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i.-INTRODUCCION 

La faailia de las Labiadas. esta constituida por aproximada

mente 180 géneros y 3500 especies (1). 

El estudio fitoquimico de Labiadas ha permitido aislar meta

boiitos secundarios que presentan diferentes actividades bloióg~

cas. [ ~.3.4 l. pr~ncipal.Ja.e.nte fiavonas [SJ. diterpenos LbJ. y 

triterpenos 171- En aigunos casos. el aisiamiento de ciertos me

tabolitos secundarios han contribuido a establecer la Taxonomía 

de esta familia. 

Por ejemplo. las flavonas aisladas de1 género Thymus. se 

utilizaron para diferenciar la especie Thyrnus capitatus de otras 

especies del subgénero Thymus. Tambien se han utilizado en un 

estudio quimíotaxónomico del género Sid~ [ 5 ]. 

En nuestro país. esta familia de plantas. esta representada 

por qz géneros y 550 especies. El género ~As abundante de esta 

familia de plantas. en México y en el Hundo es el género Salvia 

[ 8. Y J. constituido por 275 y 900 especles respec~ivamente. 

Las especies de este género estan divididas en 4 subgéneros: 

Salvia. Sclnrea. Leonia. y Calosphace. Todas ias especies ameri

canas pertenecen a este últímo subgénero l 10 ]. 

En los estudios fi~oquimicos de Salvias americanas realiza

das hasta la fecha~ la mayoria de los diterpenos aislados tienen 

esqueieto de neo-clerodano { ent-clerodano ). r 11. 12 J 



1-'or eJempJ.o, la ~a.Lvinorina C 1 J. v el. ácido meLlsodórlco 

( 11 ). se aisl.aron de~ div.inorum y de Sa.lvia melissodora 

respectivamente. 

l-'or lo que se refiere a los trit:erpenos. se han ais.lado con 

mucha _frecuencia, cicldo ursólico { l.ll } f 1.3 J y dcido oleanoli-

co ( IV ) ( 13 y con menor frecuemcia. tríterpenos con esquele-

to de Lupano C V ) . 
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II.- GENERALIDADES 

La ~ thymoides ™11 esta claait".icada de acuerdo con 

Epling. en la seccion Flocculosae dei subgenero calosphace del 

genero Sal v~ 

La seccion Flocculosae del subgénero calosphace esta consti-

tuido por las siguientei:; 213pecies: 

§.thymoides ~.flocculosa ~.chama~"<lryoides 

[ji. incumbens §. griseit-oJ.ia §.coahu.ilernH!? 

:'¿.cognata ~.cruik~hanksii .§.!1!9cellaria 

§.chionophylla §.cedrosensiA §.Greggi 

§.arm~ ~.muelleri §.lYcioides 

ª.inornata §.serpyilifolia ª.cYanotrº~ 

Previo Rl µrese:nte trabaJo. hay una especie analizoda de la 

seccion ~y]...osae, y es ~-º-.~~_ggi 1 14 J. de la cual se describe 

el aislamiento de pimaranos t ácido isopinarico; ácido 1'"•-a-hi

droxi-iso-pimárico; acido 3-6 -hidroxi-iso-pimárico; lL•-O. 18-dj

hidroxi-7. 15-isopimaradieno y un clerodano; 7. e--8 -dihidroxisal

viacoccinD. 

Ademas. exis"t.e la hJ.pót.esis. r1arcinlI::1.ent:e apoyada por 1m 

estudio fitoquimico, de que ?-G.~s.! y ?.microphilla son la misma 

especie [ 15 1. ya que de ambas. se ais1aron di terpenos con 

esqueleto de clerodano y pimarano. La Q. !Q.icro_Rhyl1a se encuentra 

clasificada en la sección Ji..!•!gent.es del subgénero Calosphace. 



La bi,1:-;j_ntesif' de los terpenoides. sigue J.a via de.l á.:::.ióo 

mevalónico. como se muestra en el esquema No. l. La b!osint.esis 

de los flavonoldes se presenta en el esquema No. 2. 

Todo lo ant.erior hac~ evidente la necesidad de realizar un 

estudio quim1co sistemat1co de las ~a1vias mexicanas. para obte

ner mas datos que perm.i tan establ.ecer una cl.asit icac.ion quinio

siste.mat:J ca. 

Por .lo tanto .lus obJetivos de este trabajo son: 

a> . - Aü--:..Lnr y caracterizar .los metabo.ll tos secundarios de 

una pool.ac.i.on de ~lvia tnvmo.id~ ~. ut:i.l.i.zando tecrll. .. cas cro

matografj cas y espect1·oscOpicns. 

bl .- Obtener informacjon y apor-t:ar datos. parn delinear el 

perf.iJ. quimico de las Labiada..§ y asi como resol.ver problemas qui

miotaxon6micos de la Sección. 

e). - Contribuir al. es"tudio sist:emá.tico de los !~11.&.@~t~.§. y en 

especiai del género Sa1via en México. 

dl. - Obtener los metaboliT,os secundarios de esta pl.Bnta para 

investigar su posible actividad biológica. 
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I1I.- PAHTE TEOHICA 

Estudio fítoqUimico de Sa1via thvmoides Benth. 

La Sa1via thvnoides Benth. esta clasificada de acuerdo con -

Kpling [ 10 J. en ia seccion Floccu.losae del. subgénero Calosphace 

del género Salvia. Crece en los Katados de Puebia y Oaxaca. 

E1 especi.mén de Salvj.a thymoides aoa.l1zado. t'ue recolectado en el 

~stado de Oaxaca y c.Lasificado por e.l Dr. T.P. H:amamoorthy. 

Del extracto a.cetónico. de 1.as partes aéreas. de esta pJ..an

ta se a~aiaron ioa siguientes metabo.litos secundarios, cuya ca-

racterización se describe a continuación. 

El componente aislado en mayor cantidad. se obtiene de las 

fracciones de polarid~d intermedia y ea un producto cristalino 

anari.11o con p.f. 192°C-194ºC ( Acetona-Hexano ). ( Vl ). 

su espectro de I.H. ( Espectro Ho.1 ) nuestra en 1656 cm{-1) 

carbonilo de cetona conjugada ) 1612 cm(-1). 1591 cm{-1}. 

1551 cm(-1) y 1548 cm(-1) ( aromaticos ). y 284& cm(-1) y 

1023 cm(-1) (aetoxilo). Este espectro sugiere se trata de una 

.flavona. ( Figura l } . 

FIGURA 1 



E.1 espectro de R.H.N. de 1H de ( VI ) ( ~0 HHz J ( CllCl:t ) 

Espectro No. Z ) muestra .las siguientes seña.les : 

o (ppm) 6.52s 6.56s ó.95d 7.35d 7.5dd 3.9S 3.95S 

J=9Hz J=2Hz J=:l; 9Hz 

.Integral 1-H 1-H 1-H 1-H 1-H 3-H 9-H 

y además. en ó 12.64 un singulete intercaabiable con D2C) y que 

integra para 1 

( VI J ~ - Hldroxi-6, 7. 3• .4· - tetrametoxitJ.avona 

Asi. la sefiai en ó 12.64 que intercambia con D:z0, se asigna a.1 

proton t·eno1.1co en posición 5 del anil.J..o ~. el cual f oraa un en-

lace de Hidrógeno cvn el grupo carbon1lo. 

