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 No obstante, pueden formarse
mediante otras vías2,3 
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Más de

Debido al tamaño, se usó el
modelo multiescala ONIOM2
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Celastraceae (Plantae) destaca por
producir estos aductos, como las
cheiloclinas A-I:4

Un caso único de aislamiento sistemático de
isómeros a partir de un organismo

Por ello, se determinó elmecanismo de formación
usando métodos
computacionales

M06-2X/6-31G(d,p)

2 capas:

50 átomos

Así, se hallaron dos vías de
biogénesis:

Las energías libres de activación en
procesos concertados varían 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
las cheiloclinas A, B y H están entre las 17 y
21 kcal/mol.

Las cheiloclinas A, B, H, E e I son
compatibles con la formación
espontánea en condiciones normales
(~15-20 kcal/mol) . 5

Nuestros resultados sugieren que la selectividad
está influenciada por fuerzas de dispersión y

efectos estéricos entre los precursores.

Los cálculos indican que las
cheiloclinas A, B, H, E e I no requieren

asistencia enzimática. 
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