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Los flavonoides son una amplia clase de metabolitos vegetales, dentro de este grupo de
polifenoles secundarios, la quercetina es la flavona mas comun y ampliamente conocida
por sus propiedades antioxidantes. La actividad antioxidante de la quercetina se ha
relacionado con muchos factores incluyendo su estructura quimica. Algunos estudios
sugieren una relacion entre el proceso de oxidacion de la quercetina con la formacion de
dimeros unidos a través de un anillo de dioxano, el cual podria ser el resultado de una
cicloadicion Diels-Alder.! En este trabajo se implementaron célculos basados en la Teoria
Funcional de la Densidad (DFT) para analizar la reaccion de cicloadicion de la quercetina
con una o-benzoquinona. Todos los calculos para la cicloadicion de la quercetina 1 con la
3,5-di-tert-butil-o-quinona 2 (Esquema 1) se llevaron a cabo con el funcional M06-2X en
combinacién con la base 6-31+G(d,p).2 Los célculos se efectuaron con el programa
Gaussian09. Se analizaron las geometrias moleculares de los puntos estacionarios, la
naturaleza de la demanda electrénica de la reaccion, las energias libres de Gibbs de
reaccién y activacion para los estados de transicion endo/exo. Ademas se estudié la
influencia del disolvente en la cicloadiciéon con el modelo CPCM.2 La selectividad se analizé
utilizando diversas particiones energéticas y estudiando las interacciones no-covalentes a
través del célculo del gradiente reducido de la densidad electrénica* como funcién de la
coordenada de reaccion (IRC).
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Esquema 1. Formacion de los dimeros de quercetina a través de una cicloadicion [4+2].
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