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Resumo: Schinus terebenthifolius Raddi, popularmente conhecida como aroeira
da praia, € uma planta muito utilizada na medicina popular para o tratamento
de doencas respiratoérias, ulceras e infecgdes causadas por fungos e bactérias
[1]. Estudos de espectroscopia vibracional de substancias ativas extraidas das
plants para produgdo de medicamentos sao essenciais para fornecer
informagdes detalhadas sobre a sua estrutura molecular e suas propriedades
vibracionais [2,3]. Tais estudos tém sido aplicados com sucesso para identificar
0os principais componentes de Oleos essenciais e para distinguir diferentes
espécies de varias plantas aromaticas. A técnica espectroscépica por reflexao
total atenuada no infravermelho por transformada de Fourier (ATR-FTIR) e
cromatografia gasosa acoplada a espectrofotometria de massa (CG-MS)
demonstraram serem promissoras na identificacdo dos constituintes quimicos
presentes em Oleos essenciais [2,3]. Neste trabalho, os espectros ATR-FTIR
dos 6leos essenciais de folhas e frutos verdes de Schinus terebinthifolius foram
registrados em temperatura ambiente. Calculos computacionais baseados na
teoria funcional da densidade (DFT) foram realizados para obter o espectro de
absorbancia no infravermelho do constituinte quimico majoritario dos oleos
essenciais das folhas e frutos verdes de Schinus terebenthifolius. As folhas e
os frutos verdes de Schinus terebenthifolius foram colhidos na cidade de
Eusébio, estado do Ceara, nordeste do Brasil. Através de analise por
cromatografia gasosa acoplada a espectrometria de massa foi possivel
identificar 99,7 % da substancia quimica constituintes do 6leo essencial das
folhnas, e 98,0 % do Oleo essencial nos frutos verdes de Schinus
terebenthifolius. O monoterpeno D-limoneno foi apresentado como o principal
componente volatil de folhas e nos frutos verdes. Os principais componentes
do dleo essencial das folhas de Schinus terebenthifolius identificados foram:
D-Limoneno (96,6%), a-Pineno (1,1%), Mirceno (1,0%), B-cariofileno (0,5%) e
0-3-Careno (0,2%). Considerando que os principais componentes dos oleos
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essenciais dos frutos verdes de Schinus terebenthifolius identificados foram:
D-Limoneno (39,5%), Terpinen-4-ol (31,1%), Sabinene (8,3%), Ooxido de
cariofileno (3,6%), a-Terpineol (2,8%), B-cariofileno (2,3%), Germacreno D
(0,7%), a-Muurolol (0,6%), B-Pineno (0,4%),aTerpineol (0,4%), &-Cadineno
(0,2%) e Biciclogermacreno (0,1%). Os espectros ATR-FTIR experimentais dos
Oleos essenciais de Schinus terebinthifolius e os espectros de absorbancia no
infravermelho experimentais e o espectro calculado de seu constituinte quimico
majoritario foram devidamente comparados. Este procedimento permitiu a
atribuicdo completa dos modos vibracionais para esses Oleos essenciais.

Palavras-chave: Espectroscopia. Teoria funcional da densidade. o&leo
essencial.

1. Introdugao

Schinus terebenthifolius Raddi conhecida popularmente como aroeira da
praia, € uma planta amplamente utilizada na medicina popular para o
tratamento de disturbios respiratérios, ulceras e infecgdes causadas por fungos
e bactérias [1]. Estudos de espectroscopia vibracionais de substancias ativas
extraidas de plantas medicinais sdo essenciais para fornecer informacgdes
detalhadas sobre suas propriedades estruturais e vibracionais [2,3]. Esses
estudos foram aplicados com sucesso para identificar os principais
componentes dos Oleos essenciais e para distinguir diferentes espécies de
varias plantas de especiarias [1].

