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mitocondrial (SHMT g, A33696), SHMT de H.. sapiens, mitocondial (SHMT g, NP_001159829), SHMT de P.
falciparum, (SHMTp;, AAF07198.1), SHMT de M. jannaschii (SHMT,; Q58992), SHMT de S. fokodaii
(SHMTsg,; Q971K4.1). Un * (asterisco) indica posiciones con residuos muy conservados. A: (dos puntos) indica
conservacion entre grupos con propiedades muy similares (> 0.5 en una matriz PAM 250). A. (punto) indica

conservacion entre grupos con propiedades poco similares (< 0.5 en una matriz PAM 250).

SHMTgy —————————————————————————— ————— MKYLPOODPQVFAAIEQERKRQHAKIELIASE
SHMTg,, —————————————————————————— ————— MKHLPAQDEQVEFNAIKNERERQQTKIELIASE
SHMTgy, ——————————————————————————— MIFDKEDYKAFDPELWNAIDAEAERQONNIELIASE
SHMT;.,, ————————————————————————— MRMLKREMNIADYDAELWQAMEQEKVROQEEHIELIASE
MSHMT,, ~————————————————————— MTEQTKAYFNTPVHERDPLVAQALDNERKRQODQIELIASE
MSHMT,, ~————————————————————— MNELTRTFFNSSVHDTDPLIAQALDDERARQKNQIELIASE
MSHMT;zrf ~————————————————————— MDHATRAHFTMTVGEVDPLLADALASERGRQONQIELIASE
SHMT,,, ————————- MAAPVNKAPRDADLWSLHEKMLAQPLKDNDVEVYNIIKKESNROQRVGLELIASE
SHMT,., ————————- MATAVNGAPRDAALWSSHEQOMLAQPLKDSDAEVYDITIKKESNROQRVGLELIASE
SHMT,, ——————————————-— KAAQTOTGEASRGWTGQESLSDTDPEMWELLQREKDROQCRGLELIASE
SHMT ., GSGQLVRMAIRAQHSNAAQTQTGEANRGWTGQESLSDSDPEMWELLQREKDRQCRGLELIASE
SHMTpy - —————————————————————————— MENNDPLOQKYDKELFDLLEKEKNRQIETINLIASE
SHMTy; - ——————————————————————————-— MEYSDVPKFIR---DVSIKQHEWMR-ESIKLIASE
SHMTg;, - —\—————————"—"————————————————— MSQIPKELEKVIELTREQNRWRRTEVINLIASE
. ::******
¥55 ¥65
SHMT3z,. NFVSRAVMEAQGSVLTNKYAEGYPGRRYYGGCEYVDIVEELARERAKQLFGAEH----ANVQP
SHMT3z,;, NFVSEAVMEAQGSVLTNKYAEGYPGKRYYGGCEHVDVVEDIARDRAKEIFGAEH----VNVQP
SHMT ., NVVSKAVMAAQGTLLTNKYAEGYPGKRYYGGTAVIDVVETLAIERAKKLFGAKF----ANVQP
SHMT;., NYTSPRVMQAQGSQLTNKYAEGYPGKRYYGGCEYVDIVEQLAIDRAKELFGADY----ANVQP
MSHMT,;, NIVSRAVLDALGHEMTNKTLEGYPGNRFHGGGQFVDVVEQAAIDRAKELFGCAY—-—-—-—-ANVQP
MSHMT,. NIVSQAVLDALGHEMTNKTLEGYPGNRFHGGGQFVDVVEQAATIDRAKQLFNCGY-—-—--ANVQP
MSHMT; NIVSRAVLDALGHEITNKTLEGYPGNRFHGGGQFVDIAEQAATIDRAKQLEFNCGY—-—--—-ANVQP

SHMT,,. NFASRAVLEALGSCLNNKYSEGYPGORYYGGTEFIDELEVLCQKRALQVYGLDPECWGVNVQP
SHMT,.. NFASRAVLEALGSCLNNKYSEGYPGORYYGGTEHIDELETLCQKRALQAYGLDPQCWGVNVQP
SHMT o, NFCSRAALEALGSCLNNKYSEGYPGKRYYGGAEVVDEIELLCQRRALEAFDLDPAQWGVNVQP
SHMT ., NFCSRAALEALGSCLNNKYSEGYPGKRYYGGAEVVDEIELLCQRRALEAFDLDPAQWGVNVQP
SHMTp; NLTNTAVRECLGDRISNKYSEGYPHKRYYGGNDYVDKIEELCYKRALEAFNVSEEEWGVNVQP
SHMT),; NITSLAVREACATDFMHRYAEGLPGKRLYQGCKYIDEVETLCIELSKELFKAEH----ANVQP
SHMT;, NVMSPLAETVYMSDFMSRYAEGKPYKRYYQGTKYVDEVETLAMQLMNEITNTKE----CDLRA

*x Kk ) *x . % . % * .

32
32
36
38
41
41
41
54
54
48
63
35
31
33

91
91
95
97
100
100
100
117
117
111
126
98
90
92



S I'I:M:'I'Bst
S I'I:M:'I'Bsb
SHMT s
SHMTxco
MSHMT 5,
MSHMT .
MSHMTg,
SHMT Oac
SHMT Occ
SHMT oo
SHMT ;.
SHMT
SHMT,y;
SHMT,,

S HMTBst
S HMTBsb
SHMT 55
SHMTco
MSHMT 5,
MSHMT .
MSHMTg,
SHMT Oac
SHMT Occ
SHMT o
SHMT o,
SHMTp,
SHMT,;
SHMT,

SHMT'5s¢
SHMT 551
SHMT s:n
S HMTEco
MSHMT
MSHMT .
MSHMT ¢
SHMT Oac
SHMT Occ
SHMT o,
SHMT o
SHMTp,
SHMT,;
SHMTs:

Material suplementario, seccion 3.1

HSGAQANMAVYFTVLEHGDTVLGMNLSHGGHLTHG--—-—-- SPVNESGVQYNEFVAYGVDPETHV
HSGAQANMAVYFTILEQGDTVLGMNLSHGGHLTHG----- SPVNESGVQYNFVEYGVDKETQY
HSGSQANAAVYMSLIQPGDTVMGMDLSAGGHLTHG----- APVSFSGKTYNFVSYNVDKESEL
HSGSQANFAVYTALLEPGDTVLGMNLAHGGHLTHG----- SPVNEFSGKLYNIVPYGID-ATGH
HSGTOANLAVEFFLLLKPGDKVLSLDLAAGGHLSHG--—-—-- MKGNLSGRWEFESHNYNVDPETEV
HSGTOANLAVEFFLLVKPGDRILSLDLAAGGHLSHG--——- MKGNLSGRWEFEAHNYNVDPONEV
HSGTOANLAVEFFLLLKPGEKVLSLDLAAGGHLSHG--—-—-- MKANLSGRWEDATNYNVNPONEV
YSGSPANFAVYTALVEPHGRIMGLDLPDGGHLTHGFMTDKKKISATSIFFESMPYKVNPDTGY

YSGSPANFAVYTALVEPHGRIMGLDLPDGGHLTHGFMTDKKKISATSIFFESMAYKVNPDTGY
YSGSPANLAAYTALLQPHDRIMGLDLPDGGHLTHGYMSDVKRVSATSIFFESMPYKLNPQTGL
YSGSPANLAVYTALLQPHDRIMGLDLPDGGHLTHGYMSDVKRISATSIFFESMPYKLNPKTGL
LSGSAANVQALYALVGVKGKIMGMHLCSGGHLTHGFFDEKKKVSITSDLFESKLYKCNSE-GY

