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8 Introduccioén

México es un pais privilegiado por la variabilidad de la vida que existe en su territorio, expresada en la
diversidad de ecosistemas, de especies y la variacion entre éstas, haciéndolo un pais megadiverso,
cuenta con mas de 26000 especies de plantas ubicdndolo en el cuarto lugar a nivel mundial, de éstas
alrededor de 10000 son plantas vasculares endémicas (CONABIO, 1998). La existencia de una gran
variedad de agroecosistemas, engloba miles de especies conocidas y otras desconocidas resguardadas
aun por la naturaleza misma. Se estima que mas de 118 especies de plantas han sido domesticadas en
nuestro pais (Herndndez, 1993), algunas de gran importancia alimenticia para el mundo como el maiz
(Zea mays), frijol (Phaseolus vulgaris) y el jitomate (Solanum lycopersicum L.), motivo de estudio en
diferentes centros de investigacion agricola de México y el mundo, para mejorar las técnicas de
produccién, mejoramiento genético para la creacion de nuevas variedades con mejores rendimientos,
calidad y resistencia a plagas y enfermedades. Algunas otras son de utilidad en la medicina, por citarse
algunas: el barbasco (Dioscorea mexicana) planta que revoluciond la industria farmacéutica en la
sintesis de farmacos esteroideos, la yerba del sapo (Eryngyum heterophyllum), el ahuehuete (Taxodium
mucronatum), la dalia (Dahlia spp.), entre otras, éstas dos Gltimas emblemas nacionales.

Las sociedades prehispanicas (Tuz, 2009) dieron a conocer la utilidad de miles de plantas con
diferentes usos. Un ejemplo es la herbolaria, actualmente usada por los médicos indigenas y la sociedad
en general, con el peligro de ser eliminada por la deforestacion, la erosiéon, la recoleccion desmedida, la
contaminacion, entre otros peligros (Mendoza, 2008). Aunado a esto, el conocimiento tradicional
tiende a perderse en la misma medida (Monroy y Ayala, 2003). La investigacion actual sobre el uso de
plantas medicinales forma parte de la Etnoboténica; La cual, por su naturaleza interdisciplinaria abarca
muchas areas, incluyendo: Botanica, Quimica, Medicina, Farmacologia, Toxicologia, Nutricion,
Agronomia, Ecologia, Sociologia, Antropologia, Linguistica, Historia y Arqueologia, entre otras; lo
cual permite un amplio rango de enfoques y aplicaciones (Bermudez et al., 2005). Una aplicacion es la
participacién de la Etnobotanica como una metodologia indispensable para la seleccion de plantas en la
busqueda de compuestos con actividad bioldgica, y que no han sido sometidas a estudios fitoquimicos
y farmacoldgicos previos, asi como también a las especies que Unicamente se les han realizado estudios
parciales del mismo tipo. Dentro de los estudios fitoquimicos, la caracterizacion de las estructuras
quimicas de sus principios activos puede servir de modelo para la fabricacién de drogas sintéticas y
tales principios se pueden utilizar como marcadores taxondémicos en la blsqueda de nuevos
medicamentos (Bermudez, et al., 2005). El interés actual en la herbolaria y la basqueda de opciones
terapéuticas complementarias tiene sus raices en una creciente insatisfaccion hacia la medicina
convencional, tanto por su falta de éxito en la cura de algunas enfermedades como por los efectos
colaterales que ciertos medicamentos acarrean, entre otros aspectos por las cualidades medicinales que
favorecen a la salud humana de manera mas natural. También influye el aspecto econémico, las plantas
medicinales aln constituyen el recurso méas conocido y accesible para grandes nucleos de la poblacién
mexicana, ocasionando una revalorizacion y uso de los saberes étnicos (Monroy y Ayala, 2003). Sin
duda alguna las plantas medicinales siguen siendo una fuente de estudio vigente e invaluable para el
desarrollo de prototipos de medicamentos en un esquema de aprovechamiento racional y uso
sustentable de las especies vegetales.
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Ante este panorama y tomando como punto de partida la diversidad del recurso vegetal
disponible en el territorio mexicano, el laboratorio de Productos Naturales del Departamento de
Preparatoria Agricola, se ha enfocado en fortalecer la investigacion en Fitoquimica de plantas que se
les atribuya algin uso medicinal, las cuales hayan sido poco estudiadas o principalmente no tengan
ningun estudio de este tipo.