La sefia1 dd en (1 7. S ( J = 2, 9 Hz ) • se asigna al proton & 

de.l anillo g_. Presenta un acoplamiento meta. J = 2 Hz>. con el 

proton 2' y un ñCoplamiento orto ( J = 9 Hz con el protón s•. 

La señal. doble en ó 7. 35 ( J = 2 Hz } . se asigna al 

protón 2·. tiene un acoplam1ento ~ t J = 2 Hz J con el protón 

6º. 
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La sehaJ dot'ile en ó 6. 95 corresponde eil protón J.• Y es·to 

acoplado en posición orto ( J ~Y Hz) con el protón&'. 

Por comparación de los desplazamientos quim1cos. de las se-

ña1es simples en 6 b.~2 y ó 6.Sb, con los descritos en la litera-

tura l 18 J. se asignan a .los protones en las posiciones 3 y 8 

respectivamente. ~n 6 J. 9 se observa un si.ngulete ( 3H } • que 

corresponde al metoxilo en posición 4" y en O 3.95 un singulete 

que integra para 9 át.omos de Hidrógeno y que se asigna a los me-

toxi.l.os en posición b. 7 y 3' . 

El. peso molecular de esta fl.avona,iue deterrninndo por espec-

trom.elria de lóla.sa.s y esta de acuerdo para una fórmu.ia condensada-

e nH1eO, y su fragmentac10n se indica en el Esquema No.3. 

c.;01:1;0 t·ragmentos =iAs j !lpOrtantes. se tienen .los siguientes: 

m/z 11 :358 100'"'°" ) ,M-15:3J't3 ( 1~0'1. ) ,H-lB:.::041 ( 10% >.A1:53 

551. ) ,69 4~ )_ 

La comparación de ias propiedades físicas y espectroscópicas 

de esta sustancia corresponden con las descritas en la literatu-

ra [ 19, 20 J. C p. f. 190°C - 194 ºe l 19 J. para la 5 - Hidro-

xi-6, 7. 3", 4"-tetrametoxiflavona. 



Ehquu:a Ho. J 

111/e, 351 ( JOD 11 m/e. 343 (100 il 

~H,o~ J;oc~ l 

m/f! 196 

m/e. 153 

I~ ~. 
CH 30 1 

• o 
m/e. 357 

-co -
m/e. 181 

5-Jl.ú!r...o:ú- 5, 1. 3', 41 -tt>t'Jutme-tnx..i-

6lnvona. 
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A partir de las fraccione::; de polaridad lnteraedia. se obtu

vo un compuesto crista.lino amarill.o t VIJ ) • de p. f. 187 ºc-169 ºe 

i Acetona-Hexano J. que en su espectro de l. R. Espect;ro No.3 ) 

presenta bandas caracteristicas para riavonoide Fig. 1 

A si en v mAxima se observan .las siguientes bandas: 

L64U e• (-1) carbOnilo de cctona conjugada J; 1&04 cm(-1), 

1~87 c•(-1). 1~34 ca(-1) v 1460 cm(-1)( aromáticos ); 28S4 cm<-ll 

y 10i4 cat-1) metoxilo). 

!il espectro de R.H.N. de lude ( VlJ ) < 00 MHz > ( Cl>Cl" l 

( J!:.spectro t4o. -4 ) presenta .las siguientes seria.Les: 

o ( ppm ) b.52 s b.55 s b.93 d ·1.4 dd 7 .44 s 

J 9 llz J '.t, 9 Hz 

lntegra1 1 - H 1 - H 1 - H 1 - H ' - 11 

ó ' ppm ) 3.98 "' :.:S.96 s 3.9Á: B 

integral. 3 - H 3 - H 3 - H 

Además presenta dos intercambios con ll,o,el primero en 

6 ~.79 y el segundo en ó 12.74. ambos 1 - H. 

1 

1 

~H..0 
( v11 J s. ::i" - d1hidf"ox! - o. 7 ... 4' - tri.11.etoxiflavona 
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La sería) en O 12. 74. intercambiab.le con Dza, corresponde aJ. 

proton fenóiico. en posicion ~ deL anillo ~. que adeaas esta for-

mando un puente de llidr6geno con e1 grupo carbonil.o. IU segundo 

inlerca111bio con ü ?(.) s~ as1gna a.l hidroxil.o ~n ponic.ion 3 • .:Je1 a-

n.i.Llo ~;. 

Lon: tr(.:S singu 1.etes en 6 3. 9.:C:. b :J. 9b y b J. CJ[:j se ae:iy,nan a 

los meto~i~os en Jas posiciones 4'. 6. y 1 respectívamentd. 

l .. a sei:ial aoo le de dobl.es en o 1. 4 J = z. 9 HZ ) • se asigna 

ai proton b"; el cual presenta un acoplawÁen~o Q!:!.Q < J ~ 9 Hz 

con eL proton en s· y un acoplamiento meta ( J ~ 2 Hz con eL 

protón en 2·. Ei doblete en O 6.93. corresponde al proton 5' y 

tiene un acoplamíento orto ( ;¡ = 9 Hz ) con el protón 6'. 

La ccmparaciOn de los desplazam~enros qu1micos. de íos sjn-

gulttes en ó 6.52. ó 6.55 y 6 7.~4 con los dcscrí~os en la li~e-

ratura ( iu l, permi~e se asignen los protones de las posiciones 

3~ a y 2' respectivamente~ 

el peso molecular de esta flavona tue determinado por espec-

tromc:;:.:tria de masas y esta de acuerdo para una fórmula condensada 

e ••H,,.o,. y su f ragwentac:i.On se indica '-'=li ~1 esquema No. 1,. siendo 

l.os .freigmentos mas J.11portantes: w/z H :344. M-H:.:.,43 ( 1.:JX ) ~ 

t1-11e:32Y ( 76";;. ), H-C0Me:301, 1~3 ( 70.8;<. ), 69.l ( 1"'"lt). 

Las propiedades descri~as previamente mencionadas. estan de 

acuerdo con las descritas en la literatura. para esta flavona 

t Vll >. que recibe el. nombre comün f;__qpatorin.1!..... la cual esta dis-

tribuida ampliamente en la naturaleza l ~1. 22 1-
o o 

( p. f. 196 C-198 C ). 



E.!iquc.ma. >Jo. 4 

m/c. 3.f.J 17'l.. 3 iJ m/c 329 116 U 

mir. 196 m/C 343 

mir. U1 
m/e. 153 

5, 31 -Vilti.dMú.-b,1, .J' .;tJi-imUin..i..-

6la\Jo1w 

lb 
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Varias .fracciones de polaridad intermedia Hexano-AcOEt (4:6) 

indt_caron en su espec1.ro de l.H. t Espectro No.5 }. las bandas en 

.270"-320'1 caC-1) y 1·110 c2(-l) ( características para ácido car

boxilico ) , 174{i? cml-ll y tT7tt cm(-1) t y-lact:.ona l. 34b3 cmC-1) 

1 hidróxilo) 1611 y 1ti36 cm(-1) (dobles enlace~). { ·1111a l. 

Para faci.litar su puri1icac1.6n. se obt.uvo su ester 111et..:ilico 

f Vlllb ) por tratamir.nto con disolucjón etérea de diazometano. 