TSGVVANLAVFFAETKPGDKLMALSVPDGGHISHW—--——— KVSAAGIRGLKVINHPFDPEEMN
TSGTIANAAVFRVLANPGEKALIAPVQAGAHVSHT--——-- KFGTLGALGIEHTIELPYDADKMN

* x * x . . * ke ek

IDYDDVREKARLHRPKLIVAAASAYPRITIDFAKFREIADEVGAYLMVDMAHIAGLVAAGLHPN
IDYDDVREKALAHKPKLIVAGASAYPRTIDFKKFREIADEVGAYFMVDMAHIAGLVAAGLHPN
LDYDAILAQAKEVRPKLIVAGASAYSRIIDFAKFREIADAVGAYIMVDMAHIAGLVASGHHPS
IDYADLEKQAKEHKPKMI IGGEFSAYSGVVDWAKMRETIADSIGAYLEFVDMAHVAGLVAAGVYPN
IDYDEMERIAEEVRPTLLITGGSAYPRELDFERMGKIAKKVGAWFLVDMAHIAGLVAGGAHPS
INYDEMERIAEEVKPKLLITGGSAYPRELDFARMAQIAKKVGAFFMVDMAHIAGLVAGGAHPS
IDLDEMERLAEEIRPKLLITGGSAYPRELDFERMSRIAKKVGAYFLVDMAHIAGLVAGGVHPS
INYDOLEENARLFHPRLITIAGTSCYSRNLDYARLRKIADDNGAYLMADMAHI SGLVAAGVVPS
IDYDRLEENARLEFHPKLITIAGTSCYSRNLDYGRLRKIADENGAYLMADMAHI SGLVVAGVVPS
IDYEQLALTARLFRPRLIIAGTSAYARLIDYARMREVCDEVKAHLLADMAHISGLVAAKVIPS
IDYNQLALTARLFRPRLITIAGTSAYARLIDYARMREVCDEVKAHLLADMAHISGLVAAKVIPS
VDMESVRNLALSEFQPKVIICGYTSYPRDIDYKGFREICDEVNAYLFADISHISSEFVACNLLNN
IDADAMVKKILEEKPKLILEGGSLEFPFPHPVADAYEAAQEVGAKIAYDGAHVLGLIAGKQFQD
VDVDKAIKMIEQIKPKFIVMGGSLYLFPHPVKELAPHAHAVGAKVVYDAAHVYGLITGKAWHN

HE T I oK ik L. .x

H229
PVPY-AHFVITTTHKTLRGPRGGMILCQ-=—=——====——————— EQFAKQIDKAIFPGIQGGPL
PVPY-ADFVTTTTHKTLRGPRGGMILCR-—=—====——————— EEFGKKIDKSIFPGIQGGPL
PVPY-AHVTTTTTHKTLRGPRGGLILTDD--—-—-——===————— EDIAKKLNSAVFPGLQGGPL
PVPH-AHVVTTTTHKTLAGPRGGLILAKGGS———==—=—————— EELYKKLNSAVEFPGGQGGPL
PFPH-ADIVTCTTTKTLRGPRGGLILTNN-————————————— EAWFKKLQSAVFPGVQGSLH
PFPH-ADIVTCTTTKTLRGPRGGLILTNN-————————————— EEWYKKLQTAVFPGVQGSLH
PFPH-ADIVTCTTTKTLRGPRGGLILTNN-————————————— EEWYKKLQAAVFPGVQGSLH

PFEH-CHVVSTTTHKTLRGCRAGMIFYRKGVRSVDPKTGKETRYNLESLINSAVEFPGLQGGPH
PFEH-CHVVTTTTHKTLRGCRAGMIFYRRGVRSVDPKTGKEILYNLESLINSAVEFPGLQOGGPH
PFKH-ADVVTTTTHKTLRGARSGLIFYRKGVRTVDPKTGQEIPYTFEDRINFAVEPSLOGGPH
PFKH-ADIVTTTTHKTLRGARSGLIFYRKGVKAVDPKTGREIPYTFEDRINFAVEPSLOGGPH

PEFTY-ADVVITTTHKILRGPRSALIFENK---KRNP-——————— GIDQKINSSVEFPSFQGGPH
PLREGAEYLMGSTHKTFFGPQGGVILTT-——-——-————————— KENADKIDSHVEPGVVSNHH
PLEEGADIMTSSTHKTFPGPQGGAVFSNE---—-————————— EETFKKVADTIFPWEVSNHH

« kX . * . . .« kK%

149
149
153
155
158
158
158
180
180
174
189
160
148
150

212
212
216
217
221
221
221
243
243
237
252
223
211
213

259
259
264
267
269
269
269
305
305
299
314
274
259
262
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S I'I:M:'I'Bst
S I'I:M:'I'Bsb
SHMT s
SHMTxco
MSHMT
MSHMT .
MSHMTg,
SHMT Oac
SHMT Occ
SHMT o,
SHMT ;.
SHMT
SHMT,y;
SHMT,,

S HMTBst
S HMTBsb
SHMT 55
SHMTco
MSHMT 5,
MSHMT .
MSHMTg,
SHMT Oac
SHMT Occ
SHMT
SHMT o,
SHMTp,
SHMT,;
SHMT,

SHMT'5s¢
SHMT' 551
SHMT s:n
S HMTEco
MSHMT
MSHMT .
MSHMT ¢
SHMT Oac
SHMT Occ
SHMT o,
SHMT ye,
SHMTp,
SHMT,;
SHMTs:

MHVIAAKAVAFGEALQDDFKAYAKRVVDNAKRLASALQONE-GFTLVSGG---TDNHLLLVDLR 318
MHVIAAKAVSFGEVLODDFKTYAQNVISNAKRLAEALTKE-GIQLVSGG---TDNHLILVDLR 318
EHVIAAKAVALKEALDPAFKEYGENVIKNAAAMADVENQHPDFRVISGG---TNNHLFLVDVT 323
MHVIAGKAVALKEAMEPEFKTYQQQVAKNAKAMVEVFLER-GYKVVSGG---TDNHLFLVDLV 326
SNVLAAKAVCLGEALRPDFKVYAAQVKANARVLAETLIAR-GVRIVSGG---TDTHIVLVDLS 328
SNVLAAKAICLGEALRPEFRDYVAQVVKNAKVLAETLTSR-GIRIVSGG---TDTHIVLLDLS 328
SNVLAAKAICLGEAMLDDFKVYARQVVANAKVLANTLAER-GVRIVSGG---TDTHIVLLDLA 328
NHAIAGVAVALKQAMTPEFRAYQRQVVANCRALAEALMGL-GYRVVTGG---SDNHLILVDLR 364
NHAIAGVAVALKQAMTPEFKEYQRQVVANCRALSAALVEL-GYKIVTGG---SDNHLILVDLR 364
NHAIAAVAVALKQACTPMFREYSLQVLKNARAMADALLER-GYSLVSGG---TDNHLVLVDLR 358
NHAIAAVAVALKQACTPMFREYSLQVLKNARAMADALLER-GYSLVSGG---TDNHLVLVDLR 373
NNKIAAVACQLKEVNTPFFKEYTKQVLLNSKALAECLLKR-NLDLVTNG---TDNHLIVVDLR 333
LHHKAGLAIALAEMLEFG-EAYAKQVIKNAKALAQALYER-GENVLCEHKDFTESHQVIIDIE 320
LHRLPATAVTALEMKYFG-EDYAKQITKNAKAFAEALAAE-GFKVIGEHLGYTQSHQVVLDVR 323

