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Introducao

Mimosa xanthocentra Mart. (dorme-dorme) é uma
planta herbacea pertencente a um género medicinal e
utilizada na dieta de cervos-do-pantanal e veados-
campeiros, dois mamiferos ameacados de extingdo
no Pantanal™*®,

Previamente, foi relatado o isolamento e
caracterizacdo  estrutural de  isovitexina-2"-O-
ramnopiranosideo, cujos dados de RMN sugeriam a
presenca de dois isdbmeros rotacionais (rotameros)
para essa molécula. Esta flavona é o primeiro
flavondide isolado em M. xanthocentra, inédita no
género Mimosa L.**,

O presente trabalho visa aprofundar os estudos
sobre a rotameria de isovitexina-O-2"-
ramnopiranosideo através de experimentos de RMN
com variagdo de temperatura e modelagem
molecular.

Resultados e Discussao

Os espectros de RMN de 'H e DEPT 135, nas
temperaturas de 22 °C e 60 °C, foram realizados em
espectrometro Bruker Avance, modelo DRX 300 MHz,
em DMSO-d,.

Analisando-se 0s espectros de RMN de 'H e
DEPT, observa-se que, com o aumento da
temperatura, 0s sinais que se encontravam
duplicados a 22 °C aparecem como um Unico sinal a
60 °C, confirmando a existéncia de dois rotameros
para esse flavondide. O efeito desse tipo de
isomerismo apresenta-se mais pronunciado nos
hidrogénios e carbonos da porcdo glicidica da
molécula, visto que a maioria dos sinais referentes as
moléculas de glucose e ramnose coalescem com
aumento da temperatura. A integracdo dos sinais
nos espectros de RMN de 'H (22 °C e 60 °C) permite
verificar uma proporcdo de praticamente 1:1 para os
dois rotdmeros.

As estruturas tridimensionais para o0s dois
rotdmeros puderam ser propostas com base em
analises de modelagem molecular. Os calculos foram
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realizados em software CS Chem3D Pro, alternando
simulagBes de dinAmica molecular e minimizacdo de
campo de forca molecular MM2. As estruturas
tridimensionais para o0s dois rotdmeros sao
mostradas na Figura 1 e diferem essencialmente no
arranjo da unidade dissacaridica em relagcao ao plano
do esqueleto da parte aglicona.
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angulo diedro C5-C6-C1'-C2’' = - 82,5°

14,04 kcal angulo diedro C5-C6-C1’-C2’ = +103,8°
Figura 1: Dois conférmeros de iso¥iféxia-2"-O-
ramnopiranosideo.

Conclusdes

A flavona isovitexina-2"-O-ramnopiranosideo, o
primeiro flavondide isolado em M. xanthocentra,
apresentou-se sob a forma de rotameros em solugdo
de DMSO-ds, cuja existéncia foi confirmada pelos
experimentos de RMN com variagdo de temperatura.
Adicionalmente, o0s estudos preliminares de
modelagem molecular permitiram verificar duas
conformacdes principais para esse flavondide.

Este é o segundo relato de rotamerismo para esse
flavondide. Nossos resultados constituem a primeira
proposta de estrutura tridimensional dos dois
rotameros.
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