UNIVERSIDAD DE EL SALVADOR
FACULTAD DE QUIMICA'Y FARMACIA

INTRODUCCION DE INFORMACION ESTRUCTURAL Y
ESPECTROSCOPICA (RMN 3C) DE METABOLITOS AISLADOS DE FLORA
SALVADORENA EN LA BASE DE DATOS NAPROC-13

TRABAJO DE GRADO EN MODALIDAD DE TRABAJO DE INVESTIGACION

PRESENTADO POR:
JOSUE ISAAC JIMENEZ PINEDA

PARA OPTAR EL GRADO DE:
LICENCIADO EN QUIMICA'Y FARMACIA

JUNIO 2022
SAN SALVADOR, EL SALVADOR, CENTRO AMERICA



UNIVERSIDAD DE EL SALVADOR

RECTOR
MAESTRO. ROGER ARMANDO ARIAS ALVARADO

SECRETARIO GENERAL
MAESTRO. FRANCISCO ANTONIO ALARCON SANDOVAL

FACULTAD DE QUIMICA Y FARMACIA

DECANA
LICDA. REINA MARIBEL GALDAMEZ

SECRETARIA
LICDA. EUGENIA SORTO LEMUS



DIRECCION DE PROCESOS DE GRADO

DIRECTORA GENERAL

MSc. Cecilia Haydeé Gallardo De Velasquez

TRIBUNAL EVALUADOR

ASESORES DE AREA EN APROVECHAMIENTO DE
NATURALES

Dr. David Francisco Torres Romero

Maestra. Ana Miriam Santamaria De Campos

DOCENTE ASESORES

Dr. Marvin José Nuinez Rivas

MSc. Morena Lizette Martinez De Diaz

Dr. José Luis Lépez Pérez

RECURSOS



AGRADECIMIENTOS

Son muchas las personas que han contribuido al proceso y culminacién de este
trabajo de grado. En primer lugar, quiero agradecer al Dr. Marvin José Nufiez
Rivas asesor y mi maestro en la Universidad: él fue el primero que creyo en este
proyecto, me apoy6 de manera personal e institucional y me alenté para que
culminara esta investigacion. De igual forma a Msc. Morena Lizette Martinez de
Diaz quien con su conocimiento, guia, apoyo e ideas me permiti6 aprender
mucho mas que lo estudiado en el proyecto y al Dr. José Luis Lopez Pérez por
haberme brindado la oportunidad de recurrir a su capacidad y conocimiento
cientifico, asi como también haber tenido la paciencia para guiarme durante el

desarrollo de esta investigacion.

A la Facultad de Quimica y Farmacia de la Universidad de El Salvador, gracias
por haberme permitido formarme en ella, gracias a todos los maestros que fueron
participes en mi crecimiento personal y profesional, ya sea de manera directa o
indirecta, ya que fueron ustedes los responsables de realizar su pequefio aporte
gue el dia de hoy se vera reflejado en la culminacion de mi paso por la
universidad. También a mis compafieros y amigos de la universidad ya que
gracias al comparferismo, amistad y apoyo han aportado en un alto porcentaje a

mi voluntad de seguir adelante en mi carrera profesional.

Y para finalizar, agradezco también a mi madre por ser ese apoyo incondicional

y por brindarme tan valiosos consejos; gracias por su confianza.



DEDICATORIA

Dedico este trabajo de grado a mi madre, pues sin ella no lo habria logrado. Por
formarme con buenos sentimientos, habitos y valores, lo cual me ha ayudado a
seguir adelante en los momentos mas dificiles. Todo el esfuerzo lo hice por ella,
fue un arduo trabajo, pero hoy puedes apreciar los frutos. Espero de ahora en
adelante poder retribuir no solo tu amor sino también todo lo que has dado por

mi, ser un respaldo para ti y hacerte sentir orgullosa en cada paso que dé.



INDICE GENERAL

RESUMEN

CAPITULO |

|. INTRODUCCION

CAPITULO Il

Il. OBJETIVOS

CAPITULO Il

lll. MARCO TEORICO

3.1. BASE DE DATOS NAPROC-13

3.2. ESTRUCTURA DE BASE DE DATOS
3.2.1. Pagina de inicio
3.2.2. Interfaz de busquedas

3.3. EDITOR DE MOLECULAS JME-X
3.3.1. Cdbdigo SMILES
3.3.2. Cébdigo JME

3.4. ESTRUCTURA DE EDITOR DE MOLECULAS JME-X
3.4.1. Pagina de inicio

3.5. PLANTILLA EXCEL

CAPITULO IV

IV. DISENO METODOLOGICO

4.1. TIPO DE ESTUDIO EXPERIMENTAL

4.2. INVESTIGACION BIBLIOGRAFICA

4.2.1. Busqueda de publicaciones cientificas

con

espectroscopicos de RMN 3C de PN salvadorefios

4.3. INVESTIGACION DE CAMPO

datos

4.3.1. Extraccion de los datos RMN '3C de las publicaciones

cientificas
4.4. PARTE EXPERIMENTAL

Pag. N°

XVi

20
21
21
22
22
25
36
37
38
40
40
45
48
49
49
49

49
50

51
53



4.4.1. Generar estructuras electrénicas de los productos naturales
asociadas a los datos de desplazamiento quimico
4.4.2. Completar plantillas Excel
4.4.3. Importacion y verificacion de la informacion estructural,
bibliografica y espectroscopica en NAPROC-13
CAPITULO V
V. RESULTADOS Y DISCUSION DE RESULTADOS
5.1. PUBLICACIONES CIENTIFICAS ENCONTRADAS
5.1.1. Palabras claves
5.1.2. Criterios de inclusion y exclusion
5.2. EXTRACCION DE DATOS DE ARTICULOS SELECCIONADOS:
CREACION DE FICHAS SISTEMATICAS
5.2.1. Articulo seleccionado, familia: Lamiaceae
5.2.2. Articulo seleccionado, familia: Solanaceae
5.2.3. Articulos seleccionados, familia: Asteraceae
5.2.4. Articulo seleccionado, familia: Piperaceae
5.2.5. Articulos seleccionados, familia: Celastraceae
5.3. ESTADISTICA DE ARTICULOS SELECCIONADOS
5.3.1. Ao de publicacion
5.3.2. Familia botanica de las especies vegetales
5.3.3. Especies vegetales estudiadas
5.4. PROCESAMIENTO DE ESTRUCTURAS: CREACION DE
CODIGOS SMILES Y JME
5.4.1. Estructuras generadas familia: Lamiaceae
5.4.2. Estructuras generadas familia: Asteraceae
5.4.3. Estructuras generadas familia: Piperaceae
5.4.4. Estructuras generadas familia: Solanaceae
5.4.5. Estructuras generadas familia: Celastraceae
5.5. ESTADISTICA DE ESTRUCTURAS INTRODUCIDAS

53
58

59
61
62
62
62
63

64
65
65
66
66
66
69
69
71
12

73
73
75
77
78
80
89



5.5.1. Familias de compuestos 89

5.5.2. Grupos de compuestos 90

5.5.3. Tipos de compuestos 91

5.5.4. Aportes novedosos a la base de datos 93
5.6. ADICIONES O CAMBIOS DE DESPLAZAMIENTOS QUIMICOS 94
CAPITULO VI 99
VI. CONCLUSIONES 100
CAPITULO VL. 102
VIl. RECOMENDACIONES 103

BIBLIOGRAFIA

GLOSARIO

ANEXOS



Figura N°

1

o N o 0o~ WD

10

11
12
13
14
15
16
17
18

19
20
21

INDICE DE FIGURAS

P&gina de inicio NAPROC-13.

Interfaz de registro de NAPROC-13.

Interfaz de inicio de sesion de NAPROC-13.

Formulario de busqueda por nombre.

Formulario de busqueda por subestructura.

Formulario de busqueda por desplazamiento.

Formulario de busqueda por tipos de carbono.

Resultado de busqueda con criterio introducido por autor:
Nufez.

Propiedades quimicas del compuesto 1la-hydroxy-epi-
betulin.

Propiedades espectrales del compuesto 1la-hydroxy-epi-
betulin.

Interfaz historial de busqueda de la sesién actual.

Pagina de inicio del editor de moléculas JME-X.

Applet JME del editor de moléculas JME-X.

Busqueda de esqueletos por nombre.

Formato de plantilla Excel vacia.

Articulo clave: ph84_116, alojado en ScienceDirect.
Procesamiento del compuesto triterpénico 7.

Estructuras de esqueletos disponibles para triterpenos de la
serie del friedelano.

Esqueleto epoxy-3-24-friedelanes.

Plantilla Excel completa para el compuesto triterpénico 7
Numero de palabras claves obtenidas en los articulos

cientificos

Pag. N°
22
23
24
26
28
29
31

32

33

34
35
40
41
44
44
51
54

55
56

60

63



22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40

41

42
43

44
45
46
a7

Diagrama del proceso de inclusion y exclusion.

Distribucion de articulos segun afio de publicacion.
Distribucion de articulos segun familia boténica.

Distribucion de especies vegetales por numero de articulos.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave z06_165 1.
Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave z06_165 2.
Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave ph04_3107_2.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ph157_145 1.
Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave np22_259 4.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave np21 2717 1.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ph84_116_1.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave npl15 1045 1.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave phl17_142 1.
Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave thl04_7367_2.
Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave phll 385 3.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave phl13_148 1.
Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave phl1l3_148 2.
Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ejc16 7582 1.
Porcentaje de grupos de compuestos introducidos en la base
de datos NAPROC-13.

Porcentaje de tipos de compuestos introducidos en NAPROC-
13.

Estructura de montecrinanos 1-3 aislados de C. vulcanicola.
Estructuras introducidas en NAPROC-13 de montecrinanos
1-3.

Compuesto 1, clave: ejc16 7582 1.

Compuesto 3, clave: bmc06_1573 3.

Compuesto 5, clave: np05_1018 5.

Compuesto 2y 5, claves: bmc06_157 2y bmc06 157 5.

64
70
71
72
74
75
76
77
78
78
81
82
83
84
85
86
86

93

92
93

94
94
94
96



Tabla N°

1

w

16

17

INDICE DE TABLAS

Cédigos SMILES de diversos compuestos y reacciones
guimicas.

Cdédigo JME y SMILES del compuesto calealactone A.

Set de herramientas de edicion del Applet JME del editor de
JME-X.

Informacién recuperada del compuesto triterpénico 7.

Cdbdigo SMILES y JME del compuesto triterpénico 7.
Incidencia de palabras claves.

Ficha de articulo seleccionado: familia Lamiaceae.

Ficha de articulo seleccionado: familia Solanaceae.

Ficha de articulos seleccionados: familia Asteraceae.

Ficha de articulo seleccionado: familia Piperaceae.

Ficha de articulos seleccionados: familia Celastraceae.
Distribucion de articulos segun afio de publicacion.
Distribucion de articulos segun familia botanica.

Distribucion de especies vegetales por nimero de articulos.
Cantidad de estructuras por familias introducidas en
NAPROC-13.

Cantidad de estructuras por grupos introducidas en
NAPROC-13.

Cantidad de estructuras por tipo introducidas en NAPROC-13.

Pag. N°

37
39

42
52
54
63
65
65
66
66
66
70
71
73

89

91

92



Anexo N°
1

INDICE DE ANEXOS

Flujo de trabajo tipico de descubrimiento de PN y proyectos de
metabolomica.

Diagrama costo vs tiempo: método de desreplicacion convencional y
basada en el busqueda y comparacion de resultados en bases de
datos espectrales.

Estructuras generadas familia: Asteraceae

Estructuras generadas familia: Solanaceae

Estructuras generadas familia: Celastraceae



2D

3D

CDCI3

DOI

H-H COSY
H-C HMQC
H-C HMBC

IR
IUPAC

JME
MHz

PN

Ppm
RMN 13C
SMILES
TMS
URL

ABREVIATURAS

Dos Dimensiones

Tres Dimensiones

Cloroformo Deuterado

Digital Object Identifier (Identificador de Objetos Digitales)
Espectroscopia de correlacion

Espectroscopia de correlaciéon cuantica simple heteronuclear
Espectroscopia de  correlacion de enlaces  mdltiples
heteronucleares

Espectroscopia infrarroja

The International Union of Pure and Applied Chemistry (Unidn
Internacional de Quimica Pura y Aplicada)

Java Math Expression

Megahercio

Producto Natural

Partes Por Millon

Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear de Carbono 13
Simplified Molecular Input Line Entry System

Estandar de Tetrametilsilano

Uniform Resource Locator (Localizador de Recursos Uniforme)



RESUMEN

El acceso a bases de datos es esencial para la desreplicaciéon de compuestos en
la investigacion de productos naturales. La eficacia de este proceso depende en
gran medida de la comparacién efectiva de propiedades quimicas vy
espectroscopicas de resonancia magnética nuclear de carbono 13, con
estructuras de referencia. A raiz de ello surge NAPROC-13, plataforma de acceso
gratuito alojada en la URL: https://c13.materia-medica.net/ de la Universidad de
Salamanca en Espafa, que proporciona al investigador herramientas que
facilitan la desreplicacion de compuestos durante la investigacion. Actualmente,
El Salvador no cuenta con una base datos de productos naturales, por lo tanto,
es necesario una plataforma para introducir toda la informacion estructural y
espectroscopica investigada. Este trabajo de grado presenta la introduccion a
NAPROC-13 de 110 metabolitos secundarios aislados de especies vegetales
salvadorefas, convirtiéndolos a cédigos SMILES y JME utilizando la aplicacion
guimioinformética JME-X, a partir informacion recopilada de 25 articulos
cientificos seleccionados en los meses de octubre del 2021 a marzo del afio
2022. La busqueda de los articulos se realizo en bases de datos y se sometieron
a un andlisis de contenido. Se concluye que la totalidad de las estructuras
introducidas eran nuevas en NAPROC-13 en el momento del depdsito,
resaltando la inclusibn de una nueva categoria por tipo de un esqueleto
novedoso: montecrinanos. Esto permitirA a los investigadores emplear con
eficacia técnicas de elucidacion de sustancias con estructuras relacionadas,
utilizando busquedas iterativas dentro de la plataforma, identificando compuestos
puros o un compuesto dentro de una mezcla. Ademas de realizar un seguimiento
bibliografico sobre compuestos identificados en el pais, ya que al ser de interfaz
en linea permitira la exposicion de la investigacion en El Salvador. Se recomienda
implementar JME-X y NAPROC-13 en docencia, investigacién y trabajos de

grado de la Facultad de Quimica y Farmacia de la Universidad de El Salvador.
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[. INTRODUCCION

Debido al auge de la informética, los métodos, técnicas y herramientas
computacionales se involucran cada vez més en la labor del investigador de
productos naturales (PN), principalmente como resultado de un crecimiento
exponencial de la cantidad de informacién para procesarse y analizarse durante
el aislamiento e identificacion de estructuras. Existen plataformas aisladas que
funcionan como reservorio de informacion de PN, con datos extensos y
confiables, que pueden ser utilizadas para facilitar el proceso de desreplicacion
durante la investigacion cientifica, pero limitadas por su alto costo de acceso. En
contraste, encontramos plataformas gratuitas limitadas por su escasa

informacion y datos poco confiables, pero con libre acceso a todos los usuarios.

Actualmente no existe una plataforma gratuita que pueda presentar de manera
efectiva todos los metabolitos descubiertos, y el motivo es que clasificarlos y
caracterizarlos no es una tarea facil e implica la optimizacion de la informacion,
asi como algoritmos de inteligencia artificial adaptados a este grupo de
compuestos quimicos. A raiz de esto surge NAPROC-13, que sobresale por su
gran coleccién de PN (cerca de 25,000) y la inclusion de la clasificacion de
metabolitos secundarios, incorporando espectros para compuestos que
representan todas las principales clases de productos naturales, destacando
entre las bases de datos espectrales de acceso abierto en términos de amplitud

como de profundidad en su motor de busqueda.

La utilidad de esta base de datos esta determinada por la informacién estructural
y espectroscopica de PN que se le ingresen. Por ello, en este proyecto se planted
introducir estructuras de PN aislados de especies vegetales nativas de El
Salvador, mediante una recopilacion bibliografica de publicaciones cientificas de
aislamiento e identificacion de metabolitos secundarios en que se haya utilizado

la espectroscopia de resonancia magnética nuclear de carbono 13 (RMN *3C)
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como técnica de elucidacion de estructuras moleculares, realizadas por la
Universidad de El Salvador a través del laboratorio de Investigacion en Productos
Naturales de la facultad de Quimica y Farmacia, asi como también
investigaciones independientes. Dando como resultado la obtencion de 25
publicaciones que cumplieron con los pardmetros de inclusion y exclusién
establecidos, y que tras su procesamiento se extrajeron 110 estructuras de
compuestos novedosos y ya conocidos, que posteriormente fueron incluidos en
la base de datos NAPROC-13 haciendo uso de la herramienta quimioinformatica
JME-X para convertir las estructuras en codigos SMILES y JME.

El procesamiento e introduccion de la informacion estructural y espectroscopica
de las 110 estructuras a la base de datos NAPROC-13, ayudara a los
investigadores a realizar busquedas de compuestos con propiedades espectrales
especificas 0 estructuras relacionadas de cierta especie vegetal de interés,
gracias a la naturaleza de referencia de la base de datos a través de la inclusion
del DOI de los 25 articulos seleccionados, realizando un seguimiento bibliografico

sobre PN identificados en el pais.

Los investigadores que trabajen en el aislamiento de PN podran utilizar
NAPROC-13 para encontrar facilmente informacion especifica de cualquiera de
las 110 estructuras introducidas, ademas podran descargar toda la informacion
para uso propio durante la investigacion, garantizando que los datos se puedan
reproducir y permita a los usuarios investigar las fuentes de referencia para
obtener mas informacion. También siendo de utilidad para comprobar
rapidamente si los compuestos aislados en el trabajo actualmente en curso se
han encontrado anteriormente en especies nativas o extranjeras sobre un amplio
grupo de compuestos ya incluidos en NAPROC-13, facilitando asi no solo el
proceso de desreplicacion, sino también acelerara la identificacion de

compuestos desconocidos.



CAPITULO I
OBJETIVOS



II. OBJETIVOS

2.1. OBJETIVO GENERAL

Introducir informacién estructural y espectroscépica (RMN 3C) de metabolitos

secundarios aislados de flora salvadorefia en la base de datos de la aplicacion

NAPROC-13.

2.2. OBJETIVOS ESPECIFICOS

2.2.1.

2.2.2.

2.2.3.

2.2.4.

Realizar una busqueda de publicaciones cientificas que contengan
datos espectroscopicos RMN 2C de metabolitos secundarios

aislados de especies vegetales de la flora salvadorefia.

Generar estructuras electronicas de los metabolitos encontrados,
mediante el uso de la herramienta digital quimioinformatica JSME-
X 2020.

Transformar las estructuras de grafos de cada uno de los
metabolitos en coédigos de texto JME y SMILES, que se
incorporaran en archivos EXCEL junto a cada tipo de carbono (C,
CH, CHa, CHs) y sus correspondientes desplazamientos quimicos
de RMN *3C.

Introducir en la base de datos de la aplicacion NAPROC-13 la
informacion estructural (codigos JME y SMILES) y espectral de los
metabolitos secundarios encontrados, ademas de la Familia, tipo

y grupo al que corresponden.
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[ll. MARCO TEORICO

3.1. BASE DE DATOS NAPROC-13

NAPROC-13 es una base de datos de productos naturales (PN) que actualmente
cuenta con informacién espectroscopica de cerca de 25,000 metabolitos
secundarios, que nacio a partir de la iniciativa del Dr. José Luis LOpez Pérez,
autor principal y desarrollador de la herramienta, cuya formacion y vinculacion a
la investigacion de PN lo llevd a descubrir la necesidad de contar con una
aplicacion que facilite a los investigadores la tediosa tarea de la elucidacion
estructural de PN. Se encuentra alojada en la URL: https://c13.materia-
medica.net/. Es de acceso gratuito y no se necesita licencia para uso acadéemico.
Tiene como objetivo proporcionar al investigador herramientas que faciliten la
busqueda e identificacidon estructural de compuestos naturales durante el proceso

de investigacion.

Contiene los siguientes motores de busqueda: nombre (familia, tipo y grupo del
metabolito secundario, su formula y peso molecular, nombre trivial y sistematico,
al igual que una busqueda bibliografica), subestructura (estereoquimica), iterativa
(desplazamientos quimicos) y por tipos de carbono. NAPROC-13 permite una
buena representacion de PN, utilizando coordenadas cartesianas que mejoran la
disposicion espacial de la estructura y permite una mejor apreciacion de los
estereocentros, ademas de utilizar un sistema de numeracion homogéneo que
permite la comparacion entre listas de datos espectrales de una variedad de
estructuras relacionadas. Las entradas en la base de datos corresponden a
compuestos registrados como metabolitos secundarios identificados mediante el
uso de RMN 3C en investigaciones cientificas. En todas y cada una de las
estructuras que aparecen en la base de datos, se hace referencia a la fuente de
procedencia, es decir, los datos bibliograficos de la publicacién, ademas de

permitir mediante un link DOI acceder a la fuente original de publicacion. @)
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3.2. ESTRUCTURA DE BASE DE DATOS
3.2.1. Pagina de inicio

La péagina de inicio o home de NAPROC-13 es el elemento mas importante, ya
gue es la primera pagina que se muestra cuando se abre la plataforma. Su
funcion es de facilitar al usuario el acceso a las demas subpéaginas a través de

un menu con los enlaces para las funcionalidades de la aplicacion (Figura N° 1).

NAP RC 13 BUSQUEDA ~  HISTORIAL

Base de datos de Carbono'?® de Productos
Naturales y Relacionados

Dispone de una serie de herramientas que facilitan la identificacion estructural de Productos
Naturales

»

A toelfor a rapid 'enﬂﬂco{ion of NaturalPre

AYUDA
e VNIVERSIDAD COLABORADORES AGRADECIMIENTOS
SR B SALAMANCA DESARROLLADORES CONDICIONES DE
uso

Dpto. de Ciencias Farmacéuticas
Dr. José Luis Lopez Pérez
lopez@usal es

Figura N° 1. Pagina de inicio NAPROC-13.

El usuario que accede a la pagina de inicio desea conocer rapidamente las
funcionalidades de la aplicacion. El disefio grafico de la plataforma permite que
todos los elementos pueden identificarse de forma sencilla y su manejo resulta
mas intuitivo. Asi, los usuarios con menos experiencia pueden entender las

funciones de la base de datos a través del meni home de NAPROC-13, ya que
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posee una ordenada division entre contenido y disefio que propicia una
experiencia intuitiva y dinamica para llevar a los visitantes a las paginas
especificas que les interesen. Ademas, en la parte inferior aparece el link “Ayuda”
disponible en los distintos idiomas que el usuario puede consultar en cualquier
momento. Actualmente, NAPROC-13 esta disponible en los idiomas espafiol,
inglés, francés, aleman, italiano y portugués. La plataforma NAPROC-13

presenta el siguiente menu de funcionalidades y subpéaginas:
- Registro:

Esta subpagina hace referencia a la interfaz de registro, permite al usuario
registrarse en la aplicacion, condicion imprescindible para acceder a la
plataforma. Se presenta como un formulario simple y conciso (solicita solo los
datos de interés). Al seleccionar esta opcion se despliega una ventana donde el
usuario debera rellenar varios campos con su informacion; una vez rellenados

estos campos se presiona registrar (Figura N° 2).

NAP R 50 13 BUSQUEDA ~  HISTORIAL

Registrar

Usuario

Contrasefia

Confirmar contrasena
Nombre

E-Mail
Organizacion/Universidad
Ciudad

Pais

Figura N° 2. Interfaz de registro de NAPROC-13.
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- Iniciar sesion:

Al seleccionar inicio de sesion se despliega una ventana donde el usuario debera
completar los campos de nombre de usuario y contrasefia antes de presionar
entrar (Figura N° 3). El nombre de usuario sera siempre la direccion de correo
electrénico con el que se haya registrado y la contrasefia, la definida por el
usuario. Si el usuario olvida o quiere cambiar la contrasefia, debera seleccionar
la caja “Recordar”. De esta manera, la aplicacién le enviara un correo a la

direccion establecida para que el usuario pueda definir una nueva contrasefia.

N AP Réc 13 BUSQUEDA ~  HISTORIAL
Iniciar Sesion

Usuario

Contrasefia

[ Recordar

¢ Has olvidado tu contrasefia?

Figura N° 3. Interfaz de inicio de sesion de NAPROC-13.

- Colaboradores:

Comprende un listado de todos los profesores y estudiantes que han generado
estructuras de PN, junto con su informacion espectral y desplazamientos

guimicos que han sido incorporados en NAPROC-13.

- Desarrolladores:

Muestra el listado de estudiantes de informéatica del modulo de Formacién
Profesional de la Universidad de Salamanca, Espafia que ha colaborado en el

desarrollo del software de la plataforma.
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- Ayuda:

La interfaz de ayuda sirve como guia al usuario de la plataforma para la

navegacion por la misma y para conocer las funcionalidades de la aplicacion.
3.2.2. Interfaz de busquedas

NAPROC-13 mejora significativamente la busqueda de informacion
espectroscopica en la web, al integrar un sistema complejo de busquedas de
desplazamientos quimicos numéricos basadas en la estructura de cada
compuesto. El esquema basico de la base de datos esta organizado
relacionalmente y las estructuras moleculares se definen y almacenan con dos
codigos alfanumeéricos: JME y SMILES. Los datos de RMN *3C se organizan en
forma de una lista numérica de desplazamientos quimicos, multiplicidad de cada
atomo de carbono y siempre estan asociados con la estructura de cada
compuesto. Se pueden crear consultas sencillas y mas complejas. La aplicacion
permite realizar busquedas flexibles por nombre, subestructura quimica, por
caracteristicas espectrales, desplazamientos quimicos y multiplicidad de las
sefales, es decir, por el tipo de carbono en funcion del nimero de hidrégenos
gue soporta: 0, 1, 2 0 3. Todas las busquedas realizadas durante la sesion abierta
se guardan en el historial de busquedas y estas se pueden combinar utilizando
los operadores boléanos AND y NOT, lo que posibilita la realizacion de

busquedas mas complejas y selectivas. (s
- Busqueda por nombre:

Presenta un formulario que cuenta con un conjunto de filtros de basqueda, que
pueden ser utilizados de forma individual o de forma combinada, es decir que el
usuario puede aplicar mas de un filtro de busqueda, rellenando o dejando en

blanco los campos que desee.
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El primer filtro consiste en la clasificacion estandar del compuesto, de manera
gue se puede filtrar por familia, tipo y grupo. La busqueda consiste en desplegar
la lista de la primera opcién, siendo esta la correspondiente a las familias
disponibles en la base de datos. Una vez seleccionada esta opcién, aparecen los
tipos disponibles para esa familia si los hubiera. Si se selecciona un determinado
tipo, a su vez, apareceran todos los grupos pertenecientes a ese tipo si los
hubiera (Figura N° 4). Ejemplo de familia: terpenoides, ejemplo de tipo:

triterpenoides y ejemplo de grupo: oleananos.

NAP R5013 BUSQUEDA ~  HISTORIAL

Busqueda por nombre

Familia v Tipo v Grupo v

Formula C H N ] 5 F Cl Br
Molecular

<>
Peso Molecular

Nombre Trivial

Nombre Semisistematico

Bibliografia

Autores
Revista

Volumen Paginas Ao

BUSCAR

Figura N° 4. Formulario de busqueda por nombre.

El segundo filtro es por formula molecular, en donde el usuario puede escribir la
formula del compuesto identificado en su investigacion. Se puede incluir la
férmula molecular completa o parcial y se puede afiadir un niamero detras del
simbolo atémico o un asterisco (*), si desea buscar so6lo el simbolo atémico.

También se puede indicar el peso molecular pudiendo colocar un valor maximo y
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minimo, que resultara util en el caso de no conocer de forma precisa este valor
(Figura N° 4).

La busqueda por nombre trivial consiste en colocar aquel nombre comun, propio
o vulgar de cada compuesto que no esta sometido a ninguna regla convencional
de la IUPAC, la busqueda por nombre semisistematico consiste en introducir
aquel nombre sometido a reglas convencionales de la IUPAC. Incluye un motor
de busqueda por bibliografia, en donde se puede filtrar segin el nombre del
autor(es) del articulo cientifico de investigacion de cada compuesto, al igual que

la revista donde ha aparecido publicado dicho articulo. ()

- Busqueda por subestructura:

NAPROC-13 organiza todas sus entradas en clases estructurales basadas en
codigo SMILES, lo cual permite la busqueda de subestructuras para identificar
motivos moleculares comunes. Los compuestos se clasifican en clases de
metabolitos principales segun su subestructura molecular, por tal motivo esta
interfaz cuenta con un editor de moléculas (JME Molecular Editor), es decir, un
programa para la entrada y edicion de la estructura de interés y un filtro de

clasificacion estandar de compuestos. (,7)

Este editor de estructuras permite al usuario dibujar varios fragmentos que
pueden o0 no estar relacionados entre si. JME tiene un panel que acelera la
creacion de estructuras y utiliza las recomendaciones de la IUPAC para
representar la estereoquimica de cada compuesto (Figura N° 5). Al usar este
panel es posible generar subestructuras preformadas (ciclos de diferentes
tamafos, anillos aromaticos, enlaces simples, mdultiples y atomos de uso
frecuente). El panel de control permite ingresar directamente grupos funcionales
(acidos carboxilicos, grupos nitro y otros grupos). Este applet facilita mucho la

tarea de generar estructuras de forma rapida, agilizando asi el proceso de
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basqueda. (77 Este tipo de busqueda Unicamente permite decidir si la
subestructura requerida (por ejemplo, un anillo bencénico) se encuentra
contenida o no en las estructuras de los compuestos a buscar dentro de la base
de datos, resultando una busqueda bastante general, a no ser que se incluya
ademas el filtro segun familia, grupo y tipo de compuesto. ()

NAP R 6013 BUSQUEDA ~  HISTORIAL
Busqueda por subestructura
@ |:||Nzw X|123 )R| Z| O|O X| n| Estereoquimica m
~-B==~2A000000Fr%
C
l Familii - -- v Tipo v Grupo, --- ~
o]

Cl
E BUSCAR

JSME Molecular Editor by Peter Eril and Bruno Bienfait |

Figura N° 5. Formulario de busqueda por subestructura.

- Busqueda por desplazamiento o iterativa:

Esta base de datos ofrece varias alternativas en el proceso de busqueda de
desplazamientos quimicos. Siempre se puede establecer la multiplicidad para
cada desplazamiento y esto constituye una restriccion de busqueda util. No
obstante, también se puede llevar a cabo una busqueda por desplazamientos
guimicos sin restriccién de la multiplicidad para alguno o todos los carbonos, lo
gue resultara de utilidad, por ejemplo, cuando hay dudas sobre la multiplicidad
de alguna de las sefiales 0 se sospecha que dos sefales se encuentren
superpuestas. La busqueda se puede realizar para una posicion especifica en la

molécula (Figura N° 6).
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El sistema permite formular la consulta con cualquier numero de carbonos, desde
uno hasta la totalidad de los carbonos de la molécula en estudio. Por defecto, la
aplicacion establece una desviacion (tolerancia) predeterminada (+/- 2 ppm) para
todos los desplazamientos quimicos, pero el usuario puede determinar una
desviacion especifica para cada carbono. Es interesante poder repetir la
busqueda con diferentes desviaciones y seleccionar la busqueda que
proporcione los mejores resultados. Si la desviacién es demasiado pequefia,
puede ocurrir que no se seleccione algin compuesto interesante. De esta forma,
se puede obtener un nimero razonable y manejable de compuestos. Incluso una
busqueda basada solo en los carbonos mas significativos del compuesto

estudiado conducira a la identificacion de la familia a la que pertenecen. ()

NAP Réc 13 BUSQUEDA ~  HISTORIAL

Busqueda por desplazamiento

5 T oo e Carb

C v 2
Familia & --- v Tipo v Grupo | --- v

Nivel de bisqueda All conditions v (?)

BUSCAR

Figura N° 6. Formulario de busqueda por desplazamiento.

La busqueda iterativa es probablemente la busqueda mas genuina y funcional de
esta aplicacion para la elucidacion de compuestos aislados y purificados o de una
mezcla de estos. El usuario puede incluir en su busqueda desde un
desplazamiento quimico de RMN *3C hasta la totalidad de las sefales del

metabolito bajo estudio. Esta herramienta posee dos modalidades. Por defecto,
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realizara una busqueda de todos los cambios quimicos introducidos. No obstante,
Si N0 encuentra ninguna estructura que cumpla todos los requisitos, podemos
indicar que realice una nueva busqueda iterativa por todos los cambios excepto
uno, realizando todas las combinaciones posibles hasta que encuentre un

compuesto que cumpla con alguno de los requisitos establecidos.

Mediante esta busqueda, se encontrardn aquellos compuestos que posean un
numero maximo de desplazamientos similares a los buscados segun la tolerancia
gue se especifique. Por ejemplo, se podrian introducir 20 desplazamientos
guimicos y obtener compuestos que presenten 12 desplazamientos comunes con
los establecidos en la busqueda. Los compuestos encontrados apareceran
ordenados segun la similitud de sus desplazamientos con los introducidos en la

basqueda. ()

- Busqueda por tipos de carbono:

Permite al usuario buscar compuestos segun el nimero que posean de distintos
tipos de Carbono (C, CH, CHz, CHs). También se pueden establecer en la
busqueda el numero de carbonos unidos a oxigeno y nitrégeno, asi como el

numero de heteroatomos.

El usuario puede establecer un nimero concreto para cada tipo de atomo o
establecer un intervalo. Dispone de un sistema de barras con dos marcadores

para establecer el intervalo de forma rapida y sencilla.

La busqueda es completamente configurable, basta con pulsar los botones del
panel superior donde aparece el nimero de opciones disponibles, en ella se
solicita la insercion del nUmero de barras necesarias (Figura N° 7). Establecido
este numero, ya se puede colocar el tipo de carbono y los heterodtomos por los

gue se desea realizar la busqueda. ()
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Esta opcidén se puede establecer solamente para el esqueleto o para toda la
estructura del compuesto, los tipos de atomos que se pueden seleccionar son:
esqueleto (C*, CH*, CHyx*, CH3s*, C-O*, CH-O* CH>-O* y CH3-O*) y estructura
total (C, CH, CHz, CHs, C-O, CH-O, CH2-O, CHs-O, Br, CI, F, H, I, N, O, Py S).

NAP R 50 13 BOSQUEDA -  HISTORIAL

Busqueda por tipos de carbono

‘ Esqueleto

‘ Aromdticos

‘ Carbonos

‘ Heteroatomos Tipos De Carbono

‘ Alifaticos

Olefinicos

‘ Otros

c CH CH, CH, CO CHO  CHy CHy CN  CHN  CHy CH,
X X X 0 X N N
8 B8

Figura N° 7. Formulario de busqueda por tipos de carbono.

- Resultados de busqueda:

Una vez seleccionada la opciéon “Buscar”, la plataforma presenta un listado de
resultados que concuerdan con los términos de busqueda que hemos
introducido. En la parte superior de esta interfaz estan ubicados tres criterios de
seleccién, el primero de ellos es la opcién de mostrar en cada resultado la
numeracion de los carbonos, el segundo mostrara el desplazamiento quimico
sobre cada carbono y el tercero eliminara la numeracion de los carbonos y sus
desplazamientos quimicos, mostrando solamente la estructura grafica en 2D del

compuesto. En la parte inferior estara ubicada una barra de seleccién numérica
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gue permitird el desplazamiento entre paginas, dependiendo de la cantidad de

resultados que nuestra basqueda arroje (Figura N° 8). (s

> > >

R D D R D @ R D @

Figura N° 8. Resultado de busqueda con criterio introducido por autor: Nufez.