* . * . * . . . . * e ok o

PQO---LTGKTAEKVLDEVGITVNKNTIPYDPESPFVT-SGIRIGTAAVITRGFGLEEMDEIA 377
SLG---LTGKVAEHVLDEIGITSNKNAIPYDPEKPFVT-SGIRLGTAAVTSRGFDGDALEEVG 377
KVV---ENGKVAQNVLEEVNITLNKNSIPYEQLSPFKT-SGIRVGSPAITSRGMGEAESRQIA 383
DKN---LTGKEADAALGRANITVNKNSVPNDPKSPEFVT-SGIRVGTPAITRRGFKEAEAKELA 385
SKG---LNGKQAEDLLARANITANKNPIPNDSPRPAEW-VGMRLGVSAATTRGMKEDEFRTLG 387
SKG---LNGKQAEDALARANITSNKNPIPNDSPRPAEW-VGMRLGVSAATTRGMKEDEFRKLG 387
SKG-—--LLGKQAETLLAKANITSNKNPIPGDSPRPPEW-VGMRLGSSAATTRGLKEAEFRVLG 387
SKG---TDGGRAEKVLEACSIACNKNTCPGD-KSALRP-SGLRLGTPALTSRGLLEEDFRKVA 422
SKG---TDGGRAEKVLEACSIACNKNTCPGD-KSALRP-SGLRLGTPALTSRGLLEKDFQKVA 422
PKG---LDGARAERVLELVSITANKNTCPGD-RSAITP-GGLRLGAPALTSRQFREDDFRRVV 416
PKG---LDGARAERVLELVSITANKNTCPGD-RSAITP-GGLRLGAPALTSRQFREDDFRRVV 431
KYN---ITGSKLQETCNAINIALNKNTIPSD-VDCVSP-SGIRIGTPALTTRGCKEKDMEFIA 348
SSPDIEFSASELAKMYEEANIILNKNLLPWDDVNNSDNPSGIRLGTQECTRLGMKEKEMEEIA 383

NLG----GGAKIAKLFEDANIITNKNLLPYDPPSAVKDPSGIRLGVQEMTRFGMKEEEMRETA 382
-* * Kk * * . ‘k:*:* * .

ATIGLVL---—=-———————————————- KNVGS---EQALEEARQRVAALTDPTSRSAAGTME 416
ATTALAL---—————-———————————- KNHED---EGKLEEARQRVAALTDKFP—LYKELD 414

EWMVEAL---—-——==—=—————————— ENHDK- --PEVLERIRGDVKVLTDAFP--LY---- 416
GWMCDVL-————=——=———————————— DSIND---EAVIERTIKGKVLDICARYP--VY--—- 419
TVIADLI-————=--————————————— EAEAAGNADGVVEGAKAKVATLTAAFP--VYAH-- 425
NVVADLL—--—=——=-—=—————————- EAESAGNGPEAAEKAKVTVRELTEAFP--VYAH-- 425
TVIADLI-—-———-—=——————————— DAEVAGKADDVVEGAKAKIAELTNTFP--VYGQ-- 425
HFTHRGIELTLQIQDAVGVKAT LKEFMEKLAGAEEHQRAVTALRAEVESFATLEP--LPGLPG 483

HFTIHRGIELTVQIQDDTGPRATLKEFKEKLAGDEKHQRAVRALRQEVESFAALFP--LPGLPG 483
DFIDEGVNIGLEVKRKT---AKLODFKSFLLKDPETSQRLADLRRRVQQOFARAFP--MPGFPE 474
DFIDEGVNIGLEVKSKT---AKLODFKSFLLKDSETSQRLANLRQRVEQFARAFP--MPGFDE 489

DMLLKAILLTDELQQKYG--KKLVDFKKGLVNNP--—--KIDELKKEVVQWAKNLP--FA--—-- 442
EFMKRIA-——————————————————— IDKEKPEKVREDVKEFAKEYSTIHYSFDEG----DG 424

KLMREVA--——————————————————— IDGKDPNEVKKKVIEFRKNYLEVKYTEFSVDLSKYSN 425



SHMTs,. FEA--—-- 419
SHMTs, Y-——-——- 415
SHMTs,, --------

SHMTg., ————--—- 419
MSHMT,, —————-—- 425
MSHMTp, ————--—~ 425
MSHMTz, —————-—- 425
SHMT,,e F-——-——- 484
SHMT(pe F-——-——- 484
SHMT e H-——-——- 475
SHMT e H-——--—- 490
SHMTpy —-———--—-

SHMT,; FKYLRFY- 429
SHMTs. GKMLPLLI 433

Figura2S(3.1) Representacion del posible mecanismo de “desactivacion” de la SHMT causado por D,L-Cys.
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Material suplementario, seccion 3.1

\/000-
N~ NH3" Q N
T

|
&
H05PO” Y, A
~—
H+

N7 “CHs
Gem-diamina Aldimina externa
Aabs= 343 nm Agbs= 425 nm
COO”
S N‘H
1
|
o
Ha05P0™ A
~
N, “CHs
Tiazolidina
Aaps— 343 nm

10



Material suplementario, seccion 3.1

Figura3S(3.1) Variacion del espectro de absorcion de la SHMTyy, nativa y las variantes Y55T, YS5S y
Y55C). Enzima (6 mg mL™") en 0,1 M tampén fosfato, pH 8,0 , Gly (0,4 M) o D,L-Cys (0,4 M) a 25°C.
Curva 1 (verde) espectro de absorcién de la SHMTyg,, sin aminoacidos; curva 2 (negro) con Gly; curva 3
(rojo) con D,L-Cys. La absorbancia fue medida inmediatamente después de afiadir el aminoacido en
cubetas de paso dptico de 1 cm. A: SHMTyy,;, nativa; B: SHMTyg,, Y55S; C: SHMTyy,, Y55C; D: SHMTgy,
Y55T.
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1 4n c : Anm 14 b ; Ainm
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OO : : T T 1 } 00 1 1 L) L) L l T T 1
300 325 350 375 400 425 450 475 500 300 325 350 375 400 425 450 475 500

anm ; ; A/nm

(E)' H+ CHy oo L (_S > CH,
23!
Ha0:P0™ Y7 425 nm | 425 nm
- N7 “CHg

ﬁ+ CHs N+
Thiazolidine Thiazolidine
Enzyme
Enzyme, Y
R.__COO"
RYcocr v
HN.__N.
HN__N., H
& H0PO S o
HOPOT S X,
N7 “CH, N7 ek
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N Gem-diamine
Gem-diamine

343 nm 343 nm
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura4S(3.1) Resultados de la secuenciacion del producto de la mutacién por saturacion de sitio en el

codén 55 de la SHMTyy, nativa. El cromatograma de la secuenciacion es representado utilizando el
programa Chromas version 2.01.

A A C A A A N/ N K

Figura5S(3.1) Analisis de la libreria de mutantes de la SHMT,;, YS5X. La reaccion entre D-Ser (1a) y el
(benciloxi)acetaldehido (2a) se sigui6 por HPLC.

1a 2a

3aa
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Tabla1S(3.1). Datos cuantitativos de la reaccién a escala analitica de adicion
aldolica de D-Ser (1a) a diferentes aldehidos (2a-p), catalizado por la SHMTyy,
nativa y las variantes Y55T, Y55S y Y55C.

=

a
Producto formado (%)™

R’ Nativa Y55T Y55S Y55C
a 0 46 11 46
b 0 43 16 23
c 0 38 0 27
d 0 38 12 33
e 0 0 0 0
f 0 0 0 0
g 0 36 8 21
h 0 43 16 32
i 0 26 0 11
i 0 0 0 0
k 0 12 10 12
1 0 18 15 18
m 0 0 0 0
n 13 11 12 11
0 0 0 0 0
p 0 0 0 0

“Determinado por HPLC después de 24 h.