Dentro de las numerosas especies que podrian ser consideradas, se visualizo llevar a cabo el
aislamiento, purificacion y determinacion estructural de algunos constituyentes de las partes aéreas de
Thalictrum hernandezii. Esta planta ha sido utilizada alrededor del mundo y en la medicina tradicional
mexicana para aliviar los ojos inflamados, mitigar el calor y el dolor de los rifiones (Ortiz, 1993). Sin
embargo su estudio fitoquimico ha sido parcial, hasta hace algunos afios sélo se describid la presencia
en la raiz del alcaloide hernandezina (Padilla y Herran, 1962). El propoésito de este trabajo fue
determinar la composicion quimica de los metabolitos del extracto hexanico de las partes aéreas de
Thalictrum hernandezii Tausch ex. J. Presl.

8.1 Materiales y métodos
Material vegetal

La colecta del material vegetal tuvo lugar en un area que pertenece al municipio de San Pedro Arriba,
Estado de México en la direccion Carretera a Temoaya, en las coordenadas latitud 19° 29.490" norte y
longitud 99° 32.907" oeste, a una elevacién de 2 798 msnm.

La clasificacion de la especie se llevd acabo en el Herbario-Hortorio “Jorge Hernandez
Espinoza” del Area de Biologia, del Departamento de Preparatoria Agricola de la Universidad
Auténoma Chapingo (UACh), con la colaboracién de la M. C. Ernestina Cedillo Portugal, donde
también se resguardd un ejemplar con el N° 25187.

Reactivos y disolventes

Los disolventes: hexano, acetato de etilo, diclorometano, metanol y acetona, se destilaron por los
métodos convencionales. Los reactivos quimicos fueron obtenidos de Aldrich y la mayoria fueron
utilizados sin purificacion adicional.

Seguimiento y purificacion de productos

El seguimiento de las reacciones se llevo a cabo por cromatografia de capa fina, en cromatoplacas de
gel de silice 60 (ALUGRAM® SIL G/UV.s,), las visualizacion se realizé con luz ultravioleta en
lampara de UV Mineral Light, también se us6 como revelador el &cido fosfomolibtico por
calentamiento de las cromatoplacas. La cromatografia flash por columna para purificacion de los
compuestos se realizé sobre gel de silice 60 (0.040-0.063 mm., malla 230-4000 ASTM) como fase
estacionaria.
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Analisis fisico y espectroscopico de los productos obtenidos

Los puntos de fusion fueron medidos con un aparato Fischer-Johns y no fueron corregidos. Los
espectros de infrarrojo fueron obtenidos en un espectrofotdmetro de Infrarrojo FT IR tipo ATR marca
Cary 630 Agilent. Los espectros Resonancia Magnética Nuclear de protén y carbono (‘*H RMN y **C
RMN) se determinaron mediante un espectrometro a 400 MHz modelo 400 MR DD2 Agilent y usando
cloroformo deuterado (CDCI3) como disolvente, y tetrametilsilano (TMS) como referencia interna. El
desplazamiento quimico (8) esta dado en partes por millén (ppm) y las constantes de acoplamiento (J)
estan dadas en Hertz (Hz).

Los espectros de masas (EM) fueron determinados en un espectrofotometro Jeol
JEMAXS505HA de baja resolucion por la técnica de impacto electrénico, (IE) a 70 eV.

