Determinacion computacional de la ruta
biogenética de las cheiloclinas A-l
a través de métodos multiescala

Brlceﬁo-Vargas Flor Maria, Quijano -Quifiones Ramiro Felipe Mirén Lopez Gumersindo

productos naturales o
podrian provenir de una ATQGu“Eﬂﬁbcﬁgop.Llco
reaccion Diels-Alder '
= [4+2]
H - No obstante, pueden formarse
N mediante otras vias®>’

Celastraceae (Plantae) destaca por
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Asi, se hallaron dos vias de
biogénesis:
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Hetero-Diels-Alder Retro-Claisen Cheiloclina A Cheiloclina H

Las energias libres de activacion en
procesos concertados varian entre 30-36
kcal/mol, salvo en las cheiloclinas E e I,
cercanas a 20 kcal/mol. -
En cambio, las barreras del paso limitante de  Nuestros resultados sugieren que la selectividad

las cheiloclinas A, By H estan entre las 17y esta influenciagla por fuerzas de dispersion y
21 kcal/mol. efectos estericos entre los precursores.
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