sa) 7.22 d(sa) 

6.05 s(sa) 

6.92 s 

5.o7's 2.35 s 2;35 s H-7 2• 34 S 5 •. lO::s· 5.10 S 2.19 B (saf 

H-9 2;79.'acs> .. 2.16 aes> ".2.00 a . 2.01 a ·2·:00 a· 2.01 a 2.00.a 

• 3.ri4d.csi 3:o~'a(5l '.Mo .ª 3~01 a' ' 3io{ci''• · 3;oié 01 

==~o. · 4: 17.cic1ú ~- Íea/1'2{; 4,14, ª·· 4-,10· a,:;•·,:':;¡;4}1'!"a ' • ~~13 a ~~12 : • 

. ·::::···· ·é:'.;:.:~;:,~;'.'.i'.!%0.é ·1:~Já ~~m~·i~W~!:!.~t~~t: i'.~~·· 
7 OR ':2:~c):';.\'. ;::: .; '•'· ¡'. >,:;• :;:~· '..}::' ·') 2'~10·'.J. 2;60 qq. 

-
1 '1:+t~c~¡ ·?,'/~: • ·~~ ~:•;?;·,},,'~:?X•"•" :f;',' C· •· ·.. 1.10 a 

10-0R
2 

2.01 s 1:99. s . '> '·L'2:5cíúici· "· ·· 2.00 s · ;.. ·;:5~ qq 2.49 qq 2.so qq 

. 't·1;b9·.; •. i',, ;': .. , . i;~i :.< ::'7F ,;:,º aq 1 .00 ª 1.09 ª 
:•;?1;0'ii}ci'i' ·:, · .. :.;.:;;,•;, .,, ·~· ;º':r< · 1 :01 dq 1.05 a 1.01 a 

-6-0Me -~·. ·' "•'.J-~ ~~~~j ,.,., ~,. ~· ;·:<.~· .. ·_.·J ·-~-~. 3.83 s 
~ < "."; "·X::,• ):;·\:'.·Jtf .~,,.,_;"j"' ·.,:~· " 

: ~ :~O M:z e:n C:~i: .1::H:~~~:~;;:;1?~~t~~~;~~:;~i~~~~árr:~:~:~ 1 d:' :;:~~::~:::~ O::u::· 2' • 3 '= 
2' ,4 1 =7 (39). .·,,:,~.;,..;,; ... \. ·,'.§:_·~·/<:~ 

0 A 400 MHz en CDC1
3

• J(Hz): 6;7a11 10~)0~.-~·12·~:~.·~-"~~··;~J.:~~~S·1'.'.,~~j_'91,:c~·3.! .. ,4•~71 ·3 1 ,.5~=-4',,5•=1.51 OiBut; 

2 1 ,3 1 =2 1 ,4 1 g7 (39). 
1 Los desplazamientos químicos están dados en ppm, usia:ndo como ref~rencia interna TMS. "' o 
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CONCLUSIONES 

1.- Se describe el estudio fitoquímico de dos plantas mexicanas del -

género Ca.l'.ea: Ca.l'.ea zaca:tecfú.cfú., recolectada cerca de Yucunduchi, 

Oaxaca: y Ca..f.ea ne.ihonL{., recolectada en Tepanatepec, Oaxaca. 

2.- El estudio químico de éstas dos especies muestra que su composi-

ción es muy diferente. Así, de C. zaca~ecfúcfú. se aislaron los -

compuestos ya conocidos, 5-hidroxi-7,4'-dimetoxiflavona J.., 5,7-

dihidroxi-4'-metoxiflavona ¿, y la lactona sesquiterpénica del -

tipo furanohelianqolido fr:. ; estos resultados están de acuerdo con 

los estudios quimiotaxonómicos previamente reportados para otras

poblaciones de C. zaca~ecfú.cfU.. Mientras que de C. n~orú,i. se 

aislaron siete compuestos derivados del timol; dos conocidos: el 

isobutirato de 7-isobutiriloxi-8,9-epoxitimol ~ , y el isobutira

to de 10-acetoxi-8,9-epoxitimol ~ ; y cinco nuevos: isobutirato -

de 10-acetoxi-B,9-epoxi-7-isobutiriloxitirnol g , 8-hidroxi-9-ace

toxi-10-isobutiriloxitimol 'L , 7-acetoxi-B-hidroxi-9,10-diisobut~ 
riloxitirnol l!. , isobutirato de 10-acetoxi-8,9-epoxi-7-hidroxiti-

rnol 1J , y 7-isobutiriloxi-8,9-dihidroxitimol Lf ; y el compuesto 

conocido 2-hidroxi-4-metilenhidroxi acetof enona ~ 

3.- Los hallasgos químicos están en desacuerdo con la nueva clasific~ 

ción del género Ca.fe.a, que establece que tanto la C. ~el.6onl-l. --

como la C. zaca;teclú.clú. son la misma planta. 

4 .. - Se establecieron las estructuras g 1 'L , .ª'- , 1J y Lf para los nu~ 

vos compuestos derivados del timol por metodos espectrales de IR, 

ru-m 1
H, RMN

13c, UV Y EM. 

S.- Debido a la diferencia en composición de las dos especies del gé

nero Ca¿e.a estudiadas, se sugiere ampliar su estudio fitoquímico, 

no solo de las partes aéreas de la planta, sino también de las --

raíces. 
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