Preparacion del extracto hexanico

El material colectado fue secado a la sombra a temperatura ambiente y molido. A una cantidad
aproximada de 10 Kg de planta molida se le adicionaron 20 L de hexano, que se dejé macerar por tres
dias, pasado este lapso, se decantd el hexano para ser evaporado en un evaporador rotatorio esta misma
operacion se repitié cuatro veces para obtener finalmente el extracto hexanico con un peso de 20.6 g, el
cual fue purificado por métodos cromatograficos. El residuo vegetal se almaceno bajo refrigeracion a
5°C para la preparacion de otros extractos con diferentes disolventes.

Separacion por cromatografia en columna

La cromatografia por columna a gravedad (CCG) o columna flash (CCF) para purificacion de los
compuestos se realizd sobre gel de silice 60 (0.040-0.063 mm., malla 230-400 ASTM) como fase
estacionaria.

8.2 Discusiodn de resultados

De las fracciones de columna de menor polaridad, se obtuvo un precipitado de color blanco
denominado RCH-1. EIl compuesto se obtuvo por filtracion y posterior purificacion por medio de
cromatografia de columna Flash (CCF). EI compuesto RCH-1 se obtuvo como un sélido blanco (con un
peso de 0.0254 g) con un punto de fusion de 81-82 °C.

El espectro IR del compuesto RCH-1, muestra dos bandas anchas en 3315 y 3222 cm™
correspondiente al estiramiento (St) del grupo OH, de un alcohol (Smith, 1999). Las sefiales en 2914 y
2847 cm™, corresponden a los estiramientos C-H de CHs y CH, respectivamente, una deformacion de
CH; a 1465 y estiramiento en 1375 C-H. El estiramiento C-OH a 1132 ademas de flexiones en 1030 de
C-OH vy la sefial en 721 cm™ atribuida a los estiramientos de —(CH,)- confirman caracteristicas de un
alcohol de cadena larga (Coward, 2010).
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El espectro de resonancia magnética nuclear de protén (*H RMN, 400 MHz, CDCls) del
compuesto RCH-1 (Figura 9) muestra los patrones de desplazamiento caracteristicos de un alcohol
alifatico de cadena larga (Mahadevan, 1978). Se destaca la sefial ancha a 6 3.59 ppm correspondiente
al protén de metino en base oxigenado (HO-C-H) (Silverstein et al., 2005). En la region entre & 1,47 y
d 1,26 se observan el cimulo de protones metilénicos -(CH,), y una sefial a & 0,87 ppm,
correspondiente a los protones del metilo (-CH3) terminal de la cadena. La integracion de las sefiales
para un hidrégeno entre 6 3.56-3.59 ppm (1H, m) sugiere proponer que el grupo hidroxilo se encuentra
en una posicion no terminal, de lo contrario se observaria una integracion para 2 protones (CHy). Lo
anterior se puede confirmar por la sefial entre & 0.84-0.87 de un triplete poco simétrico que integra para
6 hidrogenos lo que supone claramente la existencia de dos metilos (CH3) en los extremos de la cadena
(Pretsch et al., 2009).

Por otro lado sefiales comprendidas entre & 1,47 y & 1,26, integran para una cantidad de
protones aproximada a 54H, esto origina informacion valiosa del nimero de carbonos CH; posibles, si
cada carbono posee 2 hidrégenos, se podria proponer una cadena con 26 a 28 carbonos. Los analisis del
espectro de RMN de carbono 13 y de espectrometria de masas (EM) complementan esta informacion.

El espectro de carbono 13 (**C RMN 100 MHz, CDCls), muestra una sefial a & 72.0 ppm
correspondiente al carbono C-H de metino base de oxigeno, una sefial a 6 37.5 indica la presencia de
carbono CHj; en posicion o al carbono que contiene el alcohol, la sefial en 5 31.9 se asigna al carbono
CH; en posicion 3 al carbono que contiene el grupo hidroxilo, en la region entre 6 22.7 y 29.7 se
atribuyen a los CH, restantes de la cadena (Pavia, et al., 2008).