2. Objetivo

O objetivo central deste projeto € investigar as propriedades estruturais e
espectroscopicas e obtengao de parametros quimicos de softwares de quimica
molecular. O trabalho tem como objetivo realizar um estudo de espectroscopia
vibracional dos Oleos essenciais de folhas e frutos verdes de Schinus
terebinthifolius Raddi. Schinus terebinthifolius € uma anarcadiaceae presente
em regides litordneas brasileiras cuja importancia terapéutica se deve a
presenca do seu Oleo essencial. Suas propriedades vém sendo estudadas a
fim de encontrar novos compostos para o uso do controle alternativo de pragas
e doencas. Schinus terebinthifolius € uma arvore da familia anarcadiaceae,
planta tipica da vegetacao litordnea brasileira, ocorre desde Pernambuco até o
Rio Grande do Sul.

3. Metodologia
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Neste trabalho, aplicamos a técnica ATR-FTIR, bem como calculos de
teoria do funcional da densidade (DFT) para realizar um estudo de
espectroscopia vibracional dos 6leos essenciais de folhas e frutos verdes de
Schinus terebenthifolius. As folhas e frutos verdes de Schinus terebenthifolius
foram coletados na cidade de Eusébio, estado do Ceara, nordeste do Brasil.
Por meio de analises por cromatografia gasosa acoplada a espectrometria de
massas foi possivel identificar 99,7% dos constituintes quimicos do dleo
essencial das folhas, e 98,0% nos frutos verdes de Schinus terebenthifolius.
Calculos DFT com o funcional B3LYP e 6-31 G (d,p) conjunto de bases foram
realizados usando o programa Gaussian 09 [4] nos principais componentes
quimicos nos 6leos essenciais de Schinus terebenthifolius, a fim de elucidar
algumas das faixas infravermelhas desses oOleos essenciais. Em nossos
célculos, o fator de escala f = 0,9613 foi usado para ajustar as frequéncias
vibracionais harménicas tedricas dos principais componentes quimicos com as
bandas infravermelhas experimentais dos 6leos essenciais [5].

Serdo explorados os tutoriais dos softwares Gaussiam, GausView,
ChemCraft e VEDA para obtengcdo de as propriedades estruturais e
espectroscopicas e obtencdo de parametros quimicos em varias classes de
compostos organicos.

4. Resultados

O monoterpeno D-limoneno apresentou-se como o principal componente
volatil nas folhas e nos frutos verdes. Os principais componentes do 6leo
essencial das folhas de Schinus terebenthifolius Raddi identificados e suas
respectivas porcentagens foram as seguintes: D-Limoneno (96,6%), a-Pineno
(1,1%), Mirceno (1,0%), B-Cariofileno (0,5%) e &-3-Careno (0,2%).
Considerando que os principais componentes do 6leo essencial dos frutos
verdes de Schinus terebenthifolius identificados foram: D-Limoneno (39,5%),
Terpinen-4-ol (31,1%), Sabineno (8,3%), Oxido de cariofileno (3,6%), o-
Terpineol (2,8%), B-cariofileno (2,3%), Germacreno D (0,7%), a-Muurolol
(0,6%), PB-Pineno (0,4%), a-Terpineol (0,4%), ©&-Cadineno (0,2%) e
Biciclogermacreno (0,1%). Estruturas moleculares dos principais componentes
dos d6leos essenciais das folhas e frutos verdes de Schinus terebinthifolius
Raddi.

5. Conclusao

Os espectros ATR-FTIR de 6leos essenciais de folhas e frutos verdes de
Schinus terebenthifolius Raddi foram investigados em temperatura ambiente.
Os espectros ATR-FTIR experimentais dos o6leos essenciais de Schinus
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terebenthifolius Raddi e os espectros de absorbancia no infravermelho
calculados de seus constituintes quimicos foram devidamente comparados.
Este procedimento permitiu a atribuicdo completa dos modos vibracionais para
esses Oleos essenciais.
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