Por defecto veremos en la parte inferior de cada estructura, tres enlaces que
proporcionan informacion de cada uno de los compuestos encontrados. El
primero “Propiedades” sirve para acceder a las propiedades quimicas del
compuesto. El segundo, boton DOI (Digital Object Identifier) es una forma de
identificar un objeto digital (en este caso, un articulo electrénico de una revista)
sin importar su URL, de forma que, si ésta cambia, el objeto sigue teniendo la
misma identificacion. Al pulsarlo, nos abrird una pagina web con la publicacién
original. Si la publicacién es de libre acceso podra descargarla; en caso contrario,
solo tendrd acceso al resumen y la presentacion de la publicacion, necesitando
una subscripcién personal o institucional para el acceso a la informacién
completa. El tercero sirve para representar su espectro de forma grafica, el cual

nos podra servir para comparar con el espectro obtenido experimentalmente.
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Seleccionando la opcion “Propiedades” en la estructura de interés se muestra
toda la informacion del compuesto, su nombre trivial, nombre sistematico, clase
de compuesto (familia, grupo y tipo), disolvente deuterado (utilizado durante la
obtenciéon de los datos de RMN *2C), formula molecular, peso molecular,
bibliografia de donde se obtuvo la informacion espectral, una tabla con los

desplazamientos quimicos RMN 3C y su estructura molecular 2D (Figura N° 9).

Propiedades
Nombre Trivial: 11a-Hydroxy-epi-betulin
Nombre Sistematico:

Familia : Grupo : Triterpencids Tipo : Lupanes
Terpenoids

Disolvente : COCI: Formula Molecular : Peso molecular : 458 351
CzoHz002

Bibliografia : Nunez, M.J., Reyes, C.P., Jimenez, LA, Mouijir, L., Bazzocchi. LL. J Nat Prod (2005) 68, 1018-21

Desplazamientos Quimicos RMN Subestructura
12¢

Num Num2 Tipos &(ppm) MNumeracién  &(ppm)  Sin numeracién
1 1 CH2 355

2 2 CH2 2586

3 3 CH 75.9

4 4 c 378

5 5 CH 48.9

6 3] CH2 18.0

7 T CH2 3541

8 8 c 426

9 9 CH 55.6

10 10 c 391
1 1 CH 705 HO

12 12 CH2 376
13 13 CH 363

14 14 c 429
15 15 CH2 270
16 16 CH2z 338
17 17 c 478

18 18 CH 48.2
19 19 CH 476
20 V] C 149

Figura N° 9. Propiedades quimicas del compuesto 11la-hydroxy-epi-betulin.

Seleccionando la opcion “Espectro” en la estructura de interés, se muestra toda
la informacién espectral de los desplazamientos quimicos RMN *3C del
compuesto, representando todas las sefales caracteristicas de cada carbono de
forma interactiva con la estructura 2D. Los espectros se desglosan en tres
graficos, el primero de ellos muestra las sefiales de los carbonos primarios,
secundarios y terciarios, el segundo de ellos muestra las sefales solamente de

los carbonos terciarios y el ultimo muestra las sefalas de los carbonos primarios,
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secundarios, terciarios y cuaternarios, ademas de incluir las sefiales del
disolvente deuterado. En la parte inferior de esta interfaz se encuentra habilitada
la opcion de imprimir/descargar en formato PDF toda la informacion espectral del
compuesto seleccionado (Figura N° 10). El espectro se muestra de forma
interactiva, ya que se puede seleccionar una determinada zona del espectro y
ampliarlo, ademas de presentar las multiplicidades de los carbonos codificadas
por colores. Esta opcion resulta muy Util cuando aparecen sefales en el espectro

muy proximas.

Nombre Trivial- 11a-Hydroxy-epi-betulin =
Disolvente: Cloroformo-d
D 5 o B B4 mam
A A Cal o 7 et AR
@ IR NNl
o & 'b%’fl 19‘c7 1
| | [
140 120 100 30 50 a0 20 ]
Desplazamiento (ppm)
McH McHz M cH3
] LI ) ] =
P O g o =
=
z20 z00 180 160 140 120 100 80 &0 40 20 o
Desplazamiento (ppm)
M cH
3 5 & O % =
A AR " e A A -
ok o Lo, @R
> & AT N
d P ‘
S "k
2. 220 200 130 160 140 120 100 30 &0 40 20 ]
Desplazamiento (ppm)
Mictis BEiciz Bceh Ec M cCloroformo—d
Imprimir / Descargar PDF

Figura N° 10. Propiedades espectrales del compuesto l1lla-hydroxy-epi
betulin.



- Historial:

Cuando se pulsa el botdn "Buscar" en cualquiera de las busquedas, el resultado
de la seleccion aparecerd posterior en una pagina con el historial de las
busquedas realizadas. Cada una de las busquedas llevadas a cabo se define en
una linea y aparecen ordenadas de forma correlativa. En cada una de ellas se
especifica el nimero de busqueda, el nUmero de compuestos encontrados y el
criterio que se ha utilizado. Disponen de un cuadro para su eliminacién y otro
para su activacion con el fin de realizar posteriores blsquedas booleanas con
"OR" o "AND" entre los distintos resultados obtenidos. Las estructuras

encontradas se pueden visualizar pulsando el boton "Ver resultados”. ()

NAP R{;SC 13 BUSQUEDA ~  HISTORIAL
Historial
m N°debisqueda N° de compuestos Criterio de busqueda Ver Resultados
O 1 I8 Autores: Nurez Ver Resultados
o 2 17727 Familia: Terpenoids \er Resultados
O 3 49 Autores: Nuriez Ver Resultados
and

Familia: Terpenoids

O 4 17732 Autores: Nufez Ver Resultados
or
Familia: Terpenoids

O And O0or O1not2 O 2not1

Figura N° 11. Interfaz historial de busqueda de la sesién actual.

El historial de busqueda permite realizar combinaciones de resultados en base a
criterios utilizados, por ejemplo, en la Figura N° 11 en el nimero de basqueda 1

se utilizd como criterio el autor “Nufez”, el resultado arrojé que en toda la
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plataforma NAPROC-13 hay 53 compuestos bajo ese apellido de referencia. En
el nimero de busqueda 2 se utiliz6 como criterio la familia del compuesto
“terpenoides” arrojando 17,727 compuestos que pertenecen a dicha familia en la
aplicacion. En el numero de busqueda 3 se realizé una combinacion de la
busqueda 1y 2 pero con el criterio “AND” cuyo resultado concluyé que de los 53
resultados bajo el autor “Nufiez” 49 pertenecen a la familia de “terpenoides” y el
namero de busqueda 4 muestra la combinacion de las busquedas 1y 2 pero bajo
el criterio “OR” donde muestra el resultado de 17,732 compuestos bajo el autor

“‘Nunez” y familia de “terpenoides” en conjunto.

3.3. EDITOR DE MOLECULAS JME-X

Las herramientas de facil acceso con interfaces faciles de usar, especialmente
integradas en aplicaciones de escritorio de uso habitual, pueden mejorar el
impacto de la quimica informatica en la investigacion de PN. Un editor de
moléculas, es decir, un programa que facilita la entrada gréafica y la edicion
interactiva de estructuras de compuestos quimicos, es una parte indispensable

de cualquier sistema de procesamiento quimico.

JME-X es un editor de moléculas de uso gratuito alojado en la URL:
https://c13.materia-medica.net/JSME-X_2020/. Dispone de un conjunto de
herramientas y funcionalidades empleadas dentro de paginas HTML, que admite
el dibujo y la edicion de moléculas en computadoras de escritorio, asi como en
dispositivos de mano, incluidos teléfonos inteligentes y tabletas. (o) El editor es
capaz de transformar las estructuras quimicas en cédigo “SMILES” o en el
formato compacto “JME” (representacion textual de una linea de una molécula
gue incluye también coordenadas atomicas 2D) y a la vez generar sus
correspondientes tablas de conectividad junto a las coordenadas cartesianas de
cada uno de los atomos. El cédigo SMILES generado por JME-X es candnico, es

decir, independiente de la forma en que se dibujé la molécula. )
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3.3.1. Caddigo SMILES

SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry System) es una notacion de linea
(un meétodo tipografico que utiliza caracteres imprimibles) para introducir y
representar moléculas y reacciones, permite a un usuario representar una

estructura quimica de una manera que puede ser utilizada por un ordenador. (1)

Tabla N° 1. Cédigos SMILES de diversos compuestos y reacciones quimicas.

SMILES NOMBRE SMILES NOMBRE

CcC Etano [OH3+] lon de Hidronio
0=C=0 Diéxido de Carbono [2H]O[2H] Oxido de deuterio
C#N Cianuro de hidrogeno | [235U] Uranio-235
CCN(CC)CC Trietilamina F/C=CIF E-difluoroeteno
CC(=0)0O Acido acético F/C=C\F Z-difluoroeteno
Reaccién SMILES Nombre
[I-].[Na+].C=CCBr>>[Na+].[Br-].C=CC Reaccion de desplazamiento
(C(=0)0).(OCC)>>(C(=0)OCC).(0) Esterificacion intermolecular

SMILES es un idioma verdadero, aunque con un vocabulario simple (simbolos de
atomos y enlaces) y solo unas pocas reglas gramaticales. Las representaciones
de SMILES de la estructura pueden, a su vez, usarse como "palabras” en el
vocabulario de otros lenguajes disefiados para el almacenamiento de informacion
guimica (informacion sobre compuestos quimicos). Parte de las caracteristicas
esenciales del cdédigo SMILES es que existen codigos SMILES unicos para cada

compuesto quimico.

Con SMILES estandar, el nombre de una molécula es sinébnimo de su estructura;
con SMILES dunicos, el nombre es universal. Cualquiera en el mundo que use
este codigo para nombrar una molécula elegira exactamente el mismo nombre.
Esta propiedad abre muchas puertas al programador de informacién quimica (-

g). Ejemplos de usos para SMILES son:
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- Claves para el acceso a la base de datos.

- Mecanismo para que los investigadores intercambien informacién quimica.
- Sistema de entrada de datos quimicos.

- Parte de lenguajes para inteligencia artificial o sistemas expertos en

guimica.

3.3.2. Codigo JME

El cédigo JIME se genera cuando se dibuja o se representa una estructura en el
editor de moléculas y se pulsa el boton "EST—TEXT". La aplicacion genera este

cbdigo alfanumeérico en una sola linea, aunque se puede desglosar en 3 partes:

- La primera parte contiene dos niumeros separados por un espacio que
indican el nUmero de atomos y enlaces de la molécula, representado en Tabla
N° 2 por letra color rojo.

- La segunda parte contiene los simbolos atomicos seguidos de sus
coordenadas cartesianas X e Y, representado en Tabla N° 2 por letra color
azul.

- La tercera parte constituye la "tabla de conectividad”, muestra como los
atomos estan conectados entre si, ademas de presentar el orden de enlace
(1: enlace sencillo; 2: enlace doble; 3: enlace triple), representado en Tabla

N° 2 por letra color verde.

La aplicacion descompone estas tres partes al pulsar el botén coordenadas, lo
gue facilita su lectura y comprension por parte del usuario. Este cédigo puede
resultar muy util para cambiar/corregir la numeracion de los &tomos, para facilitar
la numeracién automatica con numeros prima, para mejorar el aspecto de las
estructuras, para facilitar su construccion y para acortar la longitud de las cufias
de los hidrégenos durante la creacion de la estructura del compuesto quimico de

interés en el editor de moléculas JME-X. (7)
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Tabla N° 2. Cddigo JME y SMILES del compuesto calealactone A.

Compuesto: calealactone A

Referencia

Yamada, M., Matsuura, N., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, N., Ubukata,
M., Tanaka, T., & linuma, M. (2004). Germacranolides from Calea urticifolia.
Phytochemistry, 65(23), 3107-3111.

Caodigo
JME:

3132 C:14 3.96 8.18 C:15 0.00 3.60 C:13 6.31 1.52 O 3.96 0.00 C:2 1.50 6.95
C:12.686.13C:30.386.06 C:95.21 6.13C:85.544.75C:52364.730 2.78
2.29C:123.961.43C:103.966.75C:40.854.73 C:115.11 2.29 C:6 3.25 3.64
C:74.643.6402.797.520 3.965.36 0 6.96 4.63 O 6.43 6.88 C:201 8.24 3.85
C:202 9.23 4.45 0 8.24 2.31 C:204 10.34 3.85 C:203 9.26 5.61 C:101 7.55 7.75
C:1028.47 7.14 C:1039.48 7.81 0 7.56 9.13 C:104 8.475.85131-1142-1 15
3241225615726131714189181319171101411016111121
1611-2121511617161821319-21715-1821-2920-1222312022
12224223251232622127127281282912730228311

Primera

parte:

3132

Segunda
parte:

C:14 3.96 8.18 C:15 0.00 3.60 C:13 6.31 1.52 O 3.96 0.00 C:2 1.50 6.95 C:1
2.68 6.13 C:3 0.38 6.06 C:95.21 6.13 C:8 5.54 4.75 C:52.36 4.73 0 2.78 2.29
C:123.96 1.43 C:10 3.96 6.75 C:4 0.85 4.73 C:11 5.11 2.29 C:6 3.25 3.64 C:7
4.64 3.64 0 2.79 7.52 O 3.96 5.36 O 6.96 4.63 O 6.43 6.88 C:201 8.24 3.85
C:202 9.23 4.45 0 8.24 2.31 C:204 10.34 3.85 C:203 9.26 5.61 C:101 7.55 7.75
C:102 8.47 7.14 C:103 9.48 7.81 O 7.56 9.13 C:104 8.47 5.85 13

Tercera

parte:

1-1142-115324122561572613171418918131917110141
10161111211611-2121511617161821319-21715-1821-29 20 -
12223120221222422325123262212712728128291273022831
1
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Tabla N° 2. (Continuacion).

[CH2:203]=[C:202]([CH3:204])[C:201](=0)O[C@H:8]2[C@H:7]1[C:11](=[CH2:13
DIC:12](=0)0O[C@ @H:6]1[CH2:5][C@ @H:4]([CH3:15])/[CH:3]=[CH:2]\[C:1] (=O)
[C@:10] ([CH3:14])(0)[C@ @H:9]20[C:101](=0) [CH:102]([CH3:104])[CH3:103]

Codigo
SMILES

3.4. ESTRUCTURA DE EDITOR DE MOLECULAS JME-X
3.4.1. Pagina de inicio

El editor JME-X muestra una interfaz intuitiva, debidamente ordenada y
categorizada (Figura N° 12). Incluye un applet JME desarrollado en el lenguaje
de programacion Java que permite editar y representar estructuras quimicas de
forma grafica. Dispone de un sistema de busqueda que facilita la representacion
de los diversos esqueletos de estructuras quimicas que se encuentran

preformadas en la aplicacion.

S T
Buscar
:. =|E~AID OQOO O FE “r‘ ] Aromatics
c OFCIONES
EST = TEXT Benzofurancids
N
T NUMERACION Isochromans
CON LETRAS Flavonoids
E Cadenas
Br [ ee— Lignanoids
s CON PRIMAS Nucleic Acid Components
fzticates Steroids
subCadenas .
— Polyketides
Primas al final & .
Terpenoids
ACCIONES
Fragments
Vesificar y copiar
NUM. MANUAL i
Numerar P .ﬁ“'}?}"ﬂ ’?:":.
- & gl
JSME Molecular Editor by Peter Erl and Bruno Bienfait @ . "'“D',“""’I ] -‘1’??\;\ v U%\a&
Numerar ¥ ﬁ pu_las L:H\ ﬂ* 'i_ =
. 5 ) = *1’ v =]
JME (Cortesia de Peter Ertl: Novartis) LIMPIAR I oo | Tedy ‘-w'/ﬁie
A ! & D
N — oy YRS
umeracion Especia
L] =3 &  Fingma = S - ,
‘
AYUDAS “" SEN CYT
'

Figura N° 12. Pagina de inicio del editor de moléculas JME-X.
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Dispone de un menu despegable con los distintos tipos de esqueletos de
productos naturales clasificados por familias, grupos y tipos. Estos aparecen ya
numerados de acuerdo a normativas IUPAC y sirven como modelos para facilitar

la generacion de estructuras.

- Applet JME:

Es un lienzo en blanco donde se creara la estructura de interés. Posee un set de
herramientas interactivas que facilitan el proceso de generacion de estructuras
guimicas. Se encuentra dividido en 2 secciones, una superior conteniendo los
grupos funcionales, ciclos y cadenas de carbonos que permite la creacion rapida
y conveniente de sustituyentes organicos comunes, ademas de incluir
herramientas propias de edicion y una seccion lateral izquierda que sirve para la

insercion de los a&tomos mas comunes (Figura N° 13) (Tabla N° 3). (7)

@O x 12338 2 DO X ER
——==~A00@0O00rRY
Cc
N
o

103001
el
F O
; ™\ 104001
1

/’ 06001
x|

Figura N° 13. Applet JME del editor de moléculas JME-X.
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Tabla N° 3. Set de herramientas de edicion del Applet IME del editor de JME-X.

FUNCIONAMIENTO DEL EDITOR DE ESTRUCTURAS JME

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
@OMw x 1233 |2 DO X 9D

1 Proporciona el codigo SMILES de la estructura dibujada en el applet.

2 Borra el contenido de la ventana de edicion.

3 Permite dibujar mas de una estructura en la ventana.

4 Borra el atomo o el enlace que seleccione a continuacion.

5 Permite numerar los dtomos de la molécula. El incremento es de uno en uno.

6 Borra todo el sustituyente.

7 Cambia las cargas atémicas.

8 Deshace el ultimo cambio realizado.

9 Revierte la accion deshecha, si ésta se ha activado previamente.

10 | Permite hacer anillos spiro.

11 | Expandir libremente un &tomo seleccionado.

12 | Informacion sobre el applet JIME.

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14

< —|=|=l~AlO0BI0O0O %

1 Indicar disposiciones Beta y Alfa haciendo click alternativamente.

2 Elegir tipo de enlace: sencillo.

3 Elegir tipo de enlace: doble.

4 Elegir tipo de enlace: triple.

5 Dibujar cadenas lineales.

6 Crear ciclos: anillo de 3 atomos de carbono.

7 Crear ciclos: anillo de 4 atomos de carbono.

8 Crear ciclos: anillo de 5 atomos de carbono.

9 Crear ciclos: anillo de benceno.

10 | Crear ciclos: anillo de 6 4tomos de carbono.

11 | Crear ciclos: anillo de 7 atomos de carbono.

12 | Crear ciclos: anillo de 8 4tomos de carbono.

13 | Permite dibujar grupos funcionales pregenerados., por ejemplo: nitro, éster, etc.

14 | Menu desplegable de herramienta copiar y pega de codigos disponibles en interfaz
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Tabla N° 3. (Continuacion).

Seleccione un atomo especifico: carbono.

Seleccione un &tomo especifico: nitrégeno.

Seleccione un &tomo especifico: oxigeno.

Seleccione un &tomo especifico: azufre.

Seleccione un atomo especifico: fltor.

¢ | Seleccione un atomo especifico: cloro.

Br| | Seleccione un atomo especifico: bromo.

| Seleccione un atomo especifico: iodo.

Seleccione un atomo especifico: fosforo.

X Presione "X" para ingresar el &tomo: tipo no listado.

- Herramienta buscar:

Dispone de un sistema de busqueda que facilita la creacidon de diversos
esqueletos de estructuras quimicas. Cuando se conoce el nombre de la
estructura de interés, esta herramienta resulta ser de mucha utilidad. Al
seleccionar esta opcion aparece una ventana flotante donde puede escribir el
nombre parcial o completo del grupo del compuesto deseado (Figura N° 14). A
medida que va escribiendo el nombre, el nimero de opciones se va restringiendo.
Si hace click sobre uno de los nombres de los grupos encontrados, su esqueleto
se representara automaticamente en el applet JME con los carbonos numerados
de acuerdo a normas IUPAC. Si el esqueleto no se encuentra definido en la
aplicacién, se puede generar a partir de las subestructuras, atomos y enlaces que
aparecen en la paleta del applet. Una manera de acelerar el proceso consiste en
buscar un esqueleto similar y aprovechar alguna parte comun. Si se desconoce
el nombre y la familia del compuesto de interés, esta herramienta posee un menu
despegable donde aparecen clasificados por grupo y tipo todos los esqueletos

predisefiados en la aplicacion. Si se desconoce el nombre, pero se conoce la
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familia y sus caracteristicas estructurales, en la pagina de inicio del editor IME-X
se encuentra un menu despegable donde aparecen clasificados por familia,
grupo y tipo. A su vez, dentro de cada tipo se encuentran clasificados segun
caracteristicas estructurales, como nombre sistematico del sistema policiclico o

por el numero y tamafio de anillos. (7

Busqueda por nombre Busqueda por ciclos
|| | Tipo: | <-Seleccione un tipo--> v]
(Pulsa Enter o Esc para mostrar todos los esqueletos) Grupo: | <—Seleccione un grupo—> o |

Mostrar esqueletos de la busqueda

{limitado a 100 esqueletos)

Resultados: 1886 Esqueletos

Camphanes gluco-10-Camphanes
Caranes Cyclocitrals
gluco-1-Cyclocitrals gluco-9-Cyclocitrals
Cycloheptanes-1 Cycloheptanes-2

Figura N° 14. Busqueda de esqueletos por nombre.

- Menu de opciones:

Cuando se ha generado la estructura de interés este menu ofrece 3 funciones, la
primera de ellas "EST—TEXT" convierte toda la informacion estructural en cédigo
SMILES, JME y ademas muestra la numeracion y tipos de carbono. La funcion
"TEXT—EST" convierte los cédigos SMILES y JME en sus estructuras
correspondientes y la funcion “Coordenadas” despliega una ventana con las
coordenadas X e Y de cada atomo de la molécula, ademas de indicar el nimero

de atomos y enlaces en la primera linea y la tabla de conectividad al final.

- Menu de numeracion:

Consiste en un sistema de numeracion automatizado para las cadenas que se

afiaden sobre los esqueletos creados. Dispone de dos botones para numerar las
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cadenas, con letras y con primas. Si se selecciona la opcién con letras, las
cadenas se numeran multiplicando por mil el nimero del carbono del que nacen
y se le suma uno correlativamente. Por ejemplo, para numerar una cadena que
nace del carbono 5 del esqueleto, se le asignan los numeros 5001, 5002 que
equivalen a 5a, 5b. Si el sustituyente es un azlcar u otra agrupacion establecida
en los productos naturales, en lugar de numerarlos con letras, se numeraran con

la opcidn primas. (7)

- Menu de numeracion manual;

Permite introducir valores de numeracion manualmente a cualquier atomo de la
estructura, ademas de poseer un menu desplegable con las familias de

compuestos con numeraciones especiales incorporadas en el applet JIME.

- Menu de acciones:

La opcidn duplicar genera una copia en una ventana emergente de la molécula
ya diseflada, lo que permite editar la estructura inicial y mas adelante poder
regenerarla si asi se desea. Una vez generada la estructura completa, se pulsa
el botén “Verificar” para comprobar que los cédigos JME, SMILES vy la
numeracion sean correctas y asi, evitar errores en las estructuras. Si alguno de
los atomos de carbono no esta numerado o su numeracion esta repetida, el applet
no le permite copiar la informacion molecular hasta que el error no sea
subsanado. Adicionalmente posee botones cuya activacion proporciona los
cbdigos JME, SMILES y el tipo de cada uno de los carbonos de la molécula junto

al namero que le corresponde de acuerdo a normas IUPAC.

3.5. PLANTILLA EXCEL

Una vez que se ha generado una estructura y se ha verificado que la numeracion

es correcta, toda la informacién referente a esa estructura se traslada a un



46

documento Excel en un formato predefinido (Figura N° 15). Se introduce un
cbdigo interno, la referencia bibliografica de donde procede, el nhombre del
compuesto y los desplazamientos quimicos de cada uno de los atomos de

carbono.

Toda la informacién que se genera en el editor IME-X (codigo SMILES, JME y
tipo de carbono) para cada compuesto debe ser trasladada a la plantilla Excel
después de haber pulsado el botén "Verificar". A partir de esa informacion
NAPROC-13 es capaz de generar la estructura 2D y su espectro de RMN 13C. 7

La plantilla tiene definidos los siguientes campos:
- Referencia:

Se indica con las dos o tres primeras letras de la revista (Phytochemistry: ph;
Journal of Natural Products: np; Helvetica Chemical Acta: hca), el afio y el niumero

de pagina de la publicaciéon separados por guiones bajos.
- Estado:

Indica la confianza de la asignacion de los datos *C RMN: asignacién mediante
bidimensionales., asignaciones antiguas y asignacion basada en otros
compuestos con asignaciones fiables. Si no se indica ningin numero, la
estructura se carga en la base de datos NAPROC-13, pero queda oculta para los

usuarios, excepto para el administrador.
- Nombre y nombre semisistematico:

El nombre se refiere al nombre vulgar o coman del compuesto. EI nombre
semisistematico normalmente incorpora el nombre del grupo al que pertenece e

indica la presencia de agrupaciones segun lo establecido por las normas IUPAC.
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- Clasificacion del metabolito secundario:
Se clasifican en familia, grupo y tipo de metabolito secundario.
- Bibliografia:

Se introduce en el formato definido en la aplicacion EndNote (Clement, J.A., Li,
M., Hecht, S.M., Kingston, D.G. J Nat Prod (2006) 69, 373-6. DOI).

- SMILES numeracion, JME numeracion y tipo de carbono:
Se toma de la aplicacion JME, una vez dibujada la estructura.
- Desplazamientos quimicos en ppm:

Es toda la informacién RMN *3C del compuesto que se encuentra dentro de la
publicacion, se debe verificar que corresponden con los numeros establecidos

tanto en la publicacion como en la generada por el editor IME-X.
- Disolvente deuterado utilizado en RMN:

Se indica mediante una letra mayudscula. Si se ha realizado en una mezcla de
disolventes se indican las letras correspondientes con un signo (+) intercalado:

C+M (sin espacios).

A B C D E F G H 1 ) K L M N 0
1 referencia  Estado sombre  nombreSemis familia Grupo Tipe bibliografin  SMILES ~ JME  numoracion tipoCarbono desplazamie dilselvente Comentarios Com
2
3 | FILA ESPECIE 1 [Autor] [
a alpha beta gamma  epsilon

mall]  [Organismo] [Pais]
¥
« ] ¥ o g +

Som~o

Figura N° 15. Formato de plantilla Excel vacia.
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IV. DISENO METODOLOGICO

4.1. TIPO DE ESTUDIO EXPERIMENTAL

Este estudio de investigacion fue de tipo experimental, ya que se aplicaron
herramientas quimioinformaticas y técnicas tedricocomputacionales con el
principal objetivo de resolver un problema practico, desarrollando un conjunto de
informacion que se incorpor6 en una base de datos de caracter internacional para

favorecer los procesos de desreplicacién de mezclas de PN.

4.2. INVESTIGACION BIBLIOGRAFICA

4.2.1. Busqueda de publicaciones cientificas con datos espectroscopicos
de RMN *3C de PN salvadorefios

Se recopilaron los datos de PN de publicaciones cientificas desde 1980 hasta
marzo del 2022 donde aislaban y elucidaban metabolitos secundarios conocidos
y novedosos a partir de la flora salvadorefia, utilizando resonancia magnética
nuclear; principalmente RMN 3C, como técnica de elucidacién de dichas
estructuras moleculares y que cumplieran con los siguientes parametros de
inclusion y exclusion: incluir al menos 2 de las palabras claves definidas,
presentar completos los datos de desplazamientos quimicos de sus estructuras
y presentar todos los experimentos de RMN 2D de los compuestos aislados. Las

aplicaciones informéaticas para la busqueda bibliogréafica fueron:

- PubMed.

- ResearchGate.

- Springer Link.

- Academia.edu.

- ScienceDirect: Scopus, Elsevier y Mendeley.

- Google Académico.
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Ademas, se realizaron consultas en libros y en publicaciones de revistas

cientificas en las siguientes bibliotecas:

- Dr. Benjamin Orozco de la Facultad de Quimica y Farmacia de la
Universidad de El Salvador.

- Central de la Universidad de El Salvador.

4.3. INVESTIGACION DE CAMPO

Para las busquedas se emplearon las siguientes palabras claves “Natural
Products”, “C NMR”, “Nufez’, “Torres-Romero”, “Bazzocchi” y “El Salvador”,
posterior a ello, se realizé un proceso de inclusion y exclusion bajo los siguientes
parametros: incluir al menos 2 de las palabras claves definidas, presentar
completos los datos de desplazamientos quimicos de sus estructuras y presentar
todos los experimentos de RMN 2D de los compuestos aislados. Las
publicaciones fueron clasificadas en grupos, segun la Familia botanica de la

especie vegetal en que se describe el metabolito secundario aislado.

Por ejemplo, se realiz6 una busqueda en el sitio ScienceDirect utilizando las
palabras claves “El Salvador” “Natural Product’” y “C RMN”, y se encontro el
articulo Ardiles, A. E., Gonzéalez-Rodriguez, G., Nafez, M. J., Perestelo, N. R.,
Pardo, V., Jiménez, I. A., Valverde, N. M., & Bazzocchi, I. L. (2012). Estudios de
triterpenos del friedelano de origen natural como sensibilizadores de la insulina
en el tratamiento de la diabetes mellitus tipo 2. Phytochemistry, 84, 116-124
(Figura N° 16), que serd utilizado para explicar toda la metodologia de este
trabajo de grado, especificamente el procesamiento del compuesto triterpénico
7. 3PB,24-epoxy-2a,3a-dihydroxy-D:A-friedooleanan-29-oic acid methyl ester
(Tabla N° 4) aislado en la especie Celastrus vulcanicola de la Familia

Celastraceae.
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Figura N° 16. Articulo clave: ph84 116, alojado en ScienceDirect.

4.3.1. Extraccion de los datos RMN 3C de las publicaciones cientificas

Toda la informacién estructural y espectroscopica contenida en las publicaciones
cientificas seleccionadas, fue recopilada en tablas Word haciendo uso de la
licencia de Acrobat Pro DC, al igual que el editor de texto y codigo fuente Sublime
Text para extraer los datos de desplazamientos quimicos RMN 3C, su estructura
e informacion propia de cada metabolito secundario aislado. Posteriormente, se
exportd la informacién procesada de cada estructura con la aplicacion JME-X a
una plantilla predeterminada en formato Excel para ser posteriormente incluida
en la base de datos de la aplicacion NAPROC-13. Por ejemplo, en la Tabla N° 4
se muestra toda la informacion recuperada del compuesto triterpénico 7. Estas
fichas fueron realizadas en el idioma inglés, ya que la plataforma NAPROC-13

exige que esta informacién se introduzca en ese idioma.




Tabla N° 4. Informacion recuperada del compuesto triterpénico 7.
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Nombre trivial:

Nombre Semisintético:

3B,24-epoxy-2a,3a-dihydroxy-D:A-friedooleanan-29-oic
acid methyl ester

13C RMN _

C | (150 MHz, 5, Tipo de Estructura Articulo

cpcly) Carbono
1 26.7 t CH:2
2 73.2 d CH
3 106.8 s C
4 45.7 d CH
5 47 s C
6 33.6 t CH:
7 19.2 t CH:2
8 49.7 d CH
9 37 s Cc
10 52.6 d CH
11 34.1 t CHz
12 29 t CHz
13 39.1 s C
14 49.1 S C
15 29 t CHz
16 36.2 t CHz
17 30.1 s C
18 445 d | CH 7 Ri=OH R,=H R3;=CH;
19 30.4 t CHz
20 40.5 s C
21 30 t CHz
22 36.4 t CHz
23 6.9 q CHs
24 72.2 t CHz
25 16.7 q CHs
26 16.1 q CHs
27 17.4 q | CHs
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Tabla N° 4. (Continuacion).

13C RMN )

Tipo de .

C | (150 MHz, o, Estructura Articulo
Carbono

CDCl3)

28 31.8 q CHs

29 179.1 S C

30 32 q CHs

1' 51.6 q CHs

4.4. PARTE EXPERIMENTAL

Se presenta un ejemplo de como se realiz0 el procesamiento de cada metabolito
secundario obtenido. En el articulo: estudios de triterpenos del friedelano de
origen natural como sensibilizadores de la insulina en el tratamiento de la
diabetes mellitus tipo 2 (Figura N° 16), se encontro el compuesto triterpénico
7. 3PB,24-epoxy-2a,3a-dihydroxy-D:A-friedooleanan-29-oic acid methyl ester
aislado de la especie C. vulcanicola de la Familia Celastraceae. Su

procesamiento es el siguiente:

4.4.1. Generar estructuras electrénicas de los productos naturales

asociadas a los datos de desplazamiento quimico

Dado que el codigo SMILES y JME para cada compuesto no esta disponible en
las publicaciones, se utilizé el editor de moléculas JME-X para generar dichos
cédigos para cada metabolito secundario encontrado en la busqueda
bibliografica. En la Figura N° 17, se muestra el procesamiento del compuesto
triterpénico 7: en la parte superior izquierda se representa la estructura quimica
del compuesto; a partir de la estructura se generan los cédigos SMILES y JME
gue aparecen en la parte inferior izquierda, en la celda vertical de la derecha se
genera el tipo de carbono y su numeracion correspondiente. En la Tabla N° 5 se

muestra el codigo SMILES y JME generado por la aplicacion.
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epoxy-3-24-Friedelanes BUSQUEDA 1 CH2
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= CON LETRAS 10 CH
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£l | cee=  |EFEHE
- G
| COMN PRIMAS 14 C
o
X 17 C
Primas al final @ 18 CH
19 CH2
ACCIONES 20 c
| owicar __ |FRA
23 CH3
NUM. MANUAL 24 CH2
Mumerar P
25 CH3
I Mumerar | 26 CH3
'. Humerar Y gg g:g
JME (Cortesia de Peter Ertl: Novartis) LIMPIAR :] @ 29 C
: 30 CH3
N cion Es| |
ez [ roek
AYUDAS Ca
3944H364457THG611457THE56525C23242000C:30891966C:291055970C:24
334075C:254.88284C:267.33284C:27T7.33710C:21.20355C:31.202.13 C:1 2.42 v
426 C:21 1101781 CT611213C:6488142C:11488567C:126.116.38 C:15856 3.55 ~
[[SH3:10110[C-281(=0)C@20]5(1CH3:30))[CH2.21][CH2.22][C@-1T14([CH3 28 [CH2. 16] Z

Figura N° 17. Procesamiento del compuesto triterpénico 7.

Tabla N° 5. Codigo SMILES y JME del compuesto triterpénico 7.
[CH3:101]0[C:29](=0)[C@:20]5([CH3:30])[CH2:21][CH2:22][C@:17]4([CH3:28)])
Cddigo [CH2:16][CH2:15][C@:14]3([CH3:26])[CH:8]2[CH2:7][CH2:6][C@ @:5]16[CH2:24
SMILES: | ]O[C@@:3](O)([C@H:2](0)[CH2:1][CH:10]1[C@:9]2([CH3:25])[CH2:11][CH2:12]
[C@@:13 |3([CH3:27])[CH:18]4[CH2:19]5)[C@ @H:4]6[CH3:23]

39 44 H 3.64 4.57 H 6.11 4.57 H 8.56 5.25 C:23 2.42 0.00 C:30 8.91 9.66 C:29
10.59 9.70 C:25 4.88 2.84 C:26 7.33 2.84 C:27 7.33 7.10 C:2 1.20 3.55 C:3
1.202.13 C:1 2.42 4.26 C:21 11.01 7.81 C:7 6.11 2.13 C:6 4.88 1.42 C:11 4.88
5.67C:126.116.38C:158.56 3.55C:2211.016.38 C:16 9.78 4.26 C:19 8.56 7.81
C:4 242 1.42 C:20 9.78 8.52 C:10 3.64 3.55 C:8 6.11 3.55 C:18 8.56 6.38 C:5
3.64 2.13 C:9 4.88 4.26 C:14 7.33 4.26 C:13 7.33 5.67 C:17 9.78 5.67 O 10.01
10.96 C:28 9.78 7.07 O 0.00 4.26 O 0.00 1.44 O 11.97 9.64 C:101 12.73 10.81
C:243.640.7301.200.73241-2252-2263-1224-1235-1236-2287-1
298-1309-21011110121112211224113191132311415114251
15271161711628117301182011829119311203112123121261
222712427124281252812529126301263112930163223133-1

Cddigo
JME:
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Tabla N° 5. (Continuacion).