16
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Tabla2S(3.1). Datos cuantitativos de la reaccion de adicion alddlica a escala analitica
de D-Ala (1b) a diferentes aldehidos (2a-p), catalizado por la SHMTjy, nativa y las
variantes Y55T, Y55S y Y55C.

R! b
Producto formado (%)™

R? Nativa Y55T Y55S Y55C
a 27 50 18 35
b 27 11 6 6
c 18 21 3 15
d 28 36 12 25
e 0 0 0 0
f 0 0 0 0
g 12 25 6 7
h 16 33 12 22
i 18 18 6 9
i 21 9 22 12
k 23 24 21 15
1 90 41 40 37
m 85 43 27 15
n 62 20 59 24
0 0 0 0 0
p 0 0 0 0

@Determinado por HPLC después de 24 h.

Tabla3S(3.1). Datos cuantitativos de la reaccion de adicion aldolica a escala analitica
de GLY (1c¢) a diferentes aldehidos (2a-p), catalizado por la SHMTjg,;, nativa y las
variantes Y55T, Y55S y Y55C.

R' c
Nativa YS55T Y55S Y55C

R’ Producto formado (%)"

a 89 21 10 18
b 25 30 19 12
c 41 6 0 6
d 4 11 9 10
e 42 0 0 0
f 24 0 19 0
g 9 14 9 6
h 50 35 26 22
i 98 6 22 21
j 25 20 21 19
k 27 31 37 24
1 63 38 81 54
m 81 5 36 14
n 39 47 23 39
o 0 0 0 0
p 0 0 0 0

2IDeterminado por HPLC después de 24 h.

17



Material suplementario, seccion 3.1

Tabla4S(3.1) Reacciones ensayadas para modificar los productos 3a sintetizados por la adicion aldolica de D-Ser a diferentes

aldehidos catalizado por SHMTsg,, Y55T.

Condiciones

Comentarios

Reacciones
OH OH
. )\rcoo- (BOC),0,EtN coo"
1 g > Ry g
e '—OH
HoN | HN
o CH,Cl, 5
t-BuO
OH OH
o )H/COO' (BOC),0, NaHCO (10%) coo
1 ", 1 %
. > ’—OH
HaN ] . o HN
OH Dioxane (50 %) o
t-BuO
OH OH
. COO"  CbzOSu, EtsN coo
1 3 > Ry '
. - ’—OH
HeN | CH,Cl, HN
OH 0
BnO
OH OH
COO"  CbzOSu, Et;N coo
R Y. R 7 on
"HoN | DMF N
OH =0
BnO
OH OH
. )\{COO_ CbzOSu, NaHCO3 (10%) coor
1 2 1 2
> ‘—OH
HoN , . HN
OH Dioxane (50 %) >:O
BnO
on OH
) coor
. )ﬁ/coo CeHsCOCI, EtsN R 77,
U HN |
HsN (I)H CH4CN or CH,Cl, o={ ©H

OH _ coor
. )ﬁ/coo A0, EtsN R 77,
Y

,, |
LI
HaN | CH4CN or CH,Cl, o{ OH

COoO” Ac,0, AcOH R ,

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
(BOC),, 2 eq. EtN, 4 eq.
CH,Cl,, 5 mL. 25°C, 12h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
(BOC),’, 5 eq. Dioxano/
NaHCO; 10% (1:1, v/v), 5 mL.
25°C, 12h

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
CbzOSu, 2 eq. EN, 4 eq.
CH,Cl,,5 mL. 25°C, 12h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
CbzOSu, 2 eq. EtN, 4 eq. DMF,
5 mL. 25°C, 12h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
CbzOSu, 5 eq. Dioxano/
NaHCO; 10% (1:1, v/v), 5 mL.
25°C, 12h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
Benzyl chloride, 2 eq. Et;N, 4 eq.
Solvent, 5 mL. 25°C, 2 h or 24
h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
Anhydride acetic, 2 eq. EtN, 4
eq. Solvent, 5 mL. 25°C, 2 h or
24 h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
Anhydride acetic, 2 eq. Acetic
acid, 5 mL. 25°C, 2 h or 24 h.

No hay reaccién o
descomposicion del
aminoacido.

No hay reaccién o
descomposicion del
aminoacido.

Hidrélisis del (BOC),O0.

No hay reaccion o
descomposicion del
aminoacido.

No hay reacciébn o
descomposicién del
aminoacido.

No hay reaccién o
descomposicién del
amino4cido.

Hidrolisis del CbzOSu.

No hay reaccién o
descomposicién del
amino4cido.

No hay reacciéon o
descomposicién del
aminoécido.

No hay reaccién o
descomposicién del
aminoécido.




Material suplementario, seccion 3.1

COO°
R1 N
OH OH 1 OH
= COO™ Cl;0C00CI; KoCO3 980 OT<
1 ", (0]
N P O + (0]
HsN HN
3 (I)H THF TS) o)ko
+
R1JY
-00C NHj
OH OH
coor SOCl COOMe
R1 . R1 vy
*HaN ] HeN )
OH MeOH OH
a)
OH OH
R, ’ COO"  CgHsCHO or C4FsCHO . )YCOO_
4 < 1 y
HsN | *HN O\
OH CH3COONa (0.1 M), pH 5 | OH
Ar
b)
OH OH
COO” COO"
R'I)Y NaBH3CN N R»])Y
HN HN O\
| OH CH3COONa (0.1 M), pH 5 OH
Ar Ar
OH OH
Ccoo"
R1)ﬁf CHl . R, COOMe
"HaN Me,N |
OH Na,COj; (0.1 M), pH 8.7 N bh
OH OH
RH}{COO_ CHsl, K,CO;4 . COOMe
4 - 1 'y
H3N | CH5CN MeoN
OH OH
OH OH
RH}{COO- TBDPSCI, Imidazole o, coo
*HaN + |
DMF HsN
OH OSiPh,t-Bu
OH OH
COO” TBDPSCI, DBU COO-
R1 ", R1 ‘
+ ~ ’
HaN | * |
CH,;CN HsN
OH 3 %" OsiPh,t-Bu

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
Triphosgene, 2 eq. K,CO;, 200
mg. THF, 2mL. 25°C, 12h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
SOCl,, 10 eq. MeOH, 5mL.
25°C, 12h.

a) Aminoacido, 1 eq (20 mg).
ArCHO, 1.1 eq. Buffer,5 mL
25°C, 2h.

b)NaBH;CN, 2 eq. 25 °C, 12h.

Aminoécido, 1 eq (20 mg). Mel,
2 mL. Buffer, 5 mL. 25°C, 12h.

Aminoécido, 1 eq (20 mg) Mel,
2 mL. K,CO;, 200 mg. CH3CN, 5
mL 25°C, 12h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
TBDPSCI, 1.1 eq. Imidazole,
4eq. DMF, 1mL. 25°C, 2 h or 24
h.

Aminoacido, 1 eq (20 mg).
TBDPSCI, 1 eq. DBU, 4eq.
CH;CN, ImL. 25°C, 2 hor 24 h.

No hay reacciébn o
descomposiciéon del
aminoacido.

No hay reaccion.

No hay reaccion.
Reduccion del aldehido.

No hay reaccién o
descomposicién del
amino4cido.
No hay reaccién o
descomposicién del
amino4cido.
No hay reacciébn o
descomposicién del
aminoécido.
No hay reacciébn o
descomposicién del
aminoécido.
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Material suplementario, seccion 3.1

Tabla5S(3.1) Masa molecular de las variantes de la SHMTgy,.

