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Table 1. tH-NMR-data of 5 and 6 (270 MHz,
d-values, TMS as internal standard, CDCl,

5 6

1-H d(br) 8.21 dd 6.92
2-H dd 7.30 dddd 6.03
30-H } dbr) 723 dddd 2.57
38-H ddd 2.27
4H — dg(br) 3.99
12-H s(br) 7.71 s(br) 7.73
dibr) 543

13-H s(br) 5.38 d(br) 5.37
14-H 5 3.06 s 10.57
15-H s(br) 2.97 d121
OAc s2.13 52.09

JHz):5:12=8,23=7,6;12=95 13
=3; 23z =3; 238=7; 3038 =17; 304
7364 =1:415=17;13,13 = 13.

Guatemala, voucher RMK 7264) was extracted with Et,O-
petrol (1:2) and the extract separated first by column chromato-

graphy (Si gel, act. grade 11) and further by TLC (Si gel. GF 254)
using Et,O-petrol mixtures as solvents. 80 g of roots afforded
7mg 1, 8 mg 6 (Et,O-petrol, 1:3), 30mg 2. 3mg 4. 20mg 5
(Et,O-petrol, 1:3) and 120 mg 3.

13-Acetoxy-1,2,3 4-tetradehvdrocacalol  methyl ether (5).
ColourlesscrystalsfromEt,O--petrol,mp83°,IR OAc1750,1240;
benzofuran 1640, 1603, 1515cm ™. MS. M™ m, ¢ 298.121 (68 %)
(calc. for C,,H,,0, 298.121): —CH, 283 (1}: —H,C=C=0
256(25): —AcOH 238 (48); 238 — CH, 223(100) Me CO * 43(63).

13-Acetoxy-I4-oxocacal<3hastin (6). Colourless o1l, IR OAc
1750, 1240; CHO 1690; aromat 1600, 1555: C=C 1630 cm™'
MS. M* m/e314.115(33 %) (calc. for C,, H,,O): —C, H, 271 (4),
—AcOH 254 (55); 254 —'CH, 239 (100}, 239 —CO 211 (47);
Me CO* 43 (28).

, 589 578 546 436
(2l = 3677 7657 7803 +2155
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Die Wurzeln der in Mittelamerika heimischen Ageratina
aschenbornia (Schauer) K. et R. (Tribus Eupatoricae)
enthalten neben Germacren D (1) die Chromene 2-6.
Auch die oberirdischen Teile liefern 1, 2 und 6 sowie drei
Sesquiterpenalkohole, denen auf Grund spektroskopi-
scher Daten die Konstitutionen 7-9 zukommen. 7 haben
wir kiirzlich aus Eupatorium perfoliatum isoliert [1]. Fiir
die Konstitution 9 spricht neben den NMR-Daten das
Fragmentierungsverhalten im Massenspektrometer.
Auch die Daten des nach Acetylierung erhaltenen
Acetats 10 bestdtigen die Struktur. Wir mdchten 9
Ageraborniol nennen. Uber die Konfigurationen an
C-7und C-8sind noch keine Aussagen mdglich. Nerolidol-
Derivate haben wir vor allem aus Brickellia-Arten isoliert
[2]. Allerdings enthilt auch Ageratina boustomenta
(falschlich als A. scorodonioides bezeichnet) ein typisches
Nerolidol-Derivat [3]. Weitere Untersuchungen miissen
zeigen, ob diesen Verbindungen chemotaxonomische
Bedeutung zukommt.

*128. Mitt. m der Serie ‘Natiirhch vorkommende Terpen-
Derivate’; 127. Mitt. Bohlmann, F und Suwita, A. (1978)
Phytochemistry 17, 567

2(4) 3(3) 4(4) 5(5) 6(4)
R =H OiBu* OAc H H
R =H H H OMe OMe
R” =H H H OH H
R” = OH OH OH H OH

*iBu = isobutyryl.
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Table 1. 'H-NMR-Daten von 8, 9 und 10 (CDCl,, 270 MHz,