Codigo
JME:

1034-21135-26361363712738-11139-139381

El orden que se siguio para generar rapidamente las estructuras fue siguiente:
- Generacion del esqueleto base del compuesto:

Siempre que fue posible se utilizaron los esqueletos disponibles en la aplicacion.
Si el esqueleto no se encontraba definido en la biblioteca integrada en el editor,
se genero a partir de las subestructuras, atomos y enlaces que aparecen en la
paleta de edicion del applet JIME-X. Para el compuesto triterpénico 7 se hizo
una busqueda por esqueletos, ya que se conocia por la estructura quimica que
este metabolito secundario pertenece a la familia de los triterpenos de la serie del
friedelano. Se introdujo este dltimo criterio para mostrar todas las opciones
disponibles en la aplicacion JME-X, eligiendo aquel esqueleto que mas se
acercaba a la estructura de interés. Para este caso se selecciono el epoxy-3-24-

friedelanes (Figura N° 18).

>
Friedelanes Friedelanes-280Ac lactoFriedelanes lactoFriedelanes-2

epoxy-3-24-Friedelanes seco-Friedelanes dinor-Friedelanes

Figura N° 18. Estructuras de esqueletos disponibles para triterpenos de la serie
del friedelano.



- Numeracion (x= 1-100) del esqueleto:

Se utilizé esta numeracion solamente cuando el esqueleto no se encontraba en
JME-X, ya que las opciones disponibles cuentan con numeracion predefinida
siguiendo las reglas IUPAC. En el caso del compuesto triterpénico 7, la
seleccion del esqueleto epoxy-3-24-friedelanes al estar ya en JME-X, no necesit

numeracion adicional ya que la estructura base del compuesto en la publicacién

concuerda con el de la plataforma (Figura N° 19).

epoxy-3-24-Friedelanes

|

Add new molecule
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Figura N° 19. Esqueleto epoxy-3-24-friedelanes.
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- Introduccion de cadenas y funciones:

Se agregaron las cadenas y demas sustituyentes especificos de la estructura que
no se encontraban en el esqueleto base y se eliminaron aquellos que no sean

necesarios.

Las sub-cadenas no se dibujaron hasta después de asignar la numeracion de las
cadenas siguiendo reglas IUPAC. EI compuesto triterpénico 7 presenta tres
sustituyentes: un OH en Rz, un H en R2 y CHz en Ra. El esqueleto epoxy-3-24-
friedelanes ya cuenta con un OH en R; y un CHs en Rs3, por lo tanto, solo se

elimind el OH en el carbono nimero 6 que corresponde a Ra.

- Numeracion de cadenas y funciones (100x o 10x):

Se numeraron las cadenas y demas sustituyentes especificos de la estructura
incorporados en el esqueleto base. Para numerar automaticamente las cadenas
se tomaron en cuenta las siguientes consideraciones: no debe de estar indicada
la estereoquimica en el carbono de partida; si es un ciclo debe de romperse el
enlace entre el primer y el dltimo carbono; no puede haber insaturaciones y no

puede haber sub-cadenas sobre la cadena a numerar.

- Introduccion de sub-cadenas:

Se introdujeron sub-cadenas sobre aquel carbono base del esqueleto del cual
parte; éste debid de estar numerado. Se dibujaron tomando en cuenta los enlaces
octogonales, para que estos no quedaran inclinados y procurando que no se
superpongan ni se aproximen a otras cadenas, para poder visualizar
correctamente la numeracion durante la representacion cuando se realice una
busqueda en NAPROC-13.
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- Numeracioén de sub-cadenas:

Para numerar las sub-cadenas, se tomaron en cuenta las mismas

recomendaciones que para la numeracion de las cadenas.

- Definicién de la estereoquimica:

Los estereocentros se definieron con cufias, asi las densas, indican disposicion
beta; las cufias a rayas indican disposicion alfa. Las cufias indican solamente la
configuracion del atomo al que se encuentran unidas por el lado estrecho de la

cuna.

4.4.2. Completar plantillas Excel

Las partes de la plantilla Excel aparecen definidas en el apartado 3.5. El orden
de llenado de las plantillas Excel para cada estructura que se utilizo es el

siguiente:

- Referencia.

- Estado.

- Nombre.

- Nombre semisistematico.

- Clasificacion del metabolito secundario.
- Bibliografia.

- Numeracion SMILES.

- Numeracion JME.

- Tipo de carbono.

- Desplazamientos quimicos en ppm.

- Disolvente deuterado utilizado en RMN.

- Comentarios.
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4.4.3. Importacion vy verificacion de la informacion estructural,

bibliografica y espectroscopica en NAPROC-13

Toda la informacién utilizada para completar la plantilla Excel fue introducida en la
base de datos con su respectiva referencia bibliografica haciendo uso de un formato
definido en la aplicacion EndNote. NAPROC-13 dispone de un sistema de
verificacion, de manera que va comparando cada una de las estructuras que se
incorporan con las disponibles en la base de datos, descartando todas aquellas
estructuras introducidas previamente por otros colaboradores, siempre y cuando el
disolvente en el que haya sido registrado el espectro sea el mismo. Visualmente se
verifico cada una de las moléculas procesadas para corroborar que las estructuras
se encontraban correctamente dibujadas y que los desplazamientos quimicos en
ppm caracteristicos correspondian a cada atomo. La Figura N° 20 muestra la
plantilla Excel completa para el compuesto triterpénico 7: extraido del articulo:
estudios de triterpenos del friedelano de origen natural como sensibilizadores de la
insulina en el tratamiento de la diabetes mellitus tipo 2. Phytochemistry.
2012;84:116-24.
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Figura N° 20. Plantilla Excel completa para el compuesto triterpénico 7: 3[B,24-epoxy-2a,3a-dihydroxy-D:A-
friedooleanan-29-oic acid methyl ester, extraido del articulo: estudios de triterpenos del friedelano
de origen natural como sensibilizadores de la insulina en el tratamiento de la diabetes mellitus tipo
2. Phytochemistry. 2012;84:116-24.
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V. RESULTADOS Y DISCUSION DE RESULTADOS

5.1. PUBLICACIONES CIENTIFICAS ENCONTRADAS

El proceso de busqueda de articulos cientificos (fundamental en el desarrollo de
esta investigacion) se realizé en diferentes colecciones y fuentes bibliogréaficas
de literatura: PubMed, ResearchGate, Springer Link, Academia.edu,
ScienceDirect (Scopus, Elsevier y Mendeley), Google Académico y las
proporcionadas por la Universidad de El Salvador a través de la Biblioteca Dr.
Benjamin Orozco de la Facultad de Quimica y Farmacia y de su Biblioteca
Central. La identificacion de potenciales articulos elegibles fue realizada de forma
operativa, tomando en cuenta la estructura particular de cada aplicacion
informatica de reservorio de articulos, ya que utilizan criterios de indexacion y
palabras claves mas o menos especificas. A continuacion, se presentan los
resultados derivados de la busqueda de articulos cientificos bajo los criterios

establecidos en el apartado 4.3 del disefio metodoldgico de esta investigacion.

5.1.1. Palabras claves

En primer lugar, se realizé una busqueda de las publicaciones cientificas
utilizando palabras claves de uso comun en la investigacion de productos
naturales, determinadas para la busqueda apropiada bajo la primicia del
aislamiento e identificacion de metabolitos secundarios de flora salvadorefia,
utilizando RMN 3C como técnica principal de elucidaciéon de estructuras
moleculares en las diferentes aplicaciones informaticas de reservorio de
articulos. Estas palabras claves fueron seleccionadas en base a los términos de
comun aplicacion en los articulos y revistas cientificas, asi como también los
apellidos de los principales investigadores en el pais. De acuerdo a los 44
articulos encontrados, se determind la incidencia de las palabras, siendo “C
NMR” (386), “Bazzocchi” (193) y “El Salvador” (206) las mas utilizadas en las
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publicaciones. La incidencia del resto de palabras clave se refleja en la Tabla N°
6. En la Figura N° 21, se muestra graficamente el conjunto de datos obtenidos en

los 44 articulos encontrados.

Tabla N° 6. Incidencia de palabras claves.

PALABRA CLAVE INCIDENCIA TOTAL
Bazzocchi 193
El Salvador 206
C NMR 386
Natural Products 163
Nufiez 40
Torres-Romero 61

NUmero de Palabras Clave

Torres-Romero e 61
Nifiez m— 40
Natural Products e 163
C NMR e 386
El Salvador meessssssssssss———— 206

Bazzocchi mmesssssssssssssssssssssssmsms 193

0 50 100 150 200 250 300 350

Figura N° 21. Numero de palabras claves obtenidas en los articulos cientificos

5.1.2. Criterios de inclusion y exclusion

En una segunda fase, los articulos encontrados se sometieron a un analisis de
contenido, a fin de realizar una seleccién o cribado de los potenciales articulos a
procesarse. Se disefid para ello un diagrama del proceso de inclusién y exclusién
de articulos (Figura N° 22) con criterios explicitos y comprensibles. Se recopilaron
articulos que su publicacion estuvo comprendida entre los afios 1980 a marzo del

2022, relacionados con el aislamiento e identificacién de metabolitos secundarios
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de la flora salvadorefia, utilizando espectroscopia RMN *3C como técnica de
elucidacion de estructuras y se excluyeron aquellos articulos donde no
presentaban datos de desplazamiento quimicos de RMN 3C o no los presentaba
en su totalidad; ademas, se excluyeron aquellos que no contenian las estructuras

propuestas en la publicacion.

Inclusion

Seleccion de
articulos:datos
espectroscopicos

Busqueda en base
de datos: por

Exclusién por

estructuras
quimicas

palabras clave de RMN 13C

Exclusion

Figura N° 22. Diagrama del proceso de inclusién y exclusion.

En primera instancia se recopilaron 44 articulos basados en la busqueda por
palabras clave, de los cuales 34 cumplieron con los criterios establecidos en la
exclusion bajo el parametro de datos espectroscépicos de RMN 3C, seguido de
una exclusion basada en estructuras quimicas, dejando 25 articulos aptos para

procesarse con la herramienta quimioinformética JME-X.

5.2. EXTRACCION DE DATOS DE ARTICULOS SELECCIONADOS:
CREACION DE FICHAS SISTEMATICAS

Se realiz6 la compilacion de la informacion de los 25 articulos seleccionados que
cumplieron con todos los parametros de inclusion y exclusion, mostrando al

detalle su contenido en fichas de revision sistematica.
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La informacién a incluir fue procesada con la aplicacion OneNote respetando el
formato establecido en NAPROC-13. Estas fichas fueron creadas para cada
publicacion, organizando de manera clara los datos de interés: autor o autores,
revista de publicacion, afio, volumen, paginas, DOI, especie vegetal estudiada y
clave interna de la publicacién. Fueron realizadas en el idioma inglés, ya que la
plataforma NAPROC-13 exige que esta informacion se introduzca en ese idioma.
La clasificacion inicial de los articulos fue en base a la familia botanica de las
especies vegetales estudiadas: Lamiaceae, Asteraceae, Solanaceae,
Piperaceae y Celastraceae. A continuacion, se detallan las fichas creadas para

los articulos cientificos, distribuidos por familia botanica de la flora salvadorefa.
5.2.1. Articulo seleccionado, familia: Lamiaceae

Tabla N° 7. Ficha de articulo seleccionado: familia Lamiaceae.

P ESPECIE
CLAVE ARTICULO
VEGETAL
Grassi, P., Reyes, T.S.U., Sosa, S., Tubaro, A., Hofer, O., Hyot
is
z06_165 | Zitterl-Eglseer, K. Z Naturforsch, C: Biosci (2006) 61, 165-70 P
] suaveolens
DOI: https://doi.org/10.1515/znc-2006-3-402
5.2.2. Articulo seleccionado, familia: Solanaceae
Tabla N° 8. Ficha de articulo seleccionado: familia Solanaceae.
. ESPECIE
CLAVE ARTICULO
VEGETAL
Taddeo, V.A., Nufez, M.J., Beltran, M., Castillo, U.G.,
Menjivar, J., Jiménez, |A., Alcami, J., Bedoya, L.M.,, Physalis
np21_2717 ] ] .
Bazzocchi, I.L. J Nat Prod (2021) 84, 2717-26 DOI: nicandroides
http://dx.doi.org/10.1021/acs. jnatprod.1c00637
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5.2.3. Atrticulos seleccionados, familia: Asteraceae

Tabla N° 9. Ficha de articulos seleccionados: familia Asteraceae.

ESPECIE
VEGETAL

CLAVE ARTICULOS

Gogineni, V., Nael, M.A., Leon, F., Nufiez, M.J., Cutler, S.J.
ph157_145 | Phytochemistry (2019) 157, 145-50. DOI: http://dx.doi.org/ | Calea urticifolia
10.1016/j.phytochem.2018.10.022

Yamada, M., Matsuura, N., Suzuki, H., Kurosaka, C.,
Hasegawa, N., Ubukata, M., Tanaka, T., linuma, M. o
ph65_3107 ) . Calea urticifolia
Phytochemistry (2004) 65, 3107-11. DOI: https://doi.org/

10.1016/j.phytochem.2004.08.040

5.2.4. Articulo seleccionado, familia: Piperaceae

Tabla N° 10. Ficha de articulo seleccionado: familia Piperaceae,

. ESPECIE
CLAVE ARTICULO
VEGETAL
Castillo, U.G., Komatsu, A., Martinez, M.L., Menjivar, J.,
Nufiez, M.J., Uekusa, Y., Narukawa, Y., Kiuchi, F., Nakajima- Piper

np22_259 ] . .
Shimada, J. J Nat Med (2022) 76, 259-67 DOI: | jacquemontianum

http://dx.doi.org/10.1007/s11418-021-01562-6

5.2.5. Articulos seleccionados, familia: Celastraceae

Tabla N° 11. Ficha de articulos seleccionados: familia Celastraceae.

. ESPECIE
CLAVE ARTICULOS
VEGETAL
Nufiez, M.J., Guadano, A., Jiménez, |.A., Ravelo, A.G.,
i ] Maytenus
np04_14 | Gonzélez-Coloma, A., Bazzocchi, I.L. J Nat Prod (2004) 67, i .
chiapensis
14-8. DOI: https://doi.org/10.1021/np030347q P
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10.1016/j.tet.2011.03.019

. ESPECIE
CLAVE ARTICULOS
VEGETAL
Ardiles, A.E., Gonzéalez-Rodriguez, A., Nuofez, M.J,,
hed 116 Perestelo, N.R., Pardo, V., Jiménez, |.A., Valverde, A.M., Celastrus
e Bazzocchi, I.L. Phytochemistry (2012) 84, 116-24. DOI: vulcanicola
https://doi.org/10.1016/j.phytochem.2012.07.025
Callies, O., Bedoya, L.M., Beltran, M., Mufioz, A., Calderdn,
P.O., Osorio, A.A., Jiménez, |.A., Alcami, J., Bazzocchi, I.L. Cassine
npl5 1045 .
J Nat Prod (2015) 78, 1045-55. DOI: https://doi.org/ xylocarpa
10.1021/np501025r
Callies, O., Nufiez, M.J., Perestelo, N.R., Reyes, C.P., - Celastrus
Torres-Romero, D., Jiménez, I.A., Bazzocchi, IL. vulcanicola
phl7_142 ] )
Phytochemistry (2017) 142, 21-9. DOI: https://doi.org/ - Maytenus
10.1016/j.phytochem.2017.06.013 segoviarum
Callies, O., Sadnchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez,
) Celastrus
npl5 736 | I.A,, Castanys, S., Bazzocchi, I.L. J Nat Prod (2015) 78, 736- .
) vulcanicola
45, DOI: https://doi.org/10.1021/np500903a
Nufez, M.J., Jiménez, |.A., Mendoza, C.R., Chavez-Sifontes,
16 95 M., Martinez, M.L., Ichiishi, E., Tokuda, R., Tokuda, H., Maytenus
e
17— Bazzocchi, I.L. Eur J Med Chem (2016) 111, 95-102. DOI: chiapensis
https://doi.org/10.1016/j.ejmech.2016.01.049
Nufiez, M.J.,, Reyes, C.P., Jiménez, |.A., Mouijir, L.,
. Maytenus
np05 1018 | Bazzocchi, I.L. J Nat Prod (2005) 68, 1018-21. DOI: ] .
] chiapensis
https://doi.org/10.1021/np058016wW
Nufiez, M.J., Lopez, M.R., Jiménez, |.A., Moujir, L.M.,
] Maytenus
thlo4_7367 | Ravelo, A.G., Bazzocchi, |.L. Tetrahedron Lett (2004) 45, i .
chiapensis
7367-70. DOI: https://doi.org/10.1016/j.tetlet.2004.07.133 P
Nufiez, M.J., Reyes, C.P., Jiménez, |.A., Hayashi, H.,
) ] Crossopetalum
ph72_385 | Tokuda, H., Bazzocchi, I.L. Phytochemistry (2011) 72, 385-
uragoga
90. DOI: https://doi.org/10.1016/j.phytochem.2011.01.017 90d
Ndfez, M.J., Kennedy, M.L., Jiménez, |.A., Bazzocchi, I.L.
) Crossopetalum
th1l_ 3030 | Tetrahedron (2011) 67, 3030-3. DOI: https://doi.org/
uragoga
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10.1039/B915678J

. ESPECIE
CLAVE ARTICULOS
VEGETAL
) - Celastrus
Nafez, M.J., Ardiles, A.E., Martinez, M.L., Torres-Romero, _
o ) ) vulcanicola
phl12_244 | D., Jiménez, |.A., Bazzocchi, |.L. Phytochemi Lett (2012) 5, Cassi
- Cassine
244-8. DOI: https://doi.org/10.1016/j.phytol.2012.01.004
xylocarpa
) - Celastrus
Nufiez, M.J., Ardiles, A.E., Martinez, M.L., Torres-Romero, _
_ _ vulcanicola
phll3 148 | D., Jiménez, I.A., Bazzocchi, I.L. Phytochem Lett (2013) 6, Cassi
- Cassine
148-51. DOI: https://doi.org/10.1016/j.phytol.2012.12.003
xylocarpa
Nufiez M.J., Cortes-Selva F., Bazzocchi I.L., Jiménez |.A.,
) . Maytenus
np03_572 Gonzélez A.G., Ravelo A.G., Gavin J.A. J Nat Prod (2003) h .
chiapensis
66, 572-4. DOI: https://doi.org/10.1021/np0205248 P
Purino, M., Ardiles, A.E., Callies, O., Jiménez, I|.A.,
] ) Celastrus
ejcl6_7582 | Bazzocchi, I.L. Chem Eur J (2016) 22, 7582-91. DOI: https:// .
) vulcanicola
doi.org/10.1002/chem.201600294
Reyes, C.P., Nufiez, M.J., Jiménez, |.A., Busserolles, J.,
) ] Maytenus
bmc06_1573 | Alcaraz, M.J., Bazzocchi, I.L. Bioorg Med Chem (2006) 14, i .
chiapensis
1573-9. DOI: https://doi.org/10.1016/j.bmc.2005.10.063 P
Torres-Romero, D., King-Diaz, B., Jiménez, |.A., Lotina-
] Celastrus
np08_1331 | Hennsen, B., Bazzocchi, I.L. J Nat Prod (2008) 71, 1331-5. .
) vulcanicola
DOI: https://doi.org/10.1021/np070647y
Torres-Romero, D., Jiménez, I.A., Rojas, R., Gilman, R.H.,
] ] Celastrus
bmcll 2182 | L6pez, M., Bazzocchi, I.L. Bioorg Med Chem (2011) 19, .
) ] vulcanicola
2182-9. DOI: https://doi.org/10.1016/j.bmc.2011.02.034
Osorio, A.A., Mufi6z, A., Torres-Romero, D., Bedoya, L.M.,
19 295 Perestelo, N.R., Jiménez, |.A., Alcami, J., Bazzocchi, I.L. Cassine
e
1o Euro J Med Chem (2012) 52, 295-303. DOI: https://doi.org/ xylocarpa
10.1016/j.ejmech.2012.03.035
Torres-Romero, D., Mufioz-Martinez, F., Jiménez, |.A.,
Castanys, S., Gamarro, F., Bazzocchi, I.L. Org Biomol Celastrus
obm09_5166 ) .
Chem (2009) 7, 5166-72. DOI: https://doi.org/ vulcanicola
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Tabla N° 11. (Continuacion).

. ESPECIE
CLAVE ARTICULOS
VEGETAL
Reyes, C.P., Mufioz-Martinez, F., Torrecillas, |R.,
Mendoza, C.R., Gamarro, F., Bazzocchi, I.L., Nufiez, M.J.,
) ) o Crossopetalum
jmc07_4808 | Pardo, L., Castanys, S., Campillo, M., Jiménez, |.A. J Med
uragoga
Chem (2007) 50, 4808-17. DOI: https://doi.org/ 90
10.1021/jm070290v

5.3. ESTADISTICA DE ARTICULOS SELECCIONADOS

Se tomaron en cuenta distintas variables de clasificacion establecidas: afio de
publicacion, familia botanica y especies vegetales estudiadas. A continuacion, se
presentan los resultados derivados del analisis enfocado en caracterizar las

tendencias de la investigacion cientifica de productos naturales en El Salvador.

5.3.1. Ao de publicacion

La Tabla N° 12, muestra la cantidad de articulos cientificos que cumplieron con
los criterios de inclusion y exclusion organizados por afio de publicacion. Los
afios no contemplados se debe a la inexistencia de registros de publicaciones de

articulos o bien que no cumplian con los criterios establecidos.

Asi, en la Figura N° 23, se muestra el niumero total de articulos de aislamiento de
PN en El Salvador distribuidos por afio de publicacion, las barras representan la
cantidad sobre el total de los 25 articulos seleccionados, el mayor nUmero de
publicaciones encontradas proceden de los afios 2004, 2011 y 2012 con 3
articulos por afo, seguido por 2 articulos en los afios 2016, 2015 y 2006,
evidenciando que los afios con menos publicaciones de articulos fue en 2021,
2019, 2017, 2013, 2009, 2008, 2007, 2005, 2003 y 2022 (hasta la fecha) con una

publicacién por afo.
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Figura N° 23. Distribucion de articulos segun afio de publicacion.

Tabla N° 12. Distribucion de articulos segun afio de publicacion.

ANO DE PUBLICACION

NUMERO DE ARTICULOS

2003

2004

2005

2006

2007

2008

2009

2011

2012

2013

2015

2016

2017

2019
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Tabla N° 12. (Continuacion).

ANO DE PUBLICACION NUMERO DE ARTICULOS
2021 1
2022 1

5.3.2. Familia botanica de las especies vegetales

En el diagrama de barras de la Figura N° 24, se observa que el enfoque de las
investigaciones cientificas de las especies vegetales salvadorefias esta dirigido
preferentemente a la familia de las Celastraceae con 20 articulos publicados,
seguido de 2 articulos de la familia Asteraceae y, por ultimo, un solo articulo para

las familias Lamiaceae, Solanaceae y Piperaceae.

Numero de articulos

Piperaceac M 1

Solanaceae M 1

Lamiaceae M 1
Celastraceae NG 20
Asteraceae M 2

0 1.2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

Figura N° 24. Distribucion de articulos segun familia botanica.

Tabla N° 13. Distribucion de articulos segun familia botanica.

FAMILIA BOTANICA NUMERO DE ARTICULOS
Asteraceae 2
Celastraceae 20
Lamiaceae 1
Solanaceae 1
Piperaceae 1
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5.3.3. Especies vegetales estudiadas

De los 25 articulos cientificos seleccionados, se obtuvieron registros del
aislamiento de metabolitos secundarios de un total de 9 especies vegetales. La
familia Celastraceae cuenta con el mayor nimero de especies vegetales en todo
el estudio (5 especies), seguida de las familias Lamiaceae, Solanaceae,
Piperaceae y Asteraceae (1 especie cada una). En la Tabla N° 14 y diagrama de
barras de la Figura N° 25, se observa que el enfoque de las investigaciones
cientificas de las especies vegetales salvadorefias esta dirigido principalmente a
Celastrus vulcanicola con 9 articulos publicados, seguido de Maytenus
chiapensis con 6 articulos, siendo asi las especies de mayor prevalencia en las
investigaciones salvadorefias pertenecientes a la familia Celastraceae. En esta
linea, las especies mas estudiadas presentan estructuras privilegiadas, con una
extraordinaria diversidad y complejidad estructural, y son un excelente punto de

partida para el disefio de farmacos. (11

Numero de articulos

Crossopetalum uragoga IS 3
Maytenus chiapensis I ©
Maytenus segoviarum I 1
Cassine xylocarpa I 4
Celastrus vulcanicola NI 9
Calea urticifolia NG 2
Piper jacquemontianum I 1
Physalis nicandroides I 1
Hyptis suaveolens I 1

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9

Figura N° 25. Distribucion de especies vegetales por numero de articulos.
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Tabla N° 14. Distribucion de especies vegetales por nUmero de articulos.

FAMILIA BOTANICA ESPECIES VEGETALES: NUMERO DE ARTICULOS
Lamiaceae Hyptis suaveolens 1
Solanaceae Physalis nicandroides 1
Piperaceae Piper jacquemontianum 1
Asteraceae Calea urticifolia 2
Celastrus vulcanicola 9
Cassine xylocarpa 4
Celastraceae Maytenus segoviarum 1
Maytenus chiapensis 6
Crossopetalum uragoga 3

5.4. PROCESAMIENTO DE ESTRUCTURAS: CREACION DE CODIGOS
SMILES Y JME

El procesamiento de los 25 articulos cientificos seleccionados se realizo
empleando la herramienta quimioinforméatica JME-X para generar los codigos
SMILES y JME, ademas de proporcionar la numeracion y tipos de carbono en la
tabla de desplazamientos para cada PN. Se recopil6 la informacion estructural y
espectroscopica de los metabolitos secundarios de los articulos que cumplieron
con todos los parametros de inclusion y extraccion en las plantillas Excel creadas

para cada articulo.

Todos los codigos generados a partir de las 110 estructuras se incluyeron en la
base de datos de la aplicacion NAPROC-13 y su clasificacion inicial fue en base

a la familia botanica de las especies vegetales estudiadas.

5.4.1. Estructuras generadas familia: Lamiaceae

Se obtuvo informacion estructural y espectroscopica de dos diterpenos de la serie
de abietano a partir del estudio de Hyptis suaveolens. Investigaciones llevadas a

cabo en esta especie, reportan actividad antioxidante, antinflamatoria,
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antimicrobiana, antidiarreica, antiparasitaria, antidiabética, anticancerigena y
cicatrizante debido a su amplia gama de metabolitos secundarios, principalmente

por los aceites esenciales aislados de las partes aéreas. (12)

Entre los compuestos que destacan se encuentran los diterpenos, que ofrecen
una excelente fuente de nuevas entidades quimicas con potencial terapéutico.
Teniendo en cuenta el interés por las estructuras de esta clase de compuestos,
gue se encuentran ampliamente distribuidas en esta familia vegetal, fue de vital
importancia su procesamiento e inclusion en la base de datos NAPROC-13. (12
A continuacion se detalla las estructuras de los metabolitos secundarios aislados
de esta familia:

- Estructuras de abietanos, articulo clave: z06_165:

Propiedades

Nombre Trivial: Suaveolol
Nombre Sistematico:
Familia : Terpencids Grupo : Diterpencids Tipo : Abiefanes
Disolvente : COCl: Férmula Molecular : CzpH5.0; Peso molecular : 3064543
Bibliografia : Grassi, P, Reyes, T5.U., Soza, 5. Tubaro, A., Hofer, O., Zitterl-Eglseer, K. Z Nsturforsch, C- Biosci (2008) 61, 165-70
Desplazamientos Quimicos RMMN 3¢ Estructura

" Mumeracion Gippm Sin numeracion
Num Num2 Tipos  &{ppm)
1 1 CH2 357
2 2 CH2 162
3 3 CH2 3438
4 4 cC 376
3 3 CH 444
] B CH2 217
7 7 CH2 243
i1 il cC 1285
9 9 c 142.7
10 10 C 376
1 1 CH2 28.0
12 12 CH2 162
13 13 CH 438
14 14 CH 733
15 15 CH 271
16 16 CH3 171
17 17 CH3 213 o
18 18 CH2 1.5
19 19 CH3 175
20 20 CH3 19.5

Figura N° 26. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave z06_165 1.
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Propiedades

Nombre Trivial: Methyl Suaveclate

Nombre Sistematico-

Familia : Grupo : Diterpenoids Tipo : Abietanes

Terpenocids

Disolvente : COCl: Farmula Molecular : Peso molecular :
Cz21Hz403 334.4949

Bibliografia : Grassi, P, Reyes, T.5.U., Sosa, 5., Tubaro, A., Hofer, O, Zitterl-Eglseer, K. Z Naturforsch, C: Biosci
(2006) 61, 165-70

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura

‘13C

Num Num2 Tipos &(ppm) Mumeracion  &(ppm)  Sin numeracién
1 1 CH2 357 1 6
2 2 CH2 136

3 3 CH2 376

4 4 c 48.1

5 5 CH 485 17
6 6 CH2 215

i 7 CH2 240

8 8 c 128.9

9 9 c 142.9

10 10 C 372
11 11 CH2 284 I/
12 12 CHZ 186 £ s
13 13  CH 484 », H

Lonoa TN a0
O

16 16 CH3 171
17 17 CH3 214
18 18 c 187.0
19 19 CH3 176
20 20 CH3 185
18a 18001 CH3 508

Figura N° 27. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave z06_165 2.

5.4.2. Estructuras generadas familia: Asteraceae

Se obtuvo informacion estructural y espectroscopica de diez metabolitos
secundarios aislados de Calea urticifolia, que fue publicada en dos articulos
cientificos. Los PN que destacan de esta especie vegetal son los

sesquiterpenoides, que se consideran marcadores guimiotaxonémicos de esta
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familia y son responsables de las diferentes actividades biolégicas, entre las
cuales destacan la actividad citotdxica, antioxidante, antiviral, antimicrobiana,
antifingica, antiinflamatoria y analgésica. (13) En total, de los 10 metabolitos que
fueron procesados a partir de las estructuras presentadas y datos de RMN *C
presentes en las publicaciones: 3 corresponden a bisabolanos y 7 a
germacranos. A continuacion, se presenta un ejemplo de cada uno de los tipos

de metabolitos secundarios procesados de esta familia:

- Estructura de germacrano, articulo clave: ph04_3107:

Properties

Trivial Name: Calealacione B

Systematic Name: [[1R, 3R, 45 55, 38R 9R 108, 11S)-9-acefiloxi-8-hidroxi-3, 8-dimetil-12-metiliden-7 13-dioxo-5, 14-
dioxatriciclo [9.3.0.04 6]tetradecan-10-il]2-meiilprop-2-enoato

Family : Group : Sesquiterpenoids Type : Germacranes

Terpencids

Solvent : CDCI: Molecular Formula : Molecular Weight :
CatHza0g 422 4273

Bibliography : Yamada, M., Matsuura, M., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, M, Ubukata, M., Tanaka, T.
linuma, M. Phyfochemistry (2004) 63, 3107-11

3C NMR Chemical Shifts Structure
Num Num2 Types B{ppm) Mumeration ~ B(ppm)  Without numeration
1 1 C 206.0
2 2 CH 55.6
3 3 CH 62.8
- B CH 26.0
5 5 CH2 388
G G CH 746
7 7 CH 40.9
] ] CH 739
9 9 CH 71.5
10 10 C 79.7
" il C 1343
12 12 C 1688.0
13 13 CH2 1268
14 14 CH3Z 188
15 15 CH3 245
T 10 C 185.2
2 02 C 1348
¥ 103 CHz2 1273
4 104  CH3 181
1 201 C 170.4
2" 202 CH3 202

Figura N° 28. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave ph04_3107_2.
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- Estructura de bisabolano, articulo clave: ph157_145:

Propiedades

Nombre Trivial: Caleanolenes A
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Bisabolanes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : C;gH;00, Peso molecular : 322 4409
Bibliografia : Gogineni, V., Nael, M.A, Leon, F,, Nufiez, M.J., Cutler, S5.J. Phytochemistry (2019) 157, 145-50
Desplazamientos Quimicos RMN *3C Estructura

- MNumeracidn ~ d(ppm)  Sin numeracién
Num Num2 Tipos  &(ppm) L
1 1 CH2 315
2 2 CH 1285
3 3 C 136.0
4 4 CH 67.5
5 5 CH2 371
6 6 CH 387
7 7 C 1521
8 8 CH2 340
9 9 CH2 26.1
10 10 CH 1255
" " C 1351
12 12 CH3 137
13 13 CH2 68.8
14 14 CH2 1085
15 15 CH2 65.3
1 101 C 1778
2 102 CH 341 .
¥ 103 CH3 19.0
& 104 CH3 19.0

Figura N° 29. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ph157_145 1.

5.4.3. Estructuras generadas familia: Piperaceae

También se obtuvo informacién estructural y espectroscopica de un flavonoide
del tipo flavanona a partir de un estudio de Piper jacquemontianum.
Investigaciones llevadas a cabo sobre esta especie, reportan actividad
antiplasmodial y antileishmanial. 14y Especies del género Piper atrajeron la
atencion de investigadores salvadorefios de productos naturales, no solo por sus
bioactividades prometedoras, sino también por sus esqueletos novedosos. La
mayoria de metabolitos secundarios son alcaloides, lignanos, flavanonas,
chalconas y fenilpropanoides. sy Teniendo en cuenta el interés por las
estructuras de esta clase de compuestos, fue de vital importancia su
procesamiento e inclusién en la base de datos NAPROC-13. A continuacion, se

detalla la estructura de la flavanona aislada en esta familia:



- Estructura de flavanona, articulo clave: np22_259 4:
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Properties
Trivial Name: Jagueflavanons &
Systematic Mare:
Family : Flavonoids Group : Flavonoids Type : Flavanones
Solvent - COCL Molecular Formula : CogHx05 Molecular Weight - 4745034
Biblicgraphy - Castilo, U.G., Komatsu, A, Martinez, M.L., Menjivar, J., Mdfez, M.J., Uskusa, ¥, Marukaws, Y., Kiuchi, F., Nakajima-
Shimada, J. J Naf Med (2022) 78, 259-67
L NMR Chemical Shifts Structure
Num Mum2 Types &[ppm)
2 2 CH 738
3 3 CHz 434
4 4 c 196.2
] ] C 182.5
] ] CH 87T
7 7 C 182.7
] ] C 108.8
9 9 C 159.8
10 10 C 103.5
1 101 C 138.0
r 102 CH 126.1
3 103 CH 1288
& 104 CH 126.0
g 105 CH 288
g 106 CH 28
ga 2001 C B7.5
gb gonz C 128.5
2o 2003 CH 131.3
2d 2004 c 22.
ge 2005 C 158.2
Bf 2005 CH 5.0
2g Boo7 CH 128.7
gh z00g CH 336
gi s00e CH 22.8
B0j goom C 38.1
B0k 80011 CH3 18.2
g0l B0012  CH3 25.8
B0m 80013 CH3 52.0

Figura N° 30. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave np22_259 4.