La sefial a & 14.1 es caracteristica del desplazamiento de los carbonos CHj3; terminales de
cadena. El cumulo de sefiales en la region de 29.3 a 29.7 ppm no permite cuantificar con precision el
numero de carbonos de la cadena, sin embargo dada la similitud en las sefiales y de acuerdo a los datos
espectroscopicos comparados con la literatura (Theuns, et al., 1984), se sigue planteando una cadena
entre 26-29 carbonos para el compuesto RCH-1.

Por otro lado, se pueden apreciar 14 resonancias en la region de 14 a 38 ppm, lo que permite
deducir a partir de la observacion del ion molecular M*= 424 de su espectro de masas, que la molécula
en discusion podria corresponder a la estructura de un alcohol simétrico, entonces las 14 sefiales
observadas en el espectro de *C RMN en realidad darian cuenta a 28 resonancias y un grupo =CH-OH
adicional, sin embargo en el mismo espectro de masas se observan otros fragmentos que no apoyan la
hipotesis de la presencia de un alcohol simétrico. El espectro de masas, EI-MS m/e (% abundancia
relativa) corroboran las afirmaciones anteriores al mostrar las siguientes sefiales 424 (4) [ M" ]
correspondiente al ion molecular, 407 (100) [M-H,O]" asignada a la pérdida de agua caracteristicas de
los alcoholes y otras sefiales 391 (30), 379 (8), 351 (0.8), 298(4), 280 (8), 157 (0.5), 111 (0.1) 97 (0.1),
83 (0.1), derivadas de las rupturas y fragmentaciones de iones comunes en los alcoholes de cadena
larga. La evidencia de un ion molecular 424 m/z, sugiere que el compuesto RCH-1 es un alcohol de 29
carbonos conocido como: 10-nonaconasol. Para determinar la posicion del hidroxilo, es necesario
observar las fragmentaciones y asi proponer la estructura final. En el esquema 3 se pueden observar los
mecanismos propuestos para la fragmentacion de este tipo de alcoholes. De acuerdo a la bibliografia
(Pretsch, et al., 2009), la sefial del ion molecular siempre es dificil observarla, sin embargo en los
alcoholes secundarios es posible observar el ion molecular en baja abundancia.


http://www.researchgate.net/researcher/78878971_Hubert_G_Theuns
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Figura 8 Mecanismo de fragmentacion de H,O y etileno para alcoholes alifaticos del compuesto RCH-
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Indirectamente se puede predecir el peso del compuesto, dado que la sefial mas sobresaliente en
los espectros de EM de este tipo de alcoholes, aparecen asociados los fragmentos m/z de 406-408, y
corresponden a la pérdida de una molécula de agua [M-H,0]", (McLafferty y Turecek, 1993). Otra
sefial importante es la generada por la pérdida del etileno CH,=CH, (Figura 8).

De acuerdo con Kircher (1982), la posicion del grupo OH en 10 es muy comun, basandonos en
esto se analizaron dos rupturas tipicas del 10-nonacosanol las fragmentaciones caracteristicas de estos
iones se derivan de la ruptura  del grupo hidroxilo. Cuando la ruptura ocurre entre los carbonos 10 y
11 se generan los iones de 158 y 268, las cuales estan presentes en el espectro. La otra ruptura posible
ocurre entre los carbonos 9 y 10, en este caso se obtienen los iones de pesos 128 y 298 de igual forma
observadas en el espectro. Sucesivas pérdidas de agua o etileno de estos fragmentos generan iones que
aparecen en menor abundancia en el espectro. Un ejemplo claro es la pérdida de agua de del fragmento
de masa 298, que generaria el ion de 280 también presente en el espectro (Figura 8.1).



Figura 8.1 Mecanismo de ruptura 3 del grupo hidroxilo para alcoholes secundarios del compuesto

RCH-1

CloHyg™ =268
C1oHpO"+ = 158
OH
-
‘ CooHe O = 424

Cobyy =128 CyoH 4,0 =298

76

Con todos los datos espectroscépicos analizados y con los ejemplos observados en la literatura
(Yao et al.,, 2012; Wollrab, 1968), se puede proponer sin discusién que el compuesto RCH-1

corresponde a la estructura del 10-nonacosanol (Figura 8.2).