5-Werte)
8 9 10
le-H d(br) 5.21 d(br) 5.03 d(br) 5.03
1+-H d(br) 5.05 d(br) 5.21 d(br) 5.20
2-H dd 6.42 dd 6.40 dd 6.40
4-H d 6.08 d(br) 6.05 d(br) 6.05
5-H dd 6.59 dd 6.55 dd 6.58
6-H d 5.81 d5.87 d 5.87
8-H m 1.60 t 3.87 t4.11
9-H m 2.02 m 1.89 m1.8-2.1
10-H t(br) 5.13 m 1.89 m1.8-2.1
12-H s(br) 1.59 s 1.25 51.49
13-H sthr) 1.67 s1.15 s 1.51
14-H s 131 51.37 s 1.51
15-H d 1.87 d1.87 d1.85
OAc —- - 5197

J (Hz): 16,2 = 10; 16,2 = 17: 45 = 10; 4,15 = 1; 5.6 = 15:
89 =7;910=7.

Me
10 s OH « | 2
12

Vi N CI-!=(3',‘—CI-I==CH2
1 9 7 5
13 14

7:cis

8: trans

9:R=H 10:R = Ac

567

EXPERIMENTELLES

IR: Beckman IR9, CCl,: 'H-NMR: Bruker WH 270, 8-
Werte; MS: Varian MAT 711, 70eV, DirektemlaB. Die luft-
trocken zerkleinerten Pflanzenteile (Herbar Nr. RMK 7268)
extrahierte man mit Et,O-Petrol(1:2) und trennte die erhaltenen
Extrakte zunéchst grob durch SC (Si gel, Akt. St. IT) und weiter
durch DC (Si gel GF 254). Als Laufmittel dienten Et,O-
Petrol-Gemische. 80 g Wurzeln ergaben 60mg 1, 28 mg 2,
18 mg 3,47 mg 4, 17 mg 5 und 11 mg 6, wihrend 110 g oberir-
dische Teile 2900 mg 1. 12mg 7. 11 mg 8 (beide Et,O-Petrol,
1:3), 24 mg 9 (Et,O-Petrol, 1:3), 14 mg 2 und 10 mg 6 lieferten.

Z)-6,7-Dihydro-5.6-dehydro-7-hydroxy-a-farnesen (7). Far-
bloses Ol UV: 4, = 279, 268, 259 nm (Et,0), IR: OH 3602;
C=C 3080, 1620; trans CH=CH 970; —CH=CH, 990,
920cm™'. MS: M7 mfe 220.182 (4%) (ber. fir C,.H,,0
220.182); —H, 0 202 (6); Me, C=CH,CH; 69 (100).

3(E)-6,7-Dihydro-5,6-dehydro-7-hydroxy-o-farnesen (8). Far-
bloses Ol, IR: OH 3600; tr CH=CH 1645, 975; CH=CH, 990,
905cm™ L. MS: M* mje 220.182 (3%) (ber. fiir C,;H,,0
220.182); ——Me, CH=CHCH,CH3} 137(52); Me, C=CHCH}
69 (100).

Ageraborniol (9). Farbloses Ol, IR: OH 3600; C=C 3080,
1620; trans CH==CH 985; CH=CH, 915 cm™*. MS: M™* m/e
236.178 (82 %) (ber. fiir C, H,,0, 236.178); —CH, 221 (27):

- 7(0] 137 (22); C,Hg 93 (100). 20 mg 9 in 1 ml Ac,O
erwarmte man mit 0.05 mi Py und 50 mg NaOAc 5 Stunden zum
Sieden. Nach DC (Et,O-Petrol 1:10) erhielt man 5mg 10.
farbloses Ol, IR: OAc 1740, 1255; trans CH=CH 970:
CH=CH,, 990, 900 cm ™ *.
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The roots of Peteravenia schultzii (Schmitts.) K. et R.
afford, together with the known nerolidol derivative 1, a
second one, the structure being elucidated as 2 by

* Part 127 in the series ‘Naturally Occurring Terpene Deriva-
tives’; Part 126.: Bohlmann, F. and Suwita, A. (1978) Phyto-
chemistry 17, 560.

spectroscopic methods (see Table 1). However the
configurations at C-7, 9 and 10 are not clear. Further, a
new selinene derivative has been isolated. Its structure
follows mainly from detailed NMR investigations;
all data (Table 2) are in agreement with y-selinen-8-one
(3). The aerial parts also contain 1 and 3 together with
germacrene D (4). The presence of the nerolidol deriva-



