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Introduccion. El uso de herramientas modernas de
andlisis en bioinformatica, como es el caso de la
metabolomica, ha abierto una nueva posibilidad de
abordaje para el estudio de los extractos vegetales. Este
enfoque Unico contempla un andlisis integral de los
metabolitos presentes en un extracto de una planta, de
manera a romper con los paradigmas establecidos en la
fitoquimica clasica. La metabolémica se presenta como
un objeto innovador de andlisis en que se puede
caracterizar poblaciones de plantas en funcion del flujo
final de la expresién fenotipica, que son sus metabolitos.
A través de un andlisis global de los extractos crudos
metabolicos de G. glauca recolectada en diferentes
localidades de la republica Mexicana, fue posible
observar la discriminacion entre poblaciones activas e
inactivas de la planta en términos de sus actividades
ansiolitica y sedante. El perfil metabolémico de los
extractos crudos de G. glauca se obtuvo a partir del
analisis multivariado empleando el “Analisis del
Componente Principal - PCA” de los registros de
resonancia magnética nuclear de protones (RMN *H). El
andlisis discriminatorio empleado, que relacioné las
actividades  neurofarmacolégicas con el  perfil
metabolomico, se realizé a través del modelado de
regresion de los minimos cuadrados (PSA-DA)".

Metodologia. Se recolectaron individuos de G. glauca en
6 distintas localidades de México: Doctor Mora, Gto.
(GM); Jalpan de Serra, Qro. (QJ); Guadalajara, Jal. (JG);
Cuernavaca (MC), San Andrés de la Cal (MS), y
Tepoztlan (MT), Mor., con un minimo de 6 individuos por
sitio de recoleccion, lo que resulté un total de 39
muestras. Se prepararon extractos, a partir de hojas, en
disolvente deuterados para el registro de *H RMN (500
MHz; Bruker). Los espectros de RMN se integraron
automaticamente a un intervalo de 0.02 ppm a través del
programa AMIX (v. 3.7, Bruker Biospin). Los analisis
multivariados de PCA y de regresion PLS-DA se
obtuvieron con el programa SIMCA-P+ (v. 11, Umetrics).
Las evaluaciones ansiolitica y sedante se realizaron
empleando los modelos de la cruz elevada y de

potenciacion de hipnosis con pentobarbital,
respectivamente.
Resultados y discusion. Unicamente los extractos

crudos de las poblaciones GM y QJ se mostraron activos
en los modelos de ansiedad y sedacion. Las sefales de
RMN 'H de las galfiminas y del &cido 1,3,4,5-tetra-O-
galloilquinico fueron cruciales en la diferenciacion de las
poblaciones GM y QJ de las demas, siendo que la
diferenciacion entre GM y QJ, en PC-2, fue causada
también por la presencia de sefales correspondientes a
la presencia de analogos de la quercetina. El andlisis
PLS-DA permitié observar una maxima discriminacion de
las poblaciones activas e inactivas en relacion al perfil
metabolémico de los extractos analizados. El modelado
PLS-DA present() para el ensayo de ansiedad valores de
variancia (R de 0.98 y de habilidad predictiva (Q?) de
0.96; y para el ensayo de sedacién se obtuvo una R*=
0.96 y Q?= 0.64. Estos resultados validaron el modelo
utilizado.

Conclusiones. El andlisis espectroscépico de RMN *H
de los 39 extractos crudos y el analisis PCA permitieron
generar un perfil metabolémico en que las sefiales de las
galfiminas fueron diagnosticas en la diferenciacion de las
poblaciones activas e inactivas en términos de las
actividades ansiolitica y sedante, lo que se confirmé con
el andlisis PLS-DA. Estos resultados evidencian la
efectividad del modelo multivariado de prediccion para el
analisis in silico, y ponen de manifiesto la necesidad
urgente de estandarizacion de productos herbolarios
empleando procedimientos de analisis especificos como
la metabolomica
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