El éster metílico ( V111b > es un sólido blanco cristalino 

con p. ~-. J "tt> ºc-141:1 ºe f Hexano-Aceton.a 1 y { a J ~ 
0 

El espectro de l. H.< l!:spectrü rio.r.o l. (tC ¡ v1111_. ) : 

llU6f.H':J··a en .lt.1 ;¿ cm ( - J ) • J.t1:..-ie cm ( - J. J ( do o.les l igaduraa 1 , 

en 1711 cm(-1) l carbonilo de éster ) en 17l:LJ. v 1148 cml-1) 

e Y-lactona-a.B-insaturada )1 23, 24 J. Estas señales se observan 

como t1na banda doble y corresponden al f·enómeno conocido como 

Resonanci ñ de Fermi. f :l~ J • 

La absorción maxima en el tJltrav.i.olcta < U.V.) a 20~ nm apo

ya la existencia de una y-.lactona-a ,a -insaturada f :.!3 1. 

h:n el <:?spectro de H.M.N. de 1 H ( Espectro No. i ){Tabla No.1 J 

d.e esta F>ustancj.a, C Vlllb J se observa un multiplete en h =..K"• 

( las se.hales compr~ndida.li eulre lJ ~. 7'..:J y b b. l, intePl" nn para ?. 

protones ) . y un doblet•.;: ( J--=-2 H:: J en ó 4. 1-r, ( 2H J, q11B- se 

asignan a 1os protones de una "Y-lactona-a. B -i.nsaturaoa. 

sustituida en 61 . 

En el espectro de H.M.N. de 13 c {Espectro No.8 )l VliJb) 

Tabla No.2 ) de cs~a ~ustancia, se observan señales que apoyan 

esta aseveración. 



16 

Se observa uu sin¡::ulete tn O 111 •. 0 que corresponde al carn0-

dt::J.. carbonilo; 11n 8inguJ.e1.e t!ll. b l'll.'1:,t que corresPoude al 

cart:.c.mo totalmente sustitu.ido del doble enlace; un dol:>.lete en 

O 11~.19 para el carbono trisustituído y un triplete en b 13.04 

para eJ metlleno _ 

Para el caso de las Y-lactonas-a, C ·-insaturadi'":lS. sus ti tu idas 

en a, el proton víni.lico aparece en ó I. 1 ·¡ y el desplazamiento 

quiaico en H.H.N.de 
1 t. de.l r..arbono, al. cua.l se encuentra unido 

aparece 14~-146 ppa :.;¡ l . 

¡.;sta inf"ormnción, permi t"f::! proponer la siguiente cstr·uctura 

parcial. ( .to'igura 2 J • 

FIGURA 

En el. espectro de Masas de esta sustancia ( M. ~44 > se ob-

serva la fragmentación tipica para las 'f-lactonas l 28 ] • adema~ 

se observan los -fragmentos cuya re_tación m/z. es a3. 97. y 111, 

siendo este ú.Jtimo fragmento. el más abundante de .los tres. 



Estos fragmentos estan represen~ados a~í; 

h +. 
83 97 

R .o 
+ '-....../ 

]]] 

Con !"!Sto, 1u est.ruct..ura parcial anterior, se expande a la 

siguiente. l Figurü 3 1 

l'IGUR/\ 3 
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Por otra parte. en el espectro de H.M.N.de 
1

1-1 de ( Vlilb ) 

(Espectro No.7)( TabJa NO.l ), se observa un .muJti.pJ.ete en ó 7.2 

que se asigna a un pro ton H a un carboni lo y en b S. 95 se ohserva 

una S<:íi<::1l ( ddd ) ( J=10. "•· 4 Hz ). las setia.les comprendidas 

entre ó s. IS y o h. 1 • integran para 2 prot.ones ) _ 

J..as seña.les en b 7.2 y ó 5.95 se asignan a 2 protones olet·i-

nicos que estan en posición~ entre si y en posición a. y a un 

grUPo cart>oni.lo resr+ectivamente. 



La J para 1.a pos.icion ~ l:.lene un valor <le 1.'.3-18 Hz. 

l!:n b !:>. :¿~ se ob!'!erva un ddt t J=l~. ~... 4 Hz 1 que inte,r:.ra 

para un proton. que también est.a en posicion ~. respecto a l.os 

'1r•s proto11es Listados ilnterl.l)rmenLe y que ademas esta vecino a 11n 

metileno; este pro"lón esta en posición 6 al grupo carborülo. 

( i••.igura 4 ) . 

FIGURA 4 

Los a tomos de carbono. a los cuales est&n unidos esi;oz tres 

13 
protones aparecen en R.H.N.de c. como un dooJe"te, caoa uno. a 

ó 1.:c!t>. 76. b 12fJ. 42 y b l4l-J.4H rE::spectivamente. 

También se observa un singuiete en b J. 15 ( ~li l. que co-

rresPonde al metiio del esT.er met.1lico. Vl1lt• l. 

Se realizaron experimentos de doble resonancia magnética nu-

clear de 11-1 de l Vl1.Lb ) y se observó en el espectro ( espect:ro 

No.9 }. que al irradiar ~a zona comprendida entre ó 7.0~ y ó 7.25 

(u.a a un carbonilo ) • .La sehai en O 5.25. H &. se simplifica 

de un ddL a un ot { J ; 1~. 4 Hz ) y por la mul~iplicidad se in-

fiere que esLe protón es vecino a un meLileno y al. protón y. Así 

mismo por el va1or de J = 10 Hz. se puede deducir QUEi' H ó, se en-

cuentra en posicíon ~ respecto a H Y~ 
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con la saturacion de la seftal centrada en 6 7.25.se observa 

ta•bién que la setta.l en ó s _ 95 pasa de ddd a dd ( J =10, 4 Hz } • y 

que P..stá en posición cis, respecto a H ó. 

EJ. compuesto V1l.ll> muestra también en R.M.N.de lu { Espectro 

No. J ) , singu.lete ancho en b "•. U:J ( lH. H. ) • \.J in -= L. Hz y un 

trip.lete < J=2 Hz } en O S.~4 lH, 1-1 111 ) • Por la .mu.ltipl.icidad, 

de cada una de estas aeria1es, se propone que estos protones ~_aten 

cercanos a un grupo -CH~--

Con base en l.o anterior. estas seña1es se asignan a un me-

t..Lleoo term.Lna.1 y a un carbonilo, l.o que pcr.1:2.ite et>tableccr la 

siguiente estructura parcial. ( 1''igura S. 

FIGURA 5 
1 

También se obtuvo e.l espectro de H.H.N. de H. de esta sus-

tanci.a, corrido en Cl.X!l. ':.'f + ~~ ( Es~ctro No. tftl } y se observa 

un deap.lazamiento de .las señales a campo alto~ comparación con 

el espectro corrido en CIX!l3 ( Espectro No. 7 ) . 

.El espectro de R.M.N.de 1 3c, de Vlllb (Espectro lio.B }. 

muestra la presencia de 21 átomos de carbono. de los cuales. uno 

corresponde al neti1o del éster metílico, por io tanto. este me-

tabo1ito secundario tiene la estructura de un di terpeno ( e :te ) _ 
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El peso molecular de~erainado por Esi>ectrometria de Masas 

( H+. 344 concuerda para una t·órmula condensada C:r:,~o .. y tie-

ne un l.DH Indice de det-iciencia de hidrógeno ) de B. En las es-

tructuras parciales, mostradas hasta el momento se justifica un 

l.DH=7. y no existiendo en el espectro de H.H.N.de 1n mas dobles 

enlaces o enlaces con hetcroatomos por justiticar. el restante 

lDH solo puede corre.."lponder a un ani.llo. 