Figura 8.2 Estructura del compuesto RCH-1 (10-nonacosanol)

OH

/\/\/\/\)\/\/\/\/\/\/\/\/\A

10-nonacosanol

De la fraccion de polaridad media, se observd un precipitado amorfo de color blanco
denominado RCH-3. El compuesto se obtuvo por filtracion y posterior purificacion por medio de
cromatografia de columna Flash (CCF). EI compuesto RCH-3 se obtuvo como un so6lido blanco (con un
peso de 0.0167 g) con un punto de fusién de 135-137 C. De acuerdo a los datos de punto de fusion y Rf
(indice de retencion). Se propuso como posible estructura el B-sitosterol (Figura 2). Este compuesto es
muy comun en los extractos menos polares de la mayoria de las plantas. Sus datos fisicos como el
punto de fusion son clave para su deteccion. Normalmente el procedimiento inicial consiste en
comparar el sélido obtenido con una muestra pura, por lo que se realiz6 una CCD comparativa, donde

se uso como referencia una muestra auténtica de B-sitosterol (marca Sigma-Aldrich).


http://www.scirp.org/journal/articles.aspx?searchCode=Han++Yao&searchField=authors&page=1
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Como se suponia los valores Rf de las muestras fueron exactamente iguales. La confirmacién de
la estructura se logré totalmente mediante el anélisis espectroscépico de IR, *H RMN Y **C RMN.

Figura 8.3 Estructura del B-sitosterol

HO

A continuacién se describen los datos espectroscopicos tomados para el B-sitosterol. Cabe
mencionar que no se profundizara en el analisis espectroscépico, dado que ya es una estructura
conocida y con muchos estudios de este tipo. El espectro IR (ATR), muestra una banda ancha entre
3401-3327 cm™ correspondiente al grupo hidroxilo (OH), las bandas a 2931 y 2864 cm™ corresponden
a las estiramientos C-H de CH3, CH,, CH. A 1666 se observa la sefial del estiramiento C=C del doble
enlace, la sefial a 1050 cm™ correspondiente al vibracién C-O. Otras sefiales a 1461, 1375, 955, 8367,
800 y 737 complementan la serie de estiramientos flexiones y vibraciones que presentan los diversos
enlaces de este compuesto.

El espectro de resonancia magnética nuclear de *H RMN (400 MHz, CDCls), muestra a alta
frecuencia dos sefiales importantes: a & 5.35 (m, 1H), para un protén vinilico H-6, esta sefial es
caracteristica de los esteroles, la otra sefial relevante es el multiplete a 6 3.52 (m, 1H), asociado al
protén base de carbono oxigenado H-3, de nuevo una sefial caracteristica en *H RMN para los
esteroles. El resto de sefiales presentadas entre 2.32 y 1.41 ppm son asignadas a los protones de los
ciclos y los fragmentos de cadena. Una ampliacién de la zona de baja frecuencia del espectro permite
observar con claridad las sefiales de 6 metilos (CH3), las cuales dos aparecen como singuletes a & 1.00
(3H, s) y 0.68 (3H, s) correspondientes a los protones de los metilos 18 y 19, en & 0.92 (3H, d), 0.83
(3H, d) y 0.81 (3H, d) aparecen los dobletes asociados a los metilos 21, 26 y 27. Finalmente una sefial a
5 0.84 (3H, t) corresponde al metilo (CH3) 29. Estas asignaciones, estan de acuerdo para la estructura
del B-sitosterol (Chaturvedula y Prakash, 2012).