5.4.4. Estructuras generadas familia: Solanaceae

En un articulo publicado en el J. Nat Prod. se reporté informacién estructural y

espectroscopica de cinco withandlidas obtenidas de Physalis nicandroides. Las

withandlidas, los componentes mas frecuentes del género Physalis, se

consideran marcadores quimiotaxondomicos de esta familia y son responsables
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de sus diferentes actividades bioldgicas, entre las que destacan la actividad
antitumoral, antiinflamatoria, antimicrobiana, antipalidica, antioxidante,
antinociceptiva, anti tripanosoma cruzi y antileishmania. @) A continuacién, se

presenta un ejemplo de las withandlidas procesadas de esta familia.

- Estructura de la withandlida, articulo clave: np21_2717:
Trivial Hame: Mcansteroidin &
Bystematic Name
Farmily : Steroids Group : Ergostanes Type = Withanohdes
Solvent : COCL: Malecular Formula - CapHaq0x Melecular Weight : 544 5355
Bibliography : Taddes, WA, Mifez, M.J., Baltran, M., Castils, U.G., Menjivar, J., imenez, |.A  Aleami, J., Bedoys, LM, Bazzocchi, | L J
Mat Prod {2021) 84, 2717-26
15C NMR: Chemical Shifts Structure
Hum Mum2 Types &(ppm Mumeraticn  Gippm)  Without numeration )
i i c 2034
2 2 CH 128.8
3 3 CH 144 8
- 4 CH2 32.8
5 5 c §1.8
G G CH §3.8
T 7 CHz2 245
B 8 CH 35.1
B B CH 382
10 0 C 453
1 11 CHz2 224
12 12 CH2 30.4
13 13 c 50.4
4 14 C 25.7
15 15 CH 78.5
13 16 CH2 453
i7 17 c 85.0
18 18 CH3 15.5
1 18 CH3 148
20 20 CH 2418
21 21 CH3 8.
22 2 CH 75.8
23 23 CH2 337
24 24 C 81.3
25 25 c 138.0
21 25 C 165.3
27 27 CH2 128.3
28 28 CH3 251
153 1500 c 1504
5b 15002 CH3 21.4

Figura N° 31. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave np21_ 2717 1.
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5.4.5. Estructuras generadas familia: Celastraceae

Se obtuvo informacion estructural y espectroscopica de 92 metabolitos
secundarios a partir de 20 publicaciones cientificas encontradas. Las especies
estudiadas en dichos articulos fueron Celastrus vulcanicola, Cassine xylocarpa,

Maytenus segoviarum, Maytenus chiapensis y Crossopetalum uragoga.

Los grupos de metabolitos secundarios que destacan de esta especie vegetal
son los sesquiterpenoides, considerados indicadores quimiotaxonémicos de la
familia Celastraceae. 17y Lo que se ve reflejado en la cantidad de metabolitos
secundarios introducidos en la base de datos de NAPROC-13, ya que las 61
estructuras de este grupo corresponden al 55% de la cantidad total introducida
en la base de datos en este estudio (Figura N° 40). El segundo grupo mayoritario
corresponde a los triterpenos que poseen diferentes esqueletos, tanto
tetraciclicos como  pentaciclicos. Algunos triterpenos, como los
friedobaccharanos, se consideran indicadores quimiotaxondmicos de esta
familia. Sobre estos metabolitos se han descrito una gran diversidad de
actividades biologicas, como antialimentaria, insecticida y recientemente,
inmunosupresora, antitumoral, inhibidora de la multirresistencia a farmacos y de

la activacion del virus Epstein Barr, asi como actividad anti-VIH. (17

Los metabolitos secundarios procedentes de Celastraceae introducidos en la
base de datos NAPROC-13 se distribuyen de la siguiente manera: 51
sesquiterpenos-B-agarofuranicos, 13 triterpenos de la serie del lupano, 13
triterpenos de la serie del oleanano, 2 triterpenos de la serie del
friedobaccharano, 3 triterpenos de la serie del montecrinano, un triterpeno de la
serie del glutinano y un diterpeno de la serie del abietano. A continuacién, se
presenta un ejemplo de cada uno de los tipos de metabolitos secundarios

procesados de esta familia:



- Estructura de triterpeno del friedelano, articulo clave: ph84 116:
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Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 73-Hydroxy-3-oxo-D- A-friedooleanan-28-oic acid

Familia : Grupo : Triterpenoids Tipo : Friedelanes

Terpenoids

Disolvente : COC: Farmula Molecular : Peso molecular :
CagHga0y 472 7026

Valverde, AM., Bazzocchi, |.L. Phyfochemistry (2012) 84, 116-24

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13c

Mumeracion  Bippm)  Sin numeracion

Mum Numz Tipos O(ppm)
1 1 CHz 224
2 2 CHz2 H#7
3 3 C 2127
4 4 CH RE8
] ] C 413
G G CH2 439
T 7 CH G8.3
] a CH 29
g g C 376
10 10 CH 593
11 11 CHz2 311
12 12 CHz2 378
13 13 C 395
14 14 C 44 6
15 15 CH2 328
16 16 CHz2 292
17 17 C 384
18 18 CH 384
19 19 CH2 351
20 20 C 285
21 21 CH2 358
22 22 CH2 324
23 23 CH3 69
24 24 CH3 181
25 25 CH3 138
26 26 CH3 217
27 27 CH3 185
28 28 C 183.3
29 29 CH3 343
30 30 CH3 297

Bibliografia : Ardiles, A E.. Gonzalez-Rodriguez, A, Mufiez, M_J_, Perestelo, N.R., Pardo, V., Jimenez, | A,

Figura N° 32. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ph84 116 1.




82

- Estructura de triterpeno del lupano, articulo clave: np15 1045:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nembre Sistematico: B,30-Dihydroxylup-20(29)-en-3-one
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : C3pH; 303 Peso molecular : 456.7032
Bibliografia : Callies, 0., Bedoya, L M., Beltran, M., Mufioz, A., Calderon, P.O., Osorio, A A, Jiménez, LA, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. J Nat
Prod (2015) 78, 1045-55
Desplazamientos Quimicos RMN *3C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion  d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CHZ2 421
2 2 CH2 344
3 3 C 216.7
4 4 c 48.9
5 5 CH 56.5
6 6 CH 69.6
7 7 CH2 422
8 8 C 40.0
9 9 CH 50.6
10 10 c 367
1 1 CH2 21.3
12 12 CH2 267
13 13 CH 371
14 14 c 429
15 15 CH2 274
16 16 CH2 35.3
17 17 c 431
18 18 CH 489
19 19 CH 437
20 20 c 1546
21 21 CH2 317
22 22 CH2 398
23 23 CH3 250
24 24 CH3 237
25 25 CH3 17.0
26 26 CH3 171
27 27 CH3 14.8
28 28 CH3 17.7
29 29 CH2 106.9
30 30 CH2 65.0

Figura N° 33. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave npl5 1045 1.
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- Estructura de sesquiterpeno-B-agarofuranico, articulo clave: ph17_142:

Propiedades
Mombre Trivial: Vulcanicoline-A
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenocids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : CigHasNO 5 Peso molecular : 781.7584

Bibliografia : Callies, O, Nufiez, M.J_, Perestelo, N.R., Reyes, C.P. Torres-Romero, D., Jiménez, | A, Bazzocchi, |.L. Phytochemistry
(2017) 142, 21-9
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion  O(ppm)  Sin numeracion

1 CH 71.2 14002
2 2 CH 69.4

3 3 CH 746 1002 @®1, 9002
4 4 c 70.6 4{0010 /Q:Jm
5 5 C 952 0 0 | 0 0
6 5 CH 73.4 :ol14f
7 7 CH 615 HO., A~LE

8 ] c 195.7

9 9 CH 78.8

10 10 c 52.7

11 11 c 85.4

12 12 CH2 70.5

13 13 CH3 19.5

14 14 CH2 615

15 15 CH3 237

2 102 c 165.1

3 103 c 1243

Iy 104 CH 138.4

5 105 CH 121.1

6 106 CH 150.7

7 107 CH 36.0

g 108 CH 448

9 109 CH3 118

10° 10 CH3 10.7

1 M1 c 173.8

12! 12 c 168.2

1a 1001 © 169.1

1b 1002 CH3 20.4

6a 5001 C 165.1

6b 8002  C 129.5

BC 5003  CH 130.1

&d 8004  CH 128.7

6e 5005  CH 133.6

6 5006  CH 128.7

6g 5007  CH 130.1

9a 9001 C 169.1

9b 9002  CH3 202

14a 14001 C 169.6

14b 14002 CH3 20.5

Figura N° 34. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave phl7_142 1.
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- Estructura de friedobaccharano, articulo clave: clave thl04_7367:

Propiedades
Nombre Trivial: Leonal
Mombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : DB-Friedobaccharane
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : C3pHag02 Peso molecular : 440.336

Bibliografia : Nufiez, M.J., Lopez, M.R., Jiménez, l.A., Moujir, L.M., Ravelo, A.G., Bazzocchi, |.L. Tetrahedron Letft (2004) 45, 7367-70

Desplazamientos Quimicos RMN '*C Estructura

Numeracion ~ G(ppm)  Sin numeracion

Num Num2 Tipos  &(ppm)
1 1 CHz 15.0
2 2 CH2 277
3 3 CH 76.3
4 4 C 40.8
5 5 C 1421
6 5 CH 121.8
7 7 CHz 237
8 8 CH 446
9 9 C 35.5
10 10 CH 50.0
11 11 CcH2 34.4
12 12 CH2 327
13 13 C 36.5
14 14 C 37.9
15 15 CH2 291
16 16 CHz 341
17 17 C 32.0
18 18 CH2 44.5
19 19 CHz 41.4
20 20 CH2 245
Pyl Pyl CH 155.5
22 22 C 138.9
23 23 CH3 23.0
24 24 CH3 25.4
25 25 CH3 17.5
26 26 CH3 15.2
27 27 CH3 20.3
28 28 CH3 327
29 29 CH3 9.1
30 30 CH 195.3

Figura N° 35. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave thl04_7367_2.
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- Estructura de diterpeno del abietano, articulo clave: phll 385:

Propiedades
Nombre Trivial: Salvadoriol
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Diterpenoids Tipo : Abietanes
Disclvente : CDCI: Formula Molecular : CapH3002 Peso molecular : 302.4528

Bibliografia : Nufiez, M.J., Reyes, C.P., Jiménez, 1. A., Hayashi, H., Tokuda, H., Bazzocchi. I.L. Phytochemistry (2011) 72, 385-90

Desplazamientos Quimices RMN ¥C Estructura

Numeracion  @(ppm)  Sin numeracion

Num Num2 Tipos 5(ppm)

1 1 CH2 42.4
2 2 CH2 19.6 16
3 3 CH2 431
4 4 C 34.2
5 5 CH 52.8
6 6 CH 65.0
7 7 CH2 35.5
8 8 c 117.9
9 g C 147.7
10 10 C 37.2
11 11 CH 117.3
12 12 CH 123.7
13 13 C 129.7
14 14 c 150.5
15 15 CH 26.9
16 16 CH3 22.7
17 17 CH3 226
18 18 CH3 33.7
19 19 CH3 26.9
20 20 CH3 23.8

Figura N° 36. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave phll 385 3.
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Estructura de triterpeno del oleanano, articulo clave: phl13_148:

@ o~ M e R o
c

e Y S A T
L~ & W = o

19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30

Disolvente : CDCI:

29
30

Nombre Trivial: Xyloketal
Mombre Sistematico:

Familia : Terpenoids

Tipos
CH2
CH2
c

c

CH
CH2
CH2

CH

CH2
CH

CH2
CH2

CH
CH2

CH

CH2
CH3
CH3
CH2
CH3
CH3
CH3
CH3
CH3

Desplazamientos Quimicos RMN °C

&(ppm)

347
294
98.0
40.0
50.2
19.4
308
38.5
41.6
35.0
23.6
122.3
143.4
416
25.8
28.0
36.0
47.0
46.5
36.0
73.8
45.0
27.0
18.0
67.7
17.0
251
28.1
16.6
28.8

Propiedades

Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes

Formula Molecular : CapHas05 Peso molecular : 456.7032

Bibliografia : Nafiez, M.J., Ardiles, A.E., Martinez, M.L., Torres-Romero, D, Jiménez, |.A., Bazzocchi, |.L. Phytochem Lett (2013) 6, 148-51

Estructura

Numeracion  G(ppm)  Sin numeracion

Figura N° 37. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave phl13_148 1.
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- Estructura de triterpeno del glutinano, articulo clave: phl13_148:

Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 35,2 1a-Dihydroxyglut-5-ene

Familia : Grupo : Triterpenoids Tipo : Glutinanes

Terpenoids

Disolvente : CDCl: Formula Molecular : Peso molecular :
CzpHs002 442 7198

Bibliografia : Nuriez, M.J_, Ardiles, A E. Martinez, ML, Torres-Romero, D, Jiménez, | A Bazzocchi, L.
Phytochem Lett (2013) 6, 148-51

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
IS,C

Numeracién  &(ppm)  Sin numeracion

Num Num2 Tipos &(ppm)

1 1 CH2 182
2 2 CH2 278
3 3 CH 76.3
4 B C 40.8
5 5 C 1417
6 [ CH 122.0
7 7 CHz 238
8 & CH 457
9 9 Cc 348

10 10 CH 497
11 1 CHz 295
12 12 CHz2 29.7
13 13 c 364
14 14 Cc 386
15 15 CHZ 343
16 16 CH2 363
17 17 c 329
18 18 CH 447
15 19 CHZ 358
20 20 c 345
21 21 CH 747
22 22 CHz 463
23 23 CH3 254
24 24 CH3 289
25 25 CH3 166
26 26 CH3 17.0
27 27 CH3 181
28 28 CH3 331
25 29 CH3 323
30 30 CH3 248

Figura N° 38. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave phl13 148 2.



- Estructura de triterpeno del montecrinano, articulo clave: ejc16_7582:

88

Systematic Name:

Family :
Terpenoids

Solvent : CDCl:

Num Num2 Types
1 1 CH2
2 2 CH2
3 3 c

4 4 c

5 5 CH
5 G CH2
7 7 CH
8 3 c

9 9 CH
10 10 c

11 1 CH2
12 12 CH2
13 13 c
14 14 c
15 15 CH
16 16 CH2
17 17 CH
18 18 CH
19 19 CH2
20 20 CH2
21 21 CH
22 22 c
23 23 CH3
24 24 CH3
25 25 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH3
29 25 CH3
30 30 CH3

Trivial Name: Montecrinane A

12C NMR Chemical Shifts

8(ppm)
385
349
216.7
479
523
243
1185
144 4
487
350
18.3
346
442
522
767
405
357
508
36.1
249
1249
131.2
245
215
12.8
19.3
22.1
18.1
257
176

Properties

Group : Triterpenoids Type : Montecrinanes
Molecular Formula : Molecular Weight :
CapH4s02 440.7038

Bibliography : Purino, M., Ardiles, A E_, Callies, O, Jiménez, A, Bazzocchi, |.L. Chem Eur J (2016) 22, 7582-91

Structure

Numeration  &(ppm)  Without numeration

Figura N° 39. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ejcl6_ 7582 1.
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5.5. ESTADISTICA DE ESTRUCTURAS INTRODUCIDAS

Fueron introducidas 110 estructuras de metabolitos secundarios en la base de
datos NAPROC-13, extraidas de los 25 articulos seleccionados, junto con sus
referencias bibliogréficas y sus respectivos DOI. Se tomé en cuenta la jerarquia
de metabolitos secundarios establecida por NAPROC-13: familia > grupo > tipo,
analizando cada una de ellas y observando su comportamiento y tendencia

dentro de las investigaciones salvadorefias.

5.5.1. Familias de compuestos

La incorporacion de la jerarquia completa para cada metabolito secundario brindo
la oportunidad de examinar la distribucion de las clases de compuestos en las

investigaciones salvadorefias de aislamiento de PN.

De los 25 articulos utilizados para consolidar y actualizar la informacion de
NAPROC-13, fueron ingresadas a la base de datos 110 sustancias aisladas de
diversas especies vegetales salvadorefias, pertenecientes en su mayoria a la
familia de los terpenoides con 104 estructuras, seguido de los esteroides con 5
estructuras y por ultimo con una sola estructura aislada de la familia de los
flavonoides (Tabla N° 15).

Tabla N° 15. Cantidad de estructuras por familias introducidas en NAPROC-13.

FAMILIAS DE COMPUESTOS CANTIDAD INTRODUCIDA
Terpenoides 104
Flavonoides 1
Esteroides 5

Los terpenoides que son la familia de metabolitos secundarios mas numerosa,
presentan una amplia gama de propiedades farmacoldgicas que se derivan de

numerosos estudios in vitro, preclinicos y clinicos. La diversa coleccion de
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estructuras y funciones de los terpenoides ha provocado un mayor interés en las
investigaciones cientificas salvadorefias, ya que la mayoria de las estructuras de
estos compuestos y sus variaciones son potencialmente biolégicamente activos

que podrian resultar Gtiles para el tratamiento de diversas patologias. (17)

5.5.2. Grupos de compuestos

La Tabla N° 16 muestra la cantidad de estructuras introducidas en la base de
datos de NAPROC-13 distribuidas por grupos de compuestos. Destaca el grupo
de los sesquiterpenoides con 61 estructuras (55%), seguido de los grupos
triterpenoides con 40 estructuras (36%), dentro de los esteroides, los ergostanos
con 5 estructuras (5%), diterpenoides con 3 estructuras (3%) y por ultimo el grupo
de los flavonoides con 1 estructura (1%) introducida (Figura N° 40).

GRUPOS DE COMPUESTOS

Triterpenoides
36%
Sesquiterpenoides
55%

Flavonoides
1%
Ergostanos
5%
Diterpenoides
3%

O Triterpenoides Flavonoides Ergostanos Diterpenoides Sesquiterpenoides

Figura N° 40. Porcentaje de grupos de compuestos introducidos en la base de
datos NAPROC-13.
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Tabla N° 16. Cantidad de estructuras por grupos introducidas en NAPROC-13.

FAMILIA DE GRUPOS DE CANTIDAD
PORCENTAJE
COMPUESTOS COMPUESTOS INTRODUCIDA
Esteroides Ergostanos 5 5
Flavonoides Flavonoides 1 1
Triterpenoides 40 36
Terpenoides Diterpenoides 3 3
Sesquiterpenoides 61 55

5.5.3. Tipos de compuestos

La Figura N° 29 y Tabla N° 17 muestran la distribucion en porcentaje de los
metabolitos secundarios introducidos en la base de datos NAPROC-13. El 47%
de las estructuras fueron de tipo sesquiterpenos-f-agarofuranicos, siendo estos
los mas abundantes. Los segundos tipos de compuestos mas abundantes
corresponden al de los triterpenos del tipo lupano (12%) y del oleanano (12%),
constituyendo los 3 tipos de mayor proporcion en las investigaciones cientificas
salvadorefias. Lo mas probable es que esto se deba a que estos metabolitos
secundarios han recibido méas atencion en estudios que se centran en identificar
nuevos compuestos que a menudo se identifican en las mismas especies

vegetales.

La tendencia general impulsada de las investigaciones cientificas salvadorefias
en el descubrimiento de nuevos productos naturales esta dirigida especialmente
por el aislamiento de metabolitos del grupo de los sesquiterpenoides (Figura N°
40) especificamente del tipo B-agarofuranicos, ya que constituyen cerca del 50%
de las estructuras aisladas en el pais (Figura N° 41). Dentro de este grupo, los
compuestos muestran una gran similitud estructural, que respalda el hecho que
los nuevos descubrimientos de PN no estan orientados al descubrimiento de

estructuras con esqueletos novedosos, sino mas bien, a encontrar compuestos
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con similitudes y variaciones estructurales de compuestos ya publicados

anteriormente con potencial accion terapéutica.

TIPOS DE COMPUESTOS

. Montecrinano Glutinano
Bisabolano _ 304 1%

3%

Abietano

2%
Friedobaccharano
2%
Germacrano
6%

Friedelano
7%

Agarofurano
47%

Oleanano
12%

Lupano

12% ‘ ‘
Withandlida - Flavanona

4% 1%
@ Agarofurano D Flavanona = Withandlida Lupano
@ Oleanano o Friedelano @ Germacrano @ Friedobaccharano
@ Abietano O Bisabolano @ Montecrinano @ Glutinano

Figura N° 41. Porcentaje de tipos de compuestos introducidos en NAPROC-13.

Tabla N° 17. Cantidad de estructuras por tipo introducidas en NAPROC-13.

FAMILIA DE GRUPO DE TIPOS DE
CANTIDAD | PORCENTAJE

COMPUESTOS | COMPUESTOS COMPUESTOS
Flavonoides Flavonoides Flavanona 1 1
Esteroides Ergostanos Withandlida 5 4
Diterpenoides Abietano 2 2
) Friedobaccharano 2 2

Terpenoides ) )

Triterpenoides Lupano 13 12
Oleanano 13 12




Tabla N° 17. (Continuacion).
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FAMILIA DE GRUPO DE TIPOS DE
COMPUESTOS | COMPUESTOS COMPUESTOS CANTIDAD | PORCENTAJE
Oleanano 13 12
Friedelano 8 7
Glutinano 1
Montecrinano 3
Bisabolano 3
Sesquiterpenoides | Agarofurano 51 a7
Germacrano 7 6

5.5.4. Aportes novedosos a la base de datos

En las estructuras de los compuestos 1, 2 y 3 (Figura N° 42) del articulo clave

bmc06_1573 de la familia Celastraceae (Tabla N° 11), fue detectado un

esqueleto nunca antes descrito en otras investigaciones cientificas.

Montecrinanes

Figura N° 42. Estructura de montecrinanos 1-3 aislados de C. vulcanicola.

En el articulo dichos compuestos son descritos como triterpenos con un

esqueleto tetraciclico reorganizado 6/6/6/6 sin precedentes. Este esqueleto de

montecrinano podria ser indicativo de una via divergente para la biosintesis de
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triterpenos tetraciclicos a partir de la via biosintética propuesta en el articulo; por
lo tanto, se espera que se aislen mas metabolitos secundarios a futuro en

especies de Celastraceae que contengan este esqueleto. (23

De esta manera se ha creado asi en la base de datos NAPROC-13 la primera
clasificacion por tipos de compuestos denominada “Montecrinanes” y que
actualmente cuenta solamente con las 3 estructuras novedosas introducidas
(Figura N° 43).

Resultados de la basqueda: 3 compuestos

® Numeracion © &(ppm) O Sin numeracion

D O O o 0 O & O

Figura N° 43. Estructuras introducidas en NAPROC-13 de montecrinanos 1-3.

5.6. ADICIONES O CAMBIOS DE DESPLAZAMIENTOS QUIMICOS

En este apartado se detallan todas aquellas adiciones o cambios de
desplazamientos quimicos por similitud con otras sustancias estrechamente
relacionadas a todas aquellas estructuras que presentaron inconsistencias,
contemplando las variaciones de los datos aportados por distintos autores para

un mismo compuesto.

Las modificaciones se debieron a desplazamientos no incluidos en los resultados
de los articulos cientificos, ya que se ha evidenciado que las sefiales de ciertos

atomos de carbono no son observables con claridad dentro de los espectros y
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por mantener la homogeneidad en los desplazamientos quimicos de las

estructuras ya introducidas en la base de datos.
- Compuesto 1y 2, articulo clave ejc16 7582 de la familia Celastraceae:

Para el compuesto 1 el desplazamiento quimico de C-13, no se proporciona en
el articulo, asignandole en NAPROC-13 un valor de 44.2 ppm por similitud con el
compuesto 2 de la misma publicacion. Ademas, los desplazamientos quimicos
de los carbonos C-29 y C-30 para los compuestos 1y 2, se han intercambiado
con respecto a la publicacion por comparacion con otras sustancias relacionadas.
La Figura N° 44 a la izquierda presenta la estructura segun articulo cientifico, a
la derecha la estructura introducida en NAPROC-13, evidenciando el intercambio
de los desplazamientos quimicos de C-29 y C-30.

Estructura a7
articulo

Estructura
NAPROC-13

1 R-1 = Rg =0
Figura N° 44. Compuesto 1, clave: ejc16 7582 1.

- Compuesto 3, articulo clave bmc06_1573 de la familia Celastraceae:

Para este compuesto los desplazamientos quimicos asignados en la publicacion
a C-1 correspondiente a 123.6 ppm y C-2 correspondiente a 165.1 ppm, fueron
intercambiados por comparacion con otras sustancias relacionadas. La Figura N°
45 a la izquierda presenta la estructura segun articulo cientifico y a la derecha la
estructura introducida en NAPROC-13, evidenciando el intercambio de los

desplazamientos quimicos de C-1y C-2.
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Estructura
articulo

Estructura
NAPROC-13

Figura N° 45. Compuesto 3, clave: bmc06_1573 _3.

- Compuesto 5, articulo clave np05_1018 de la familia Celastraceae:

Para este compuesto los desplazamientos quimicos asignados en la publicacion

a C-1 correspondiente a 125.2 ppm y C-2 correspondiente a 159.2 ppm, fueron

intercambiados por comparacion con otras sustancias relacionadas. La Figura N°

46 a la izquierda presenta la estructura segun articulo cientifico y a la derecha la

estructura introducida en NAPROC-13, evidenciando el intercambio de los

desplazamientos quimicos de C-1y C-2.

Estructura
articulo

Estructura
NAPROC-13

110
4@‘45

s

Figura N° 46. Compuesto 5, clave: np05_ 1018 5.
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- Compuesto 5, articulo clave np21_2717 de la familia Solanaceae:

Para el compuesto 5, los desplazamientos quimicos asignados a C-5 (83.9 ppm)
y a C-6 (62.2 ppm) no parecen compatibles con la propuesta estructural, si los
comparamos con los desplazamientos asignados para los compuestos 1y 2 de
esta misma publicacién y con otras withandlidas presentes en la base de datos
NAPROC-13 que presentan idéntica estructura en los anillos A y B del esteroide.
El valor de 62 ppm asignado al CH del epdxido deberia de corresponder con el
carbono cuaternario de esta agrupacion (C-5), mientras que el desplazamiento
de 83.9 ppm asignado a C-5, se tratara de una errata, siendo en realidad 63.9
ppm y deberia corresponder a CH-6, tal como se ha corregido y figura en
NAPROC-13. (Figura N° 47).

Compuesto 2 Compuesto 5 _{451

Figura N° 47. Compuesto 2y 5, claves: bmc06_1573 2y bmc06 1573 5.

NAPROC-13 ahora proporciona la informacion clave de todas estas estructuras.
Fueron clasificados 110 metabolitos secundarios distribuidos en 12 tipos de
compuestos de acuerdo a su esqueleto base. Entre los aportes novedosos,
destaca el incorporado de un esqueleto nuevo denominado montecrinano no
incluido con anterioridad en esta ni en otras bases de datos. Actualmente,
NAPROC-13 cuenta con 183 compuestos de tipo sesquiterpenos-p-
agarofuranicos, la introduccién de 51 nuevas estructuras de este tipo de

metabolitos secundarios en la base de datos representa el 28% de la totalidad de
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los compuestos de este tipo, representando la parte fundamental y una de las
fortalezas del aporte de la investigacién salvadorefia de aislamiento de PN a la

metabolémica de plantas.

La incorporacion de estas 110 estructuras, mediante el uso de la aplicaciéon JME-
X supone la implementacion completa de todo su conjunto de funcionalidades.
Las estructuras 2D depositadas en NAPROC-13 pueden ser copiadas en los
formatos SMILES, MOL, MOL V3000, InChl y como graficos vectoriales
escalares, ademas, la informacién espectroscopica de los compuestos se puede
descargar de forma individual en formato PDF. Entre los beneficios de introducir
estas estructuras destaca la busqueda de PN con alguna relaciéon con una
molécula de interés. Por ejemplo, si el usuario desea saber que PN tiene una
estructura relacionada a su compuesto en estudio, puede realizar una busqueda
iteractiva en la plataforma y tener acceso a la investigacion de todos aquellos
compuestos con estructura similar, por lo tanto, puede evaluar si estos llegasen
a tener propiedades biologicas y farmacolégicas similares, y pueden
potencialmente usarse como nuevos farmacos (ANEXO N° 1). Reduciendo asi

costos y tiempo en la investigacion (ANEXO N° 2).



CAPITULO VI
CONCLUSIONES
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VI. CONCLUSIONES

1. En total, se introdujeron 110 estructuras quimicas de 25 articulos
cientificos de aislamientos de metabolitos secundarios a partir de especies
vegetales salvadorefas. La totalidad de las estructuras eran nuevas en
NAPROC-13 en el momento del depdsito, resaltando la inclusién de una

nueva categoria por tipo de un esqueleto novedoso: montecrinanos.

2. Laincorporacion de las 110 estructuras quimicas en NAPROC-13 incluyen
la informacién bibliografica completa y un enlace DOI del articulo al
articulo original en la revista cientifica donde aparece publicado. Los
usuarios ahora descubriran investigaciones cientificas salvadorefas en la

plataforma utilizando los motores de busqueda en la base de datos.

3. La introduccion de las 110 estructuras de productos naturales de origen
salvadorefio en la base de datos NAPROC-13, permitra a los
investigadores emplear con eficacia técnicas de elucidacion de sustancias
con estructuras relacionadas, utilizando busquedas iterativas dentro de la
plataforma para identificar compuestos puros o un compuesto dentro de

una mezcla de estos.

4. Las bases de datos con informacion estructural y espectroscopica de RMN
13C de acceso abierto como NAPROC-13 son de gran utilidad para los
investigadores de productos naturales. Sin embargo, su cobertura es
limitada en comparacion con el namero total de productos naturales
existentes en la actualidad. En este proyecto se destaca el uso de la
plataforma en la desreplicacibn de estructuras y se presentan
metodologias utiles para contribuir en el crecimiento de sus entradas,

manteniéndola en constante actualizacion y consolidacion de su
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informacion, mejorando asi la precision, cobertura y la funcionalidad de la

base de datos.

Este proyecto permiti6 evaluar las tendencias de las investigaciones
salvadorefias en materia de productos naturales y se logré caracterizar la
diversidad global de compuestos aislados de especies vegetales nativas
haciendo uso de RMN *3C. Basado en el andlisis estadistico, la familia de
compuestos de mayor proporcion de obtencién son los terpenoides,
siendo los sesquiterpenos-p-agarofuranicos la clase quimica mas

representativa.

Se destaca que la gran mayoria de compuestos aislados pertenecen a la
familia de las Celastraceas, siendo las especies Celastrus vulcanicola y
Maytenus chiapensis, las mayores fuentes de obtencion de estos. En esta
linea, las especies mas estudiadas contienen estructuras privilegiadas con
una extraordinaria diversidad y complejidad estructural, que se presentan

como un excelente punto de partida para el disefio de farmacos.

El descubrimiento de nuevos productos naturales esta relacionado
principalmente a estructuras de compuestos previamente publicados,
debido a que es probable que la mayoria de los nuevos aislamientos
compartan similitudes estructurales con los anteriores. Esto no significa
gue no se espere descubrir nuevos compuestos con esqueletos
novedosos, sino mas bien que los compuestos nuevos descritos sean

variantes quimicas de compuestos ya conocidos.



CAPITULO ViII
RECOMENDACIONES
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VIl. RECOMENDACIONES

1. Desarrollar un programa fijo dentro de la Facultad de Quimica y Farmacia
de la Universidad de El Salvador en convenio con la Universidad de
Salamanca, Espafia, para el procesamiento de futuras estructuras de PN
aisladas de plantas salvadorefias y su inclusion en la base de datos
NAPROC-13.

2. Utilizar la aplicacion JME-X en docencia e investigacion de la Facultad de
Quimica y Farmacia de la Universidad de El Salvador, ya que su utilidad
es de vital interés para las materias relacionadas a la Quimica Organica,
Farmacognosia y a la investigacion de productos naturales, mejorando los
conocimientos acerca de la estructura, la estereoquimica y las normas de
representacion recomendadas por la IUPAC, permitiendo adaptar la
ensefianza a nuevos modelos educativos en el desarrollo de
competencias y habilidades en el campo de la quimica estructural y la
elucidacion de PN, presentando una alternativa para una modernizacion y

mejora de las metodologias de ensefianza dentro de la facultad.

3. Fomentar el uso de herramientas quimioinformaticas en los estudiantes en
los trabajos de graduacion, por ejemplo, implementar JIME-X y NAPROC-
13 en trabajos de Grado de Farmacia que tengan relacion con la
elucidacién estructural, disefio, evaluacién y técnicas de deteccién de PN

como potenciales nuevos farmacos.
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GLOSARIO

- AND: operador booleano que localiza registros que comprendan todos los
términos de busqueda que se han especificado. Es la interseccién de
conjuntos definidos por 2 palabras o sea solo aquellas referencias que

contienen a las dos a la vez. (g

- Booleano: simbolo que se usa para establecer relaciones entre términos
matematicos o variables admitiendo solo dos respuestas posibles. Admite

solo dos posibles respuestas y cuyos valores se excluyen el uno del otro. (g)

- [Estereocentro: o centro estereogénico es cualquier punto, aunque no
necesariamente un atomo, en una molécula que lleva grupos tales que el

intercambio de dos grupos cualesquiera conduce a un estereoisbmero. (10

- Estereoquimica: Parte de la quimica que estudia la distribucion

geométrica de los compuestos quimicos en el espacio. (10

- Heteroatomos: Atomo en una cadena o en un anillo de un compuesto

organico, que no es de carbono ni de hidrégeno. (10)

- lterativa: busqueda iterativa o busqueda de profundidad iterativa, es un
algoritmo de busqueda no informada utilizado para una estrategia de
busqueda en el espacio de estados en la que se realizan sucesivas
busquedas en profundidad limitada incrementando el limite de profundidad en

cada iteracion. ()

- JME: lenguaje informatico disefiado para realizar calculos y operaciones
en estructuras de datos primitivas como un vector o matriz, asi como una

estructura de nivel superior como un mapa. JME esta disefiado como una



herramienta de secuencias de comandos para el analisis de una sola vez de

un conjunto de datos. (7

- OR: operador booleano que localiza registros que contengan todos o
cualquiera de los términos que se han especificado. Con este operador se
suman los conjuntos definidos por dos palabras o sea la respuesta que se
consigue son todas las referencias donde aparezcan de forma indistinta. (9

- Quimioinformatica: uso de técnicas informaticas y de computacion,

aplicadas a una variedad de problemas en el campo de la quimica. (3

- SMILES: es una notacidbn quimica que permite a un usuario para
representar una estructura quimica de una manera que puede ser utilizada

por el ordenador. ()

- Subestructura: especificacion de sitios abiertos o lista de atomos para

una determinada posicion en una estructura quimica. (3
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ANEXO N° 1.

FLUJO DE TRABAJO TiPICO DE DESCUBRIMIENTO DE PN Y PROYECTOS

DE METABOLOMICA.
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Figura N° 48. (A) Flujo de trabajo tipico de descubrimiento de PN; (B) proyectos
de metabolémica. Los objetivos comunes incluyen la identificacion
de metabolitos secundarios mediante la busqueda y comparacion
de resultados en bases de datos espectrales RMN.