A partir de .los datos de R.H.N.de 
13

c, se observa que sólo 5 

at.omos de Garbono, se muestran como un doblete. Cuatro de ellos 

ya están asignados, el último tiene un desplazamiento quiraico de 

3!:..BJ ppm, lo que indica que es un carbono sp.3 y por la mult1-pli-

ci.dad ( es un doblete ) • se int".iere que es un carbono trisusti-

tuido. esto permite estab~eccr ~a siguiente estructura parcial. 

( Figura 6 } . 

R"I-------r-

FIGURA 6 

H 
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A partir de los dat:os de R.11.N.de l3 c. se observo que hay 

tres átomos de carbono. ó 51.89. b 13.85 y ó 18.59 cuya mu.ltipli-

cidad es un cuarteto . .lo que permite afirmar. que se trata de 3 

grupos metilo; el primero de ellos ya esta asignado y-corresponde 

aJ. metil.o del éster metílico. En el espectro de R.M.N.de 1 H, se 

observa una señal siiap.le en O ~. /0 ( 3H ) y un doblete en 6 0. "76 

( 3H ), estnR 5eha1e..~ confiraan .la presencia de .los otros dos 

grupos meti1-o. 

Con base en los datos previa.mente discutidos y tomando en 

cuenta e.l antecedente de que, de.l total de diterpenos aislados de 

Salvias :c:iexicanas, el t:S~X son cl.erodanos;. se in.fiere que este me-

tabol.ilo secundario. aislado como éster metílico presenta esque-

.leto de !:>, 10-seco-cl.erodano, proponiéndose osi. • .la siguiente es-

truc1:ura plana ( Vl.Ilb ) . 

Vllla I< = H 

Vl.Iíb R CH, 
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Esta estructura corresponde a un d1~erpeno con esqueleto de 

S.1'1··Seco-clerodano y se deno•ina como el Ester metíJlco del 

Acido s.10-seco-clerodan-1. :J, ~( .19 } . J3-tetr&en-15.16-0llda-

18-oico. 

L>e acuerdo con l.a m~todologla util1zaoa para aislar este me

taboli to secundario. se aElraa que el diterpeno esLa presente~ en 

la planta como ácido carboxílico. 

Este diterpeno con esqueleto de 5,10-seco-clerodano fue pre

viamente aisl.ado y caracterizado, como una mezcla aceitosa. por 

llohlmann y colaboradores r 29 J. a partir de unn planta denomina

da Pul.icaria aneuS't1fo.11ü; "J;rabajo en el cuol. no se os:í!mu ni la 

estereoquimica, ni se describen todas las propiedades fisicas Y 

·espectroscópicas. 

Se han ais1ado d1terpenos con estructura de 5,10-seco-clero

dano. a partir de plantas del genero de lns Compuestas tales como 

Nidorel.liJ 1 .30 J. Conyza stricta ( 31 J. Heteropappus altaicus 

32 ]. Gran~ aaderaspatana 

3~ J. Conyza sacabr1da L 36 

32, 33 J. Baccharis flabeilata 

y por Ul.tuno conyza laponica 

34 J. En el género~. ésta es la segunda ocasión que se 

aisla un diterpeno con esta estructura. anteriormente se obtuvo 

de la planta Salvia cardiophylla l 37 ]. 

A continuación. se enlistan los desplazamientos químicos en 

P..M.U. <.Je 1 H. para .Los hidrógenos en posición l. 2. 3. 19 y 19". 

del anillo 5.10-Seco-c1erodano. de algunos diterpenos aislados 

del género de las compuestas. C Tabla No. 3 ). 
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Tabl.a No. 3 

l 
Desplazazaiento químico en H.M.N. de H. de los protones del 

anilJ.o s.10-seco-clerodano. de aJ.gunos di~erpenos aislados de lns 

Compuestas 

Posición del Estructura 

H VU1l> IX X XI 

5_::¿5 ddt 5.38 dddd 5.22 dda !:i • .:J5 dda 

J = Hl.4,4 Hz J = 12.~.12. J = 12.4. J = 12. 

.l .• 5 HZ 2.5 HZ 

2 5.95 ddd 5.Y2 dd 5.81' da 5.93 da 

J 10,4.4 HZ J = 1:.! • :-i, 2 HZ J = 12, 2 HZ J = 7.. 5 HZ 

3 7.2 m Y.27 m '/.24 ctda 7.25 ddd 

J 3.1.5 Hz J = .l.S • .1.5 Hz J = 2. 5 • 

2.5.2.5 HZ 

19 S.\14 t 5.06 t 5.03 sa 5.06 sa 

J = 2 Hz J = 1.5 Hz 

19' 4.83 sa 4.84 sa "•- 79 sa 4.84 sa 

w 
·~ = 4 Hz 

Ref'. §.th:tmoides 30 32 33 

s = singuJ.ete d dobJel:e tripJ.e'te m mu.ltipJ.ete 

sa singu1ete ancho da dol>lr;tte ancho 



EJ.Uit me.tLUco del 
Ac..ido <!.1':t!úc.ti.co { 1 X 1 

Eh.t<!JI. me.UU.co del 

.ludo No1t-<!.1't!Ue-Uo.o 1 X1 1 

2& 

El..t<!JL m<!..tle.ico <kl Aci<1JJ 

{2-me,ti.t.bu..tüunl 1 C-httu:c.Uco 1 X 1 

E~;tc..'t r.1c.t{.et('r d"-f. Ac.i..do 

19-ace.tox.l-<!.1'tMC-t.<co X Il l 
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A partir de ia TabJa ~o.J. se observa que el diterpeno ais-

1ado de 5alv1a thymoidcs, presenta despinzamientos químicos en 

B.M.N. de 1 H. simi.lares a los descritos para los diterpenos obte

nidos de algunas p.lantas del genero de las Compuestas. La compa

ración anterior conE1rma la estructura de Vlllb. 

Ei ani.11o 5.1~-Seco-c1erodano. presenta varias confor~acio-

nes. no obstante. ía disposicibn de los dobles eniace.s es ta.l. 

que permite que .los meti1os e - 17 y e - 2"'· uuestren desp.laza

mientos quim.icos semejantes en H.H.1'1. dc1 3 e. a los que presentan 

los mismos metilos en Clerodanos que tienen anil.los fusionados 

A/ B trans. \ Tabla Ho. 4 ) { '/..7 J. 

Tabl-a. No . .r. 

Desp.laza.,iento qui..aico en B.. H. H. de 1 l. de e - :.t0 y e - 17 de: 

Clerodanos con fusion de anillo A / u tr-ª!l§. ( 27 J 

Estructura Nombre b e - :ZI> [> e - 17 

XIII Acido kerlinico l!>.~ I6.1 

XIV Ajugarina I 1.7.3 15.3 

XV A.lugarina 1V 17.8 15.t't 

XVl Fnrticolona 19.Z 15.5 

XVll 18-Ace-cato de 17.9 15.B 

bacchal.ineo1 

Vll1b Di terpeno de 1B.5Y l.:J.8~ 

~-thymo1des 



A"jug<tlU'.na. IV ( XV ) 

A(:if 
oW 

: OAc 

~Ac 
AjU()tVU:M T 1 XT V ) 

:o 
OAc 

F1ut-Ueoto11a 1 XVJ 1 

18-Acctato de Bacchalincol I X V11 l 

28 
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La comparación de .los datos de 5 en R.M.N. de 
1 i:;. de la 

Tabla No. 4. peraite se asigne al metiio - 17. orientación a -

ecuatorial y al u.etilo - 20. orientación a - axial. 