El espectro de carbono **C RMN (100 MHz, CDCls) para el B-sitosterol compuesto RCH-3
muestra dos sefiales caracteristicas a & 140.7 y & 121.7, las cuales son asignadas a los carbonos 5y 6
respectivamente del doble enlace (Agrawal et al., 1985). Otra sefial familiar aparece en & 71.7
correspondiente al carbono 3 (C-H base de oxigeno). El cimulo de sefiales en la region de 6 56.7 a 11.8
ppm destaca las sefiales a 19.0 y 11.8 ppm correspondientes a los carbonos angulares C19 y C18
respectivamente. Las sefiales: & 56.7, 56.0, 50.0, 45.8, 42.2, 39.7, 37.22, 36.11, 33.9, 31.8, 31.6, 29.1,
28.2, 26.03, 24.2, 23.0, 21.0, 19.7, 19.3, 18.7 y 11.9 completan el total de sefiales para el compuesto
indicado 29 Carbonos lo que coincide con su formula molecular de Cy9Hs0O. Las asignaciones precisas
de los carbonos se complementan por los analisis de espectros bidimensionales (Friebolin, 1998;
Simpson, 2012).
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De la fracciones mas polares del extracto hexanico, se obtuvo otro solido de color blanco, el
cual se denominé RCH-6. El s6lido amorfo se obtuvo por filtracion y posterior purificacion por medio
de cromatografia de columna Flash (CCF). EI compuesto RCH-6 se obtuvo como un solido blanco
(0.02387 g) con un punto de fusion de 90-93°C.

El espectro IR, muestra dos bandas anchas en 3315 y 3222 cm™ correspondiente al estiramiento
(St) del OH, de un alcohol. Las sefiales en 2914 y 2847 cm™, corresponden a los estiramientos de CH3 y
CH; respectivamente, una deformacion de CH; a 1465 y estiramiento en 1375 C-H. El estiramiento C-
OH a 1132 ademas de flexiones en 1030 de C-OH vy la sefial de 721 atribuida a los estiramientos de —
(CHy)- confirman caracteristicas de un alcohol de cadena larga. El espectro de resonancia magnética
nuclear de protén (‘H RMN, 400 MHz, CDCls;) del compuesto RCH-6, muestra los patrones de
desplazamiento caracteristicos de un alcohol alifatico de cadena larga. Se destaca la sefial ancha a &
3.59 correspondiente al protén de metino en base oxigenado (HO-C-H), en este caso al contrario del
espectro para el alcohol RCH-1, esta sefial integra para 2 hidrogenos; de acuerdo a lo anterior existen 2
posibilidades: la primera opcidn, podria ser la sefial para un metileno CH, de una alcohol primario
(CH2-OH), la segunda opcion es la aparicion de 2 protones de metilo (HO-C-H) en diferentes
posiciones a lo largo de la cadena. La sefial que aparece entre 0.96 y 0.92 ppm como un triplete
caracteristico de cadena terminal, genera la respuesta para una de las opciones atribuidas al
desplazamiento en & 3.59 (Breitmaier, 1993). Claramente se observa que la sefial entre 6 0.96 y & 0.92
corresponde a los metilos CHg, el par tripletes (recuadro de la Figura 19) cuya integracion es para 6
hidrogenos, excluye la posibilidad de que la sefial en & 3.59 corresponda a los protones CH, de
metileno de un alcohol primario (CH,-OH). La sefial & 1.57 es interesante, dado el desplazamiento a
mayores frecuencias que los caracteristicos protones de metileno CH,, observando que la integracion es
para 2 protones y que no se encuentra acoplada (observacion de espectros bidimensionales COSY,
HSQC y HMBC), se asignan a los protones del hidroxilo (O-H).

Finalmente en la region del espectro entre & 1.42 y 6 1.25 se observan el cimulo de protones
metilénicos -(CH,), que complementan la cadena, la integracion de protones es para 50 hidrogenos, lo
que indica aproximadamente 24 CH, sumados a los otros grupos descritos anteriormente podria
proponerse un alcohol de 29 carbonos con dos grupos OH, cuya férmula seria Cy9HgoO». Los analisis
del °C RMN y de espectrometria de masas (EM) complementaran esta informacion.

