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Introducéao

A duguetina é estruturalmente caracterizada
por possuir um esqueleto aporfinico parcialmente
aromatizado e substituido em G; por um grupamento
hidroxil, pertencendo ao subgrupo de alcaléides
denominado de 7-hidroxiaporfinico’ [Figura 1].

Esse alcal6ide, obtido a partir do extrato
alcaloidico das cascas do caule subterrneo de
Duguetia furfuracea (Annonaceae), foi submetido a
processos classicos de acetilacdes, mas sem
sucesso. Sua estrutura foi investigada teoricamente
para determinacdo das preferéncias conformacionais
tanto das metoxilas quanto da N-metila (anel B), na
tentativa de elucidar a resisténcia a acetilagdes por
parte da hidroxila. As gravuras foram geradas no
programa gnuplot e ghemical e os célculos realizados
no programa Gaussian’03. Os espectros de NOESY
a 300MHz foram registrados no espectrometro Bruker
DPX-300.
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Figura 1. Estrutura da

duguetina

Resultados e Discussao

As conformacfes das metoxilas (anel D) foram
investigadas por meio de uma superficie de potencial
eletrostatico realizada com AM1 em que as metoxilas
estejam com ambos os angulos de diedro de 0°
[Figura 2].

Duas conformacBes para o anel B foram
selecionadas por dindmica molecular (MM2) e
subsequientemente, as geometrias, otimizadas com
nivel de teoria B3LYP/6-31G**, permitiram a
observacdo de uma diferenca de energia entre o
conformero a e b de apenas 0.0412 kcal/mol.
Também foi constado que, tanto na conformacdo a
como na conformacgédo b, a hidroxila é capaz de fazer
ligacdo de hidrogénio com nitrogénio em ambas as
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conformacgdes, porém a ligacdo de hidrogénio em b é
mais curta, o que explica a diferenca energética entre
os conférmeros.

A distribuicdo conformacional pbde ser
confirmada por correlagdes observadas no espectro
de NOESY entre a N-metila e os hidrogénios Hg, € H;,
0 que atesta a existéncia das duas conformagfes em
propor¢des muito semelhantes.

Figura 2. Superficie de energia potencial para a
rotacdo das diedrais da metoxilas.

Conférmero b.

Conférmero a

Figura 3. Destaque das correlagbes do NOESY e
comprimento das ligagdes de hidrogénio

Conclusdes

Com os estudos tedricos, observou-se que as
o alcaléide duguetina tem conférmeros que oscilam
entre si muito facilmente devido a pequena diferenca
de energia. E a ligacéo de hidrogénio constatada em
ambos os conférmeros corrobora a marcante
dificuldade de acetilac@o desse alcaldide.
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