La estoreoqui.mica de los diterpenos con estructura de ~.10-

Seco-clerodano, t"ue estab.lecida por Herz y colaboradores l 34 J. 

para el diterpeno, denoaünado. ester me'tilico de.l ácido estricti-

co ( .IX } . 

La siguiente Tabla muestra los desplazamientos quimicos en 
13 

R.H.N. de c. para los aeti.lo.s, e - 17 y e - 20, de dos diterpe-

n<.Js con anillo de s.1~-Seco-clerodano y del compuesto Vlllt.. 

Tabla No. s 

Estructurn ó e - ,-, 6 e - 20 Ref. 

IX l~.84 18.62 30 

XII 13.5 Hl.1 35 

VIIlb 1'.3-85 lB.59 "!2- thYmoides 

Con lo cual, s~ confirma la cstereoquímica propuesta para 

los metilos e -17 y e - 20. por lo tanto, la es~ructura de1 di-

terpeno ais1ado en este traba.Jo, es .la sigui.ente: 



( lllllb ) 

Asignandost:! las contigurnciones de .los centros quirailes ~::.omo 

sigue: l.! - CI ( H ) y c..: - 9 ( H ) • 



Tabla No.1 

Oatos de R.H.N.de lH del ~ster aeti1ico del Acido S,10-seco-clc 

rodan-1.3.s (1Y),1J-tetraen-15,16-6iida.18-oico. 

Posi.cion del H ó (ppm) mul t:ipli.cidad J ( Hz 

5.25 ddt 10.4,4 

2 5.95 ddd 10.4.4 

3 7.2 .. 
14 5.84 .. 2.1 

16 4.74 d 2 

17 0. 76 d 7 

1 Y 5.W4 t 2 

19' 4_¡¡3 s.ancho w 4 

20 U.70 s 

OMe :L7!> s 

Corrido en CDCJ :t. Referencia interna TMS 

s = singulete d = doblete t = triplete • = muitipiete 

31 
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Tabla No.~ 

13 
uatos de l<.M.N.de e de1 .Kster m.etíl1.co del Acido s.10-sec:o-

clerodan-1.3,3.(19),l.3-tetraen-J.5,lb-ó~ida.18-oico 

Carbono b lPP") 11.u1típ1icidad 

.1-40.-48 d 

l;¿B.42 d 

12b. "16 d 

4 144.94 s 

137.12 :;: 

6 3'.l.92 t 

., 
29.3!0 t 

35.83 d 

:J7. 97 s 

11> 34.93ª t 

11 35.Ho::t• t 



ratola N~•. ;.: 

' Cvnt.inua ) 

12 :2:i.b4 

u 111 . flJ:; s 

J4 11S.1Y el 

1!:> 17"'·"" s 

lb 73.'14 t. 

17 ·13.8!:> e 

18 l~b.50 " 

l'J 1i-1.9J t. 

"'" 11L !:>9 e 

21 ~1.89 e 

Señales intercambiables. s=slngulete d=doble~e t=tr!plete 

c=cuarteto Corrido en CDC13 a 20 MHz.Referencia interna TMS 
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oe las fracciones menos POlares, e.luidas con Hexano-

AcOEt ( e,2 J, se iogro separar. un sólido amorfo blanco. lil 

espectro de i.H. de esta sustancia ( XV!ll )( Espectro No. 11 ). 

muestra bandas en :¿ 700-320'1 cm ( -1) y 1660 cr::i. ( · <l) ácido 

carboxilico ). y 803 cm(-1) metileno terminal. ~>C obtuvo su 

éster metíJ.ico. tratando esta sust.ancia con solucj_ón etérea de 

diazo11etano. 

El éster metílico ( XVllla ) es un sólido cristalino b1anco. 

cie punto de fusión 1Y9 - .:.l"l ºc. Esta sustancia .muestra en su es-

pec~ro de I.H. ( Espectro No.12 ) las siguientes bandas: 

3bl8 cm(-l)(a1cohol secundario ), 1641 cm(-lJ ( dobiea enlac€a ). 

889 ca(-1) tmetileno tenainal.). l"/19 cm(-1) ( carboni . ..lo de éster). 

137b y 14~~ cm{-lJ ( metilos y metilenosJ. 

El. espectro de H.11.N. de 1 H de ( XVl.lle >< r;spectro No.1:.~ >. 

muestra dos singuletes anchos W in = 4 Hz. en ó 4. ~b t lH ) • y 

6 4.b9 ( 1H ). atribuib.les a ios protones de metileno terainal 

de un isopropenilo; un singulete en 6 ~- 74 ( 3H ) • ó 0. 79 ( 3H ) • 

15 0.Yl ( 3H ) y 6 ~.94 { 6H). que corresponden a 5 grupos meti

los; un singulete en ó 3.64 (3H ) para el grupo -COOMe; un singu

.lete en ó 1. 66 ( 3H ) . que corresponde al meti.lo del isopropenj.

lo. También muestra un multip.lete centrado en 6 3.1 ( lH ) que se 

aa1gna al proton axia1 al grupo hidroxilo ecuatorial, ademas pre

senta intercambio con D20 en ó 4.69. 

Su peso mo.lecular determinado por Espectrometria de Masas 

( M. 470 ), es~a de acuerdo con una tormu.la condensada C;,1 1{,.Q, y 

presenta l.a fragmentación L 38 J, ind.icada en el Esqueaa No. 6. 



CAqurma No, 6 

m/e 411 n/c 470 m/e 455 

/ 

tn/e 450 r.i/t 427 

Be.tu.linrttD de lle.ti.lo 



)l.. 

~OZ:,H3 
H 1 

mh 262 

E.óqul'r.!l No. 6 

Be.tu.Una.:tD de. l!e-Ulo 

r+JL?
Ho~ 

tn/c 220 

+ 

~H2 
HO~ 

r.t/e. 207 

l 

m/e 1 ~q 
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Por l.o t.anto se propone la siguiente estructura t xv1110 ). 

para este metabolito secundario. previamente aislado y caracteri

zado 1 .:J9. '4fó J • 

HO 

XVlll ) Acido t>etu11nico 

XV111a ) Betulinato de Metilo 

H !l 

H ~ CH 

ve lar,; ú.l timas .fracciones e.luidas con Hexano-AcOEt { O:~) , 

se logro separar. otro sólido blanco amorto. lV ). El espectro 

oe l.H. oe es~a ~ustanciu ( Rs~ctro No.14 ), muestra bandas en 

·¿1~fó-:.J:¿40~ cm{-l) y lb9\'7 CI'l(-1) 1 ;ic1do carboxilico l. J4o:, cm(-1) 

t hidrox1.lo ) . .se obtuvo su éster tneT i lico. tr;itando esta su.stan

cia con soluc.ión etérea de diazome't_a110. 

