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Introducao

Os triterpenos sdo uma importante classe de

produtos naturais encontrados em diversas
espécies vegetais. Estes compostos possuem
importantes atividades bioldgicas, tais como:

atividades anti-neoplasicas e antiinflamatérias.*

Neste estudo, o composto alvo € um derivado do
acido oleandlico: uma aglicona constituinte de uma
mistura de saponinas isolada de Chiococca Alba
(L.) Hitch.2 Estas saponinas séo responsaveis pelas
atividades medicinais desta planta, como atividades
anti-reumatica, purgativa, diurética e antiviral.®> Além
disso, h& vérias hipéteses de que haja uma
correlagéo entre as funcdes bioldgicas e a estrutura
da aglicona.

Neste trabalho, nosso objetivo € aplicar
protocolos de escalonamento de deslocamento
guimico para o célculo de deslocamentos quimicos
de RMN de 'H e ™C em nivel GIAO-
B3PW91/ccpVDZ//B3PW91l/cc-pVDZ, para permitir
a confirmacao da estrutura dessa aglicona (figura).

Resultados e Discussao

Figura. Estrutura da aglicona.

Neste trabalho, estudamos duas configuracdes
relativas para o estereocentro 5: hidrogénio 5 em
posicdo axial (configuracdo 1) e hidrogénio 5 em
posicdo equatorial (configuracdo 2). Para ambas
configuracbes, foi realizada uma  busca
conformacional utilizando o método de Monte Carlo
com o campo de forcas MMFF, que resultou, para
ambos os diasteroisdbmeros, na selecdo de 6
conférmeros, 0s quais representaram mais de 99%
da populagdo total. Destes, foram selecionados
agueles com energia relativa de, no maximo, 3
kcal/mol acima daquele de menor energia, para a
otimizacdo de estrutura, utilizando a metodologia
B3PW91/cc-pvVDZ. Em seguida, foram calculados
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os deslocamentos quimicos de RMN 'H e 13C
utilizando as metodologias de Baldridge et al’ e
Costa et al.’, respectivamente. Finalmente, foram
calculados parametros estatisticos, comparando os
resultados tedricos com os dados experimentais,
para ambas as configuracdes, como o desvio
absoluto médio (MAD), o desvio médio quadratico
(RMS), o coeficiente linear (r2), a inclinacdo (a) e a
intercepcdo (b) (tabela), de modo a avaliar os
resultados obtidos.

Tabela. Dados estatisticos.

Dados Estatisticos  RMN °C RMN ‘H
Configuragéo 1
r2 0,9834 0,9479
a 1,0007 0,9380
b -0,6664 -0,4416
MAD/RMS 3,79/5,52 0,61/0,67
Configuragéo 2
r2 0,9970 0,9702
a 1,0009 0,9252
b -1,0474 -0,2804
MAD/RMS 1,81/2,52 0,47/0,52

Uma simples inspegdo na tabela é possivel
perceber que os resultados para os nucleos de 13C
apontam a configuracdo 2 como a aglicona isolada.
Constata-se que os valores de MAD e RMS séo
aproxmadamente metade daqueles observados
para a configuracdo 1, o que é refletido no valor de
r’. Infelizmente os calculos para os nucleos de *H
ndo foram conclundentes, pois esses erros s&o
muito similares em ambas configuragées.

Conclusodes |

Os resultados de '*C mostraram que a aglicona
isolada corresponde a configuracdo 2. Os de H
ndo permitiram chegar a uma concluséo, pois 0s
valores de MAD e RMS séo praticamente iguais.
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