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Introducao |

Do Egito antigo até os tempos atuais [1], o alho
(Allium sativum, compreendendo 600 espécies
conhecidas [2]) é considerado uma planta medicinal
capaz de prevenir doencas pela sua acao
hiperlipidémica, antiplaquetaria e procirculatéria,
ajudando na prevencdo de gripes e resfriados via
acdo no sistema imunoldgico, exibindo também
atividade anticaAncer. Varios relatérios clinicos
revelam a diminuicdo do nivel de colesterol em
individuos que incluiram alho em sua dieta [3].

O alho é composto majoritariamente de agua (65%),

carboidratos, compostos sulfurados, proteinas,
fiboras e aminoacidos livres. De fato, 90% das
investigacbes dos compostos com atividade

biolégica no alho estao focados nas suas moléculas
sulfuradas, sendo a aliina e outros dois compostos
y-glutamilcisteinados responséveis por sua ampla
atividade terapéutica [3].

Figura 1. Estrutura planar e conférmeros de menor
energia da Aliina e Metiina na agua (PCM).
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Resultados e Discussao |

Neste trabalho, avaliam-se as propriedades
vibracionais de dois compostos organosulfurados
presentes no alho, aliina e metiina. Apresenta-se
resultados de medicéo do IR; com célculos teéricos
realizados via teoria do funcional da densidade
(DFT) com o funcional M062x e base 6-311+G(d,p)
obtém-se o IR e Raman. Os conférmeros de menor
energia foram obtidos apds optimizacdo da
geometria (Fig. 1) com a utlizacdo do software
comercial Gaussian 09 para célculos DFT.

Os espectros IR tedricos da aliina e metiina foram
comparados aos espectros experimentais
publicados por Xial et al. [4], ver Fig. 2 — os
espectros Raman ndo sdo mostrados aqui. As
atribuicbes dos picos foram feitas de acordo com o
software Veda (Vibrational Energy Distribution
Analysis).
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Como podemos observar na Fig. 2, as atribuicdes
sdo equivalentes na maioria dos picos, porém
levemente deslocadas: o pico caracteristico da
ligacédo entre enxofre e oxigénio ocorre LEm
1048 cm™ no espectro experimental e 1017 cm™ no
tedrico. O pico da ligacéo dupla entre carbonos, que
diferencia ambas as espécies estd em 1617 cm™no
espectro experimental e em 1725 cm'l no espectro
tedrico. Os picos caracteristicos da presenca do
grupo NH"; sdo bem definidos nos espectro tedricos
enquanto que no experimental as atribuicdes
originais de Xial et al. [4] estdo equivocadas.

Figura 2. (A) IR experimental da alina, (B) IR
tedrico PCM da aliina, (C) IR experimental da
Metiina, (D) IR tedrico PCM da metiina.

T T T T T T T T
I at:5, (NH) a4: 0 (CH, ),p(CH) A Aliina (E) 1 ativ(=C-H) a4:, (CH) X A Aliina (EH
a5, (NH)  as:v, (8=0)v(CN) a8 azv(NH)  as:y (c=C), v, (COO)
a3:v, (C00') 1L as: v, (CH) X |
s a3
- a4as as aaa2at
as r\
T T T 1 T T T
I b1: 3 C4HBHS, 3 N19H22H21H20 b2 | py o b1: v, N19H22H20 B Aliina (T)
5| b2, csorro18 | b2: v, N19H22H20
= L ba:vsros - L b3: v N19H21 .
o el b3 B Aliina (T) be PRV ! b3
o bd: v, 3018017, 5 N19H21H20 b1
(a] A b2
= AN
e T T T T T T T N
,ij F C1:5, (NH)  c: v (CH) C Metiina (E) 4 Cl:v, (CH) X C Metiina (E)-
72 I e e 1 C2:v, (CH) X
:: ‘(:;: pdzzg C5: v, (8= 0),v (C-N) 2 C3:v, (CH) X
ZL v (C00) c4c3 lca  caiv,(COO')5 (NH) c3c2¢t
A C5
T T T T 7\l T T
I-d1: 5, CHBHT, 5, N12H15H13H14 & 1F d1: v, N1ZHISH13 D Metiina (T)]
3: feClt0t608 dt d2: v, N1ZH15H13
: v $10011 .
L - - d3: v N12H14 E
d3 D Metiina (T) da it d3
d4: v C18016017, 5 N12H13H14 Ldz‘ﬁ
T T T T T T T T
800 1000 1200 1400 2000 2400 2800 3200

COMPRIMENTO DE ONDA (cm’™!)

Conclusodes

possivel se fazer atribuicbes para os modos
vibracionais da aliina e metiina compativeis com os
resultados obtidos experimentalmente. Desvios
inferiores a 10% nas frequéncias dos modos
calculados por DFT em relacdo aos dados
experimentais foram obtidos.
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