El espectro de carbono 13 (**C RMN 100 MHz, CDCls), muestra una sefial a & 71.8 (2C)
correspondiente a los carbonos C-H de metino, a 6 37.5 (1C), 37.3 (2C) y 37.2 (1C), se pueden
observar igualmente, las sefiales tipicas de carbono CH, en posicion o al carbono que contiene el
alcohol.

La sefial en 6 31.8 (2C) se asigna al carbono CH, en posicion 3 al carbono que contiene el
grupo hidroxilo. Es de Ilamar la atencién esta sefial, dado que da informacion valiosa de la distancia
entre los dos grupos hidroxilo, se puede suponer que: la distancia ente los carbonos que contienen los
hidroxilos es de solo 4 carbonos (COH-CH,.CH,-COH), y por ello solo aparece una resonancia
equivalente a 2 carbonos y no para 3 o 4 si hubiese una cadena mas larga entre los dos carbonos base
de hidroxilo. En la region entre 6 22.7 y 29.7 ppm se encuentran las sefiales atribuidas a los CH,
restantes de la cadena. La sefial a 6 14.1 ppm (2C) caracteristica del desplazamiento de los dos
carbonos CHs terminales de cadena complementa el anélisis de espectro de **C RMN. El espectro de
masas para el compuesto RCH-6, EI-MS m/e (% abundancia relativa) muestra las siguientes sefiales
440 (20) [M] correspondientes al ion molecular, 441 (50) [M+1]".
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La sefial a 423 (100) [M-H,O]" es asignada a la pérdida de una molécula de agua,
adicionalmente se presenta otra sefial a 404 (98) [M-2H,0]" correspondiente a la perdida consecutiva
de otra molécula de agua lo que valida la existencia del diol. Los mecanismos de fragmentacion para la
pérdida de agua son similares a los mostrados en el esquema 3, de igual forma un ion abundante a 377
(25) [M-64]". Indica la pérdida de las dos moléculas de agua mas etileno (CH,=CH,) (Rose y
Johnstone, 1982). Para determinar las posiciones que ocupan los hidroxilos, es indispensable observar
las fragmentaciones correspondientes a la ruptura  de los grupos hidroxilo (Yang et al., 2009). La
sefial del fragmento m/z a 117 en el espectro de masas coincide con una ruptura de este tipo entre el
carbono 7 y 8 los iones generados con la pérdida de moléculas de agua de estos fragmentos; también se
observan en el espectro en sefiales m/z 100, 310 etc. La otra ruptura interesante ocurre en el carbono
10, donde se determind esa posicion para el segundo grupo Hidroxilo por el analisis del espectro de
carbono en el cual se observo la cercania entre los alcoholes entre 4 carbonos de distancia. Con lo
anterior muchos fragmentos coinciden con los generados por el impacto electronico del 10-nonacosanol
y se observan sefiales complementarias. La ruptura entre los carbonos 9 y 10 luego de la pérdida de
las moléculas de agua y etileno (Figura 8.4) presenta sefiales que concluyen que la estructura del
compuesto RCH-6 corresponde al 7,10-nonacosanodiol (Figura 8.5).

Figura 8.4 Mecanismo de 3 ruptura de los grupos secundarios
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Con todos los datos espectroscépicos analizados se propone sin discusién que el compuesto
RCH-6 corresponde a la estructura del 7,10-nonacosanodiol.
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Figura 8.5 Estructura del compuesto RCH-6 (7,10-nonacosanodiol)

7,10-nonacosanodiol

OH

8.3 Conclusiones
Se lograron purificar 12 compuestos de los cuales 3 presentaron alta pureza.

Los tres compuestos aislados corresponden a dos alcoholes de cadena larga 10-nanacosanol y
7,10-nonacosanodiol, ademas de B-sitosterol, el cual es un conocido esterol constituyente de muchas
especies vegetales.
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