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Resumen:

Mucuna pruriens (MP) es una legumbre que se cultiva en la regién del Nordeste Argentino (NEA). Sus semillas son utilizadas como
fuentes alimenticias mientras que sus vainas son descartadas. En las vainas de MP se han detectados elevadas cantidades de
compuestos fendlicos, entre los que se destacan la L-3,4-dihidroxifenilalanina o L-DOPA (LD), un precursor del neurotransmisor
cerebral dopamina que regula el sistema nervioso central. Asimismo, se ha encontrado &cido cafeico (AC) que al igual que la LD,
puede actuar como antioxidante. Los compuestos antioxidantes presentan efectos beneficiosos para la salud como la mitigacion del
riesgo de enfermedades cardiovasculares y ciertos tipos de cancer, asi como la proteccion contra enfermedades
neurodegenerativas, como la enfermedad de Alzheimer y la enfermedad de Parkinson, y enfermedades inflamatorias, tal como la
artritis reumatoide. Con el objeto de evaluar la actividad antioxidante de LD y AC en el presente trabajo se realizé estudios
experimentales y computacionales. Se exploraron los mecanismos de transferencia de atomo de hidrégeno (HAT), de transferencia
de un electron seguida de transferencia de un proton (SET-PT) y de transferencia de un protén seguida de pérdida de un electrén
(SPLET), empleando célculos de la teoria del funcional de la densidad (B3LYP/6-311++G(d,p)), en fase gaseosa, agua, metanol y
etanol, utilizando el programa Gaussian 09. Ademas, se realizd el ensayo de captacion de radicales 1,1-difenil-2-picrilhidrazilo
(DPPH?e) usando como solvente etanol, expresado en concentracion efectiva 50% (CES0). Finalmente, se analizd el mecanismo de
reaccion entre LD y AC con el radical DPPHe. La CE50 para el AC (2,13 ug/mL) fue menor que para la LD (4,43 ug/mL), indicando la
mayor capacidad antioxidante del primero. SPLET fue el mecanismo termodinamicamente mas favorable para ambos compuestos,
en los tres solventes analizados. Para ambos compuestos, el OH en la posicién para resultod ser el mas propenso para la abstraccion
del H y formacion del radical libre. EI AC mostré mayor capacidad antioxidante que la LD en su forma zwiterion. Esto se atribuye a la
mayor distribucion de la densidad de espin sobre la estructura del AC en relacion con la LD. Para la reaccion entre el ACy la LD se
encontré una estructura de transicion. La energia de activacion calculada para la reaccion entre el AC y el DPPHe resulté ligeramente
menor que para LD y DPPHe. Los resultados tedricos acuerdan con los experimentales contribuyendo a una mejor comprensién de la
relacion estructura-actividad antioxidante de los compuestos fendlicos.
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