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Los compuestos organicos volatiles de plantas que sean ricos en electrones pueden
neutralizar a las especies radicalarias. Dentro de estos compuestos se encuentran los
terpenos. Los terpenos de las plantas son extensamente usados por sus cualidades
arométicas. Estan presentes, por ejemplo, en aceites esenciales de especies aromaticas
de la regién NOA. Varias de ellas juegan un rol importante en la medicina tradicional y en
los remedios herbolarios, y se esta investigando en nuestros laboratorios su fitoquimica y
la actividad biol6gica de distintos extractos, en particular la actividad antioxidante™.

Los terpenos son moléculas muy abundantes en los vegetales y comprenden desde los
hemiterpenos hasta poli-isoprenos. Entre los teraterpenos se incluyen los carotenoides y
limonoides®?, entre otros. Se encuentran en los alimentos verdes, productos de la soja y
en los cereales, constituyen uno de los grupos mas amplios de fitonutrientes. Actlan
como antioxidantes protegiendo los lipidos, la sangre y demas fluidos corporales del
ataque de radicales libres de especies del oxigeno, como oxigeno singlete, y radicales
hidroxilo, peréxido y superéxido.

En la actualidad este grupo de fitoquimicos, en especial los terpenos, presentan
gran interés debido a sus efectos benéficos en la salud, por lo que numerosas
investigaciones han sido enfocadas para evaluar sus propiedades bioldgicas; sin embargo
la informacién existente respecto a los factores estructurales que influyen en estas
propiedades es escasa 0 nula.

Ante ello surge la necesidad de realizar estudios te6ricos que permitan conocer la
relacién gue existe entre la estructura quimica y las propiedades biol6gicas tales como la
capacidad antioxidante’. Hemos detectado una interesante capacidad capturadora de
radicales libres en algunos aceites esenciales extraidos de Tagetes minuta. Esta es una
hierba anual, conocida como suico o chinchilla. Entre otras aplicaciones vernaculas, su
aceite esencial (AE) es empleado en las industrias de flavor y de fragancias

El presente trabajo tiene por objeto el modelado molecular de siete terpenos
presentes en el AE de T. minuta analizado: limoneno, cis-f-ocimeno; dihidrotagetona;
trans-tagetona; cis-tagetona; cis-tagetenona; trans-tagetenona; a fin de comparar sus
propiedades estructurales.

El modelado molecular de estos compuestos fue realizado a nivel de teoria B3LYP/6-
31G(d) con el conjunto de programas Gaussian 09°.

El estudio tedrico de los terpenos sugiere que existen varios factores estructurales para
gue estos presenten una mejor capacidad antioxidante. 1) Los dobles enlaces conjugados
2) la presencia de una funcién ceto conjugando con un doble enlace 3) la posicién trans
de los enlaces conjugados respecto a la cis.

Estos célculos permiten clarificar el mecanismo de accion de atrapamiento de radicales de
los terpenos investigados y de aquellos que seran obtenidos posteriormente.
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