SHMTgy, Mw calculated/Da Mw observed/Da  Error/Da
Nativa 46484.68 46484.0 0.7
YS5T 46422.60 46422.0 0.6
Y55C 46424.64 46424.0 0.6
Y55S 46408.58 46408.0 0.6

Figura6S(3.1) Espectros MS ESI/TOF y espectros deconvolucionados de las variantes de SHMTgy,.
a) SHMTyg,, nativa

b) SHMTs,, YSS5T

20



Material suplementario, seccion 3.1

¢) SHMTs,;, Y55C

d) SHMTs,, Y55S

21
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Material suplementario, seccion 3.1




Material suplementario, seccion 3.1

Figura7S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de los productos 3cb y 4cb de la reaccion alddlica catalizada
por SHMTgy, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D '"H-"H COSY y d) HSQC.

a)

. HsOH 7.7 HOSH
] « X 2 cool b 24 X2 COOr
S e R (9)
,_ 0 THyN'H O *HN H
7
8 8
" e Jaat / s/
12 10 12 10
1" 11
3cb 4cb
AcOH
6; 2;6
9;10;11;12;13; 9;10;11;12;13
9 4; 4
L 3;3 DMSO g
A y o 1
a o v o o N
75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15

b)

9;10;11;12;13; 9;10;11;12;13

220 210 200 190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30
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Material suplementario, seccion 3.1

el

L1.0

L1.5

L2.0

L2.5

3.0

L 4.5

L 5.0

36 34 32 30 28 26 24 22 20 18 16 14 12 10

:

L15
120
L 25
- - 130
L35
L 40
L 45
L 50
|55
& o | 60

| 65

B

L75

180

50 48 46 44 42 40 38 36 34 32 30 28 26 24 22 20 18 16 14 12
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura8S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de los productos 3ch y 4ch de la reaccion alddlica catalizada
por SHMTgy, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.

a)
7;8;9;10;11; 7;8;9;10;11
2 2 DMSO
33 55
’ 5,; 5M’ 4’4
JAM, '
o o4 ~ o g
75 70 6.5 6.0 55 50 45 40 35 3.0 25 20 15 10
b)
7:8;10;11; 7;8;10;11
. 33
9;9 ; " 44 5: 5
6; 6

220 210 200 190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 8 70 60 50 40 30 20 10 0 -10
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Material suplementario, seccion 3.1

<)

e

L1.5

L2.0

L2.5

3.0

R00
X

=

° 135
L+ ]

eDE |40

L 4.5

L5.0

d)

£25

130

L35

140

L 45

L 50

| 55

| 60

o
L]

| 65
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura9S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de los productos 3c¢i y 4c¢i de la reaccion alddlica catalizada por
SHMT g, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D '"H-"H COSY y d) HSQC.

a)
o HsOH | HOsH !
5 0O _X_,CO0 Y5 0. X 2,COO
° (R) T.(S) 9 (S) Y, (S)
4+H NH ¢ *H.N H
8 6 3 8 6 3
v T
3ci 4ci
AcOH
DMSO
4; 4
6;8;10; 6;8;10 9
7,9; 7,9
33
.
T s T A
3 3 8 388
75 70 65 6.0 55 50 45 40 35 30 25 20 15
b)
7,9; 7,9
6;10; 6;10
8:8 44 33 )
. 2
55




Material suplementario, seccion 3.1

<)

L1.5
Q e

L2.0
L2.5

3.0

L
0

P 3.5

4.0

4.5

5.0

L 25
130
L35
L40
L 45
150
|55
| 60

| 65

&F L 70
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural0S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de los productos 3¢j y 4¢j de la reaccion alddlica catalizada
por SHMT g, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.

a)
8
7
6 6
3¢j 4cj
f /
DMSO
5;6;7;8;9; 5;6;7;8;9
AcOH
2
3 2
3|\l
3t ]
“ o a
75 7.0 65 6.0 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10
b)
6:8: 6:8 5;7:9; 5;7;9
33
2
4 DMSO
4 2
11 Lu
AWM O S S DA
: 7 ‘ ; ‘ ) ‘ ) ‘ ( ‘ { ‘ 40 30




Material suplementario, seccion 3.1

<)

6 L2.5

3.0

3.5

L 4.5

5.0

5.5

d)

15
20
| 25
30
135
) | 40
|45
| 50
| 55
| 60
| 65
L70

L75

58 56 54 52 50 48 46 44 42 40 3.8 36 3.4 32 30 28 26 2.4 22 2.0 18 1.6 14 12 1.0 08 0.6 0.4
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural1S(3.1). Espectros de RMN(D,0) de los productos 3¢k y 4ck de la reaccion alddlica catalizada
por SHMT g, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.

a)
AcOH
DMSO
5;6;8;9; 5;6;8;9
2 2
3.3
(-
o - a
75 70 6.5 6.0 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10
b)
6;8; 6;8
5,9; 5;9
33
2
2
DMSO AcOH

220 210 200 190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 8 70 60 50 40 30 20 10 0 -0
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Material suplementario, seccion 3.1

©)
(-]
— -]
j -] ©
(-] o
= o o ©
50 45 40 35 30 25 20
d)
— [ ]
® [ 3
®e
55 50 45 40 35 30 25 20 15 10
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural2 S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de los productos 3¢l y 4¢l de la reaccion alddlica catalizada
por SHMT g, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D "H-'"H COSY y d) HSQC.

a)
H3OH
2 2 COO
8 ., (S)
*HsN H
7 F
6 5
3cl 4cl
/ /
AcOH
3; 3 )
6;7;8;9; 6;7;8;9 DMSO
_MIML 2
J N
= o o
75 70 6.5 6.0 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10
b)
7,9; 7,9
33
2;2
8
5 5
4 AcOH
1
DMSO
1

L D L

170 160 150 140 130 120 110 100 9% 8 70 60 50 40 30 20 10
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Material suplementario, seccion 3.1

<)

L2.5
3.0

3.5

L 4.5

L 5.0

ﬁ i °0 |55

54 52 50 48 46 44 42 40 38 36 34 32 30 28 26 24 22 20

d)

L15
20
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L35
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L 55

|

L 60

| 65

@

L70

L75

6.0 5.5 5.0 45 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 1.5
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural13S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de los productos 3cm y 4cm de la reaccion aldolica catalizada
por SHMT g, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D "H-'"H COSY y d) HSQC.
a)

DMSO

104
571.00

o
[
o
=
o
o
o
o
3]
>
o
[
[
=
F-N
o
IS
o
N
'S
&

40 38 36 34 32 30 28 26 24

180 175 170 165 160 155 150 145 140 135 130 125 120 115 110 105 100 95 90 85 80 75 70 65 60 55
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Material suplementario, seccion 3.1

<)

L3.8
[3.9
[4.0
[4.1
[4.2
[4.3
[4.4
[4.5
[4.6
[4.7
[4.8
[4.9
[5.0
[5.1

5.3
[5.4
[5.5
[5.6
5.7

55 54 53 52 51 50 49 48 47 46 45 44 43 42 41 40

d)

M

130

L35

|40

L 45

L 50

L 55

L70

L75

L 80

|85

64 62 60 58 56 54 52 50 48 46 44 42 40 38 36 34 32
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural14S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de los productos3en y 4¢n de la reaccion alddlica catalizada
por SHMT g, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y ¢) 1D-NOESY selectivo.

a)

o HO3H '’
. X2 coor
GRAC)
HaN 'H
OZN 7
6
4cn
6;8; 6;8
5:9: 5:9 2 DMSO
3 3 AcOH
| e L )
- < < o
< p = < ‘
8.5 8.0 75 7.0 65 6.0 55 50 45 40 35 3.0 25 20 15 10
b)
6;8; 6;8
59; 5;9
33
2;2
4;7, 4,7
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Material suplementario, seccion 3.1

<)

L2.0

L25

3.0

3.5

L 4.5

L 5.0
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d)

L25
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Material suplementario, seccion 3.1

e)

Tabla6S(3.1). Resumen de los desplazamientos quimicos (ppm) de 1H y 13C para los productos 3¢ y 4c¢.