ANEXO N° 2.
DIAGRAMA COSTO VS TIEMPO: METODO DE DESREPLICACION
CONVENCIONAL Y BASADA EN EL BUSQUEDA Y COMPARACION DE
RESULTADOS EN BASES DE DATOS ESPECTRALES.

complete structure/dereplication

pure compound ~1 mg spectroscopic analysis

Cost

bioassay-guided fractionation

scale-up & extraction

HPLC-UV-MS/partial dereplication ~5 png

bioassay
extract
sample

Time
b

Cost

complete structure

spectroscopic analysis 5-30 ug
database searching L

dereplication

HPLC-bioassay-UV-MS-NMR ~5 ng

bioassay
extract

Time

Figura N° 49. (a) Enfoque convencional para la desreplicacion; (b) Desreplicacion

basada en el busqueda y comparacion de resultados en bases de
datos espectrales RMN.



ANEXO N° 3
ESTRUCTURAS GENERADAS FAMILIA: ASTERACEAE



- Estructuras articulo clave: clave ph157_145:

Propiedades
Nombre Trivial: Caleanolenes B
Nombre Sistematico:
Familia : Grupo ; Sesquiterpenoids Tipo : Bisabolanes
Terpenoids
Disolvente : CDCle Farmula Molecular : Peso molecular :
CaaHag0g 408.5305

Bibliografia : Gogineni, V., MNael, M.A., Leon, F, Nufiez, M.J., Cutler, S.J. Phytochemisiny (2019) 157, 145-50

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13(:

Mumeracion ~ &(ppm)  Sin numeracion

Num NumZ Tipos &{ppm)

1 1 CHZ 319

2 2 CH 1204 ,

3 3¢ 1353 1' «2,0H
4 4 CH 674 L &~ ‘13
5 5 CHZ 37.0

& B CH 326 >

7 7 C 150.9 -

3 8 CH2 374 e CH

9 9 CH 1279

10 0 CH 1351

1 " c 72.0
12 12 CHZ 249
13 13 CH2 708
14 14 CH2 109.8
15 15 CH2 653
1T 101 C 1777
2 102 CH 341
¥ 103 CH3 190

4 104  CH3 190
1" 201 C 1774
2" 202 CH 34.0
3" 203 CH3 190
4" 204 CH3 190

Figura N° 50. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave ph157_145 2.



Propiedades

Nombre Trivial: Caleanolenes C

Nombre Sistematico:

Familia : Grupo : Sesquiterpencids Tipo : Bisabolanes

Terpenoids

Disolvente : CDCI Formula Molecular : Peso molecular :
CaaH140g 406.5145

Bibliografia : Gogineni, V., Nael, M.A.. Leon, F. Nufiez, M.J., Culer, S.J. Phytochemisiny (2019) 157, 145-50

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
3¢

Num MNum2 Tipos B&(ppm) Mumeracion  B(ppm)  Sin numeracion
1 1 CHZ 3189

2 2 CH 146.7

3 3 C 134.5

4 4 C 197 8 104

5 5 CH2 432 02 .0

] G CH 40.4 03 01 5

7 7 C 1457

8 8 CH2 372 o 0

9 9 CH 1273

10 10 CH 1356

L " C 721
12 12 CH3 248
13 13 CH2 707
14 14 CH2 1112
15 15 CHz 609

1T 101 > 1776
2 102 CH 34.0
3 103 CH3 190
4 104  CH3 190
1" 201 C 1776

2" 202 CH 34.0
£ 203 CH3 190
4" 204 CH3 190

Figura N° 51. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave ph157_ 145 3.



- Estructuras articulo clave: ph04_3107:

Propiedades

Mombre Trivial: Calealactone A

Nombre Sistematico: [(3a5,45,5R,6R, 82, 10R, 11aR)-6-hydroxy-6, 10-dimethyl-3-methylidene-4-(2-methylprop-2-
enoyloxy)-2, 7-dioxo-3a,4.5,10,11, 11a-hexahydrocyclodeca[b]furan-5-yl] 2-methylpropanoate

Familia : Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Germacranes

Terpenoids

Disolvente : C:Ds Formula Molecular : Peso molecular ;
Ca3aHapOa 434 4813

Bibliografia : Yamada, M., Matsuura, N., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, M., Ubukata, M., Tanaka, T,
linuma, M. Phytochemistry (2004) 63, 3107-11

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13
C

Num Num2 Tipos Olppmi Mumeracidn  G(ppm)  Sin numeracion

1 1 C 2040
2 2 CcH 1482

3 3 CH 1255

4 4 CH 283

5 5 CH2 405 204

5 6 CH 762

7 7 CH 419

a8 8 CH 751

5 9 CH T3¢9

0 1 ¢ 798 102
11 ¢ 1356

12 12 C 1686 103

13 13 CHZ2 126.0
14 14 CHZ 196
15 15 CH3I 2338
1 101 c 165.8
2 102 C 135.9
¥ 103 CH2 1274
4 104 CH3I 134
1" 20 c 176.6
2" 202 CH 344
3 203 CH3 190
4" 204  CH3 183

Figura N° 52. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ph04_3107_1.



Propiedades

Nombre Trivial: Calealactone B

5.14- dioxatriciclo [9.3.0.04 §ltetradecan-10-il]2-metilprop-2-enoato

Familia : Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Germacranes

Terpenoids

Disolvente : COCl Farmula Molecular : Peso molecular :
C21Hza04g 422 4273

Bibliografia : Yamada, M., Matsuura, M., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, M., Ubukata, M., Tanaka, T,
linuma, M. Fhyfochemistry (2004) 63, 3107-11

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura

13':

Num Num2 Tipos G(ppm) Mumeracién ~ &(ppm)  Sin numeracion
1 1 C 206.0

2 2 CH 558 O %1202
3 3 CH 62.8

4 4 CH 260 O 150H

5 5 CH2 338 P i, :

6 6 CH 748 ; 0 o O 0
T T CH 40.9 g

3 ] CH 73.9

] 9 CH 71.5

10 10 c 79T O
11 11 c 134.3 ;

12 12 C 168.0 =

13 13 CH2 126.8 D

14 14 CH3 186 13
15 15 CH3 245 12

1 101 [ 165.2

2 102 C 1348 O

3 103 CH2 1273

4 104 CH3 181

1" 201 c 170.4
2" 202 CH3 202

Nombre Sistematico: [(1R,3R.45,65,8R.9R, 105, 115)-%-acetiloxi-3-hidroxi-3, 8-dimetil-12-metiliden-7, 13-dioxo-

Figura N° 53. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave ph04_3107_3.



Propiedades

Nombre Trivial: Calealactona C

Nombre Sistematico: [(3a% .45 ,5R ,6R, 82 10R, 11 a R ) -4-acstiloxi-G-hidroxi-6,10-dimetil-3-metiliden-
2 T-dioxo- 3 a.4.510,11,11 a -hexahidrociclodeca [b] furan-5-il] 2-metilprop-2-enoato

Familia : Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Germacranes

Terpenoids

Disolvente : COCl: Formula Molecular : Peso molecular :
Cz1Hzg0g 406.4279

Bibliografia : Yamada, M., Matsuura, N., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, M., Ubukata, M., Tanaka, T,
linuma, M. Phyfochemistry (2004) 63, 3107-11

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13
C

Mumeracion  S(ppm)  Sin numeracion

Mum Numz Tipos O(ppm)

1 1 C 210.7
2 2 CH2  35.0
3 3 CH 121.5
4 4 C 136.6
5 5 CH2 359
G G CH 76.6
T 7 CH 42.0
8 3 CH G7.0
9 9 CH 725
10 10 C 20.3
1 1 C 13441
12 12 C 165.1
13 13 CH2 1244
14 14 CH3 254
15 15 CH3 223
1 101 C 165.2 O
2 02 C 1351

¥ 103 CH2 1269
4 104  CH3I 181
1 201 C 170.4
2 202 CH3 204

Figura N° 54. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave ph04_3107_4.



Propiedades

Nombre Trivial: Calein D

Nombre Sistematico: [(3aS ., 45 5R,6R, 972, 11 a R ) -5-acetiloxi-5-hidroxi-§, 10-dimetil-3-metiliden-2,7-
dioxo-3 a, 4,5,8,11,11 a -hexahidrociclodeca [b] furan-4-il] 2-metilprop-2-enoato

Familia : Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Germacranes

Terpenoids

Disolvente : CDCl: Formula Molecular : Peso molecular :
Ca1Hs0a 4064279

Bibliografia : Yamada, M., Matsuura, M., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, M., Ubukata, M., Tanaka, T.,
linuma, M. Fhyfochemistry (2004) 63, 3107-11

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13
C

Num Num2 Tipos &(ppm) Mumeracion  G(ppm)  Sin numeracion

1 1 C 2047 203

2 2 CH 1482

3 3 CH 1253 2

4 4 CH 283 204
5 5 CH2 402

g B CH 763

7 7 CH 412

8 8 CH 744 M

g 9 CH 738 102
10 10 C 79.2

11 11 C 1345

12 12 C 168.7

13 13 CHZ2 12656

14 14 CH3 187

15 15 CH3 234

==

101 c 170.3
102 CH3 203
1" 201 c 165.3
2" 202 C 1249
3 203 CH3 180
4" 204 CH2 1271

rd

Figura N° 55. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave ph04_3107_5.



Propiedades

Nombre Trivial: Juanisiamin

Nombre Sistematico: [(2a5S,45,5R ,6R,8Z,10R, 11 a R ) -6-hidroxi-6, 10-dimefil-3-metiliden-5- (2-
metilprop-2-enoiloxi ) -2, 7-dioxo-3 3, 4,5,10,11.11 a -hexahidrociclodeca [b] furan-4-il] 2-metilprop-2-enoato

Familia : Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Germacranes

Terpenoids

Disolventa : COCI: Farmula Molecular : Peso molecular :
CaaHza 0y 432 4653

Bibliografia : Yamada, M., Matsuura, M., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, M., Ubukata, M., Tanaka, T,
linuma, M. Phyfochemistry (2004) 63, 3107-11

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13
C

Num Num2 Tipos B&(ppm) Mumeracion  S(ppm)  Sin numeracion

11 11 C 1246
12 12 c 168.8
13 13 CH2 1265
14 14 CH3 197
15 15 CH3 2386
T 101 c 166.6
2 102 C 1247
) 103 CH2 1278
4 104  CH3Z 130
1 201 c 1854
2" 202 C 1249
3" 203 CH3 141
4" 204 CHz 1269

1 1 [ 2049 703

2 2 CH 1481

3 3 CH 1254 >

4 4 CH 28.3 204

5 5 CHZ 403

5 6 CH 764

7 7 CH 412 104
8 5 CH 743

9 9 CH 740 102

0 W C 794 103

Figura N° 56. Captura NAPROC-13: compuesto 6, clave ph04_3107_6.




Propiedades

Mombre Trivial: 2, 3-epoxyjuanislamin

Nombre Sistematico: [3-hidroxi-3,8-dimetil-12-metiliden-9- (2-metilprop-2-enoiloxi) -7,13-dioxo-5, 14-dioxafriciclo
[9.3.0.04 6] tetradecan- 10-il] 2-metilprop-2-enoato

Familia : Grupo : Sesquiterpenocids Tipo : Germacranes

Terpenoids

Disolvente : CDCl Formula Molecular : Peso molecular :
CaaH2204g 448 4647

Bibliografia : Yamada, M., Matsuura, M., Suzuki, H., Kurosaka, C., Hasegawa, N_, Ubukata, M., Tanaka, T.,
linuma, M. Phyfochemistry (2004) 63, 3107-11

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13
C

Num Num2 Tipos &(ppm) Mumeracion  G(ppm)  Sin numeracion

1 1 c 2081 203

2 2 CH 557

3 3 CH 628 2

4 4 CH 280 204

5 5 CH2 388

6 § CH 747

7 7 CH 409 104
8 8 CH 738

9 9 CH 717 102
10 10 C 799

1 C 1343 103
2 12 C 1684

13 13 CH2 1287

14 14 CH3 186

15 15  CH3 248

==

101 C 165.4

2 102 C 134.8
&) 103 CH2 1270
4 104 CH3 120

1 201 c 166.7
2" 202 C 1345
23 203 CH3 130

4" 204 CH2 1282

Figura N° 57. Captura NAPROC-13: compuesto 7, clave ph04_3107_7.



ANEXO N° 4.
ESTRUCTURAS GENERADAS FAMILIA: SOLANACEAE



- Estructuras articulo clave: np21_2717:

Propiedades
Nombre Trivial: Nicansteroidin B
Nombre Sistematico:
Familia : Steroids Grupo : Ergostanes Tipo : Withanolides
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CagHapOg Peso molecular : 544 6356
Bibliografia : Taddeo, V.A., Ndfiez, M.J., Beltran, M., Castillo, U.G., Menjivar, J., Jiménez, l.A., Alcami, J., Bedoya, L.M., Bazzocchi, I.L. J
Nat Prod (2021) 84, 2717-26
Desplazamientos Quimicos RMN '3C Estructura
Num Num2? Tipos &(ppm) MNumeracion  &(ppm)}  Sin numeracion
1 1 C 2031
2 2 CH 128.8
3 3 CH 144.8
4 4 CH2 32.9
5 5 C 62.0
6 6 CH 63.7
7 [ CH2 24.5
8 8 CH 35.3
9 9 CH 38.3
10 10 Cc 48.3
il 11 CH2 22.6
12 12 CH2 30.2
13 13 C 50.7
14 14 C 86.8
15 15 CH 79.5
16 16 CH2 47.9
17 17 C 86.1
18 18 CH3 145
19 19 CH3 15.0
20 20 CH M1
21 21 CH3 52
22 22 CH 75.2
23 23 CH2 34.3
24 24 C 80.2
25 25 C 1367
26 26 C 165.7
27 27 CH2 132.3
28 28 CH3 234
15a 15001 C 169.4
15b 15002 CH3 214

Figura N° 58. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave np21 2717 2.



Propiedades
Nombre Trivial: Nicansteroidin C
Nombre Sistematico:
Familia : Steroids Grupo : Ergostanes Tipo : Withanolides
Disolvente : CDCL Formula Molecular : CagHagOg Peso molecular : 542 6156
Bibliografia : Taddeo, VA, Nafiez, M.J., Beltran, M., Castille, U.G., Menjivar, J., Jiménez, 1A, Alcami, J., Bedoya, L M., Bazzocchi, L. J
Nat Prod (2021) 84, 2717-26
Desplazamientos Quimicos RMN '3C Estructura
Num Num2 Tipos &(ppm) Numeracién ~ &(ppm}  Sin numeracion
1 1 c 206.8
2 2 CH 786
3 3 CH 126.3
4 4 CH 1422
5 5 c 841
6 6 CH 67.0
7 7 CH2 27.9
8 3 CH 346
9 9 CH 382
10 10 c 485
1 11 CH2 21.9
12 12 CH2 385
13 13 c 523
14 14 c 822
15 15 CH 831
16 16 CH 1206
17 17 c 1615
18 18 CH3 16.7
19 19 CH3 19.0
20 20 CH 356
21 21 CH3 176
22 22 CH 78.9
23 23 CH2 32.8
24 24 c 1503
25 25 c 12138
26 26 c 1677
27 27 CH3 125
28 28 CH3 20.8
15a 15001 C 1706
15b 15002 CH3 213

Figura N° 59. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave np21 2717 3



Propiedades
Nombre Trivial: Nicansteroidin D
Nombre Sistematico:
Familia : Steroids Grupo : Ergostanes Tipo : Withanolides
Disolvente : CDCl: Farmula Molecular : CagHagO4p Peso molecular : 558619
Bibliografia : Taddeo, V.A., Ndfiez, M.J., Beltran, M., Castille, U.G_, Menjivar, J., Jiménez, LA, Alcami, J., Bedoya, L M., Bazzocchi, L. J
Nat Prod (2021) 84, 2717-26
Desplazamientos Quimicos RMN '*C Estructura
Num Num2 Tipos &(ppm) MNumeracién ~ &(ppm)  Sin numeracidn
1 1 c 206.2
2 2 CH 78.8
3 3 CH 126.0
4 4 CH 1419
5 5 c 339
B 6 CH 67.3
7 7 CH2 29.8
8 8 CH 344
g 9 CH 74
10 10 c 431
1 11 CH2 207
12 12 CH2 324
13 13 c 46.8
14 14 c 316
15 15 CH 76.8
16 16 CH 593
17 17 c 76.3
18 18 CH3 15.9
19 19 CH3 18.5
20 20 CH 335
21 21 CH3 135
22 22 CH 76.8
23 23 CH2 325
24 24 c 1493
25 25 c 1221
26 26 c 166.4
27 27 CH3 126
28 28 CH3 206
15a 15001 C 170.2
15b 15002 CH3 228

Figura N° 60. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave np21 2717 4



Propiedades

Nombre Trivial: Physagulide |

Nombre Sistematico:

Familia : Steroids Grupo : Ergostanes Tipo : Withanolides
Disolvente : CDCE Formula Molecular : CagHsp05z Peso molecular : 528 6362

Bibliografia : Taddeo, VA, Ndfiez, M.J., Beltran, M., Castillo, U.G., Menjivar, J., Jiménez, LA Alcami, J., Bedoya, L.M., Bazzocchi, LL. J
Nat Prod (2021) 84, 2717-26

Desplazamientos Quimicos RMN '*C Estructura
Num Num2 Tipos B(ppm) Numeracion ~ G(ppm)  Sin numeracién
1 1 C 203.4

2 2 CH 129.2

3 3 CH 1451

4 4 CH2 333

5 5 C 839

6 6 CH 6522

7 7 CH2 24.8

8 8 CH 355

9 9 CH 386

10 10 C 48.7

1 11 CH2 228 . .
12 12 CH2 303 15002
13 13 C 50.8

14 14 Cc 871

15 15 CH 79.9

16 16 CH2 486

17 17 o 86.4

18 18 CH3 15.1

19 19 CH3 15.2

20 20 CH 422

21 21 CH3 10.0

22 22 CH 771

23 23 CH2 323

24 24 C 150.7

25 25 C 121.8

26 26 C 167.4

27 27 CH3 12.7

28 28 CH3 209

15a 15001 C 169.7

15b 15002 CH3 217

Figura N° 61. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave np21 2717 5



ANEXO N° 5.
ESTRUCTURAS GENERADAS FAMILIA: CELASTRACEAE



- Estructuras articulo clave: ph84_116:

Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 73-Hydroy-3-oxo0-D- A-Tiedooleanan-28-oic acid methyl ester

Familia : Grupo : Triterpenoids Tipo : Friedelanes

Terpenoids

Disclvente : CDCL: Formula Molecular : Peso molecular :
CaiHep Oy 486.7293

Bibliografia : Ardiles, A.E., Gonzalez-Rodriguez, A, Nufiez, M.J_, Perestelo, N.R., Pardo, V., Jimenez, |.A.,
Valverde, A M., Bazzocchi, |LL. Fhyfochemistry (2012) 84, 116-24

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13(:

Mumeracion  &(ppm)  Sin numeracion

Num HNumz Tipos O{ppm)

1 1 CHz 224
2 2 CHZz 417 30 & 20
3 3 C 2127 £
4 4 CH  58.8
5 5 C 413
5 ] CHZ 489
7 7 CH 623
2 ] CH 526
g g C 376
10 10 CH 598
1 11 CHz 312
12 12 CHz 375
13 13 C 39.5
14 14 C 449
15 15 CHz 328
16 16 CHz 291
17 17 C 383
18 12 CH  38.0
19 19 CHZz 351
20 20 C 285
21 21 CHZ 359
22 22 CHZ 325
23 23 CH3 6.9
24 24 CH3  16.1
25 25 CH3 188
26 26 CH3 214
27 27 CHZ 185
28 28 C 179.2
29 29 CH3 344
30 30 CH3 296
1 101  CH3 518

Figura N° 62. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave ph84_116 2.



Propiedades

Mombre Trivial:

Nombre Sistematico: 78.29-Dihydroxy-3-oxo-D-A-fiedooleanane

Familia : Grupo ; Triterpenoids Tipo : Friedelanes

Terpenoids

Disolvente : COC Formula Molecular : Peso molecular ;
CagHz004 458 7192

Bibliografia : Ardiles, A.E.. Gonzalez-Rodriguez, A, Nufiez, M.J., Perestelo, N.R., Pardo, V., Jimenez, LA,
Valverde, A M., Bazzocchi, L. Fhytochemistry (2012) 84, 116-24

Desplazamientos Quimicos RMMN Estructura
13.:

Mumeracion  S(ppm)  Sin numeracion

Mum NumZ Tipos O(ppm)

1 1 CH2 223
2 2 CH2 417
3 3 c 212.5
4 4 CH 53.8
5 5 c 41.3
G G CH2 490
7 7 CH 63.4
8 8 CH 52.9
9 8 c 37.2
10 10 CH 60.0
11 1 CH2 376
12 12 CH2 305
13 13 c 404
14 14 c 38.1
15 15 CHz2 324
16 16 CH2 358
17 17 c 30.5
13 13 CH 41.8
18 19 CH2 296
20 20 c 331
21 21 CH2 279
22 22 CH2 394
23 23 CHZ 69
24 24 CH3 1641
25 25 CHZ  19.0
26 26 CHZ 218
27 27 CHZ 183
28 28 CHZ 321
249 29 CH2 745
30 30 CHZ 26.0

Figura N° 63. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave ph84_ 116 3.



Propiedades

MNombre Trivial:

Nombre Sistematico: 78.29-Dihydroxy-3-o=o0-0-A-fiiedooleanane

Familia : Grupo ; Triterpenoids Tipo ; Friedelanes

Terpenoids

Disclvente : COCI: Farmula Molecular : Peso molecular :
CagHspOa 4587192

Bibliografia : Ardiles, A E., Gonzalez-Rodriguez, A, Nufiez, M_J_, Perestelo, N.R., Pardo, V., Jimenez, LA
Valverde, A M., Bazzocchi, LL. Phytochemistry (2012) 84, 116-24

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13C

Mumeracion  S(ppm)  Sin numeracion

Num Num2 Tipos &(ppm)

1 1 CH 74.0
2 2 CH2 301
3 3 C 2132
4 4 CH 53.3
5 5 Cc 427
] ] CHZ 412
7 ) CHz2 182
] ] CH 53.0
9 9 C 36.9
10 10 CH 52.4
11 1 CHz 359
12 12 CH2 305
13 13 c 39.8
14 14 Cc 384
15 15 CH2 321
16 16 CH2 354
17 7 Cc 30.0
13 18 CH 427
19 19 CHz2 289
20 20 Cc 334
21 21 CH2 282
22 22 CHz2 281
23 23 CH3 &9
24 24 CH3 143
25 25 CH3 179
26 26 CH3 200
27 27 CH3 187
28 28 CH3 322
29 29 CH3 289
30 30 CH2 720

Figura N° 64. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave ph84 116 4.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistemdtico: 18-Hydroxy-3-oxo-D-A-Tiedooleanan-30-oic acid

Familia : Grupo : Triterpenoids Tipo : Friedelanes

Terpenoids

Disolvente : CDCl Farmula Molecular : Peso molecular ;
CagHaz0y 472 7026

Bibliografia : Ardiles, A E.. Gonzalez-Rodriguez, A, Mufiez, M.J_, Perestelo. M.R., Pardo, V., Jimenez, |.A.,
Valverde, A M., Bazzocchi, | L. Phytochemistry (2012) 84, 116-24

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
13(:

Num Num2 Tipos &(ppm) Mumeracidon  S(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 74.0
P 2 CH2 297
3 3 C 2132
4 4 CH 3.3
5 5 C 427
G @ CHz  41.2
7 7 CH2 181
& 3 CH A3.1
] g C 36.9
10 10 CH 24
11 11 CH2 327
12 12 CH2 295
13 13 C 397
14 14 C 38.0
15 15 CH2 302
16 16 CH2 353
17 17 C 30.0
18 13 CH 42 4
19 19 CH2 313
20 20 C 402
21 21 CH2 282
22 22 CH2 382
23 23 CH3 68
24 24 CH3 143
25 25 CH3 175
26 26 CH3 209
27 27 CH3 17.7
28 28 CH3 320
29 29 CH3 318
30 30 C 183.1

Figura N° 65. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave ph84_116 5.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 2o-Acetoxy-3R, 24-epoxy-3a-hydroxy-D: A-friedeoleanan-29-oic acid methyl ester

Familia : Grupo : Triterpenoids Tipo : Friedelanes

Terpenoids

Disolvente : CDCL Farmula Molecular : Peso molecular :
Ca3Hz205 h44 7655

Bibliografia : Ardiles, A.E.. Gonzalez-Rodriguez, A, Nufiez, M.J., Perestelo, M.R., Pardo, V., Jimenez, |LA.,
Valverde, A M., Bazzocchi, | L. Fhylochemistry (2012) 84, 116-24

Desplazamientos Quimicos RMN Estructura
'Iﬂc

Mumeracidn  &(ppm)  Sin numeracion

Num Num2 Tipos G{ppm)

1 CHZ2 259
2 2 CH 75.4
3 3 C 105.6
4 4 CH 47.4
4] 5 Cc 46.8
G 5] CH2 333
T 7 CHz 19.2
8 ] CH 49.8
9 9 c 371
10 10 CH 53.2
11 1 CHZ 343
12 12 CHz 29.0
13 13 C 38.2
14 14 C 381
15 15 CHzZ 231
16 16 CH2 382
17 17 C 301
138 138 CH 44.5
19 19 CHz 304
20 20 C 40.6
21 21 CHz 3010
22 22 CH2 366
23 23 CH3 71
24 24 CH2 724
25 25 CH3 187
26 26 CH3 182
27 27 CH3 175
28 28 CH3 3189
29 29 C 179.4
30 30 CH3 321
1 101 c 1721
2 102 CH3 2186
1" 201 CH3 5186

Figura N° 66. Captura NAPROC-13: compuesto 8, clave ph84_ 116 8.



Nombre Trivial:

Familia :
Terpenoids

Disolvente : COCL

Propiedades

MNombre Sistematico: 3o-Hydroxy-D-A-friedooleanan-28-oic acid

Grupo : Triterpenoids Tipo : Friedelanes
Formula Molecular : Peso molecular :
CapHzgOs 4587192

Bibliografia : Ardiles, A.E.. Gonzalez-Rodrigusz, A Nufiez, M.J_, Perestelo, MR, Pardo, V., Jimensz, LA,
Valverde, A M., Bazzocchi, |.L. Phytochemistry (2012) 84, 116-24

Desplazamientos Quimicos RMMN Estructura
13(:

Num Num2 Tipos G(ppm) Mumeracion ~ &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 193

2 2 CH2 36.3

3 3 CH 71.8

4 4 CH 529

5 5 c T4

i G CHZ2 409

) T CH2 174

] a CH 526

9 9 c 370

10 10 CH 596

11 11 CH2 356

12 12 CH2 3089 e
13 13 ¢ 378 HO
14 14 C 388

15 15 CH2 323

16 16 CH2 282

17 17 c 445

18 18 CH KTl

19 19 CH2 345

20 20 C 282

21 21 CH2 351

22 22 CHz2 322

23 23 CH3 96

24 24 CH3 143

25 25 CH3 174

26 26 CH3 203

27 27 CH3 183

28 28 c 1837

29 29 CH3 342

30 30 CH3 295

Figura N° 67. Captura NAPROC-13: compuesto 9, clave ph84_116 9.




- Estructuras articulo clave: np15_1045:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nembre Sistematico: B,30-Dihydroxylup-20(29)-en-3-one
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : C3pH; 303 Peso molecular : 456.7032
Bibliografia : Callies, 0., Bedoya, L M., Beltran, M., Mufioz, A., Calderon, P.O., Osorio, A A, Jiménez, LA, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. J Nat
Prod (2015) 78, 1045-55
Desplazamientos Quimicos RMN *3C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion  d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CHZ2 421
2 2 CH2 344
3 3 C 216.7
4 4 c 48.9
5 5 CH 56.5
6 6 CH 69.6
7 7 CH2 422
8 8 C 40.0
9 9 CH 50.6
10 10 c 367
1 1 CH2 21.3
12 12 CH2 267
13 13 CH 371
14 14 c 429
15 15 CH2 274
16 16 CH2 35.3
17 17 c 431
18 18 CH 489
19 19 CH 437
20 20 c 1546
21 21 CH2 317
22 22 CH2 398
23 23 CH3 250
24 24 CH3 237
25 25 CH3 17.0
26 26 CH3 171
27 27 CH3 14.8
28 28 CH3 17.7
29 29 CH2 106.9
30 30 CH2 65.0

Figura N° 68. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave npl5 1045 1.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: §,30-Dihydroxylup-20{29)-en-3-one
Familia : Terpencids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Fdrmula Molecular : CapHz503 Peso molecular : 454 6872
Bibliografia : Callies, O, Bedoya, L M., Beltran, M., Mufioz, A., Calderdn, PO, Osorio, A A, Jiménez, LA, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. J Naf
Prod (2015) 78, 1045-55
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 421 ‘m—/ 29
2 2 CHZ 345 0 /
3 3 c 216.8 N #0
4 4 C 49.0
5 5 CH 56.6
[ [ CH 69.7 22
7 7 CH2 422
8 8 C 40.0
9 9 CH 50.5
10 10 C 36.7
" " CH2 213
12 12 CH2 297 0
13 13 CH 36.8
14 14 c 432 DA% 03
15 15 CH2 27.4 OH
16 16 CH2 35.3
17 17 C 43.0
18 18 CH 50.6
19 19 CH 421
20 20 C 157.2
21 21 CH2 327
22 22 CH2 398
23 23 CH3 25.0
24 24 CH3 237
25 25 CH3 16.9
26 26 CH3 171
27 27 CH3 14.7
28 28 CH3 17.8
29 29 CH2 133.2
30 30 CH 195.1

Figura N° 69. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave npl5 1045 2.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 3-Oxolup-20(29)-en-30-oic acid
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : C3gH4503 Peso molecular : 4546872
Bibliografia : Callies, O, Bedoya, L M., Beltran, M., Mufioz, A., Calderdn, PO, Osorio, A A, Jiménez, |.A_, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. J Naf
Prod (2015) 78, 1045-55
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 396
2 2 CH2 341 0 29
3 3 c 218.2 }m_/éo
4 4 c 47.3 21
5 5 CH 54.9 HO @
6 6 CH2 196 oH 22
7 7 CH2 336
8 8 c 40.7
9 9 CH 496
10 10 C 36.8
1 1 CH2 21.5
12 12 CH2 29.7 ,
13 13 CH 37.8 O = H
14 14 c 428 4% 23
15 15 CH2 27.3
16 16 CH2 354
17 17 c 431
18 18 CH 50.9
19 19 CH 40.7
20 20 c 146.3
21 21 CH2 329
22 22 CH2 39.7
23 23 CH3 266
24 24 CH3 21.0
25 25 CH3 15.9
26 26 CH3 15.8
27 27 CH3 14.4
28 28 CH3 17.9
29 29 CH2 124.9
30 30 C 171.2

Figura N° 70. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave npl5 1045 3.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 3B,6p,20-Trihydroxylupane
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Fdrmula Molecular : CapHs:03 Peso molecular : 450.7352
Bibliografia : Callies, O, Bedoya, L M., Beltran, M., Mufioz, A., Calderdn, PO, Osorio, A A, Jiménez, |.A_, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. J Naf
Prod (2015) 78, 1045-55
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 40.7 29
2 2 CH2 276 H,C;%/
3 3 CH 791
4 4 c 39.6 /"’2
5 5 CH 55.5 |
6 6 CH 69.1
7 7 CH2 42 .4
8 8 c 40.4
9 9 CH 50.9
10 10 C 366
1 1 CH2 216
12 12 CH2 28.8
13 13 CH 36.6
14 14 c 43.8
15 15 CH2 27.5
16 16 CH2 35.5
17 17 c 446
18 18 CH 48 .4
19 19 CH 49.9
20 20 c 73.5
21 21 CH2 292
22 22 CH2 40.2
23 23 CH3 27.7
24 24 CH3 16.9
25 25 CH3 17.8
26 26 CH3 17.2
27 27 CH3 15.2
28 28 CH3 19.2
29 29 CH3 248
30 30 CH3 31.6

Figura N° 71. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave npl5 1045 4.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 16,30,28-Trihydroxylup-20(29)-ene

Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes

Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CayHsgO3 Peso molecular : 458.7192

Bibliografia : Callies, O, Bedoya, L.M., Beltran, M., Mufioz, A., Calderon, P.O., Osorio, A A, Jiménez, | A, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. J Nat
Prod (2015) 78, 1045-55

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Numeracién  d{ppm)  Sin numeracion

Num  Num2 Tipos &(ppm)

1 1 CH 75.9 29
2 2 CH2 364 —S'D’/Z?O
3 3 CH 76.6
4 4 C 37.4 |
5 5 CH 478

6 6 CH2 184

7 7 CH2 340

8 8 C 429

9 9 CH 51.2

10 10 C 37.4

11 11 CH2 237

12 12 CH2 252

13 13 CH 36.9

14 14 C M7

15 15 CH2 271

16 16 CH2 292

17 17 C 436

18 18 CH 488

19 19 CH 478

20 20 C 150.3

21 21 CH2 297

22 22 CH2 340

23 23 CH3 277

24 24 CH3 219

25 25 CH3 1.7

2 26 CH3 162

27 27 CH3 148

28 28 CH2 606

29 29 CH2 1098

30 30 CH3 190

Figura N° 72. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave npl5 1045 5.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 11a,28-Dinydroxy-3-oxolup-20(29)-ene

Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes

Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CayHzz03 Peso molecular : 456.7032

Bibliografia : Callies, O., Bedoya, L.M., Beltran, M., Mufioz, A, Calderdn, PO, Osorio, A A, Jiménez, |.A_, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. J Mat
FProd (2015) 78, 1045-55
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion  G(ppm)  Sin numeracion

1 1 CH2 41.8 29

2 2 CH2 34.0 ég—/ZZO

3 3 C 218.3 21
4 4 C 475

5 5 CH 54.6

5 5 CH2 19.4 OH
7 7 CH2 33.9 ]
3 3 C 42.2

g g CH 54.5

10 10 o 38.0

11 11 CH 70.1 0 A

12 12 CH2 37.2 4,, 23

12 12 CH 36.1

14 14 C 42.2

15 15 CH2 26.8

16 16 CH2 33.6

17 17 o 47.3

18 18 CH 47.8

19 19 CH 47.4

20 20 C 149.5

21 21 CH2 29.4

22 22 CH2 28.8

23 23 CH3 27.2

24 24 CH3 20.5

25 25 CH3 16.5

26 26 CH3 16.6

27 27 CH3 14.4

28 28 CH2 60.3

29 29 CH2 110.1

30 30 CH3 18.9

Figura N° 73. Captura NAPROC-13: compuesto 6, clave npl5 1045 6.



- Estructuras articulo clave: ph17_142:

Propiedades

Nombre Trivial: Vulcanicoline-B

Nombre Sistematico:

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans

Disolvente : CDCI- Formula Molecular : Peso molecular : 824.7832
CagHaaNzO47

Bibliografia : Callies, O, Mufiez, M.J_, Perestelo, N.R., Reyes, C.P, Tomes-Romero, D, Jiménez, | A , Bazzocchi, 1L Phytochemistry

(2017) 142, 21-9

Desplazamientos Quimicos RMN 13C Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) MNumeracion S{ppm) Sin numeracion

1 1 CH 71.2 14002

33 o 7as a1 9002

4 4 C 703 0 /Lgum

5 5 C 85 1 | 14? o

3] i CH 733 R Q

7 7 CH 615

] 8 cC 1957

4] g CH 78.0

10 10 cC 519

11 11 cC 857

12 12 CH2 69.8

13 13 CH3 19.4

14 14 CH2 240

15 15 CH3 605

2 102 C 1653

¥ 103 C 1243

4 104 CH 1376

5 105 CH 1210

g 108 CH 1515

T 107 CH 361

g 108 CH 447

@ 108 CH3 17

10 110 CH3 9.6

11 111 C 1736

12 112 C 1682

1a 1001 C 1688

1h 1002 CH3 19.9

2a 2001 cC 1631

2b 2002 C 1306

2c 2003 CH 1501

2d 2004 CH 1536

2e 2005 CH 1286

21 2006 CH 1370

Ga 6001 C 169.1

6b 6002 CH3 21.2

HE] 9001 C 169.1

b Q002 CH3 19.4

14a 14001 C 169.6

14b 14002 CH3 202

Figura N° 74. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave phl7_142 3.