El és1:c:r met:.J..l'ico l !Va J ez ur1 sólido amorfo b.lanco. esta 

sustancia muestra •:!ll s11 espectro de l .R. ( Especi:ro No. t!-1 ) l.as 

siguientes bandas: 1729 cm(-1) t carbonilo J • .:350_., CJSl(-1) 1 alco

hol). y l'•bl.::'> cm(-1) y 1318 cm(-1) 1 metilos y metilenos ) . 
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Para facilitar la purificación de esta sustancia. se acetiló 

el. ~oter meti.lico mediante un tratamiento con anhídrido acético 

en piridin.a. lil. éster met..i..Lico aceti.lado ( !VO ) es una sustancJa 

que cristaliza f-!n forma de agujas blancoB y i:iene un P. l, ae 

2:;.0 'l'.::-:!'.l'.l 't. 

En zu espectro de l.H. de lVb (Espectro No.16 }, se obser

van las siguientes bandas: 30.:l-4 cm(-.1) ( insaturación ) • 

1'l19 cm(-1) (carbonilo de éster). 1370 ca(-1.) (metilo adyacente 

a un carbonilo correspondiente al grupo acetilo}. 1256 cm(-1} 

vibración a.si.métrica de Cli:J-CO-úR } • 11&& cm(-1) ( v.i.bración 

asimétrl.ca de R-CO-OCH:t >, y 1310 cn(-.1) y lL,b:;¿ cm{-1) (metilos y 

metil.enos) _ 

El espectro de R.H.N. de 1 H de .!Vb ( hope.et.ro No.l/ ) . mues

tra un triplete en ó ~-~5 < J~J Hz,1H ) correspondiente a un do

b.le enlace tri:.;u~t.i.tu.ido; un siu;;ulele en b J_ S9 t :;.H ) q1Je se 

asigna al grupo -C(.){JMe; singulete r:!n 6 ;¿. ~1;.! l _~H ) para eJ 

grupo funciona] ace"t J..lo; un singulete en O '9 _ ·, 1 t 3Jt >, b \1. 84 

C óH ) • O 0. 88 JH J , O CiJ. 91 { 6H J • y ó l .11 i 3Ji que se 

a~ignan a "/ grupos metJ. lo; un tri p.let.e centrado en h "•. "•~ e J = a 

Hz. lH } at:ribu.ib.le al proton axiaJ al grupo acetilo ecuatorial; 

un doble Je dobl~ centrado en 5 2 _ 9.14 e J = L'..:!:, 5 Hz } que se 

asigna aJ. proton unido a .18 - B _ 

El peso molecular <teterminado pr..-r Espectrometria <Je Masas 

esta d-rc: acuerdo para una fórmula condensada C:x.ti~~). 1 H.. 5 12 ) y 

su fragmentación es ia siguiente [ 38 J: C Esquema No-7 



E1iquema. No. ¡ 

~ ~.'-
' 02 

/ 1 

AcO ' 1 

m/e 512 m/e 417 

mh 262 

m/e. 250 ÁHf:Of:H3 l 

~ 
m/e 189 rnlc f0.3 



Por lo tanto. considerando ia evldenc1a espectroscópica y 

por comparación directa con una muestra autentjca. se asigna la 

siguiente estructura. para esta sustancia a.is.lada coso c.1 éster 

metíiico aceti.lado del ácido oleanolico t IVb ) . l 38. 41 } . 

R'o 

IV ) Acido 01eanólico H = H I<' = H 

IVa 

IVb 

O.leanelato de metilo H = CH 3 l<" 

Acetato del. oleano.iato de meti.io R = CH 3 H' 

H 

neo 
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De acuerdo con La metodologia utilizada en el aislamiento e 

identit-icación de esta sustancia. se establece que el metabo1ito 

secundario esta presente en la planta como acido carnoxilico. 



IV. PARTE EXPERIMENTAL 



41 

IV.-PARTK EXP&RlMENTAL 

a).-Haterial. 

Los puntos de 1·usi6n de los compuestos obtenidos. se deter-

minaron en un aparato .Fisher-Jone.s y no estan corregidos. 

Las cromatografías en col.umna se empacaron con Silica Gel 

b0 Herck ( 35-70 y 7"'-230 Mesh ASTH ). 

La cromatogratia en capa 1·ina se realizó utiJjzando croma"t.o-

placa de Silica t;el Herck F-:¿S-4, usando como revelador Sulfato 

Cér leo al 1'X. en ~so.. 2N. 

Los espectros de I.H., se obtuv.ieron en c1oro±ormo, nujo.l, 

en pastilla de IWr o en Ventana de Irtran. e11 un Espectrofotóme-

tro Perkin-Elmer Mod .337 o en un Espectrofotó=.etro Nicolet 101·-sx_ 

Los espectros de U.V. fueron determinados en un Espectrofo-

t6netro Perkin-El•er Mod .552. Las rotaciones ópticas se obtuvi.e-

ron en un Polar imetro Perkin-Elmer Hod. 241. 

Los espectros de H.M.N. de 
1 

H y 13 C se rea1izaron a 8\1.1 MHz y 

20 Mhz respectivumente en un aparato Varian FT-B0A. 

Los desplazamientos químicos estan dados en ppm. en unidades 

ó con respecto al THS. l.os vaiores de J estan dados en Hz .. .las 

asignaciones en 
13 

e se hacen con ayuda de .los espectros parcial y 

tota.laen~e desacoplados. 

Los espectros de Masas se obtuvieron en un apara1..o Hew1wtt: 

Pack:ard !:>98!:>-H. mediante la técnica de impacto electronico a 7"1 

e1ectr6n-Volts. 
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b).-Aislamiento de Gompuestos 

El especimen de Salvia ~oides estudiado fue recolectadc 

en el Estado de oaxaca y clasificado por el Dr. 'f. P. RamamoorthY. 

J..as piJ.rt:.es aéreas.secas y mol.idas de l.a ~ thymoidt:!'s 

f 3'.l97g ) fueron extra idos con acetona ( 20 l.i tras > a te.apera tu

ra ambiente durante 5 dias. Transcurrido ezte tiempo. el disol

vente fue evaporado a presión reducjda. obteniendo.se 93¡~ de ex

tracto. el cual fue scpar~do en sus componentes~ mediante una 

cromatografía en columna. empacada con Sil.lea Gel 35-70. 1500g) 

desactivada al 10% de agua( 150g). y utilizando como c~luYentes. 

mezcJ.as de Hexano - AcoEt y AcOEt - HeOH de polaridad creciente. 

De las fracciones eluidas con Hexano-AcOlit ( B:2 ) . se ais

laron 221mg C 0.~0b~. peso seco l. de un s6Lido amorfo blanco. 

{ xv111 } ~l espectro de I.H. I•:spectro No. 11 ) muestra las ban-

das características para el grupo funcional Acido carboxi.lico 

{27~0-3200 cm(-1) y 1b~0 cm(-1}. 

se sometieron a esterificaci6n "'•"' mg del tJcido carboxi.lico. 

con una disoluci.6n eterea de CHzN.z y despues de e1iDi.nar el exce

so de CH :;:N~ con AcOH, extraer con AcOEt, neutralizar con solu

ción al 10 ~ de N~HCO~, lavar con H2D y secar con HazSO. anhidro y 

concentrar a vacio, se obtuvieron 21 ng de un só1ido crista1ino 

bl.anco. { XV11Ia ) • punto de fusión de 199 ºc-201 ºc. 

