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MODELADO MOLECULAR DE LA EXTRACCION DE POLIMETOXIFLAVONAS
PRESENTES EN LA CASCARA DE MANDARINA

Carlos A. Galarza, Melisa J. Hidalgo, Roberto G. Pellerano y Dario J. R. Duarte.

Instituto de Quimica Basica y Aplicada del Nordeste Argentino, IQUIBA-NEA, Corrientes, Argentina, e-mail:
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El cultivo de citricos representa una de las actividades productivas mas importantes en la
provincia de Comentes. La alta demanda de estas frutas est4 basada principalmente en su valor
nutricional junto a su sabor y aroma caracteristicos, entre otras cualidades. Estos citricos también
contienen compuestos organicos de gran relevancia debido a sus propiedades antioxidantes.l
En el presente trabajo, se realizaron determinaciones espectrofluorométricas (DE), sobre
extractos cloroférmicos de la cascara de mandarina Murcott madura, producida en la provincia
de Caorrientes, y se realizé el modelado computacional del proceso de extraccion.

@)
Figura 1 a) Mapa de potencial electrostatico molecular de una PMF modelo (los valores en
kd/mol). b) Estructura molecular del complejo PMF---6Cloroformos.

Las DE muestran picos de fluorescencia a Ex=370 nm y Em=540 nm. Estos picos se
corresponden con la presencia de polimetoxiflavonas (PMFs).1 Estas moléculas son conocidas
como componentes defensivos de las plantas contra patdgenos. Los resultados obtenidos
concuerdan con los encontrados en mandarina Satsuma cultivada en Japén. Las técnicas de
modelado molecular explican adecuadamente el proceso quimico de adsorcion de las PMFs por
parte del cloroformo. En la figura 1(a) se muestra el potencial electrostatico molecular (PEM), en
donde se observan 6 minimos los cuales se corresponden con los enlaces de hidrogeno que se
forman en el complejo molecular (figura 1b). De esta manera, el PEM predice adecuadamente
los sitios de ataque electrofilico donde se forman los enlaces de hidrégeno que permitiran la
extraccion de las PMFs con el cloroformo.
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