Propiedades
Nombre Trivial: Vulcanicoline-C
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo ; Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disalvente : CDCI: Farmula Molecular : CazHzyNO1g Peso molecular : 929 8175
Bibliografia : Callies, O, Nufiez, M.J_, Perestelo, N.R., Reyes, C P, Tores-Romero, D, Jiménez_ | A Bazzocchi, |.L Phytochemistry
(2017) 142, 21-9
Desplazamientos Quimicos RMN 13C Estructura
Num Num2 Tipos G{ppm) Mumeracion ~ G(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 733
2 2 CH 68.9
3 3 CH 75.8
4 4 C 709
5 5 C 835
53 i CH 756
7 7 CH 50.1
8 8 CH 69.2 -
9 9 CH 70.9 \F’“
10 10 C 525
1" 11 C 244
12 12 CH2 70.0
13 13 CH3 184
14 14 CH2 61.3
15 15 CH3 239
z 102 C 165.0
¥ 103 C 1243
4 104 CH 1377
5 105 CH 12141
g 106 CH 1515
T 107 CH 36.3
g 108 CH 450
g 109 CH3 11.9
10 110 CH3 9.7
1 111 C 1739
12 112 C 168.5
1a 1001 C 169.5
1b 1002 CH3 206
2a 2001 C 1689
2b 2002 CH3 212
6a 6001 C 165.7
&b 6002 C 1287
6c 6003 CH 1304
6d 6004 CH 1289
Ge 6005 CH 1337
6f 6006 CH 1289
69 6007 CH 1304
8a 8001 C 1705
8h 8002 CH3 205
9a 9001 C 169.0
9hb 9002 CH3 205
14a 14001 C 166.0
14b 14002 C 1283
14¢c 14003 CH 1302
14d 14004 CH 1286
14e 14005 CH 1335
14f 14006 CH 1286
14g 14007 CH 1302

Figura N° 75. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave phl17_142 5.



- Estructuras articulo clave: np78_736:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,25.45 5R,6R, 7R85 95, 10R}-1.6,15-Triacetoxy-2, 9-dibenzoyloxy- 4, &-dihydroxydinydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : CasHagCha Peso molecular : 6686867
Bibliografia : Callies, 0., Sanchez-Canete, M.P, Gamarro, F,, Jimanez, |.A., Castanys, S., Bazzocchi, 1.L. J Mat Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN 13C Estructura
Num Num2 Tipos  G{ppm) Mumeracion  &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 704
2 2 CH 68.8
3 3 CH2 421
4 4 C 69.6
5 5 C 80.8
[¢] B CH 76.4
7 7 CH B5.1
g 8 CH 719
] g CH 70.9
10 10 C 53T
1 11 C 850
12 12 CH3 302
13 13 CH3 262
14 14 CH2 B5.6
15 15 CH3 252
1a 1001 c 169.2
1b 1002 CH3 20.3
2a 2001 C 165.8
2b 2002 c 129.2
2c 2003 CH 120.8
2d 2004 CH 1287
2e 2005 CH 1335
27 2006 CH 1287
2q 2007 CH 1208
Ba 6001 Cc 170.2
Bb 6002 CH3 215
Ga 9001 C 167.0
Sb 9002 Cc 128.5
Gc g003 CH 130.4
Gd 9004 CH 1284
Ge 005 CH 133.0
of 9006 CH 128.4
Gg 9007 CH 1304
14a 14001 C 170.5
14b 14002 CH3 213

Figura N° 76. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave np78_736_1.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: (15,25 45 5R,6R,7TR.85,95 10R)-1,6,15-Triacetoxy-2 9-dibenzoyloxy- 4,8-dihydroxydihydro-3-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : CazHa:044 Peso molecular: 772.793

Bibliografia : Callies. O., Sanchez-Canete, M.P,, Gamarro, F., Jimanez, |.A., Castanys, S., Bazzocchi, |.L. J Nat Prod (2015) 78. 736-45

Desplazamientos Quimicos RMN *C Estructura

MNumeracion ~ &(ppm)  Sin numeracion

=
=
3
=
=
3
M

Tipos  &(ppm)

1 1 CH 70.0
2 2 CH 68.8
3 3 CH2 421
4 4 c 69.6
5 5 C 91.1
6 6 CH 75.9
7 7 CH 538
8 8 CH 0.7
9 9 CH 68.1
10 10 C 539
| 1 C 85.0
12 12 CH3 300
13 13 CH3 26.6
14 14 CH2 65.2
15 15 CH3 253
1a 1001 C 169.3
1b 1002 CH3 203
2a 2001 Cc 165.7
2b 2002 C 1292
2c 2003 CH 129.8
2d 2004 CH 128.8
2e 2005 CH 1335
2f 2006 CH 128.8
29 2007 CH 129.8
Ga 6001 C 169.9
6b 6002 CH3 214
da 8001 C 164.8
8b 8002 C 1291
Bc 8003 CH 1296
ad 8004 CH 1283
Be 8005 CH 1332
Bf 8006 CH 1283
8g 8007 CH 1296
9a 9001 C 165.4
9b 9002 c 128.8
9c 9003 CH 1303
Gd 5004 CH 1283
Je 9005 CH 133.2
9f 9006 CH 1283
9g 9007 CH 1303
14a 14001 C 1707

14b 14002 CH3 213

Figura N° 77. Captura NAPROC-13: compuesto la, clave np78_736_1la.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (1S,25.4S 5R.6R.7R,85,9S,108)-1,6,8,15-Tetraacetoxy 2,9-dibenzoyloxy- 4-hydroxydihydro-g-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Ca7Hg501. Peso molecular : 710.7235
Bibliografia : Callies. ©., Sanchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez, | A, Castanys, 5., Bazzocchi, |.L. J Nat Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN ¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Mumeracién  &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 701
2 2 CH 68.8
3 3 CH2 421
4 4 c 69.6
5 5 c 91.0
B B CH 761
7 7 CH 53.8
8 8 CH 701
9 9 CH 68.1
10 10 C 53.7
1 1 c 85.0
12 12 CH3 30.0
13 13 CH3 26.3
14 14 CH2 65.1
15 15 CH3 25.3 001
1a 1001 c 169.2 0 6002
1b 1002 CH3 203
2a 2001 c 165.7
2b 2002 c 125.2
2c 2003 CH 129.8
2d 2004 CH 128.7
2e 2005 CH 133.5
21 2006 CH 128.7
2q 2007 CH 129.8
Ga 5001 C 170.0
6b 6002 CH3 214
8a 8001 c 169.3
&b 8002 CH3 207
9a 9001 C 165.5
9b 9002 c 1286
9c 9003 CH 130.3
9d 9004 CH 128.4
9e 9005 CH 133.7
af 9006 CH 128.4
9a 9007 CH 130.3
14a 14001 C 170.7
14b 14002  CH3 211

Figura N° 78. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave np78_736_2.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,25,4S 5R.6R.7R,8S,95,10S)-1,2,8,15-Tetraacetoxy-6, 9-dibenzoyloxy-4-hydroxydinydro--agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : C37Hs014 Peso molecular : 710.7235
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez, | A, Castanys, S., Bazzocchi, I.L. J Nat Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN °C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 701
2 2 CH 68.0
3 3 CH2 423
4 4 c 69.9
5 5 c 90.9
6 6 CH 76.8
7 7 CH 53.7
8 8 CH 70.0
9 9 CH 68.1
10 10 c 53.9
1" 1" c 85.0
12 12 CH3 301
13 13 CH3 26.3
14 14 CH2 64.4
13 15 CH3 249
1a 1001 c 169.2
1b 1002 CH3 202
2a 2001 c 169.6
2b 2002 CH3 211
6a 6001 C 165.7
6h 6002 c 129.4
6C 6003 CH 1301
6d 6004 CH 128.7
6e 6005 CH 133.5
6f 6005 CH 128.7
60 6007 CH 1301
8a 8001 c 169.3
&b 8002 CH3 206
9a 9001 c 165.4
9b 9002 c 1286
9c 9003 CH 130.3
9d 9004 CH 128.4
9e 9005 CH 133.7
af 9008 CH 1284
99 9007 CH 130.3
14a 14001 c 170.6
14b 14002 CH3 21.3

Figura N° 79. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave np78_736_3.




Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,25,45 5R, 6R,7S,8%,95,108)-1,2-Diacetoxy-9-benzayloxy-8-(E)-cinnamoyloxy-4,6-dihydroxydinydro-B-
agarofuran
Familia : Terpencids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Farmula Molecular : CasHapOqq Peso molecular : 536.6879
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez, |.A., Castanys, S., Bazzocchi, I.L. J Nat Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) MNumeracion ~ G(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 742
2 2 CH 62.5
3 3 CHZ 423
4 4 Cc 69.9
5 5 cC 922
[ 6 CH 76.0
T T CH 52.5
8 8 CH 71.5
9 9 CH 74.4
10 10 C 50.7
11 1 c 83.2
12 12 CH3 295
13 13 CH3 238
14 14 CH3 132
15 15 CH3 2438
1a 1001 C 169.6
1b 1002 CH3 203
2a 2001 C 168.7
2h 2002 CH3 212
Ga 8001 C 165.0
&b 8002 CH 171
8c 8003 CH 145.6
&d 8004 c 133.9
Ge 8005 CH 128.4
&f 8006 CH 1281
80 8007 CH 130.3
8h 8008 CH 1281
8i 8008 CH 128.4
9a 9001 Cc 165.4
9b 9002 C 129.8
9c 9003 CH 130.5
9d 9004 CH 128.7
e 9005 CH 133.4
of 9006 CH 128.7
9q 9007 CH 130.5

Figura N° 80. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave np78_736_4.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,2S,45,5R 6R,7R,85,95,108)-2,8-Diacetoxy-6,9-dibenzoyloxy-1,4-dihinydroxydihydro-g-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Ca3H3301 Peso molecular : 610.6505
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M.P, Gamarro, F., Jimanez, |.A., Castanys, S., Bazzocchi, |.L. J Nat Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN *°C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 69.8
2 2 CH 68.2
3 3 CH2 40.9
4 4 C 72.4
5 5 C 91.1
6 6 CH 77.9
7 7 CH 54.9
8 8 CH 69.0
9 9 CH 72.0
10 10 c 48.9
1 1 c 85.0
12 12 CH3 30.6
13 13 CH3 27.2
14 14 CH3 214
15 15 CH3 25.0
2a 2001 c 170.9
2b 2002 CH3 21.3
6a 6001 c 165.8
6b 6002 c 130.0
6C 6003 CH 1301
6d 6004 CH 128.7
6e 6005 CH 1334
6f 6005 CH 128.7
6a 6007 CH 1301
8a 8001 c 1701
&b 8002 CH3 21.0
9a 9001 c 165.7
9b 9002 C 125.7
9c 9003 CH 125.6
9d 9004 CH 128.5
9e 9005 CH 133.2
9f 9006 CH 128.5
9g 9007 CH 129.6

Figura N° 81. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave np78_736_5.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,45 5R 6R,7R,85,9S8,108)-1 B-Diacetoxy-9-benzoyloxy-8-(Z)-cinnamoyloxy-4-hydroxydihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : C3sHagO4p Peso molecular : 620.6885
Bibliografia : Callies, ©., Sanchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez, |.A., Castanys, S., Bazzocchi, I.L. J Naf Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN '*C Estructura
Num Num2 Tipos  B(ppm) Numeracién  D(ppm)  Sin numeracion
1 1 cH 72.3 Q005
2 2 CHz 232 04%5 9006
3 3 CH2 38.9
4 4 c 70.4
5 5 C 91.3
6 6 CH 775
T 7 CH 23.7
8 8 CH 68.7
9 9 CH 722
10 10 C 49.9
1 11 C 84.7
12 12 CH3 30.2
13 13 CH3 26.2
14 14 CH3 19.6
15 15 CH3 239
1a 1001 C 169.9
b 1002 CH3 20.8
Ga 6001 c 170.0
Gb 6002 CH3 21.5
8a 8001 C 164.0
8b 8002 CH 118.5
8C 8003 CH 1451
&d 8004 C 1346
Be 8005 CH 128.3
of 80086 CH 128.0
8a 8007 CH 129.2
8h 8008 CH 128.0
8i 8005 CH 128.3
9a 9001 C 165.5
9b 9002 C 129.3
9c 9003 CH 130.2
ad 9004 CH 129.9
9e 9005 CH 133.3
of 9008 CH 129.9
9a 007 CH 130.2

Figura N° 82. Captura NAPROC-13: compuesto 6, clave np78_736_6.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,25 4R 5R,6R,7R,98,10R)-1-Acetoxy-2, 9-dibenzoyloxy-6-nicotinoyloxydihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : C37H3gMNOg Peso molecular : 641.7092
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez, | A., Castanys, S., Bazzocchi, I.L. J Naf Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN 1°C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ &(ppm)  Sin numeracion
1 CH 7.2 005
2 2 CH 706 ‘ &9005
3 3 CHz 311
4 4 CH 34.0
5 5 C 89.7
6 6 CH 80.5
7 7 CH 49.0
8 8 CHz 31.8
9 9 CH 72.9
10 10 C 50.0
1 1 Cc 83.0
12 12 CH3 309
13 13 CH3 26.0
14 14 CH3 20.8
12 12 CH3 19.1
1a 1001 C 169.7
1b 1002 CH3 204
2a 2001 C 166.1
2b 2002 C 130.2
2c 2003 CH 129.5
2d 2004 CH 128.3
2e 2005 CH 133.0
21 2006 CH 128.3
20 2007 CH 129.5
6a 6001 Cc 164.5
[5]s] 6002 C 125.8
6C 6003 CH 150.8
6d 6004 CH 154.0
6e 6005 CH 123.6
61 6006 CH 137.0
9a 9001 C 165.5
9b 9002 C 125.3
9c 9003 CH 130.1
9d 9004 CH 128.5
9e 9005 CH 133.4
of 9006 CH 128.5
9a 9007 CH 130.1

Figura N° 83. Captura NAPROC-13: compuesto 7, clave np78_736_7.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,25 45 5R.6R.7R,8R,9R,105)-1,8-Diacetoxy-6,9-dibenzoyloxy-2.4-dinydroxydihydro-p-agarofuran
Familia : Terpencids Grupe : Sesquiterpencids Tipe : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Férmula Molecular : C33Hz3014 Peso molecular : 610.6505
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez, | A., Castanys, S., Bazzocchi, I.L. J Naf Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN ¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ d{ppm)  Sin numeracion
1 CH 77.4
2 2 CH 68.9
3 3 CHz2 44.0
4 4 C 69.9
5 5 C 92.7
6 3 CH 75.9
7 7 CH 52.4
8 8 CH 709
9 9 CH 74.8
10 10 C 50.1
1 1 Cc 83.3
12 12 CH3 295
13 13 CH3 239
14 14 CH3 15.0
15 15 CH3 252
1a 1001 Cc 169.8
1b 1002 CH3 20.7
6a 6001 C 165.9
6b 6002 C 129.7
6C 6003 CH 130.1
6d 6004 CH 128.6
Ge 6005 CH 133.4
61 6006 CH 128.6
60 6007 CH 130.1
8a 8001 c 169.9
&b 8002 CH3 21.0
9a 9001 C 164.9
9b 9002 C 129.8
9c 9003 CH 129.5
9d 9004 CH 128.7
9e 9005 CH 133.5
9f 9006 CH 128.7
99 9007 CH 129.5

Figura N° 84. Captura NAPROC-13: compuesto 8, clave np78_736_8.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,25,4S 5R 6R,7R,8R,9R,105)-1,8-Diacetoxy-2,6,9-tribenzoyloxy-4-hydroxydihydro-g-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CyHs2042 Peso molecular : 714.7568
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M.P., Gamarro, F., Jimanez, |.A., Castanys, S., Bazzocchi, |.L. J Nat Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN '°C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion — d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 75.3
2 2 CH 69.4
3 3 CH2 426
4 4 C 69.8
5 5 C 92.3
6 6 CH 75.8
7 7 CH 52.5
8 8 CH 71.1
9 9 CH 74.2
10 10 [o: 49.9
1 11 C 836
12 12 CH3 295
13 13 CH3 239
14 14 CH3 14.9
15 15 CH3 252
1a 1001 C 170.0
1b 1002 CH3 20.4
2a 2001 C 165.6
2b 2002 C 128.8
2c 2003 CH 1295
2d 2004 CH 128.6
2e 2005 CH 133.2
2f 2008 CH 1286
20 2007 CH 1225
6a 6001 C 165.9
6b 6002 C 1296
6C 6003 CH 1301
6d 6004 CH 128.9
6e 6005 CH 1334
&f 6005 CH 128.6
60 6007 CH 1301
8a 8001 C 169.9
8b 8002 CH3 21.0
9a 9001 C 164.9
9b 9002 C 122.9
9c 9003 CH 129.5
9d 9004 CH 1287
9e 9005 CH 133.5
9f 9008 CH 128.7
90 9007 CH 1295

Figura N° 85. Captura NAPROC-13: compuesto 8a, clave np78_736_8a.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (1S 2S4S 5R.6R, 7R, 8R,9R,108)-1,8-Diaceloxy-2,9-dibenzoyloxy-4 6-dinydroxydihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Ci3H33044 Peso molecular : 510.6505
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M., Gamarro, F., Jimanez, | A, Castanys, 5., Bazzocchi, |.L. J Nat Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN "*C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ @(ppm)  Sin numeracion
1 CH 745
2 2 CH 68.2
3 3 CH2 41.2
4 4 c 716
5 5 c 91.8
6 6 CH 752
7 7 CH 53.8
8 8 CH 69.1
9 9 CH 741
10 10 c 48.2
1 1 c 83.3
12 12 CH3 295
13 13 CH3 240
14 14 CH3 14.2
15 15 CH3 248
1a 1001 c 169.7
1b 1002 CH3 20.5
2a 2001 c 1651
2b 2002 c 128.8
2c 2003 CH 129.5
2d 2004 CH 1286
2e 2005 CH 133.3
21 2008 CH 1286
2q 2007 CH 129.5
8a 8001 c 169.0
&b 8002 CH3 209
9a 9001 c 164.3
9b 9002 C 129.7
9c 9003 CH 1296
9d 9004 CH 128.7
9e 9005 CH 1334
af 9008 CH 128.7
9g 9007 CH 129.6

Figura N° 86. Captura NAPROC-13: compuesto 8b, clave np78_736_8b.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,25 45 5R, 75 8R 9R, 105)-2 8-Diacetoxy-9-benzoyloxy-1,4-dihydroxydihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCL Formula Molecular : CogHas0g Peso molecular : 430 5448
Bibliografia : Callies, O., Sanchez-Canete, M.P, Gamarro, F., Jimanez, | A, Castanys, 5., Bazzocchi, |.L. J Naf Prod (2015) 78, 736-45
Desplazamientos Quimicos RMN *3C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracien  &(ppm}  Sin numeracion
1 1 CH 743 005
2 2 CH 728 O(SQ\ 9006
3 3 CH2 40.5 |
4 4 c 69.2 003~ 9007
5 5 c 918 02
6 6 CH2 259
7 7 CH 47.6
8 8 CH 70.5
9 9 CH 753
10 10 c 485
il 1 c 82.0
12 12 CH3 295
13 13 CH3 226
14 14 CH3 127
15 15 CH3 249
2a 2001 c 170.8
2b 2002 CH3 214
Ba 8001 o 169.8
8b 8002 CH3 211
9a 9001 c 165.7
9b 9002 c 130.2
9¢c 95003 CH 1295
9d 9004 CH 128.4
9e 9005 CH 133.0
of 9006 CH 128.4
9g 9007 CH 1295

Figura N° 87. Captura NAPROC-13: compuesto 9, clave np78_736_9.



- Estructuras articulo clave: ej16_95:

Propiedades
Nombre Trivial: Chiapen A
Nombre Sistematico:
Familia : Grupo : Tipo :
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CasHggO4q2 Peso molecular : 652 6873
Bibliografia : Nufiez, M.J., Jiménez, |.A, Mendoza, C.R., Chavez-Sifontes, M., Mart'nez, M.L.. Ichiishi, E., Tokuda, R.. Tokuda, H.,
Bazzocchi, |.L. Eur J Med Chem (2016) 111, 95-102
Desplazamientos Quimicos RMN °C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Mumeracion ~ 8(ppm)  Sin numeracion
1 CH 77.0 8005
004~ 9006
2 2 CH 73.8 15002
3 3 CH2 312 00 9007
4 4 CH 332 02
5 5 o 89.8 }15
6 6 CH 747 0 Q001 004
7 7 CH 53.3 OH |159 0 03%,8005
8 8 CH 71.5 4% :
9 9 on 138 ‘%]]%0%% : NG 00200§006
10 10 o 50.7
11 11 c 815 o) J 0
12 12 CH3 304 I H
13 13 CH3 245 = 5 '\1% 12
14 14 CH3 18.2 13
15 15 CH2 64.4 %@Qm
2a 2001 C 170.6 0 6002
2n 2002 CH3 213
6a 6001 C 169.7
60 6002  CH3 214
8a 8001 C 165.8
8b 8002 C 129.8
8c 8003 CH 129.9
ad 8004  CH 128.5
8e 8005 CH 133.3
8f 8006  CH 128.5
a0 8007  CH 129.9
9%a 9001 C 165.3
b 9002 C 128.9
ac 9003  CH 1296
ad 9004  CH 128.3
9e 9005  CH 133.1
of 9006  CH 128.3
g 9007  CH 1296
15a 15001 C 169.9
150 15002 CH3 21.2

Figura N° 88. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ej16_95 1.



Propiedades
Nombre Trivial: Chiapen B
Nombre Sistematico:
Familia : Grupo: Tipo :
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : C37H42043 Peso molecular : 694.7241
Bibliografia : Nufiez, M.J., Jiménez, | A, Mendoza, C.R., Chavez-Sifontes, M., Mart'nez, M.L., Ichiishi, E., Tokuda, R., Tokuda, H.,
Bazzocchi, |.L. Eur J Med Chem (2016) 111, 95-102
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 771 005
2 2 CH 68.9
3 3 CH2 313
4 4 CH 329
5 5 c 90.3
6 6 CH 749
7 7 CH 536
8 8 CH 711
9 9 CH 723
10 10 c 51.5
1 1 c 80.8
12 12 CH3 299
13 13 CH3 242
14 14 CH3 16.4
15 15 CH2 61.0
1a 1001 c 168.9
1b 1002 CH3 20.0
2a 2001 c 169.2
2b 2002 CH3 206
6a 5001 C 168.9
6b 6002 CH3 204
8a 8001 c 166.1
&b 8002 c 130.9
8c 8003 CH 130.3
&d 8004 CH 127.9
ge 8005 CH 132.9
&f 8006 CH 127.8
8a 8007 CH 129.7
9a 9001 c 164.9
9b goo02 c 1301
9c 9003 CH 128.5
9d 9004 CH 127.7
9e 9005 CH 132.9
af 9006 CH 127.6
9a 9007 CH 128.3
15a 15001 C 1701
15b 15002 CH3 211

Figura N° 89. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave ej16_95 2.



- Estructuras articulo clave: np68_1018:

Propiedades
Nombre Trivial: 6b-Hydroxybetulin
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenocids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CspHzq05 Peso molecular : 458 351

Bibliografia : Nufiez, M.J., Reyes, C.P.. Jimenez, LA, Moujir, L., Bazzocchi, I.L. J Naf Prod (2005) 68, 1018-21

Desplazamientos Quimicos RMN '3C Estructura

Num Num2 Tipos  (ppm) Numeracién  d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 407 29
2 2 CH2 27.5 /

3 3 cH 79.1 40

4 4 c 39.6 “, 21
5 5 CH 55.6

5 [ CH 66.9

7 7 CHz2 42.0 OH
3 8 C 40.0 78
9 9 CH 51.0

10 10 c 36.7

" 1 CH2 21.0

12 12 CH2 25.3

13 13 CH 36.4 HO - -

14 14 C 429 K

15 15 CH2 271 23 ol

16 16 CH2 336

17 17 C 47.7

18 18 CH 48.8

19 19 CH 47.7

20 20 C 150.4

21 21 CHz2 297

22 22 CHz2 291

23 23 CH3 276

24 24 CH3 16.9

25 25 CH3 17.7

26 26 CH3 16.9

27 27 CH3 151

28 28 CH2 60.4

29 29 CH2 109.7

30 30 CH3 191

Figura N° 90. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave np68_1018 2.




Propiedades

Nombre Trivial: 24-Hydroxybetulone

Nombre Sistematico:

Familia : Terpeneids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CagHs03 Peso molecular : 456.351

Bibliografia : Nufiez, M.J., Reyes, C.P, Jimenez, |.A., Moujir, L., Bazzocchi, |.L. J Maf Prod (2005) 68, 1018-21

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion

=
=
3
o

Num Tipos  &(ppm)

1 1 CH2 393 /29

2 2 CH2 34.3

3 3 C 221.4 ,3@/20

4 4 c 50.7 21
5 5 CH 55.3

3 3 CH2 19.2

7 7 CH2 33.6 OH
8 8 c 40.7 8
9 9 CH 495

10 10 c 6.6

1 1 CH2 217

12 12 CH2 252

13 13 CH 375 @]

14 14 c 428

15 15 CH2 27.0

16 16 CH2 34.0

17 17 c 4758 OH

18 18 CH 486

19 19 CH 4758

20 20 c 150.3

21 21 CH2 297

22 22 CH2 29.1

23 23 CH3 22.1

24 24 CH2 65.3

25 25 CH3 17.0

26 26 CH3 15.6

27 27 CH3 14.7

28 28 CH2 50.5

29 29 CHz  109.8

30 30 CH3 19.1

Figura N° 91. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave np68_1018_3.




Propiedades

Nombre Trivial: 3b,6b-Dihydroxylup-20(29)-ene
Nombre Sistematico:

Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : CapHsg05 Peso molecular : 442 352

Bibliografia : Nufiez, M.J., Reyes, C.P., Jimenez, |.A., Mouijir, L., Bazzocchi, I.L. J Mat Prod (2005) 68, 1018-21

Desplazamientos Quimicos RMN 3C Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Mumeracion  G(ppm)  Sin numeracion

1 CH2 407 /29

2 2 CH2 297

3 3 CH 79.1 «3{1/4,?0

4 4 C 396 21
5 5 CH 55.6

6 6 CH 69.0 22
7 7 CH2 421 J{
g 8 C 39.9 28
g 9 CH 51.9

10 10 C 6.7

11 11 CH2 21.1

12 12 CH2 25.3 +

13 12 CH 7.2 HO { H

14 14 C 43.0 %,

15 15 CH2 275 4 %23 on

16 16 CH2 35.5

17 17 C 431

18 18 CH 48.4

19 19 CH 48.0

20 20 C 150.9

21 21 CH2 29.9

22 22 CH2 40.0

23 23 CH3 276

24 24 CH3 16.8

25 25 CH3 17.7

26 26 CH3 16.9

27 27 CH3 14.9

25 23 CH3 18.0

29 29 CH2 1094

30 30 CH3 19.3

Figura N° 92. Captura NAPROC-13: compuesto 6, clave np68_ 1018 6.




- Estructuras articulo clave: np03_572:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CasH34043 Peso molecular : 542.26

Bibliografia : Mufiez M.J., Cortes-Selva F., Bazzocchi |.L., Jimenez | A, Gonzalez A.G., Ravelo A.G., Gavin J.A. J Nat Prod (2003) 66,
572-4
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion  G(ppm)  Sin numeracion

1 1 CH 744 15002
2 2 CH 58.1 10 01 9002
3 3 CHz 42.0

4 4 C 69.5 001 0O 001
5 5 C 93.2 /

5 2 CH 74.6 1

7 7 CH 64.8 §

8 8 C 197.5 :

g g CH 78.8

10 10 C 52.7

ik 11 C 84.8

12 12 CH3 29.2

13 13 CH3 24.6

14 14 CH3 25.2

15 15 CH2 50.5

1a 1001 C 169.2

1b 1002  CH3 20.7

2a 2001 C 169.4

2b 2002  CH3 21.1

6a 6001 C 169.1

6b 5002  CH3 21.4

9a 9001 C 169.2

9b 9002  CH3 20.2

15a 15001 C 169.7

15b 15002 CH3 201

Figura N° 93. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave np03_ 572 1.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico:

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : Cz3H3012 Peso molecular : 500.239

Bibliografia : Nufiez IM.J., Cortes-Selva F., Bazzocchi L., Jimenez LA, Gonzalez A.G., Ravelo A.G., Gavin J.A. J Nat Prod (2003) 66,
572-4

Desplazamientos Quimicos RMN '°C Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion

1 1 CH 744 1 5002
S mgzﬁ%om 9002
4 4 C 722

5 5 C 92.5 A{OD'I O /&001
5 5 CH 76.3 O O O 0]
7 7 cH 66.4 1

8 8 C 1991

9 9 CH 76.6

10 10 C 521

1" 1 C 849

12 12 CH3 29.8

13 13 CH3 252

14 14 CH3 247

15 15 CH2 G602

1a 1001 C 169.4

1b 1002 CH3 20.5

2a 2001 C 169.3

2b 2002 CH3 211

9a 9001 C 169.2

9b 9002 CH3 201

15a 15001 C 169.7

15b 15002 CH3 206

Figura N° 94. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave np03_572_ 2.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico:

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Farmula Molecular : CoiHsq01 Peso molecular : 458.218

Bibliografia : Nufiez M.J., Cortes-Selva F., Bazzocchi |.L., Jimenez LA, Gonzalez A.G.. Ravelo A.G., Gavin J.A. J Naf Prod (2003) 66,
572-4

Desplazamientos Quimicos RMN "*C Estructura

Num Num2z Tipos  &(ppm) Mumeracion  O(ppm)  Sin numeracion

CH 72.4 0O 15002

1

2 2 CH 67.6 1002%00 9002
3 3 CH2 427

4 4 c 72.4 001 O 001
5 5 c 92.9 0 0 0O 0
6 6 CH 76.3 : 115z

7 7 CH 66.4 HO.,, N O
8 8 c 199.1 :

9 9 CH 79.3

10 10 c 52.1

11 11 c 84.7

12 12 CH3 297 o 13
13 13 CH3 251 12
14 14 CH3 248

15 15 CH2 605

1a 1001 C 169.3

1b 1002 CH3 205

9a 9001 C 169.2

9b 9002 CH3 208

152 15001 C 169.9

15b 15002 CH3 201

Figura N° 95. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave np03_572_3.



0113002

Propiedades
Nombre Trivial:
MNombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpencids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Férmula Molecular : CagHagOq7 Peso molecular : 658 6041
Bibliografia : Nufiez M.J., Cortes-Selva F., Bazzocchi |.L., Jimenez LA, Gonzalez A.G., Ravelo A.G., Gavin J.A. J Nat Prod (2003) 66,
572-4
Desplazamientos Quimicos RMN °C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 716 15002
2 2 CH 66.8 10 50019002
3 3 CH 751
4 4 c 69.4 ¢QOO'I O 001
5 5 c 94.4 @] 0 / @] 0
6 6 CH 73.7 ;=15
7 7 CH 62.2 0020(8;10_,_ H -0 o
8 8 C 196.3
9 9 CH 78.4
10 10 c 52.2 0O
11 11 C 86.1 o 3 O -1‘“_1_3 O
12 12 CH3 187 (%OOTM OH O 12
13 13 CH2 696 002 O
14 14 CH3 24.0 }6@@‘6002
15 15 CH2 60.3
1a 1001 C 168.7 O
1b 1002 CH3 205
2a 2001 C 168.0
2b 2002 CH3 209
3a 3001 C 168.9
3b 3002 CH3 208
6a 6001 C 168.8
6b 6002 CH3 212
9a 9001 C 168.7
9b 9002 CH3 208
13a 13001 C 170.3
13b 13002 CH3 202
15a 15001 C 169.1
15b 15002 CH3 204

Figura N° 96. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave np03_572 4.




Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico:

Familia : Terpencids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CaqHy045 Peso molecular : 702.6569

Bibliografia : Nufiez M.J., Cortes-Selva F, Bazzocchi | L, Jimenez LA, Gonzalez A G, Ravelo A.G, Gavin J A J Nat Prod (2003) 686,
572-4

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Numeracion ~ 3(ppm)  Sin numeracion

Num Num2 Tipos &(ppm)

1 1 CH 7531 15002

2 2 CH 59.0 'IOBJZﬁ’IgOO 9002

3 3 CH 75.8

4 4 c 69.3 001 O 001

5 5 c 92.9 O 0 / 0 0

& 6 CH 73.9 : 115z

7 7 CH 50.7 ‘] 3 Ne) 8002
3 3 CH 59.0 -8 001
9 9 CH 71.0

10 10 c 51.9 0

11 1 c 84.0

12 12 CH3 18.3 'I"1"“_1_3O 3053002
13 13 CH2 69.4 12 Y 1
14 14 CH3 23.3

15 15 CH2 603 6002 ©
1a 1001 C 169.3

1b 1002 CH3 205 O

2a 2001 C 168.7

2n 2002 CH3 20.8

3a 3001 C 169.5

3b 3002 CH3 20.8

6a 6001 C 169.8

&b 6002 CH3 21.0

3a 8001 C 170.0

30 8002 CH3 21.0

9a 9001 C 168.9

b 9002 CH3 20.5

133 13001 C 170.7

13b 13002 CH3 21.4

15a 15001 C 170.1

13b 15002  CH3 21.2

Figura N° 97. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave np03_572 5.




Estructuras articulo clave: np04_14:

Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids
Disolvente : CDCl:
Bibliografia : Mufiez, M.J.. Guadano, A, Jiménez, |.A.. Ravelo, A.G.. Gonzdlez-Coloma, A., Bazzocchi, | L. J Natf Prod (2004) 67, 14-3

Nombre Trivial: Chiapenine ES-|

Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans

Formula Molecular @ CagHsiNO+g Peso molecular : 945 8169

Desplazamientos Quimicos RMN *C Estructura
Num Num2 Tipos  G(ppm) Numeracion ~ G(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 731
2 2 CH G598
3 3 CH 772
4 4 [ 9.9
5 5 c 95.2
] [i] CH 737
T 7 CH 51.0
] 3 CH 689
9 g CH 714
10 10 Cc 522
1M 11 [ &5.0
12 12 CH2 9.9
13 13 CH3 7.2
14 14 CH3 227
15 15 CH2 60.8
2 102 [ 164.9
¥ 103 Cc 1251
LS 104 CH 1379
5 105 CH 1206
[ 106 CH 1521
T 107 CH2 314
g 108 CH2 384
9 109 [ 77T
10 110 CH3 282
" 1 [ 1724
12 12 c 168.0
1a 1001 [ 1647
1h 1002 c 1283
1c 1003 CH 1288
1d 1004 CH 1207
1e 1005 CH 133.4
1f 1006 CH 1297
1q 1007 CH 1288
2a 2001 [ 165.2
2h 2002 c 128.6
2c 2003 CH 1261
2d 2004 CH 129.9
2e 2005 CH 134.0
27 2006 CH 1209
2q 2007 CH 1291
Ga 5001 [ 169.8
ah 6002 CH3 211
8a 8001 [ 170.0
ah 3002 CH3 208
9a 9001 C 168.9
9b 9002 CH3 19.9
14a 14001 Cc 1703
14b 14002 CH3 216

Figura N° 98. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave np04_14 1.