Sus propiedades espectroscópicas son ias siguientes: 

I.R. ( Espectro No.12) CHC13 ~ max.cm(-1):3610,1719,1641.1455, 

1376,889. 
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1 
R_H_N.de H ( Espectro No.13 ) 80 HH.z ( CDCl::- ); 

ó4_56(sa.W1r.r=4Hz.1H).ó 4.69(aa.Wzn=L,Hz. 1.H). 

0.74 s. 3H ). 0.79 ( s, 3H ), 0.91 (s. 3H) 0.94 s. 6H >. 

3.64 (s. 3H ). 1.66 ( R.3H ). 3.1 ( m • .lH ). 1._&9 intercambio 

con agua deuterada. 

E.H. { C,n~) m/z (abundancia relativa): 470 ( b.8 >. 
455 ( 2.0 l. 4S2 ( 2.2 ), 189 ( 91.6 l. 69 ( 72.9 ). 55 /4.S ) • 

43 ( .100, pico base ) . 

Las propiedades t'isicas y espectroscópicas de esta sustancia 

corresponden con las dencritas en la literatura l 39, 40 J. para 

e1 éster metiiico de1 Acido Betuiín1co ( XVllla ). 

De l.a misma po.laridad se obtuvo otro sólido amorfo blancu 

1.1275 g, 0.034 % peso seco J. 1 lV ). 

En su espectro de l.R. ( Espectro No.14 ) se observan las 

seña1es para e1 grupo Xunciona1 ácído carboxilico 2700-3200 

Cll(-1) y para faciiitar su purificación, se obtuvo su éster ae-

tilico ( !Va), al tratar 78 mg del écido carboxi1ico con solu-

ción etérea de CH:iN 2 • y despues de tratarse en la forma previa-

mente descrita. se obtuvieron 45 mg del producto metilado. de 

punto de fusión, superior a 300 C. 
En su espectro de I.R. { Espectro No.15 >. se observan las 

siguientes bandas: 172Y cm(-1) t carbonilo dt:! éstc.:.r ),.:l500 cm(-1} 

{aicohoi). 1460 y 13/8 cm(-1) l metiios y meti1cnos J. 
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Posteriormente. se acetl.lo el éster met:i.lico. para ello :;e 

disol.vieron las aguas znadres ( :¿~ ml ) en Pir·idina y se adiciona-

ron ~ ml de anhicJr1do acético, y f':e dejo reaccJonar durante 2 ho

ras a temµerat:ura ambl.ent.f!. Pllster.xormente se virtió la .mezcla en 

tde.lo y se J. ova sucesíva111ente con Hl.!J. flaHCO 3 , y U2Ü; se seco 

Na~:. anhidro y a~ concent:r1. a vac:io. obteniendo Id." m.g de-1 éster 

metílico aceti.lado ( 1Vb J. ~sta sustancia cristaliza en forma de 

agujas b.iancas. rurnJe a :;¿;¿'1 iv-~.'..c! 'l:, ( el punto de f"usión descri-

to es '..!:..!.J 
0 
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Las propiedades espectroscopicas de ( lVb ) son: 

1. U. ( Espectro No.1'7 ) ( CHC.i :J ) v cm.(-1): 3'124. 1719, .1370. 

125b. i16B. 1462. 

H.H.N.dc lH Espectro No . .17 l CDCl :i ) ( 8'1 MHz ) O : 

s. 3H J, ~-~~ C s. ~H >. 

"'· 71-

.1. ll 

t, J=3 Hz, 1H ). ~.SY 

s. ::SH ) • 0.8<• 

s. 3H } , .tt.4~ 

s. hH ), 0.88 f s. 3H >. 0.91 (s. 6H ) 0 

t.. J=b Hz. lH J. :.!.U-4 ( dd.J-=l:.:.~ Hz.JH J. 

h.M. c;:Dl~O..) 1111z (abundancia relativa): 5.1.:G ( 1-~ ), 

4Y7 ( t:i_:¿ ) • 262 ( 3~.4 ) • :GU3 \ l~ui. pico base J. 189 ( Z7.U L 

,,,·3 ( :J.4.2 L 

l.d comparacion de estas propiedades fisicas con las descri

tas eu .la .literatura l JU, 41. _.2 J, permiten caracterizar a esta 

sustancia como e1 Acetato dei Oleanolato de metilo ( IVb ). 

El coaponente aislado en m~yor cantidad ( 1.9218 g. 0.058 %, 

peso seco ) . et; un producto cristalino aearilJ.o, C VI ) con punto 

de fusión 19~ <c-194 ºc. obtenido a partir de J.as fracciones elui

das con Hexano-AcO~t ( b~4 ). 
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Sus propiedades espectroscópicas son ias siguientes: 

1. H:. l Espectro No.1 ) ( CHC..:.l:. ) V max. cm(-1): 2U4b. H.'12.3. 

fLH.N.de lH Espectro No.2 ) ( Cl>Cl3 ){ S~ HHz ) 6: 

b.Sb s. 1H. H-8 ) 0 6.9!:t (d. J = 9 Hz. H-5º ). 

7.32 d. J = 2 Hz.. lH. H-2'). 7.!>0 ( dd, J = 2; 9 Hz, JH. Ji-:¿•). 

3.Y { s. 3H, -OHe-4' ), 3.Y5 s. <JH, -OHe-3' .. b, 7 ) , 

12.b4 ( lnterc..ambio con U 20 ). 

E .M · ( C 1..liu,Lh ) m/z ( abundancia relativa ) : 35.U ( 1W'1. pico base ) 

::J.43 ( 11"1.1, pico hasf:: J , 1 ~3 ( !:t~ j • b9 ( 4,,., ) • y corresponden con 

ias descrítas en J..a li~eratura 19. 20 J. para la ~-Hidroxi - 6. 

'l, :~ ·• 4' - tetramet:oxit"J..avona V.l ) • 

De .la pv.laridad Hexa.no-AcOEt ( 4: 6 ) • se aislaron 0. 039 g 

0.001 ~. peso seco ) , de una sustancia cristalina amari.1la con 
o o 

punt.o de tusión 187 C-U.iY c. identiiicada por comparación con da-

tos descritos en ia literatura [ 21, 22 J como Eupatorina vil 

( 5, 3"- Dihidroxi - 6, 7, 4"- trimetoxitlavona ) y muestra las 

siguientes propiedades espectroscópicas: 

l.R. ( Espectro No.3 ) Nu1ol ) " max.cm(-1) 2B~4. 164B. 1604, 

1SB7. 1534, 1460, 1014. 

l 
R.11.N.de H ( Espectro No.4 ) ( t...:OCl:r ) t!"1 MHz ) 6 ' 

b.,S:¿ ( 1:>, lH, H-.J J, 6.:ó ( o, lH, H-U J, 6.Y.3 { d, J .=... 9 Hz., 1H, 

H-5' ) • /.4 1 dd, .J •• :.:. Y 11~. 111, 11-b' ) , 7.44 ( s, lH, 11-2' l, 

:3.Yl:J ( s, 6H, -OMe-6 ), 3.9b ( s, ::JH, -úHe-/ J, 3.Y2 s, 311, 

-OMe-4 • ) , 5. 79 { 1ntercdmbio con U zO, 1H. -OH-3 • ) . 

12. 74 ( .intercambjo con D ::O. lH, -oH-5 ) . 