H.3.OH;, HO.s.H
.2 COO" 2 COO”
RZ 7- R 7%
HaN H *HaN H
3 4
3 4
R’ SH, 5C, SH; 8C; 8Cq SH, 8C, 6H; 8C; 8C4 RMN
solvente
BnO(CH.); 3.83 59.44 410 69.43 3.62 59.44 4.10 69.43 D,0
(3cb, 4cb)
Ph(CH.), 3.67 59.44 392 68.56 3.49 59.44 3.92 68.96 D,0O
(3ch, 4ch)
PhOCH, 4.06 57.34 453 67.43 3.96 56.79 4,53 67.35 D,0
(3ci, 4ci)
Ph 411 60.35 538 71.04 3.93 60.81 5.31 71.21 D,0
(3cj, 4cj)
4-CICe¢H, 3.93 60.19 521 7043 3.75 60.61 5.12 70.70 D,0
(3ck, 4ck)
2-FCeH, 3.95 59.00 5.37 66.28 3.86 59.19 5.37 66.28 D,0
(3cl, 4cl)
CeFs 415 58.58 5.67 63.98 4.14 5.33 D,0
(3cm, 4cm)
4-O,NC¢H, 3.99 60.08 532 70.38 3.83 60.40 5.27 70.63 D,0
(3cn, 4cn)
3 4
oH, 8C, o8H; 8C; oCy o6H, 6C, o6H; 06C; 6Cy
S(media) 3.96 59.30 4.94 68.44 3.82 5953 4.87 69.22
SD(5) 0.16 1 066 242 0.2 137 060 1.84
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural5S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los
productos 3cb y 4cb de la reaccién alddlica catalizada por SHMTg,, nativa: a) 'H ; b)"°C; ¢) 2D 'H-'H

COSY y d) HSQC.
o)

a)
Hb (
/I/()\(/Rg’,,ﬁOOH
N (s)Fa
O H

2-oxazolidinone from
adduct 4cb

2-oxazolidinone from
adduct 3cb

3J(HaHp)=8.5 Hz

3J(Ha,Hp)=4.8 Hz
H,

Ho| |,

L1 L

85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10
b)

0 170 160 150 140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 ‘



Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural16S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los
productos 3ch y 4ch de la reaccion alddlica catalizada por SHMTs,, nativa: a) 'H; b)°C; ¢) 2D 'H-'H
COSY y d) HSQC.

a)

3J(Hz,Hp)=5.4 Hz

Hb \
jﬁ{gow
N (M@

O H

2-oxazolidinone from  2-oxazolidinone from
adduct 3ch adduct 4ch

3J(Ha,Hp)=8.8 Hz
a

Cb Cb Ca ca

I Y N A 1

30 170 160 150 140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 1




Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural7S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los

productos 3ci y 4ci de la reaccion alddlica catalizada por SHMTSgy, nativa: a) 'H; b)°C; ¢) 2D 'H-'H
COSY y d) HSQC.

a)

o)

Hb \
ﬁ{gOOH
N (s

©" H

2-oxazolidinone from  2-oxazolidinone from
adduct 3ci adduct 4ci

3J(Ha,Hy)=9.8 Hz 3J(Ha,Hy)=5.0 Hz

Hyp
MJ \ JM‘\ !
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figural8S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los
productos 3cj y 4¢j de la reaccion aldolica catalizada por SHMTg, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H

COSY y d) HSQC.
a)
w ()
o/g,COOH
(R) Y2
PN

o7 N a
2-oxazolidinone from  2-oxazolidinone from
adduct 3cj adduct 4cj
3J(H,,Hy)=8.9 Hz %J(Ha,Hp)=4.9 Hz

Hy H,
Ho H:
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura19S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los

productos 3ck y 4ck de la reaccién alddlica catalizada por SHMTs,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H
COSY y d) HSQC.

a)

Cl

@]

Hb
j\@%{/cow
©" H

N (S) Ha

2-oxazolidinone from  2-oxazolidinone from

H adduct 3ck adduct 4ck
a
3J(Ha,Hp)=8.9 Hz 3J(Ha,Hp)=4.9 Hz
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Hp
@Mﬂ L

b)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura20S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los

productos 3¢l y 4cl de la reaccion alddlica catalizada por SHMTsy, nativa: a) 'H; b) "°C; ¢) 2D 'H-'H

COSY y d) HSQC.
a)

Hy 3J(H,,Hp)=9.0 Hz
Ha .
2-oxazolidinone from 2-oxazolidinone from
Hy adduct 3cl adduct 4cl
0 85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10 05
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C,
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| Jh | 1
220 210 200 190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 0 -0
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura21S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los

productos 3em y 4cm de la reaccién aldolica catalizada por SHMTsy,, nativa: a) 'H; b) '°C; ¢) 2D 'H-'H

COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura22S(3.1). Espectros RMN (DMSO-dj) de las oxazolidin-2-onas obtenidas por derivatizacion de los

productos 3cn y 4en de la reaccién alddlica catalizada por SHMTgy, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H
COSY, d) HSQC y ¢) ID-NOESY selectivo.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Tabla7S(3.1). Desplazamiento quimico de 'H y "*C (ppm) y constantes de acoplamiento (*J(H,,Hy), Hz)
de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3¢ y 4c.

0 O
HN HN
Har, J<O Harl &
HooC” > HOOC™ &
Ho R2 R2 Hp

oxazolidin-2-ona de 3¢ oxazolidin-2-ona de 4c

R’ 3 4
8(Ha) 8(H) “J(HaHb) 8(C.) 8(Co) 8(Ha) | 8(Hs) “J(HaHs) 8(C.)  8(Cu) RMN
solvente
BnO(CH,); 4.27 4.69 8.5 57.87 77.30 4.02 4.49 4.8 58.67 78.48 DMSO-ds
(3cb, 4cb)
Ph(CH.), 431 467 8.8 57.54 7648 4.11 4.44 54 58.39 77.73 DMSO-ds
(3ch, 4ch)
PhOCH, 450 5.1 9.8 55.32 75.00 4.26 | 4.87 5.0 55.40 76.11 DMSO-ds
(3ci, 4ci)
Ph 459 5.86 8.9 59.59 7812 424 | 557 49 60.92 78.81 DMSO-ds
(3cj, 4cj)
4-CICe¢H, 469 6.09 8.9 59.22 7711 428 5.8 49 60.59 77.51 DMSO-ds
(3ck, 4ck)
2-FCgH,4 461 6.08 9.0 58.70 73.02 432 | 574 5.0 59.84 74.52 DMSO-ds
(3cl, 4cl)
C¢Fs 490 6.27 10.0 57.82 69.22 455 | 595 5.9 58.72 69.22 DMSO-ds
(3cm, 4cm)
4-O;NC¢H4 459 589 9.0 59.45 7752 424 | 561 5.0 60.81 77.89 DMSO-ds
(3cn, 4cn)
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura23S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3ba de la reaccion aldolica catalizada por SHMTg,;, Y55T:
a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura24S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3bb y 4bb de la reaccion alddlica catalizada por SHMTy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura25S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bc de la reaccion aldolica catalizada por SHM Ty, YS5T: a)
'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura26S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bd de la reaccion alddlica catalizada por SHMTg,;, Y55T:

a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura27S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bg y 4bg de la reaccion aldolica catalizada por SHMTyy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura28S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bh y 4bh de la reaccion alddlica catalizada por SHMT gy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura29S(3.1). Espectro de RMN (DMSO-d;) de 3bi y 4bi de la reaccion alddlica catalizada por
SHMTs,, Y55T: a) 'H; b) "°C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura30S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bk y 4bk de la reaccion alddlica catalizada por SHMTsgy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura31S(3.1). Espectros de RMN (DMSO-ds) de 3bl y 4bl de la reaccion alddlica catalizada por
SHMTs,, Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D '"H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura32S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bn y 4bn de la reaccion alddlica catalizada por SHMT.gy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura33S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3ba y 4ba de la reaccion aldolica catalizada por SHMTsgy,

nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura34S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bb y 4bb de la reaccion alddlica catalizada por SHMTsgy,
nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura35S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bc y 4bc de la reaccion aldolica catalizada por SHMTsgy,
nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura36S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bd y 4bd de la reaccion alddlica catalizada por SHMTy,

nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura37S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bh y 4bh de la reaccion alddlica catalizada por SHMTy,

nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura38S(3.1). Espectro de RMN (DMSO-d;) de 3bi y 4bi de la reaccion alddlica catalizada por
SHMTg,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura39S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bj y 4bj de la reaccion alddlica catalizada por SHMTsgy,
nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura40S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bk y 4bk de la reaccion alddlica catalizada por SHMTgy,
nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.

a)
3bk 4bk
AcOH
DMSO
3
6;7;9;10
4
6;7;9;10 4
Mla | ]
o < o
75 70 65 6.0 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10
b)
6;7;9;10
6;7;9;10
4
4 3
5:5 DMSO 3
2 AcOH
2 M
180 170 160 150 140 130 120 110 100 9 8 70 60 50 40 30 20 10

93



Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura41S(3.1). Espectro de RMN (DMSO-d;) de 3bl y 4bl de la reaccion alddlica catalizada por
SHMTg,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura42S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bm y 4bm de la reaccion alddlica catalizada por SHMTsy,
nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura43S(3.1). Espectro de RMN (D,0) de 3bn y 4bn de la reaccion alddlica catalizada por SHMTsgy,
nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Tabla8S(3.1). Desplazamientos quimicos (ppm) de 'H'y "*C de los productos 3b y 4b.

H \\OH1 O, \\Hw
D g eleley i COO
*HaN Me *HaN //I\ge
3
3 4
3 4
R SHMT  §H;  8C; 68H, &C, 8C; 8C, &H; 68C; 68H, 8Cs 8C; 8C, _RMN
solvente
BnOCH; Y55T 154 2050 4.01 71.06 17445  64.10 D,0
(3ba)
BnO(CH;);  Y55T 150  19.94 380 73.03 17483 6516 139 1659 376 7270 D,0
(3bb)
CbzNHCH,  Y55T 152  19.94 3.88 7236 17397 63.47 D,0
(3bc)
CbzNH(CHz). Y55T 149  19.89 3586 70.79 17474 66.78 D,0
(3bd)
PhCH, Y55T 158  19.82 409 7431 17483 6513 152 1628 416  74.15 D,0
(3bg, 4bg)
Ph(CH,), Y55T 145  20.06 374 7211 17485 6520 137 16.68 389  72.11 D,0
(3bh, 4bh)
PhOCH, Y55T 133 2099 400 71.85 17136 6217 130 19.09 431  69.38 DMSO-ds
(3bi)
4-CICcH, Y55T 161 1994 505 7404 17396 6577 130 1824 514 7425 17525 64.82 D20
(3bk, 4bk)
2-FCcH, Y55T 115 1868 499 69.14 17169 6145 111 2022 526 67.90 17249 63.11 DMSO-ds
(3bl, 4bl)
4-O,NC¢H,  Y55T 165 2003 517 7397 17353 6575 133 1808 527  73.97 D20
(3bn, 4bn)
BnOCH, natva 154 2049 402 71.04 17444 6411 140 17.73 402  70.70 D,0
(3ba, 4ba)
BnO(CH,)s  nativa 150 2001 380 73.02 17484 6516 139 1666 392 7268 17534  65.21 D20
(3bb, 4bb)
CbzNHCH,  natva 152  19.81 389 7227 17400 6348 145 1671 404  71.51 D20
(3bc)
CbzNH(CH,), nativa 148 1987 385 7077 17480 6500 137 16.80 397 7055 D;0
(3bd, 4bd)
Ph(CHy), natva 146  19.99 373 7222 17481 6522 138 1667 389 7222 17527 65.20 D20
(3bh, 4bh)
PhOCH, nativa  1.33 2091 400 7210 17145 6224 130 1927 400 7151 61.79 DMSO-ds
(3bi, 4bi)
Ph natva 163  19.90 508 7455 17417 6493 130 1859 516 7485 17527 6585 D;0
(3bj, 4bj)
4-CICcH, natva 162 1974 506 7431 17393 6480 129 1821 515 7431 17502 6575 D,0
(3bk, 4bk)
2-FCcH, natva 114 1879 499 69.21 17163 6145 111 2040 527 67.99 17175 63.27 D;0
(3bl, 4bl)
CeFs natva 1.63 2011 537 68.30 135 1753 564  68.05 17402 65.21 D,0
(3bm, 4bm)
4-O,NCe¢H,  nativa 165 1987 517 73.97 17355 6576 133 17.85 528 7397 17461 64.80 D;0
(3bn, 4bn)
3 4
8H; ©oC; oHs o8Cs  8Cq 3C, oH; 08C; oHs ©8Cs  8Cq 5C,
S(media) 149 19.97 436 7212 17379 64.36 133 18.87 456 71.82 17434 64.50
SD@E) 015 053 061 181 124 152 010 127 067 231 134 133
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura44S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3ba de la adicion

alddlica catalizada por SHMTs,, Y55T: a) 'H; b)"°C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y e¢) NOESY.
a)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura45S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bb de la adicion

aldolica catalizada por SHMTs,, Y55T: a) 'H; b)'°C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY
a)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura46S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bc de la adicion
alddlica catalizada por SHMTsy, Y55T: a) 'H; b)"°C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y e) NOESY.
a)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura47S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bd de la adicion

aldolica catalizada por SHMTs,, Y55T: a) 'H; b)'°C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY
a)
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I |
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura48S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bg y 4bg de la

adicion alddlica catalizada por SHMTs,;, Y55T: a) 'H; b)'°C; ¢) 2D 'H-'"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
a)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura49S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bh y 4bh de la

adicién alddlica catalizada por SHMTs,;, Y55T: a) 'H; b)°C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
a)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

FiguraS50S(3.1). Espectros de RMN(CDCI;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de3bi de la adicion

alddlica catalizada por SHMTs, Y55T: a) 'H; b)"°C; ¢) 2D 'H-'"H COSY; d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura51S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bk y 4bk de la

adicion alddlica catalizada por SHMTs,;, Y55T: a) 'H; b)'°C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
a)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura52S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bl y 4bl de la

adicién alddlica catalizada por SHMTs,;, Y55T: a) 'H; b)°C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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e)

Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

FiguraS53S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bn de la adicion

alddlica catalizada por SHMTs,, Y55T: a) 'H; b)"°C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y ) NOESY.
a)
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura54S(3.1). Espectros de RMN (CDCI;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3ba de la adicion

alddlica catalizada por SHMTs,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

FiguraS55S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bb y 4bb de la

adicion alddlica catalizada por SHMTg,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura56S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3be de la adicion

alddlica catalizada por SHMTs,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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e)

Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

FiguraS57S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bd de la adicion

aldolica catalizada por SHM Ty, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

FiguraS58S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bh y 4bh de la

adicion alddlica catalizada por SHMTg,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura59S(3.1). Espectros de RMN (CDCl;) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bi de la adicién

alddlica catalizada por SHMTs,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura60S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bj y 4bj de la adicion

alddlica catalizada por SHMTs,, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura61S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bk y 4bk de la adicion
alddlica catalizada por SHM Ty, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura62S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bl y 4bl de la adicion
aldolica catalizada por SHM Ty, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura63S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bm y 4bm de la

adicion alddlica catalizada por SHMTg, nativa: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) NOESY.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura64S(3.1). Espectros de RMN(D,0) de las oxazolidin-2-onas derivadas de 3bn y 4bn de la adicion

alddlica catalizada por SHMTg;, nativa: a) 'H; b) '°C; ¢) 2D "H-'H COSY, d) HSQC, ¢) NOESY y f) 1D-

NOESY selectivo.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Tabla9S(3.1). Desplazamiento quimico (ppm) de 'H 'y °C de las oxazolidin-2-ones derivadas de 3b y 4b.