Propiedades
Nombre Trivial: Chiapenine ES-I
Nombre Sistematico:
Familia : Terpencids Grupo : Sesquiterpencids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Farmula Molecular : CygHarNO 12 Peso molecular : 901.3641
Bibliografia : Mufiez, M.J., Guadano, A_, Jiménez, |.A., Ravelo, A G., Gonzdlez-Coloma, A, Bazzocchi, | L. J Nat Prod (2004) 67, 14-8
Desplazamientos Quimicos RMN *C Estructura
NUm Num2 Tipos  &{ppm) MNumeracion  G(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 71.4 nos
2 2 CH 70.0 1”"'164.«.«~
3 3 CH 759 b7 c
4 4 C 9.9 1002 =0, 9002
5 5 C 954 0010 ,l@jm
6 6 CH 735 0
7 7 CH 62.3 15
8 8 C 1956
o] g9 CH 78.8
10 10 C 526
" " C 86.7
12 12 CH2 £59.9
13 13 CH3 18.7
14 14 CH3 235
15 15 CH2 60.8
S 102 C 164 9
¥ 103 C 1251
q 104 CH 1379
1) 105 CH 1207
g 106 CH 1523
T 107 CH2 315
g 108 CH2 38.8
o 109 C 77.8
10 110 CH3 273
11 111 C 1722
12 112 C 1679
1a 1001 C 164.7
1b 1002 C 1283
1c 1003 CH 1288
1d 1004 CH 1287
1e 1005 CH 1338
1T 1006 CH 128.7
19 1007 CH 1288
2a 2001 C 164.8
2h 2002 C 1290
2c 2003 CH 128.0
2d 2004 CH 1297
2e 2005 CH 1341
27 2006 CH 128.7
20 2007 CH 1290
6a 6001 Cc 169.2
6h 6002 CH3 214
Ga 9001 C 168.4
=1o] an02 CH3 19.6
14a 14001 C 169.8
14b 14002 CH3 205

Figura N° 99. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave np04_14 2.



Propiedades

Nombre Trivial: Chiapenine ES-II

Nombre Sistematico:

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : CagHgaNQ+7 Peso molecular : 797.7578
Bibliografia : Mufiez, M.J.. Guadano, &, Jiménez, |.A. Ravelo, A.G., Gonzalez-Coloma, A, Bazzocchi, |LL. J Nat Prod (2004) 67, 14-8

Desplazamientos Quimicos RMN 3C Estructura

Mumeracion  S(ppm)  Sin numeracion

Num Numz Tipos  O(ppm)
1 1 CH 737
2 2 CH 70.1
3 3 CH 78.2
4 4 C 70.1
5 5 C 959
6 B CH 742
7 7 CH 623
8 8 C 1958
9 g CH 79.2
10 10 C 53.0
1 11 C 86.4
12 12 CH2 701
13 13 CH3 18.8
14 14 CH3 233
15 15 CH2 60.7

2 102 c 164.8
¥ 103 c 1287
4 104 CH 1385
5 105 CH 125.0
iy 106 CH 152.2
T 107 CHz2 3.5
g 108 CHz2 358

@ 109 c 776
1o 110 CH3 27.5
1 m c 1725
12 112 c 167.2
1a 1001 c 165.0
1b 1002 c 1287
1c 1003 CH 1299
1d 1004 CH 1287
1e 1005 CH 1339
17 1006 CH 1287
1g 1007 CH 1209
6a 6001 c 168.2
6h 6002 CH3 205
Ya 9001 c 169.2
Sb 9002 CH3 19.6
14a 14001 C 169.3

14 14002 CH2 214

Figura N° 100. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave np04_14 3.



Propiedades

Nombre Trivial: Chiapenine ES-IV

Nombre Sistematico:

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCE: Farmula Maolecular : CagHs/NOy+ Peso molecular : 735.6883
Bibliografia : Nuriez, M.J., Guadano, A., Jiménez, |.A., Ravelo, A.G., Gonzdlez-Coloma, A., Bazzocchi, |.L. J Nat Prod (2004) 67, 14-8

Desplazamientos Quimicos RMN '*C Estructura

Num Num2 Tipos B&(ppm) Numeracién  8(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 737 .

2 2 CH 897 14002

3 3 CH 78.2 1002 H=im01 9002
4 4 c 70.0 A\wm 0 ,Lgﬂﬂ
5 5 C 96.0 o o] 0
B B CH 73.5

7 7 CH 62.3

8 8 c 195.9

9 9 CH 78.6

10 10 c 52.7

1 1 c 86.2

12 12 CH2 70.0

13 13 CH3 18.7

14 14 CH3 233

15 15 CH2 60.7

2 102 c 164.3

¥ 103 c 1252

4 104 CH 137.8

5 105 CH 121.1

&' 106 CH 152.4

7 107 CH2 29.7

8 108 CH2 387

g 109 C 772

10 110 CH3 277

11 111 c 172.6

12 112 c 167.3

1a 1001 C 169.7

1b 1002 CH3 20.5

Ga 6001 c 169.2

Gb 6002 CH3 214

Y9a 9001 c 169.4

9b 9002 CH3 20.2

14a 14001 C 169.6

14b 14002 CH3 20.7

Figura N° 101. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave np04_14 4.



- Estructuras articulo clave: phl12_244:

Propiedades
Nombre Trivial: Leonatriol
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenocids Tipo : D:B-Friedobaccharanes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CagHsy03 Peso molecular : 460.7352

Bibliografia : Nufiez, IM.J., Ardiles, A E., Martinez, M.L., Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Bazzocchi, |.L. Phytochemi Lett (2012) 5, 244-8

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 178
2 2 CHz2 275
3 3 CH 761
4 4 C 40.6
5 5 C 141.8
6 [ CH 121.7
7 7 CHz2 234
8 8 CH 44 4
9 9 C 353
10 10 CH 497
" " CH2 34.2
12 12 CHz2 325
13 13 C 36.3
14 14 C 377
15 15 CHz2 290
16 16 CHz2 339
17 17 C 31.5
18 18 CHz2 445
19 19 CHz2 401
20 20 CHz2 339
21 21 CH 796
22 22 C 73.0
23 23 CH3 288
24 24 CH3 255
25 25 CH3 17.4
26 26 CH3 15.5
27 27 CH3 20.0
25 25 CH3 326
29 29 CH3 231
30 30 CH3 26.4

Figura N° 102. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave phl12_ 244 1.



Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids
Disolvente : CDCI:

Num Num2 Tipos

1 CH2
2 2 CHz
3 3 CH
4 4 C

5 5 C

6 6 CH
7 7 CHz
8 8 CH
9 9 C

10 10 CH
1 1 CHz
12 12 CHz
13 13 C

14 14 C

15 15 CHz
16 16 CHz
17 17 C

18 18 CHz
19 19 CHz
20 20 CHz
21 21 C

22 22 C

23 23 CH3
24 24 CH3
25 25 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH3
29 29 CH3
30 30 CH3

Propiedades

Nombre Trivial: Leonatriclone

Grupo : Triterpenoids

Tipo : D:B-Friedobaccharanes

Férmula Molecular : C3pHsq03 Peso molecular : 458.7192

Desplazamientos Quimicos RMN "*C

&(ppm)
181
277
76.3
40.8
142.0
1219
23.7
446
35.5
50.0
34.2
327
36.6
37.9
291
341
31.5
44.8
36.5
31.0
215.2
76.3
29.0
25.5
17.6
15.2
20.3
326
26.5
266

Bibliografia : NOfiez, M.J., Ardiles, A E., Martinez, M.L., Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Bazzocchi, |.L. Phytochemi Lett (2012) 5, 244-8

Estructura

Numeracion ~ ©(ppm)  Sin numeracion

Figura N° 103. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave phl12_244 2.




Propiedades
Nombre Trivial: Cassinolide
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Friedelanes
Disolvente : CDCL: Formula Molecular : C3yHss05 Peso molecular : 498 6967
Bibliografia : Nufiez, M.J., Ardiles, A E., Martinez, M.L., Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Bazzocchi, |.L. Phytochemi Lett (2012) 5, 244-8
Desplazamientos Quimicos RMN '5¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 98.9 / 29001
2 2 CH 143.2 0
3 3 C 178.1
4 4 CH 401 o0 290
5 5 c 433 &0
& 6 CH2 282 21
7 7 CH2 17.3
8 8 CH 477 a2
9 9 C 388
10 10 CH 478
1" 1" CH2 339
12 12 CH2 287
13 13 C 38.9
14 14 C 76
15 15 CH2 26.8
16 16 CH2 35.9
17 17 c 301
18 18 CH 442
19 19 CH2 30.2
20 20 C 40.3
21 21 CH2 299
22 22 CH2 36.2
23 23 CH3 79
24 24 CH 99.4
25 25 CH3 17.5
26 26 CH3 15.9
27 27 CH3 17.2
25 25 CH3 316
29 29 C 179.0
30 30 CH3 318
29a 29001 CH3 513

Figura N° 104. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave phl12_244 3.



- Estructuras articulo clave: th11_ 3030:

Nombre Trivial: Uragogin

Nombre Sistematico:

Familia : Terpencids Grupo : Triterpenocids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDOCL: Farmula Molecular ; CsqHz20g Peso molecular : 509.0849
Bibliografia : Mufiez, M.J.. Kennedy, M.L., Jiménez, LA, Bazzocchi, |.L. Tetrahedron (2011) 67, 3030-3
Desplazamientos Quimicos RMN °C Estructura
Num Num2 Tipos  G(ppm) Mumeracian G(ppm)  Sin numeracion
1 1 CHz 38.3

2 2 CH2 27

3 3 CH 809

4 4 C 379

5 5 CH 55.3

6 6 CH2 18.3

7 7 CH2 325

8 g C 39.8

9 9 CH 47.5

10 10 C 36.9

1 1 CH2 235

12 12 CH 1216

13 13 C 1452

14 14 C 9.7

15 15 CH2 261 o
16 16 CH2 269

17 17 C 326

18 18 CH 47.2

19 19 CHz 46.8

20 20 C 311

21 21 CH2 347

22 22 CHz 371

23 23 CH3 281

24 24 CH3 16.8

25 25 CH3 15.5

26 26 CH3 16.8

27 27 CH3 259

28 28 CH3 28.4

29 29 CH3 333

30 30 CH3 237

1 101 C 1285

z 102 CH 116.6

3 103 C 1438

& 104 C 1448

5 105 CH 1175

[ 106 CH 1222

T 107 CH 1437

g 108 CH 173

g 109 C 167.0

1" 201 C 1273

2 202 CH 109.3

3" 203 C 147.0

4" 204 C 1466

5" 205 CH 1148

6" 206 CH 1208

I 207 CH 76.4

8" 208 CH 76.0

9" 209 CH2 52.9

3"a 203001 CH3 56.0

9"a 209001 C 170.4

9"b 209002 CH3 207

Figura N° 105. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave th11l 3030 _1.



- Estructuras articulo clave: ej12_295:

Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 3p.29-dihydroxy-clean-18-ene

Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDCl: Fdrmula Molecular : CagHsg02 Peso molecular : 442.7198

Bibliografia : Osorio, A A, Mufidz, A Torres-Romero, D, Bedoya, L M., Perestelo, N.R_ Jimeénez, | A Alcami, J., Bazzocchi, 1L Euro J
IMed Chem (2012) 52, 295-303

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Numeracion ~ O(ppm)  Sin numeracion

Num Num2 Tipos &(ppm)

1 1 CH2 389
2 2 CHz 274
3 3 CH 78.9
4 4 c 389
5 5 CH 554
6 6 CHz2 18.2
7 7 CHz 348
8 8 c 407
9 9 CH 51.1
10 10 c 37.2
i 1 CHz 21.0
12 12 CH2 261
13 13 CH 388
14 14 c 432
15 15 CHz 274
16 16 CH2 356.9
17 17 C 345
18 18 c 147.8
19 19 CH 1244
20 20 c 271
21 ey CH2 28.0
22 22 CH2 37.5
23 23 CH3 279
24 24 CH3 15.4
25 25 CH3 16.7
26 26 CH3 16.1
27 27 CH3 147
28 28 CH3 25.5
29 29 CH2 70.6
30 30 CH3 25.7

Figura N° 106. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave ej12_295 1.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 9-hydroxy-3-oxo-olean-18-ene
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CapH4z02 Peso molecular : 440.7038
Bibliografia : Osorio, A A, Mufidz, A, Torres-Romero, D, Bedoya, L.M., Perestelo, N.R_, Jiménez, | A, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
IMed Chem (2012) 52, 295-303
Desplazamientos Quimicos RMN 1°C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ &{ppm)  Sin numeracion
1 1 CHz2 398
2 2 CH2 340 30_,§%90H
3 3 C 218.3 20
4 4 C 47.2
5 5 CH 54.8
6 6 CH2 19.6
T 7 CHz2 337
8 8 C 40.6
9 9 CH 50.4
10 10 C 36.8
11 1 CH2 21.5
12 12 CH2 26.0
13 13 CH 38.9
14 14 C 43.2
15 15 CH2 27.3
16 16 CHz2 36.8
17 17 C 34.5
15 18 C 147.5
19 19 CH 1247
20 20 c 28.0
21 21 CH2 27.9
22 22 CH2 37.3
23 23 CH3 26.8
24 24 CH3 20.9
25 25 CH3 16.5
26 26 CH3 15.9
27 27 CH3 14.5
25 28 CH3 255
29 29 CH2 70.5
30 30 CH3 25.6

Figura N° 107. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave ej12_295 2.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 5p,29-dihydroxy-3-oxoolean-18-ene
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CapHa305 Peso molecular : 456.7032
Bibliografia : Osorio, A A, Mufidz, A, Tormes-Romero, D, Bedoya, L.M., Perestelo, M.R_, Jiménez, | A, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
Med Chem (2012) 52, 295-303
Desplazamientos Quimicos RMN 1°C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 422 0«29
2 2 CH2 344 S O
3 3 c 216.7
4 4 C 49.0
5 5 CH 56.4
6 6 CH 69.7
7 7 CHz2 422
8 8 cC 39.9
9 9 CH 51.3
10 10 cC 36.8
1 11 CH2 214
12 12 CH2 261
13 13 CH 36.1
14 14 C 435
15 15 CH2 275
16 16 CH2 369
17 17 cC 345
18 18 cC 147.6
19 19 CH 124.9
20 20 cC 374
21 21 CH2 28.0
22 22 CH2 37.4
23 23 CH3 251
24 24 CH3 236
25 25 CH3 17.3
26 26 CH3 17.7
27 27 CH3 14.9
28 28 CH3 25.5
29 29 CH2 70.5
30 30 CH3 257

Figura N° 108. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave ej12_295 3.



Nombre Trivial:

Familia : Terpencids
Disolvente : CDCI:

Num Num2  Tipos
1 1 CHz
2 2 CHz2
3 3 C

4 4 C

5 5 CH
6 6 CH
7 7 CHz2
8 8 C

9 9 CH
10 10 c

1 1 CH2
12 12 CH2
13 13 CH
14 14 c
15 15 CH2
16 16 CH2
17 17 C
18 18 C
19 19 CH
20 20 C
21 A CHz2
22 22 CHz2
23 23 CH3
24 24 CH3
25 25 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH3
29 29 CH3
30 30 CH3

Propiedades

Nombre Sistematico: 5p-hydroxy-3-oxo-olean-18-ene

Grupo : Triterpenoids

Tipo : Oleananes

Férmula Molecular : C3yH30, Peso molecular : 440.7038

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢

5(ppm)
42.0
341
216.5
487
56.2
69.4
420
396
511
366
212
260
374
433
27.4
37.3
34.2
142 .4
129.8
321
33.0
371
234
248
16.9
17.6
14.5
250
31.2
250

Bibliografia : Osorio. A A, Mufioz, A, Torres-Romero, D, Bedoya, L., Perestelo, MN.R._, Jimenez, | A, Alcami, J., Bazzocchi, I.L. Euro J
Med Chem (2012) 52, 295-303

Estructura

Numeracién  d(ppm)  Sin numeracion

Figura N° 109. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave ej12_295 4.




Nombre Trivial:

Familia : Terpenoids

Disolvente : CDCl:

Num Num2 Tipos

1 1 CH2
2 2 CH2
3 3 CH
4 4 C

5 5 CH
6 6 CH2
7 7 CH2
8 8 C

9 9 CH
10 10 C

11 11 CH2
12 12 CHz2
13 13 CH
14 14 C

15 15 CH2
16 16 CH2
17 17 C

18 18 C

19 19 CH
20 20 C

21 21 CH
22 22 CH2
23 23 CH3
24 24 CH3
25 25 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH3
29 29 CH3
30 30 CH3

Propiedades

Nombre Sistematico: 34,2 1a-dihidroxy-olean-18-ene

Grupo : Triterpenoids

Tipo : Oleananes

Férmula Molecular : CapHgg05 Peso molecular : 442 7198

Desplazamientos Quimicos RMN 1°C

&(ppm)
38.6
271
8.7
38.6
55.2
18.0
34.5
40.7
50.8
36.9
20.7
257
37.5
43.5
271
36.4
37.0
143.1
127.5
37.0
731
437
27T
15.8
16.4
15.8
13.9
26.7
28.5
214

Bibliografia : Osorio, A A, Mufioz, A, Torres-Romero, D, Bedoya, L.M., Perestelo, N.R., Jiménez, | A, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
Med Chem (2012) 52, 295-303

Estructura

Numeracién ~ d(ppm)  Sin numeracion

:
3

4

W
)

Figura N° 110. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave ej12_295 5.




Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 3¢ 6@-dihydroxy-olean-18-ene
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CagHsp02 Peso molecular : 442.7198
Bibliografia : Osorio, A A, Mufidz, A, Torres-Romero, D, Bedoya, L.M., Perestelo, M.R., Jiménez, | A, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
Med Chem (2012) 52, 295-303
Desplazamientos Quimicos RMN 1°C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ 3(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 40.8
2 2 CH2 27.5
3 3 CH 791
4 4 C 39.7
5 5 CH 55.6
) 6 CH 69.0
7 7 CHz 422
8 8 C 39.7
9 9 CH 51.8
10 10 C 36.8
il 1 CH2 21.2
12 12 CHz 26.2
13 13 CH 376
14 14 C 43.5
15 15 CHz2 276
16 16 CHz 373
17 17 C 343
18 18 C 142.8
19 19 CH 129.9
20 20 C 32.3
21 21 CHz 33.3
22 22 CHz 40.8
23 23 CH3 276
24 24 CH3 16.8
25 25 CH3 181
26 26 CH3 17.5
27 27 CH3 14.8
28 28 CH3 252
29 29 CH3 31.3
30 30 CH3 291

Figura N° 111. Captura NAPROC-13: compuesto 6, clave ej12_295 6.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 21a-hydroxy-3-0xo-olean-18-ene
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CagH4202 Peso molecular : 440.7038
Bibliografia : Osorio, A A, Mufidz, A, Tormes-Romero, D, Bedoya, LM, Perestelo, M.R., Jimenez, | A, Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
NMMed Chem (2012) 52, 295-303
Desplazamientos Quimicos RMN 1°C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  d(ppm)  Sin numeracién
1 1 CH2 396
2 2 CH2 33.8
3 3 C 2181
4 4 C 47.0
5 5 CH 546
5] 6 CH2 15.4
7 7 CH2 337
8 8 C 40.6
9 9 CH 50.1
10 10 C 36.7
Ly 1 CH2 21.3
12 12 CH2 257
13 13 CH 376
14 14 C 436
15 15 CH2 273
16 16 CH2 36.3
17 17 C 36.9
18 18 C 142.9
19 19 CH 127.7
20 20 C 40.0
21 21 CH 731
22 22 CHz 43.5
23 23 CH3 26.6
24 24 CH3 207
25 25 CH3 16.3
26 26 CH3 15.7
27 27 CH3 13.9
28 28 CH3 26.7
29 29 CH3 28.5
30 30 CH3 214

Figura N° 112. Captura NAPROC-13: compuesto 7, clave ej12_295 7.



Propiedades
Nombre Trivial:
Mombre Sistematico: 3,21-dioxo-olean-18-ene
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDCI: Fdrmula Molecular : CagHas02 Peso molecular : 438.6878
Bibliografia : Osorio, A A., Mufiéz, A., Torres-Romero, D., Bedoya, L.M., Perestelo, N.R., Jimenez, | A., Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
Med Chem (2012) 52, 295-303
Desplazamientos Quimicos RMN '3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) MNumeracion  d(ppm)  Sin numeracion
1 CH2 39.6
2 2 CHz 33.8
3 3 C 218.0
4 4 Cc 47.0
5 5 CH 54.6
6 [ CHz 19.4
7 7 CH2 33.4
8 g c 40.3
9 9 CH 50.2
10 10 Cc 33.7
1 1" CH2 21.3
12 12 CHz 259
13 13 CH 38.7
14 14 Cc 425
15 15 CHz 27.2
16 16 CHz2 339
17 17 Cc 40.6
18 18 Cc 143.4
19 19 CH 127.8
20 20 Cc 451
21 21 Cc 2152
22 22 CHz 52.3
23 23 CH3 245
24 24 CH3 207
25 25 CH3 13.3
26 26 CH3 15.6
27 27 CH3 14.7
28 28 CH3 25.6
29 29 CH3 28.8
30 30 CH3 26.3

Figura N° 113. Captura NAPROC-13: compuesto 8, clave ej12_295 8.



Propiedades
Nombre Trivial:
Mombre Sistematico: 29-Acetoxy-3-oxo-olean-18-ene
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Oleananes
Disolvente : CDCl: Fdrmula Molecular : CaoHsp05 Peso molecular : 462.7406
Bibliografia : Osorio, AA., Mufioz, A., Torres-Romere, D., Bedoya, L.M., Perestelo, N.R., Jimenez, |.A., Alcami, J., Bazzocchi, I.L. Euro J
Med Chem (2012) 52, 293-303
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipes  &(ppm) Numeracién ~ d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CHz 398 Q
2 2 CH2 34.0 20000002
3 3 Cc 2184
4 4 C 472
5 5 CH 547
6 6 CHz2 19.6
7 7 CH2 337
8 8 Cc 41.5
9 9 CH 50.4
10 10 c 36.9
i 1 CHz 216
12 12 CHz 261
13 13 CH 389
14 14 Cc 43.4
15 15 CH2 27.3
16 16 CHz2 36.6
17 17 C 34.5
18 18 C 147.2
19 19 CH 124.2
20 20 Cc 35.5
21 21 CH2 279
22 22 CH2 374
23 23 CH3 26.9
24 24 CH3 21.0
25 25 CH3 15.9
26 26 CH3 16.6
27 27 CH3 14.5
28 28 CH3 254
29 29 CHz 70.3
30 30 CH3 26.0
293 29001 C 171.4
29b 29002 CH3 20.9

Figura N° 114. Captura NAPROC-13: compuesto 13, clave ej12 295 13.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: 3,21a0-Diacetoxy-olean-18-ene

Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenocids Tipo : Cleananes
Disolvente : CDCl: Farmula Molecular : Ca4Hz404 Peso molecular : 526.7934

Bibliografia : Osorio, AA., Mufidz, A., Torres-Romero, D.. Bedoya, L.M., Perestelo, N.R., Jiménez, |.A., Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
IMed Chem (2012) 52, 295-303
Desplazamientos Quimicos RMN G Estructura

Num Num2 Tipes &(ppm) Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion

1 1 CH2 383 {O s 29
2 2 CHz 234 §

3 3 CH 80.7 < o) 21002
4 4 c 76 21 w{jm
5 5 CH 55.2

3 3 CH2 17.9 22 0
7 7 CH2 34.4

8 8 C 40.7

9 9 CH 50.7 0

10 10 c 36.9

11 11 CH2 207 4)-LS\O[H

12 12 CH2 25.7 002 O

13 13 CH 376

14 14 c 435

15 15 CHz 272

16 16 CH2 6.5

17 17 c 6.4

18 18 c 143.1

19 19 CH 126.9

20 20 c 357

21 21 CH 755

22 22 CHz 400

23 23 CH3 277

24 24 CH3 16.3

25 25 CH3 16.4

26 26 CH3 15.8

27 27 CH3 14.1

28 28 CH3 263

29 29 CH3 286

30 30 CH3 230

3a 3001 C 170.8

30 3002 CH3 211

21a 21001 C 170.7

21b 21002 CH3 212

Figura N° 115. Captura NAPROC-13: compuesto 14, clave ej12_ 295 14.



Nombre Trivial:

Familia : Terpenoids
Disolvente : CDCI:

Num  Num2 Tipos

1 1 CHz2
2 2 CHz
3 3 CH
4 4 c

5 5 CH
6 6 CH
7 7 CHz
8 g C

9 9 CH
10 10 C

11 1 CH2
12 12 CH2
13 13 CH
14 14 c
15 15 CHz
16 16 CHz2
17 17 C
18 18 C
19 19 CH
20 20 c
21 21 CH2
22 22 CH2
23 23 CH3
29 29 CH3
25 23 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH3
29 29 CH3
30 30 CH3
3a 3001 c
3b 3002 CH3

Propiedades

Nombre Sistematico: 3p-Acetoxy-6p-hydroxy-olean-18-ene

Grupo : Triterpenoids

Tipo : Oleananes

Formula Molecular : C3oHs203 Peso molecular : 4347566

Desplazamientos Quimicos RMN °C

&(ppm)
371
236
80.7
36.4
55.3
68.7
42.0
39.5
91.5
36.5
21.0
26.0
37.4
43.2
274
374
341
142.5
129.7
321
331
40.3
27.3
17.9
17.3
17.8
14.5
25.0
311
28.9
170.8
211

Bibliografia : Csorio, A A, Mufidz, A, Torres-Romero, D., Bedoya, L.M., Perestelo, N.R., Jiménez, |.A., Alcami, J., Bazzocchi, |.L. Euro J
Med Chem (2012) 52, 295-303

Estructura

Numeracién ~ d(ppm)  Sin numeracion

30 & 29

>
&

20

21

Figura N° 116. Captura NAPROC-13: compuesto 15, clave ej12 295 15.




- Estructuras articulo clave: ejc16_7582:

Propiedades
Nombre Trivial: Montecrinane B
Nombre Sistematico
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipoe : Montecrinanes
Disolvente : CDCl: Foérmula Molecular : CapHspC2 Peso molecular : 4427198
Bibliografia : Purino, M., Ardiles, A.E., Callies, O, Jiménez, | A., Bazzocchi, L.L. Chem Eur J (2016) 22, 7582-91
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ 8(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 37.2
2 2 CHz 277
3 3 CH 79.2
4 4 Cc 39.0
5 5 CH 506
3] 6 CH2 239
T 7 CH 118.0
8 8 c 144.3
9 9 CH 491
10 10 c 349
1 1 CH2 18.1
12 12 CH2 347
13 13 Cc 442
14 14 C 522
15 15 CH 6.7
16 16 CH2 40.5
17 17 CH 357
18 18 CH 50.7
19 19 CH2 36.1
20 20 CH2 249
21 21 CH 125.0
22 22 c 131.2
23 23 CH3 276
24 24 CH3 147
25 25 CH3 13.1
26 26 CH3 19.2
27 27 CH3 221
28 28 CH3 18.2
29 29 CH3 258
30 30 CH3 177

Figura N° 117. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave ejcl6_ 7582 2.



Propiedades
Nombre Trivial: Montecrinane C
Nombre Sistematico
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Montecrinanes
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CapHsq0O3 Peso molecular : 458.7192
Bibliografia : Purino, M., Ardiles, A.E., Callies, O, Jiménez, |.A., Bazzocchi, |.L. Chem Eur J (2016) 22, 7582-91
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH2 2
2 2 CH2 277
3 3 CH 79.2
4 4 C 38.9
5 5 CH 50.6
6 6 CH2 239
7 7 CH 118.0
8 8 C 1456
9 9 CH 48.8
10 10 C 34.9
11 1 CH2 18.1
12 12 CH2 337
13 13 C 43.5
14 14 C 51.2
15 15 CH2 339
16 16 CH2 28.4
17 17 CH 35.9
18 18 CH 53.2
19 19 CH2 289
20 20 CH2 329
21 21 C 2148
22 22 C 76.2
23 23 CH3 276
24 24 CH3 14.7
25 25 CH3 13.1
26 26 CH3 273
27 27 CH3 219
28 28 CH3 16.9
29 29 CH3 26.6
30 30 CH3 26.6

Figura N° 118. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave ejcl6 7582 3.



- Estructuras articulo clave: bmc06_1573:

Propiedades
Nombre Trivial: 3-epinepeticin
Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids Grupo : Triterpenoids Tipo : Lupanes
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CsgHs05 Peso molecular : 442.7198

Bibliografia : Reyes, C.F, Nunez, M.J., Jimenez, |.A., Busserolles, J., Alcaraz, I.J., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2006) 14, 1573-9

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  8(ppm)  Sin numeracion

1 1 CH2 25.4 %G//‘?g
2 2 CH2 256

3 3 CH 75.9 020
4 4 C 378 21
5 5 CH 48.9

6 6 CH2 18.3 22
7 7 CH2 35.1

8 8 C 427

9 9 CH 55.6

10 10 C 39 1

1 11 CH 706

12 12 CH2 376 3

13 13 CH 37.1 »

14 14 C 427 HO

15 15 CH2 27.3

16 16 CH2 35.4

17 17 C 43.0

18 18 CH 477

19 19 CH 477

20 20 C 150.2

21 21 CH2 29.8

22 22 CH2 39.8

23 23 CH3 223

24 24 CH3 28.7

25 25 CH3 16.2

26 26 CH3 172

27 27 CH3 146

28 28 CH3 18.0

29 29 CHz 1098

30 30 CH3 19.3

Figura N° 119. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave bmc06_1573 1.



Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids
Disolvente : CDCI:

Num Num2 Tipos
1 1 CH2
2 2 CH2
3 3 CH
4 4 C

5 5 CH
6 6 CH2
7 7 CH2
8 8 C

9 9 CH
10 10 C

11 11 CH2
12 12 CH2
13 13 CH
14 14 C
15 15 CH2
16 16 CH
17 17 C
18 18 CH
19 19 CH
20 20 C
21 21 CH2
22 22 CH2
23 23 CH3
24 24 CH3
25 25 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH3
29 29 CH2
30 30 CH3

Propiedades

Nombre Trivial: 3-Epicalenduladiol

Grupo : Triterpenoids

Formula Molecular : CyyHsq05

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢

&(ppm)
33.3
252
76.2
375
43.0
18.2
341
411
497
372
207
247
37.2
442
36.8
77.0
456
a7y
476
150.0
299
377
282
221
15.9
16.0
16.3
1.7
109.8
19.3

Num

Tipo : Lupanes

Peso molecular : 4427198

Bibliografia : Reyes, C.P, Nunez, M.J., Jimenez, |.A., Busserolles, J., Alcaraz, M.J., Bazzocchi, |.L. Bioorg lded Ghem (2006) 14, 1573-9

Estructura

eracion  d(ppm)  Sin numeracion

29

Figura N° 120. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave bmc06_1573 2.




Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids

Disolvente : CDCl:

Num Num2 Tipos
1 1 CH
2 2 CH
3 3 C

4 4 C

5 5 CH
6 6 CH2
7 7 CH2
8 8 C

9 9 CH
10 10 C

1 11 CH
12 12 CH2
13 13 CH
14 14 C
15 15 CH2
16 16 CH2
17 17 C
18 18 CH
19 19 CH
20 20 c
21 21 CH2
22 22 CH2
23 23 CH3
24 24 CH3
25 25 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH3
29 29 CH2
30 30 CH3

Propiedades

Nombre Trivial: 11a-Hydroxyglochidone

Grupo : Triterpenoids

Tipo : Lupanes

Férmula Molecular : CapHs505 Peso molecular : 438.6878

Desplazamientos Quimicos RMN "*C

8(ppm)
165.1
123.6
205.3
43.0
52.9
18.9
34.5
42.9
489
40.6
70.6
37.3
371
428
273
35.3
43.0
47.5
ar7
150.2
297
39.8
21.4
28.2
19.9
17.4
14.4
18.0
113.9
19.3

Bibliografia : Reyes, C.P., Nunez, M.J., Jimenez, |.A., Busserolles, J., Alcaraz, M.J., Bazzocchi, I.L. Bicorg led Chem (2006) 14, 1572-%

Estructura

Numeracion  d(ppm)  Sin numeracion

29

Figura N° 121. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave bmc06_1573_ 3.




Nombre Sistematico:
Familia : Terpenoids

Disolvente : CDCl:

Num Num2  Tipos
1 1 CH2
2 2 CH2
3 3 C

4 4 C

5 5 CH
3 6 CHz
7 7 CH2
8 8 C

9 9 CH
10 10 C
11 " CH2
12 12 CHz
13 13 CH
14 14 C
15 15 CH2
16 16 CH2
17 17 C
15 18 CH
19 19 CH
20 20 C
21 21 CH2
22 22 CH2
23 23 CH3
24 24 CH3
25 25 CH3
26 26 CH3
27 27 CH3
28 28 CH2
30 30 CH3

Propiedades

Nombre Trivial: 28-Hydroxy-3,20-dioxo-29-norlupane

Grupo : Triterpenoids

Tipo : Lupanes

Férmula Molecular : CagHaz0 Peso molecular : 442 6765

Desplazamientos Quimicos RMN 13¢

8(ppm)
39.3
33.5
214.9
46.9
54.6
19.6
33.8
40.7
495
36.6
212
276
36.3
425
273
341
47.8
49.0
217
209.4
271
29.0
266
21.0
14.5
15.6
15.7
60.1
28.8

Bibliografia : Reyes, C.F, Nunez, M.J., Jimenez, |.A., Busserclles, J., Alcaraz, M.J., Bazzocchi, |.L. Bioorg ded Chem (2006) 14, 1573-9

Estructura

Numeracion  @(ppm)  Sin numeracion

0
-3'@‘//4,2,%0

Figura N° 122. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave bmc06_1573 4.