E.M. ( C 1afiu.07 ) 111/Z ( abundancia H!.l.at.iva ) : 344; 343 ( 1.3 ) • 

J29 C lb ) • l!>H ( 70.8 J. b~.1 ( lOlb, pico baHe ). 
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Algunas fracciones de µ01.ur1dad int.e:rmedia Hexano-Acctut.o de 

&t:ilo ( 4:b ) • mostraron en HU e...spect:ro (.j¿ _l.H. ( 1-.spectro Ne·.~ ). 

l<.ts banans carai.::.te1-J.!;tJ.cat-; para ~l gru1•0 1uuc.ional acido crlrbox.i-

~.ico t ¿;~~-~~uu cmi-J) y 1/lU cm(-lJ 

guientes seria.les; l/4l1 y 1·,-1b cmt-1) y-ldctona ). 3464 cm(-J), 

hidrox.ilo J. lt.oll y Jb::Jb c.a(-1J (dobles enlaces ). (Villa J. 

Se ol•tuvo su éster met..i..lJco t V.lllb ) • al trat:ar 2.67~1', g de 

prod11c-co crudo. con una diBolucJón de CH~2 • y despues cteJ trata-

miento usual. se obtuvo el producto esteriíicado, el cuill fue se-

parado en sus componentes, med.iante una cromatografia en columna 

{ U0 g. Silica Gel 10-2.30 ) • e.luida con mezclas de J-lexano-/\cO.Et 

de polaridad creciente, y se obtuvieron ~-0~29 g dei éster meti-

llco a partir de la polaridad Hexano-AcUE~ ( ~:b J. 

El producto me:ti.lado. \ Vlllt. ) es un sóliac. blanco. crista

.liza en t·ora.n de a¿;uja5 y tiene un punt.0 de fusion de l4b°C-1.1 .. 0°c 

( Hexano-Acetona > y 1 a J~ 0 = -2:¿,J.8~ 

.tH espectro de J .H. de ViíLb auestra. ( Espectro No.b J ( CHCJ, J 

v11ax.cm(-J): 1·/t:i:J, J./4tl., 1/11, ló.J..:l. 1b3t:i. 

U. V. ( CH :;ioOH ) ( A max, nm • t: ) : :Z0~, ( 3V~8S l 

l<.M.N.de 1 H Espe<":tro No. 7 ) ( COC13 ) t 8" MH..z ) ó 

( Ver Tabla No. 1 } 

R.M.N. de 
13

c { Espect:ro No.H ) ( COCl:ii ) ( 2" Mliz ) ó 

{ Ver Tab.la No. 2 ) 



R.M. N. de 1 H f fo:spectro No. l'=' ) l COC.l 3 _. c,.v
0 

) t b'1 Mtlz ) b: 

~-1 e dt,J=l~.4 Hz, .lH, H-l ) . ~- /'-:j ( dd.J=l~. 4 Hz. lH. H-.:.! ) • 

1.11 ( m. lU, U-.:.~), ~.4o ( 1... 1H.H-111 ), 4.Y'>5 ( d, J = 2 Hz. 

lH. H-lb ) • ~.64 t d. J =. I Hz. 3H. H-17 } • s.~1 

""'·º"' ( s, lH. H-lY' } , 0.4b ( s. 3it, H-20 ) , 3.~ 

m, lH. li-lY ). 

s. 31-t. -OMe ) . 

El nombre semisistemático de esta sustancia es: 

Ester metil.ico del Acido 5, 10-Seco-C.lerodan-.l, :1. 5 

tetraer.- l!:t. 16-ólida ( Vlllb ) . 

19 ) . 13-

De acuerdo con la metodo.logia seguiaa para el aislamiento 

de esta sus"tancia, oc establece que este di terpeno. se encuJ::!ntra 

en .la planta. como acido car·boxiJ.ico. 

La posible actividad farmacológica de es.te di terpeno sera 

investigada, como una continuacion de este trabajo. 



llcuino-Ac.OEt 11:21 

1 OlCMola.tD de. ~ 

Ai:.c.ta.tc el~ 

OtNtncltt.tv de. r.id.i.Co 

1 PUúiL'.i .'leca 11 rraudli 1 

Ha.e.e ia.ct 611 c.n Ácr_fo na 1 

' 

,-//úhtn:.i-6,7.3' ,4'- 5,3'-Pilii.dwz.i.-

.(f•!VCJIH'T. 

llri:a1111-Ac.Vtt {J:/,J 

mezcla 

i ,. ... ,,~-1 
lfrt11110-.\ct1Ef t.'._l_:!_Jj 





V. -CONCLlJSlUUES 

uel estudio f"it:oquimico de ~lv1q thymo.id_~~ ~!lth. se pueden 

obtener. desde el punto de vista quimico. las slgujentes conclu-

sienes_ 

A pürtir de :J¿g/g ae Planta st:c:.a y mol.1aa se aislaron ~ me-

taboli lo8 necundarios. los cual es son: 

a , ~ - Hiaroxi - b. /, J". 4• - tetrametoxitiavona Vl , -

kendimiento 

b ) ~. 3' - Uihidroxi - b. J. 4' - ·trimetox~JJavorla e Vil ) 

( E'upatorina > H~udi111iento = 0.0"1 ~ 

e Aci.do Oleanólico IV } Hendimiento 

d ) Acido Betulinico XVI.11 Hendimiento ~ 0.006 7. 

e LJiterpeno Zeco-clerodano Vl1lb ) Rendimiento= ~.024 ~ 

I.>el total de productos aislados. Jos primero3 cuatro son de 

estructura conocida. tl diterpeno Seco-clerOdano ( Vlllb ). tam-

bién es de estructura conocida y fue aislado por primera ve7. por 

Hohlman y col.aboradores l ~Y 1. Cllos deS(.;r1tx:n la obtenc1óh de 

( VIílb J. como una mezcla aceitosa. cnunc.iando solo los datos de 

H.f'LN. de 1 
H y t-;spectrometría de Uasa!:>. 

El presente trabaJo. adema:.:; de aisld.r a ( Vl Ilb > en forlli'li 

cristalina y purn. se asigna la estereoquimica del ester metílico 

del Acido ~. 10 - Seco - cierodan - i. J. 5 ( 19 ), 13 - tetraen-

15, 16 - Olida, Vlilb ) así como también se completa el estudio 

de las propiedades físicas y espectroscópica&. 
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Aportando lo$ oa~os de H.M-N. de13c. Rotación Opt!ca. punto 

de fus ion y u. V.. s1endo esr.os a su ve¿;. a11ortacio11es n11evns al 

coo()c1m1en't.o de la corapos1c10n quiaica de las Sal.v1es mexicanas. 

~sta e..s la segunda vez. que se obt-iene un di terpeno con es

queleto de ~. 10 - Seco - clerodano a partir de unu ~-

La primera vez se aislo de 5alvi~ cardiophyll~-

El perfil quim1co. encontrado para 1a Salvia thvmoides ~ 

es .siail.ar al. encontrado. has"ta el momento. en la 111avoría de 

~ mexicanas. 

Por Oll:imo la ~ ~~ y 1.a ~}_-!-~i_a !.!!Y..!?_<;!).....sis~ 1.-Jenth. son 

lns dos p1an1:as estudiadas nasta 1.a fecha. de la seccjón 

~~-
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