3
4H CHs 2 &H,
o o
HOOC N—=0 HooC N— =0
R2 H H H
Oxazolidin-2-ona de 3b Oxazolidin-2-ona de 4b
R! SHMT SH; 8C; 8H, 8C, NOE SHs 8C, 8H, 8C, NOE RMN
(H3-Hg) (H3-Hy) solvent
BnOCH; Y55T 1.56 20.52 4.03 72.03 STRONG CDCl;
(3ba)
BnO(CH,); Y55T 1.56 21.11 3.71 74.25 STRONG CDCl;
(3bb)
CbzNHCH; Y55T 1.54 19.46 4.74 76.22 STRONG CDCl;
(3bc)
CbzNH(CH). YS55T 1.60 21.67 3.72 70.73 STRONG CDCls
(3bd)
PhCH, Y55T 1.65 21.16 3.95 75.12 STRONG 1.57 19.32 4.01 74.47 WEAK CDCl;
(3bg, 4bg)
Ph(CH.). YS55T 1.52 20.30 3.70 74.23 STRONG 1.41 19.05 3.79 73.38 WEAK CDCls
(3bh, 4bh)
PhOCH, Y55T 1.65 20.95 4.24 72.18 STRONG DMSO-ds
(3bi)
4-CICgH, YS55T 1.70 20.95 493 75.83 STRONG 1.36 20.40 4.96 75.11 WEAK CDCl;
(3bk, 4bk)
2-FCgH, Y55T 1.64 20.14 5.28 70.24 STRONG 1.41 19.75 542 69.05 WEAK CDCl;
(3bl, 4bl)
4-O,NCgH, Y55T 1.74 21.11 5.07 75.48 STRONG CDCl;
(3bn)
BnOCH; wild-type  1.55 20.52 4.02 72.13 STRONG CDCls
(3ba)
BnO(CH,); wild-type 1.55 21.04 3.70 74.27 STRONG 1.40 18.91 3.77 73.74 WEAK CDCl;
(3bb, 4bb)
CbzNHCH; wild-type  1.55 19.49 4.74 76.40 STRONG CDCls
(3bc)
CbzNH(CH),  wild-type  1.58 25.32 3.72 70.92 STRONG CDCls
(3bd)
Ph(CH.), wild-type  1.52 20.55 3.72 74.02 STRONG 1.41 18.92 380 73.25 WEAK CDCls
(3bh, 4bh)
PhOCH, wild-type  1.65 20.84 4.24 72.23 STRONG CDCls
(3bi)
Ph wild-type  1.66 24.41 5.45 87.56 STRONG 0.99 2048 5.83 84.79 WEAK D,0™
(3bj, 4bj)
4-CIC¢H, wild-type  1.64 24.21 5.43 86.57 STRONG 0.96 20.59 580 84.03 WEAK D,0™
(3bk, 4bk)
2-FC¢H, wild-type  1.68 24.35 5.76 81.70 STRONG 1.06 19.68 6.07 80.57 WEAK D,0™
(3bl, 4bl)
CoFs wild-type  1.32 21.64 5.22 72.09 124 1994 629 77.22 WEAK D,0™
(3bm, 4bm)
4-O,NC¢H, wild-type  1.69 24.29 5.60 85.82 STRONG 0.98 20.56 5.95 83.41 WEAK D,0®
(3bn, 4bn)

“La oxazolidin-2-ona derivada de 4, para estos productos, es parcialmente soluble en CDCls, por ello se realizd los

experimentos de RMN en D,0.
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura65S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3aa de la adicion aldolica catalizada por SHMTg,;, YS55T:
a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY, d) HSQC y ¢) 1D-NOESY selectivo.
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3.2

Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura66S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3ab de la adicion alddlica catalizada por SHMTg,, YS5T: a)
'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura67S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3ac de la adiciéon alddlica catalizada por SHMTg,;, YS55T:
a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura68S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3ad de la adicién aldolica catalizada por SHMTg,, YS55T:
a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-'H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura69S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3ag y 4ag de la adicion alddlica catalizada por SHMTgy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) ID-NOESY selectivo.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura70S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3ah y 4ai de la adicion alddlica catalizada por SHMTgy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) ID-NOESY selectivo.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura71S(3.1). Espectros de RMN (DMSO-ds) de 3ai de la adicion aldolica catalizada por SHMTgy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY, d) HSQC y ¢) ID-NOESY selectivo.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura72S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3ak y 4ak de la adicion aldolica catalizada por SHMTy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura73S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3al y 4al de la adicidn aldolica catalizada por SHMTyy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1

Figura74S(3.1). Espectros de RMN (D,0) de 3an y 4an de la adicion aldolica catalizada por SHMTy,
Y55T: a) 'H; b) °C; ¢) 2D 'H-"H COSY y d) HSQC.
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Material suplementario, seccion 3.1
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Material suplementario, seccion 3.1
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Tabla10S(3.1) Desplazamiento quimico (ppm) de 'H, *C de los productos 4a.

H, OH, HO  H
32 COO" 3 2_COO
R2 ~, OH 2 -, OH
HaN 5 HaN 5
3 4
3 4
R 8H; &8C; &H, oC, &C; o8C, &H; 8C; oH, 8C, &C, 8C, solm:te
BnOCH, 3.90 63.23 4.08 68.37 172.11 65.63 D,O
(3aa) 4.03
BnO(CH);  3.86 63.08 3.88 69.91 172.35 69.99 D0
(3ab) 4.02
CbzNHCH, 3.87 6269 398 6924 171.76 68.24 D,O
(3ac) 4.03
CbzNH(CH;), 3.85 6292 393 67.80 17250 69.90 D0
(3ad) 4.02
PhCH; 3.94 63.12 417 7143 17272 7010 3.94 60.73 4.23 72.32 D,O
(3ag, 4ag) 4.09 4.12
Ph(CH); 3.82 63.06 3.82 6922 17246 7023 3.76 60.90 D0
(3ah, 4ah) 3.97
PhOCH, 355 6250 4.11 68.76 170.39 65.63 DMSO-
(3ai) 3.59 ds
4-CICcH, 401 6294 515 7158 17129 70.74 327 61.60 500 71.63 D0
(3ak, 4ak) 415 3.87
2-FCgH, 3.98 6222 534 67.29 171.07 70.03 329 61.36 5.35 66.48 D0
(3al, 4al) 4.12 3.94
4-O,NCH, 403 6270 527 7131 17095 7050 3.31 61.38 514 71.92 D0
(3an, 4an) 415 3.90
3 4

oH; oC; ©o6H, 0oC, oC; 0C, OHs dC; OoH, 8Cs 3Cy; 8C:
&(media) 3.88 62.85 4.37 6949 17176 69.10 3.51 61.19 4.93 70.59

4.02 3.96
SD(5) 014 032 062 1.54 0.79 194 031 036 049 275
0.16 0.11
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