Caracterizacion del perfil metabolomico de la planta Cuphea aequipetala Cav

(Lythraceae)
Descripcion general

Las plantas son una gran fuente de fitoquimicos (compuestos naturales) con propiedades
terapéuticas de las cuales se sabe debido a la medicina tradicional que se practica alrededor
del mundo. En la actualidad las sustancias derivadas de las plantas se han vuelto de gran
interés debido a su procedencia natural y sus versatiles aplicaciones. Los productos y
formulaciones procedentes de las plantas se encuentran con mayor frecuencia disponibles en
el mercado, son de costo accesible y se consideran como productos sin efectos secundarios o
toxicos, por lo que existe la tendencia de reemplazar o complementar los tratamientos

médicos convencionales con estos productos [1-3].

Las formulaciones o extracciones que son obtenidas de las plantas son mezclas complejas en
las cuales podemos encontrar una amplia variedad de metabolitos primarios y secundarios.
Por lo general, el proceso de su elaboracion debe ser cuidadosamente establecido porque los
metabolitos de interés pueden estar presentes en distintas partes u 6rganos de las plantas y
pueden poseer diferentes propiedades fisicoquimicas. Los efectos terapéuticos en los
consumidores dependen de la identidad y cantidad de los metabolitos presentes en la
formulacion. En el presente trabajo uno de los objetivos es obtener el perfil fitoquimico, que
nos permite determinar las estructuras de las entidades quimicas presentes en las plantas,
metabolitos primarios y secundarios sintetizados por las plantas. De estos metabolitos nos
enfocaremos en los metabolitos secundarios [4], debido a que se les han atribuido diversas
actividades bioldgicas capacidad de eliminacion de radicales libres), antimicrobiano,
antiespasmaodico, citotoxicos, modulacion de las enzimas de detoxificacion, estimulacién del
sistema inmunoldgico, disminucion de la agregacion plaquetaria, modulacion del
metabolismo hormonal. Pero también se les ha atribuido un efecto preventivo de ciertas

enfermedades degenerativas, neurodegenerativas y cardiovasculares.

En este trabajo previamente se llevé a cabo un analisis por HPLC-QTOF-MS de extractos de
la planta Cuphea aequipetala (hierba del golpe), a la cual se han atribuido una gran variedad
de efectos biologicos en la medicina tradicional mexicana, aunque experimentalmente solo

se ha comprobado su actividad antiinflamatoria; sin embargo, no se han reportado la



realizacion de estudios de caracterizacion del perfil de metabolitos presentes en esta planta,

que puedan asociarse a dichos efectos.

Los resultados experimentales con los cuales se trabajara en este proyecto se obtuvieron a
partir de extractos metanolicos (80% metanol, 50mg) de la biomasas liofilizada de Cuphea
aequipetala. El analisis se llevd a cabo en el espectrémetro maxis impact ESI-QTOF-MS
equipado con Data Analysis 4.1 (Bruker Daltonics) el cual estd acoplado al sistema 3 000
RLSCnano operado por Hystar 3.2 software (Thermo Scientific Dionex). Previo a la columna
cromatografica la muestra paso por una trampa capilar ZORBAX 300 SB-C18 (5 x 0.3 mm,
5um), la columna utilizada fue ZORBAX 300-Extend -C18 capilar (150 X 0.3 mm x 3.5um);
Se inyectaron 10uL del extracto de la planta diluido ( 12% de metanol) el cual paso a la
trampa a la trampa capilar con un flujo 15 pL min*; después de 2 min, el flujo en columna
fue de 3.5 uL min. Las fases utilizadas moviles fueron: (A) acido férmico 0.1% v/v y (B)
acido formico en acetonitrilo 1% v/v 4° C, el gradiente de elucion fue 0 - 35 min de 8%-
98% de (B), de 36 — 38 min 98% de (B); 38 -40 min 8% de (B), se aplic6 un lavado de 10
min con (B) al 8%, el tiempo total de la corrida cromatografica por muestra fue de 50 min.

minutos. El rango de adquisicion fue 100-1400 de (m/z).

A partir de estos resultados cromatograficos y de los respectivos espectros de masas
obtenidos, en este proyecto se plantea como supuesto de investigacion llevar a cabo la
construccion del bosquejo general del perfil metabolémico de esta planta por lo menos por
familias de compuestos (flavonoides, esteroides, acidos grasos, compuestos fenolicos de baja
masa molecular, etc.), esto se llevaria a cabo mediante la identificacién de los posibles
compuestos presentes en los extractos utilizando programas de bdsqueda asociados a
multiples bases de datos gratutitas. La identificacién se realizara a través de los programas
MS-Finder y Sirus; se propone el uso de estos dos debido a que los algoritmos de busqueda
e identificacion de ambos son diferentes y pueden dar informacion complementaria, ademas
de ser gratuitos, amigables con el usuario tanto para su manejo como para su instalacion y

gue para su manejo no se requiere una computadora muy sofisticada.



Objetivos

e Familiarizacion del alumno(a) con el analisis de datos en estudios de metabolomica,
mediante el uso de dos programas de identificacion de compuestos MS-FINDER vy
SIRIUS.

e Elaboracién de un bosquejo general del perfil de metabolitos presentes en la planta
Cuphea aequipetala, los cuales se puedan asociar con los efectos biologicos

atribuidos.

Plan de trabajo

El plan de trabajo que se presenta a continuacion corresponde a las 6 semanas a partir del

22 de junio hasta el 31 de julio.

Actividad 22 de junio — 31 de
julio
1(2|13|4|5|6

Revision del estado del arte de los efectos farmacoldgicos | X | X | X | X | X | X
identificados en Cuphea aequipetala, asi como de los posibles

compuestos identificados.

Familiarizacién del alumno(a) con los programas de identificacion | x | x
MS-FINDER y SIRIUS

Caracterizacion del perfil de compuestos presentes en Cuphea X | X | X [X

aequipetala mediante los programas MS-FINDER y SIRIUS

Elaboracion de reporte de resultados obtenidos X




Resultados esperados
Los resultados del desarrollo de este proyecto son:

e Familiarizacion del alumno(a) con el analisis de datos de un estudio metabolomico.
e Elaboracién de un bosquejo general del perfil metabolomico de Cuphea aequipetala,
clasificado de manera general en familias de compuestos

e Elaboracién del reporte de resultados obtenidos.
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