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Introduccién

Las antocianinas son pigmentos hidrosolubles naturales de frutos, hojas, flores, tallos y
tubérculos, pertenecientes a la familia de los flavonoides. Estructuralmente, son
O-glicésidos de las antocianidinas (agliconas), siendo sales de flavilio, también
llamadas sales de oxonio, representadas por una carga positiva en O-1.

Se realiz6 un analisis exhaustivo del espacio conformacional de las tres antocianidinas
metoxiladas mas abundantes en la naturaleza: peonidina, petunidina y malvidina.
Estas estructuras se vincularon ademas con actividades biolégicas de interés, como
las actividades antioxidantes y antimutagénicas. Se analizaron conférmeros planares
(P) y no planares (Z) tanto en vacio como en varios solventes, incluyendo acido
acético, metanol y agua, utilizando el nivel tedrico B3LYP/6-311++G**.

Resultados

Se identificaron treinta y cinco nuevos conférmeros para la peonidina, treinta y cuatro
para la petunidina, y diecinueve para la malvidina. La correcta caracterizacion del
espacio conformacional de estos compuestos permiti6 demostrar la coexistencia de
estructuras quinoidales cargadas positivamente junto con otras estructuras de
resonancia P y Z. Se emplearon calculos tedricos para analizar los orbitales
moleculares de frontera (HOMO-LUMO), lo que resulté fundamental para explicar la
reactividad y bioactividad de estas tres antocianidinas. La polaridad del solvente, la
incorporacion de grupos donores en el anillo B, y la contribucion porcentual de los
conférmeros P y Z dentro del espacio conformacional influyeron en la actividad
antioxidante de estos compuestos.

Conclusiones

Las contribuciones porcentuales de atomos al HOMO resultaron apropiadas para
demostrar la actividad antimutagénica como inhibidores enzimaticos, asi como los
requerimientos estéricos y electrostaticos necesarios para formar el farmacéforo. De
las tres, la peonidina se destacé como la antocianidina con mayor actividad
antioxidante, mientras que la malvidina mostré6 ser la mas eficaz en términos de
actividad antimutagénica.

19


mailto:nicoszewczuk@gmail.com