- Estructuras articulo clave: jmc07_4808:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 1a,6p,15-Triacetoxy-2a-9@-dibenzoyloxy-dinydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CagHgO 11 Peso molecular : 636.6879
Bibliografia : Reyes, C.P., Mufioz-Martinez, F., Torrecillas, |.R., Mendoza, C.R., Gamarro, F,, Bazzocchi, |.L., Nufiez, M.J., Pardo, L.,
Castanys, 5., Campillo, M_, Jiménez, |.A_J Med Ghem (2007) 50, 4808-17
Desplazamientos Quimicos RMN "*C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion
1 CH 75.1 14002
2 2 CH 70.2
3 3 CH2 309 002 =P
4 4 CH 33.0 A{
5 5 C 89.2 =l OOT 0
6 6 CH 78.1 007
7 7 CH 488 cOOOT"‘
8 8 CHz 34.9
9 9 CH 69.4 O
10 10 C 53.2
" " Cc 82.8
12 12 CH3 30.3
13 13 CH3 26.0
14 14 CHz 66.0
15 15 CH3 181
1a 1001 C 169.3
1b 1002 CH3 213
2a 2001 C 166.0
2h 2002 C 129.7
2c 2003 CH 129.8
2d 2004 CH 128.6
2e 2003 CH 133.2
2f 2006 CH 128.6
20 2007 CH 129.8
6a 6001 Cc 170.0
[51s] 6002 CH3 212
9a 9001 C 163.3
9b 9002 Cc 129.1
9c 9003 CH 128.7
9d 9004 CH 128.3
9e 9005 CH 130.1
of 9006 CH 128.3
9a 9007 CH 128.7
14a 14001 C 170.7
14b 14002 CH3 204

Figura N° 123. Captura NAPROC-13: compuesto 38, clave jmc07_4808_38.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 1a,6p,15-Triacetoxy-2a.8a,Sa-tribenzoyloxy-dihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CazHasO 42 Peso molecular : 756.7936
Bibliografia : Reyes, C.P., Mufioz-Martinez, F,, Torrecillas, [.R., Mendoza, C.R., Gamarro, F., Bazzocchi, L.L., Nufiez, M.J., Pardo, L.,
Castanys, 5., Campillo, M., Jiménez, A J Med Chem (2007) 50, 480817
Desplazamientos Quimicos RMN *3C Estructura
Num Num2 Tipos  8(ppm) Numeracién ~ &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 77.8 2005
2 2 CH 705 G 5006
3 3 CH2 32.3
4 4 CH 336
5 5 c 91.2
6 6 CH 75.7 3004
7 7 CH 545 ' : 8005
8 8 CH 71.8 - 0, 143 3006
9 9 CH 731 -. A 007
10 10 c 52.3
" " c 81.7
12 12 CH3 307
13 13 CH3 251
14 14 CH2 62.5
15 15 CH3 17.4
1a 1001 c 169.5
1b 1002 CH3 21.3
2a 2001 c 166.6
2b 2002 c 1303
2c 2003 CH 1311
2d 2004 CH 1285
2e 2005 CH 1339
2f 2006 CH 1285
2g 2007 CH 1311
Ga 6001 c 170.2
6b 6002 CH3 207
8a 8001 c 166.5
8b 8002 c 1317
8c 8003 CH 1309
&d 8004 CH 129.3
8e 8005 CH 1338
&f 8006 CH 12893
8g 8007 CH 1309
9a 9001 c 165.7
9b 9002 c 130.2
9c 9003 CH 130.5
9d 9004 CH 1252
9e 9005 CH 1336
9f 9006 CH 1252
9g 9007 CH 1305
14a 14001 C 171.2
14b 14002 CH3 219

Figura N° 124. Captura NAPROC-13: compuesto 50, clave jmc07_4808_50.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: 62-Acetoxy-1a,20,80. 9o-tefrabenzoyloxy-15-hydroxy-dihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Farmula Molecular @ CasHas Oz Peso molecular : 776.8263
Bibliografia : Reyes, C.P, Mufioz-Martinez, F., Torrecillas, |.R., Mendoza, C.R., Gamarro, F., Bazzocchi, I.L., Nufiez, M.J_, Pardo, L.,
Castanys, S., Campillo, M., Jiménsz, LA J Med Chem (2007} 50, 4808-17
Desplazamientos Quimicos RMN 13C Estructura
Num Num2 Tipos G{ppm) MNumeracion ~ &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 76.7
2 2 CH 703
3 3 CH2 314
4 4 CH 329
5 5 Cc 90.2
G 6 CH 751
7 7 CH 533
3 8 CH 705
9 g CH 734
10 10 Cc 54.5
1 1 [ 813
12 12 CH3 304
13 13 CH3 247
14 14 CH2 60.5
15 15 CH3 78
1a 1001 [ 1652
b 1002 [ 1204
1c 1003 CH 1285
1d 1004 CH 1286
e 1005 CH 1331
1f 1006 CH 1286
19 1007 CH 1295
2a 2001 [ 165.1
2b 2002 C 129.0
2c 2003 CH 1292
2d 2004 CH 1280
2e 2005 CH 1327
21 2006 CH 1280
29 2007 CH 1282
Ba 6001 C 169.9
&b 6002 CH3 21.2
8a 2001 C 185.7
8b 2002 Cc 1300
8c 8003 CH 1296
8d 2004 CH 1288
8e 2005 CH 1335
8f 8006 CH 1288
8g 8007 CH 1296
9a a0 Cc 164.2
9b 9002 C 1287
9c 9003 CH 1291
Sd 9004 CH 1276
e 9005 CH 1325
of 9006 CH 1276
9g an07 CH 1291

Figura N° 125. Captura NAPROC-13: compuesto 51, clave jmc07_4808 51.



Propiedades
Mombre Trivial:
Nombre Sistematico: 62, 15-Diacetoxy-1a.2a, 8 9o-tefrabenzoyloxy-dihydro-E-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Férmula Molecular : CyHaa0ia Peso molecular : 318.8831
Bibliografia : Reyes, C.P, Mufioz-Martinez, F., Torrecillas, LR., Mendoza, C.R., Gamarro, F., Bazzocchi, |.L., Nufiez, M.J., Pardo, L..
Castanys, S., Campillo, M., Jiménez, | A J Mead Chem (2007) 50, 4308-17
Desplazamientos Guimicos RMN 13C Estructura
Num Num2z Tipos  B(ppm) Numeracion  G(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 774
2 2 CH T0.0
3 3 CHz2 35
4 4 CH 328
5 5 C Q0.3
i3 6 CH T4.8
T T CH 535
2 8 CH 711
9 9 CH 725
10 10 C 515
1" 1 C 814
12 12 CH3 304
13 13 CH3 247
14 14 CH2 G616
15 15 CH3 17.0 }{Qﬁ
1a 1001 C 165.7 0 5002
1h 1002 H 1204
1c 1003 CH 1208
1d 1004 CH 1283
1e 1005 CH 1332
17 1006 CH 1283
1g 1007 CH 1208
2a 2001 c 1652
2h 2002 C 1281
2c 2003 CH 1293
2d 2004 CH 1279
2e 2005 CH 1326
2f 2006 CH 1279
29 2007 CH 1293
Ga 6001 C 1607
b 6002 CH3 213
8a 8001 Cc 166.2
2h 2002 c 1302
ac ano3 CH 1299
ad 8004 CH 1285
8e a0os CH 1333
af anos CH 1285
2a anay CH 1299
Ga ano C 164.6
9b 9002 c 1289
Gc ano3 CH 1202
9d ano4 CH 1276
e anos CH 1325
9f 9008 CH 1276
4g anay CH 1202
14a 14001 C 1711
1db 14002 CH3 212

8005

8006

Figura N° 126. Captura NAPROC-13: compuesto 52, clave jmc07_4808_52.




- Estructuras articulo clave: bmcll 2182:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15 4R,55,6R, TR, 85,9R,105)-1,8-Diacetoxy-9-benzoyloxy-&-nicotineyloxy-dihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl; Formula Molecular : CazHarNOg Peso molecular : 579.6397
Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, 1.A., Rojas, R, Gilman, R.H., Lépez, M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2011) 19, 2182-9
Desplazamientos Quimicos RMN 3C Estructura
Num Num2 Tipos &(ppm) Numeracion ~ &(ppm}  Sin numeracion
1 1 CH 73.0 005
2 2 CH2 225 9006
3 3 CH2 26.5 9007
4 4 CH 341
5 5 c 89.6
6 6 CH 78.4
7 7 CH 53.6
8 8 CH 68.9
9 9 CH 723
10 10 c 48.8
1 11 c 82.7
12 12 CH3 31.3
13 13 CH3 26.3
14 14 CH3 17.2
15 15 CH3 18.5
1a 1001 c 169.7
1b 1002 CH3 205
Ba 6001 c 163.9
6b 6002 c 125.4
Bc 6003 CH 150.6
&d 6004 CH 153.8
Ge 6005 CH 123.4
6f 6006 CH 136.9
ga 8001 c 169.0
&b 8002 CH3 205
9a 9001 c 165.4
9b 9002 c 129.1
Sc 9003 CH 130.0
gd 9004 CH 128.1
e 9005 CH 133.1
of 9006 CH 128.1
Sg 9007 CH 130.0

Figura N° 127. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave bmc11l 2182 1.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: (15,4R 55 BR, 73,85 9R,105)-1,8-Diacetoxy-9-benzoyloxy-6-hydroxy-dihydro-B-agarofuran

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarefurans

Disolvente : CDCE Farmula Molecular : CazHa:05 Peso molecular : 474 5454
Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, LA, Rojas, R., Gilman, R.H., Lapez, M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2011) 18, 21829

Desplazamientos Quimicos RMN 13C Estructura

Numeracién ~ &{ppm)  Sin numeracién

Num Num2 Tipos  &(ppm)

1 1 CH 73.4 @5
2 2 CH2 214 00 9006
3 3 CH2 265 | |

4 4 CH 344 003~ 9007
5 5 C 90.7 1002 02
6 6 CH 76.3

7 7 CH 55.3 001 001
8 8 CH 69.6 0

g g CH 726

10 10 C 48.4

1 11 C 826

12 12 CH3 313

13 13 CH3 265

14 14 CH3 177

15 15 CH3 18.6

1a 1001 C 169.6

b 1002 CH3 208

8a gool  C 169.7

8b 8002 CH3 205

9a 9001  C 165.6

9b 9002 C 1292

9¢ 9003  CH 130.0

9d 9004  CH 1280

98 9005  CH 133.0

of 9006  CH 128.0

9g 9007  CH 130.0

Figura N° 128. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave bmcll 2182 2.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: (15,4555 ,6R, 7R 85 9R,105)-1 6-Diacetoxy-9-benzoyloxy-4,8-dihydroxy-dihydro-p-agarcfuran

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl Formula Molecular : CzgHz404 Peso molecular : 450 5448

Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Rojas, R., Gilman, R.H., Lépez, M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2011) 19, 21829

Desplazamientos Quimicos RMN 3C Estructura

Num Num2 Tipos &(ppm) Numeracion  &(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 75.1 005
2 2 CH2 2289 UU Q006
3 3 CH2 38.3 |

4 4 c 724

5 5 c 90.9

6 6 CH 77.8

7 7 CH 54.8

8 8 CH 70.2

9 9 CH 75.0

10 10 c 49.4

il 11 c 84.5

12 12 CH3 304

13 13 CH3 26.2

14 14 CH3 237

15 15 CH3 19.7

1a 1001 c 170.0

1b 1002 CH3 213

Ga 6001 c 170.4

6b 6002 CH3 21.3

Ya 9001 c 169.5

Sb 8002 c 130.0

Y 9003 CH 130.6

9d 9004 CH 1281

Ye 9005 CH 1334

9f 9006 CH 128.1

Y9g 9007 CH 130.6

Figura N° 129. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave bmc1l 2182 3.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistemdtico: (15,45,55,6R.7R,85,9R,10S)-1,6-Diacetoxy-9-benzoyloxy-4.8-dihydroxy-dihydro-p-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Ca3H3z04g Peso molecular : 5946511
Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, |.A_, Rojas, R., Gilman, R.H., Loépez, M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2011) 19, 2182-9
Desplazamientos Quimicos RMN '*C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ B(ppm)  Sin numeracion
1 CH 724 2005
2 2 CH2 22.4 N 9008
3 3 CH2 38.5
4 4 C 70.4
o] 5] c 91.8
5] 5] CH 76.4
7 7 CH 52.8
8 8 CH 75.4
9 9 CH 76.2
10 10 c 20.7
" b C 83.4
12 12 CH3 29.8
13 13 CH3 252
14 14 CH3 237
12 13 CH3 19.2
1a 1001 C 169.6
1b 1002 CH3 21.0
6a 6001 C 165.6
[Sls] 6002 C 129.8
6C 6003 CH 1299
6d 6004 CH 1284
6e 6005 CH 133.5
6f 6006 CH 128.4
60 6007 CH 129.9
8a 8001 C 169.3
&b 8002 CH3 21.0
9a 9001 Cc 164.6
Sb 9002 C 1286
Sc 9003 CH 129.9
9d 9004 CH 1282
9e 9005 CH 133.0
of 9006 CH 128.2
Sa 9007 CH 125.9

Figura N° 130. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave bmcl1l 2182 4.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: (15,453,555 6R,7R,83,9R, 103)-1,6-Diacetoxy-9-benzoyloxy-4,8-dinydroxy-dinydro-B-agarofuran

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : Ci3H4001, Peso molecular : 612.6665

Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Rojas, R., Gilman, R.H., Lopez, M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2011) 19, 2182-9

Desplazamientos Quimicos RMN *C Estructura

Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion

Num  Num2 Tipos &(ppm)

1 1 CH 71.8
2 2 CH2 22.8
3 3 CH2 36.8
4 4 C 72.8
3 3 C 90.7
6 6 CH 77.9
7 7 CH 54.5
8 8 CH 70.6
9 9 CH 721
10 10 C 486
1 1 C 84.4
12 12 CH3 30.2
13 13 CH3 26.5
14 14 CH3 23.5
15 15 CH3 19.5
1a 1001 C 169.6
1b 1002 CH3 204
8a 8001 C 171.2
8b 8002 CH 74.9
8c 8003 CH 73.9
8d 5004 C 139.3
ge 8005 CH 130.0
81 5006 CH 128.2
80 8007 CH 133.7
8h 5008 CH 128.2
8i 5009 CH 130.0
9a 3001 C 166.1
9b 9002 C 128.4
9c 9003 CH 128.3
9d 9004 CH 125.9
9e 9005 CH 127.8
af 50086 CH 125.9
9g 9007 CH 128.3

Figura N° 131. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave bmc11l 2182 5.



Nombre Trivial:

Nombre Sistematico’ (1S 45,558 6R,7R,85,9R,10S)-1.4 6,8.9-Pentahydroxydihydro-B-agarofuran

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CysH505 Peso molecular : 302.3649

Bibliografia : Torres-Romero, D, Jiménez, | A, Rojas, R, Gilman, R.H.. Lopez, M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2011) 19, 2182-9

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ 8(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 65.9

2 2 CH2 26.2 C;)H 1 50H

] ] CH2 375 H

4 4 C 730 ‘g OH
5 5 C 91.4

6 6 CH 781

7 7 CH 56.7 i

g g CH 704 < 0 H

9 9 CH 74.9 >

10 10 C 49.0 HO ’r,a OH\‘Lﬂm 12
ihl 11 C 839 13

12 12 CH3 305

13 13 CH3 270

14 14 CH3 236

15 15 CH3 18.2

Figura N° 132. Captura NAPROC-13: compuesto 6, clave bmcll_2182 6.

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: (15,45,55 6R,7R,83,9R,103)-1,6,8,9-Tetra-acetoxy-4-hydroxy-dihydro-B-agarofuran

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Cp3H3401g Peso molecular : 470.5121

Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Rojas, R., Gilman, R.H., Lopez, M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Ghem (2011) 19, 2182-9

Desplazamientos Quimicos RMN °C Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion

1 1 CH 71.3
2 2 CH2 235
3 3 CH2 381
4 4 cC 701
5 5 C 91.0
6 6 CH 771
7 7 CH 534
8 8 CH 68.8
9 9 CH 71.3
10 10 c 491
1 1 C 842
12 12 CH3 301
13 123 CH3 256
14 14 CH3 23.4
15 15 CH3 19.0
1a 1001 C 170.2
1b 1002 CH3 209
6a 6001 c 16598
6b 6002 CH3 212
ga 8001 C 168.9
8b 8002 CH3 20.5
9a 2001 C 169.9
gb 9002 CH3 20.8

Figura N° 133. Captura NAPROC-13: compuesto 7, clave bmcll 2182 7.



Nombre Trivial

Mombre Sistematico: (15 45 55 6R,7R,8S,9R,10S)-1,6,8-Triacetoxy-4,9-dinydroxydinydro-p-agarofuran

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Melecular : CyH3209 Peso molecular : 425.4753

Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Rojas, R., Gilman, R.H., Lopez, M., Bazzocchi, |.L. Bicorg Med Chem (2011) 19, 2182-9

Desplazamientos Quimicos RMN '3C Estructura
Num Num2 Tipos  B(ppm) Numeracion  3(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 713 1002

2 2 CHz2 23.5

3 3 CH2 38.3 J\IO-”

4 4 C 701 @] OH
5 5 C 92.8

6 6 CH 77.3

7 7 CH 536

8 8 CH 7.7

9 9 CH 72.8

10 10 C 491

1 1 C 85.2

12 12 CH3 29.9

13 13 CH3 26.2

14 14 CH3 23.4

15 15 CH3 18.8

1a 1001 C 170.0

1o 1002 CH3 20.8

Ga 6001 C 169.8

Gb 6002 CH3 211

8a 8001 C 169.6

&b 8002 CH3 21.2

Figura N° 134. Captura NAPROC-13: compuesto 8, clave bmc1l 2182 8.

Nombre Trivial-

Nombre Sistematico: (15,48 ,55,6R,75,85,9R,103)-1,8-Diacetoxy-4,6,9-trinydroxydihydro-g-agarofuran

Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CqgH3q0g Peso molecular : 386 4385

Bibliografia : Torres-Romero, D., Jiménez, |.A., Rojas, R.. Gilman, R.H.. Lépez. M., Bazzocchi, |.L. Bioorg Med Chem (2011} 19, 2182-9

Desplazamientos Quimicos RMN 1°C Estructura

Num Num2 Tipos &(ppm) Numeracion G(ppm) Sin numeracion

1 1 CH 712 1002
2 2 CH2 23.4

3 3 CH2 36.7 1001
4 4 c 727

5 5 c 92.1 O

6 6 CH 77.9

7 7 CH 54.7

8 8 CH 72.1

9 9 CH 73.0

10 10 c 482

11 11 c 850

12 12 CH3 305

13 13 CH3 27.1

14 14 CH3 233

15 15 CH3 19.0

1a 1001 C 170.0

1b 1002 CH3 211

g8a 8001 C 169.7

8b 8002  CH3 209

Figura N° 135. Captura NAPROC-13: compuesto 9, clave bmc11l 2182 9.



- Estructuras articulo clave: np08_1331:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,45 55 6R,75,85,9R,103)-1-Acetoxy-9-benzoyloxy-8-cinnamoyloxy-4 6-dihydroxydihydro-f-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Formula Molecular : Ca3H3z0g Peso molecular : 575.356
Bibliografia : Torres-Romero, D., King-Diaz, B., Jiménez, |.A., Lotina-Hennsen, B., Bazzocchi, |.L. J Maf Prod (2008) 71, 1331-5
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipes  &(ppm) Numeracion ~ d(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 721
2 2 CH2 22.9
3 3 CH2 36.9
4 4 C 72.8
5 5 Cc 90.9
6 6 CH 78.0
7 7 CH 54.7
8 8 CH 69.2
9 9 CH 71.9
10 10 C 48.7
11 11 C 84.5
12 12 CH3 27.0
13 13 CH3 30.4
14 14 CH3 23.5
15 15 CH3 19.6
1a 1001 Cc 169.7
1b 1002 CH3 20.5
8a 5001 o 164.8
8b 8002 CH 17.4
80 8007 CH 145.3
8h 8008& C 133.8
8i 8009 CH 130.0
8j 8010 CH 128.5
8k 8011 CH 1331
8l 8012 CH 128.5
am 8013 CH 130.0
9a 9001 o 165.2
9b 9002 C 1291
9c 9003 CH 128.2
9d 9004 CH 127.9
9e 9005 CH 130.2
af 9008 CH 127.9
9a 9007 CH 128.2

Figura N° 136. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave np08_ 1331 1.



Propiedades

Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,45,55 6R.7R,85 9R, 108)-1 6-Diacetoxy-9-benzoyloxy-5-cinnamoyloxy-4-hydroxydinydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disclvente : CDCI: Formula Molecular : CisHsq010 Peso molecular : 620.376
Bibliografia : Torres-Romero, D., King-Diaz, B., Jimenez, 1A, Lotina-Hennsen, B., Bazzocchi, |.L. J Naf Prod (2008) 71, 1331-5
Desplazamientos Quimicos RMN '*C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Mumeracion  G(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 73.2 005
2 2 CH2 233 N Socs
3 3 CHz2 38.6 3 N%‘GD?
4 4 C 70.5 vz
5 5 c 91.5 1
B 6 CH 772
7 7 CH 53.9
8 8 CH 69.2
9 9 CH 72.3 (o]
10 10 C 50.0 1,

T
" 11 C 84.7
12 12 CH3 26.5
13 13 CH3 30.3 2
14 14 CH3 239
15 15 CH3 19.6
1a 1001 C 169.9
1b 1002 CH3 20.7
Ga 6001 c 170.0
Bb 6002 CH3 21.5
8a 8001 C 164.9
8b 8002 CH 17.2
80 8007 CH 1456
8h 5008 C 1341
8i 8009 CH 128.1
8] 8010 CH 128.4
8k 801 CH 129.5
8l 8012 CH 128.4
8m 8013 CH 128.1
9a 9001 C 165.5
9b 9002 C 130.4
9c 2003 CH 129.5
9d 9004 CH 128.7
9e 9005 CH 133.3
af 9008 CH 128.7
90 9007 CH 129.5

Figura N° 137. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave np08_ 1331 2.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15 4R 55 6R, 75,85, 9R, 10S)-1-Acetoxy-3-benzoyloxy-8-cinnamoyloxy-6-hydroxydihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl Farmula Molecular : Ca3H3g05 Peso molecular : 562 356
Bibliografia : Torres-Romero, D, King-Diaz, B., Jiménez, | A, Lotina-Hennsen, B., Bazzocchi, 1.L. J Nat Prod (2008) 71, 1331-5
Desplazamientos Quimicos RMN 13¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ 3(ppm)  Sin numeracion
1 CH 73.3 2005
2 2 CHz2 217 \{\ 9006
3 3 CH2 266 9007
4 4 CH 336 1002 002
5 5 c 90.7 J{OM 0001
6 5 CH 75.7 0 0 0 0
7 7 CH 55.6
8 8 CH 69.8
9 9 CH 72.9
10 10 C 48.4
" 11 C 824
12 12 CH3 268
13 13 CH3 31.2
14 14 CH3 17.2
13 15 CH3 16.3
1a 1001 C 168.9
1b 1002 CH3 201
8a 8001 c 164.8
8b 8002 CH 117.5
8a 8007 CH 1451
8h 8008 C 1339
8i 8009 CH 1258.0
8] 8010 CH 127.7
8k 8011 CH 129.9
8l 8012 CH 127.7
8m 8013 CH 128.0
9a 9001 C 165.7
9b 9002 C 1299
9c 9003 CH 130.2
9d 9004 CH 128.2
9e 9005 CH 1326
of 9006 CH 128.2
9q 9007 CH 1302

Figura N° 138. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave np08_1331_3.



- Estructuras articulo clave: obm09_5166:

Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (1R.2S.45.55,6R,75.83,.9R, 108 )-1-Acetoxy-3-benzoyloxy-8-trans-cinnamayloxy-2, 4.6-trinydroxydinydro-p-
agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Férmula Molecular : Ca3H330qg Peso molecular : 594.355
Bibliografia : Torres-Romero, D., Mufioz-IMartinez, F., Jiménez, 1.A., Castanys, S., Gamarro. F., Bazzocchi, I.L. Org Blomol Chem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN G Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ @(ppm)  Sin numeracion
1 CH 724 OO\QQ)SOOB
2 2 CH 675 |
3 3 CH2 42.4 0032 9007
4 4 c 724 02
5 5 c 91.3
6 6 CH 777 001
T T CH 54.8
8 8 CH 68.9
9 9 CH 721 3
10 10 c 487 \ﬂm
1" 1" c 84.7 0
12 12 CH3 304 -
13 13 CH3 271 ’ Wy 49
14 14 CH3 251
15 15 CH3 217
1a 1001 C 169.6
1b 1002 CH3 20.5
8a 8001 C 164.7
&b 8002 CH 117.0
8c 8003 CH 145.3
&d 8004 C 133.8
ge 8005 CH 127.9
&f 8006 CH 1281
8a 8007 CH 1291
8h 8008 CH 1281
8i 8009 CH 127.9
9a 9001 c 165.0
9b 9002 c 130.2
9c 9003 CH 128.5
9d 9004 CH 1301
9e 9005 CH 133.2
af 9006 CH 1301
90 9007 CH 128.5

Figura N° 139. Captura NAPROC-13: compuesto 1, clave obom09 5166 1.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: { 1R, 25 , 4S , 55 , 6R. 7R, 85 , 9R. 10S )-1,8-Diacetoxy-6.9-dibenz-oyloxy-2.4-dihydroxydihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Ci3H3z044 Peso molecular : 510.354

Bibliografia : Torres-Romero, D., Mufioz-Martinez, F., Jiménez, |.A., Castanys, S., Gamarro, F., Bazzocchi, I.L. Org Biomol Chem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura

Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion  G(ppm)  Sin numeracion

1 1 CH 72.3
2 2 CH 67.7
3 3 CH2 44.0
4 4 c 70.0
5 5 c 91.3
6 6 CH 779
7 7 CH 53.6
8 8 CH 68.2
9 9 CH 72.0
10 10 c 49.7
1 1 c 84.7
12 12 CH3 30.1
13 13 CH3 26.2
14 14 CH3 216
15 15 CH3 252
1a 1001 c 169.5
1b 1002 CH3 20.5
6a 6001 c 165.5
&b 6002 C 129.0
6C 6003 CH 128.1
6d 65004 CH 130.1
6e 6005 CH 133.2
61 6006 CH 130.1
69 6007 CH 128.1
8a 8001 c 168.9
8b 8002 CH3 204
9a 9001 c 165.5
9b 9002 c 129.4
9c 9003 CH 128.4
9d 9004 CH 130.0
9e 9005 CH 133.2
af 9008 CH 130.0
9g 9007 CH 128.4

Figura N° 140. Captura NAPROC-13: compuesto 2, clave oom09 5166 2.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,4S,53,6R,7R,8S,9R, 10S)-1,8-Diacetoxy-6,9-dibenzoyloxy-4-hydroxydinydro-g-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Ci3H33040 Peso molecular : 594 355
Bibliografia : Torres-Romero, D., Mufioz-Martinez, F., Jiménez, |.A, Castanys, S., Gamarro, F., Bazzocchi, |.L. Org Biomol Chem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN "*C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ @(ppm)  Sin numeracion
1 CH 721
2 2 CH2 230
3 3 CH2 386
4 4 c 70.4
5 5 c 91.0
6 6 CH 781
7 7 CH 53.5
8 8 CH 68.5
9 9 CH 72.0
10 10 c 496
1 1 c 84.5
12 12 CH3 301
13 13 CH3 26.2
14 14 CH3 19.4
15 15 CH3 236
1a 1001 c 169.6
1b 1002 CH3 20.5
6a 6001 c 165.5
6b 65002 C 129.3
6C 6003 CH 128.2
6d 6004 CH 128.4
6e 6005 CH 133.2
6f 6005 CH 128.4
6a 6007 CH 128.2
8a 8001 c 169.0
8b 8002 CH3 20.5
9a 9001 c 165.4
9b 9002 c 129.0
9c 9003 CH 129.9
9d 9004 CH 130.0
9e 9005 CH 133.2
af 9008 CH 130.0
9g 9007 CH 129.9

Figura N° 141. Captura NAPROC-13: compuesto 3, clave obom09 5166 3.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (1S , 4S5, 55 , 6R, 7R, 8S , 9R, 10S )-1,8-Diacetoxy-9-benzoyloxy-4-hydroxy-6-nicotinoyloxydinydro-B-agarofuran
Familia : Terpenocids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Férmula Molecular : CayHa7NO4g Peso molecular : 595351
Bibliografia : Torres-Romero, D., Mufioz-Martinez, F., Jiménez, | A, Castanys, S, Gamarro, F., Bazzocchi, |.L. Org Biomol Ghem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN °C Estructura
Num Num2z Tipos  &(ppm) Numeracion  @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 71.9
2 2 CH2 23.0
3 3 CH2 384
4 4 C 70.6
5 5 C 911
[ [ CH 79.0
7 7 CH 53.5

I

8 8 CH 685 fos002
9 9 CH 71.9
10 10 C 496
" " C 84.5
12 12 CH3 0.2
13 13 CH3 261
14 14 CH3 19.3
15 15 CH3 237
1a 1001 C 169.5
1b 1002 CH3 204
6a 6001 C 163.0
6b 6002 C 128.9
6C 6003 CH 148.3
6d 6004 CH 150.2
6e 6005 CH 123.0
6f 6006 CH 140.4
8a 8001 C 169.0
&b 8002 CH3 204
9a 9001 C 165.4
9b 9002 C 124.9
9c 9003 CH 128.2
9d 9004 CH 129.9
9e 9005 CH 133.3
9f 9006 CH 129.9
9g 9007 CH 128.2

Figura N° 142. Captura NAPROC-13: compuesto 4, clave obom09 5166 4.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (1S . 45, 55, 6R, 7S, 85, 9R, 10S )-1-Acetoxy-9-benzoyloxy-8-cis-cinnamoyloxy-4.6-dinydroxydinydro-p-
agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCI: Férmula Molecular : Ca3H330g Peso molecular : 578.356
Bibliografia : Torres-Romero, D., Mufioz-Martinez, F., Jiménez, |.A., Castanys, S., Gamarro, F., Bazzocchi, L.L. Org Biomol Chem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN 13C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion ~ 8(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 721
2 2 CH2 229
3 3 CH2 36.8
4 4 c 72.8
5 5 c 90.9
6 6 CH 781
7 7 CH 546
8 8 CH 68.8
9 9 CH 71.9
10 10 c 48.7
1 1 c 84.5
12 12 CH3 30.3
13 13 CH3 267
14 14 CH3 19.5
15 15 CH3 235
1a 1001 c 169.6
1b 1002 CH3 201
8a 8001 c 164.1
&b 8002 CH 118.5
8c 8003 CH 129.9
&d 8004 c 1443
ge 8005 CH 1281
&f 8006 CH 128.4
8a 8007 CH 134.4
8h 8008 CH 128.4
8i 8009 CH 1281
9a 9001 c 165.2
9b goo02 c 1291
9c 9003 CH 129.5
9d 9004 CH 128.7
9e 9005 CH 133.1
af 9006 CH 128.7
9a 9007 CH 129.5

Figura N° 143. Captura NAPROC-13: compuesto 5, clave obom09 5166 5.



Propiedades

Nombre Trivial:

Nombre Sistematico: (15 , 45, 53, 6R, 7R, 8R, 9R, 105 )-1.8-Diacetoxy-3-benzoyloxy-4-hydroxy-5-nicotinoyloxydinydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : C3oH37NOqg Peso molecular : 595.351

Bibliografia : Torres-Romero, D., Mufioz-Martinez, F, Jiménez, | A, Castanys, S, Gamarro, F., Bazzocchi, |.L. Org Biomol Chem (2009) 7,
51656-72

Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 76.0
2 2 CH2 229
3 3 CH2 38.3
4 4 C 721
5 5 C 91.8
[ [ CH 776 (0]
7 7 CH 52.9
8 8 CH 70.5
9 9 CH 75.4
10 10 C 50.7
" " C 83.5
12 12 CH3 299
13 13 CH3 251
14 14 CH3 19.1
15 15 CH3 238
1a 1001 c 169.6
1b 1002 CH3 205
6a 6001 C 162.9
6b 6002 C 1336
6C 6003 CH 148.3
6d 65004 CH 150.2
6e 6005 CH 123.0
6f 6006 CH 138.1
8a 8001 C 169.1
8b 8002 CH3 209
9a 9001 C 1646
Sb 9002 C 128.4
9c 9003 CH 129.8
9d 9004 CH 128.3
9e 9005 CH 139.4
9f 9006 CH 128.3
90 9007 CH 129.8

Figura N° 144. Captura NAPROC-13: compuesto 9, clave obm09 5166 9.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (1S, 4R, 58, 6R, 7R, 83, 9R, 108 ) -1,8-Diacetoxy -6,9-dibenzoyl-oxydihydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Formula Molecular : CasHagOg Peso molecular : 578.356
Bibliografia : Torres-Romero, D, Mufioz-Martinez, F, Jiménez, | A, Castanys, S., Gamarro, F., Bazzocchi, |.L. Org Biomol Ghem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN "*C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracion  @(ppm)  Sin numeracion
1 CH 731
2 2 CH2 224
3 3 CH2 266
4 4 CH 34.2
5 5 c 89.7
6 6 CH 779
7 7 CH 536
8 8 CH 69.0
9 9 CH 724
10 10 c 48.8
1 1 c 82.7
12 12 CH3 31.3
13 13 CH3 26.3
14 14 CH3 18.5
15 15 CH3 17.2
1a 1001 c 169.7
1b 1002 CH3 20.5
6a 6001 c 1651
6b 6002 c 1294
6C 6003 CH 128.5
6d 6004 CH 1281
6e 6005 CH 1331
61 6006 CH 128.1
6g 6007 CH 128.5
8a 8001 c 169.1
&b 8002 CH3 20.5
9a 9001 c 165.5
9b 002 c 1291
9c 9003 CH 129.5
9d 9004 CH 129.9
9e 9005 CH 133.3
af 9008 CH 129.9
9g 9007 CH 129.5

Figura N° 145. Captura NAPROC-13: compuesto 10, clave obm09 5166 10.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15,4R 55 6R,73,83,9R, 10S )-1-Acetoxy-3-benzoyloxy-8-cis-cinnamoyloxy-6-hydroxydinydro-B-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : Ci3H330; Peso molecular : 5626523
Bibliografia : Torres-Romero, D., Mufioz-Martinez, F., Jiménez, |.A, Castanys, S., Gamarro, F., Bazzocchi, |.L. Org Biomol Chem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN "*C Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién  @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 734
2 2 CH2 214
3 3 CH2 266
4 4 CH 33.4
5 5 c 90.8
6 6 CH 77.2
7 7 CH 55.2
8 8 CH 69.4
9 9 CH 726
10 10 c 48.5
1 1 c 826
12 12 CH3 31.2
13 13 CH3 264
14 14 CH3 18.7
15 15 CH3 17.7
1a 1001 c 169.7
1b 1002 CH3 206
8a 8001 c 164.3
&b 8002 CH 118.6
8c 8003 CH 144.5
8d 5004 c 134 .4
ge 8005 CH 127.8
&f 8008 CH 128.0
8a 8007 CH 132.9
8h 8008 CH 127.8
8i 8009 CH 128.0
9a 9001 c 165.5
9b 9002 c 128.5
9c 9003 CH 1296
9d 9004 CH 130.0
9e 9005 CH 128.9
af 9008 CH 1296
9g 9007 CH 130.0

Figura N° 146. Captura NAPROC-13: compuesto 11, clave obom09 5166 11.



Propiedades
Nombre Trivial:
Nombre Sistematico: (15 ,4R,55 6R,7R,9S 103 }-1-Acetoxy-9-trans-cinnamoyloxy-5-hydroxydihydro-g-agarofuran
Familia : Terpenoids Grupo : Sesquiterpenoids Tipo : Agarofurans
Disolvente : CDCl: Férmula Molecular : CogH3405 Peso molecular : 442 283
Bibliografia : Torres-Romero, D, Mufioz-Martinez, F, Jiménez, | A, Castanys, 5., Gamarro, F., Bazzocchi, |.L. Org Biomol Chem (2009) 7,
5166-72
Desplazamientos Quimicos RMN 3¢ Estructura
Num Num2 Tipos  &(ppm) Numeracién ~ @(ppm)  Sin numeracion
1 1 CH 734
2 2 CH2 21.3
3 3 CH2 266
4 4 CH 334
5 5 c 91.0
6 6 CH 77.8
7 7 CH 50.5
8 8 CH2 321
9 9 CH 731
10 10 c 497
1" 1 c 82.3
12 12 CH3 30.8
13 13 CH3 26.0
14 14 CH3 18.7
15 15 CH3 17.8
1a 1001 c 170.0
1b 1002 CH3 209
9a 9001 C 165.9
9b 002 CH 117.9
9c 9003 CH 145.0
9d 9004 C 133.3
9e 9005 CH 128.0
af 9008 CH 128.6
90 9007 CH 130.1
Sh 9008 CH 128.6
Ell 9009 CH 128.0

Figura N° 147. Captura NAPROC-13: compuesto 13, clave obom09 5166 13.



