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La superficie de hojas, tallos y frutos de las plantas superiores estd cubierta por
una membrana de naturaleza principalmente lipidica denominada cuticula. Esta
membrana extracelular actia como auténtica interfase entre la planta y el medio
ambiente [1]. La cuticula estd constituida esencialmente por una matriz polimérica de
ésteres de polihidroxidcidos grasos de cadena larga, conocida con el nombre de cutina.
Asociadas a este biopolimero amorfo se encuentran las ceras cuticulares junto con
importantes cantidades de polisacaridos y compuestos fendlicos [2]. Dentro de los
compuestos fendlicos en el reino vegetal destaca la familia de los flavonoides. Presentan
un amplio espectro de funciones bioldgicas y juegan un papel fundamental en la
interaccion entre planta y el medio ambiente. En el caso particular del fruto de tomate
s6lo un pequefio numero de ellos se cuantifican en cantidades significativas, estos son,
naringenina, chalconaringenina, kaempferol y quercetina [2].

Con el fin de estudiar la disposicion in vivo de estos compuestos fendlicos en
cuticulas de fruto de tomate se han optimizado mediante cdlculos DFT (Density
Functional Theory) la estructura molecular de mondmeros aislados de las moléculas
acido p-cumdrico y naringenina en un entorno que mimetice el escenario
macromolecular de la cuticula vegetal; estos resultados han sido contrastados con
medidas experimentales de difraccion de Rayos-X [3]. Asimismo, se ha realizado una
detallada interpretaciéon de sus espectros electrdnicos y vibracionales Raman tanto
desde un punto de vista tedrico como experimental, que junto con un estudio de sus
orbitales moleculares nos han permitido establecer una primera aproximacién sobre la
disposicidn de estas moléculas en el interior del biopolimero amorfo de cutina. Por otra
parte se estudidé la posibilidad de formacién de clusters, agregados moleculares
(homodimeros y heterodimeros) disefiados a partir de las geometrias optimizadas de los
mondmeros de las moléculas implicadas.
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