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Introducao |

O eugenol &€ um composto fendlico e é um
antioxidante  exdégeno, sendo o constituinte
majoritario do 6leo essencial do cravo-da-india,. O
eugenol € um composto vanildide por possuir um
grupo vanilla em sua estrutura, ao qual esta
associado sua atividade bioldgica. Dentre estas,
destacam-se suas atividades analgésica,
anestésica, protetiva, antibacteriana, antifingica,
antiviral, vasodilatadora e anticancert. No entanto,
durante sua oxidacdo, o eugenol produz uma
quinona metideo, uma espécie hepatotoxica. Devido
a isso, torna-se interessante modificar sua estrutura
para reduzir sua toxicidade e aumentar sua
capacidade antioxidante. A literatura mostra que
derivados nitrados do eugenol, 4-alil-2-metéxi-6-
nitrofenol (D1) e 5-alil-3-nitrobenzeno-1,2-diol (D2),
apresentam perfil antioxidante diferente do eugenol.
Enquanto D1 ndo apresenta atividade antioxidante
no teste de DPPH, D2 apresenta atividade superior
ao do eugenol.? A Figura 1 mostra as estruturas de
D1 e D2.

Figura 1. Estruturas de D1 e D2.
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O grupo nitro é um grupo retirador de densidade
eletrénica por efeitos indutivo e mesomérico e, por
isso, seria esperado que estabilizasse melhor o
radical formado, o que difere dos resultados
encontrados na literatura.” Devido a isso, este
trabalho tem como objetivo estudar a influéncia do
grupo nitro no perfil antioxidante do eugenol através
do estudo termodindmico e cinético da reagdo dos
derivados com o radical hidroxila. Para tanto
utilizamos o método DFT-m062x/6-311+(d,p)
presente no programa Gaussian 09 presente no
cluster do CENAPAD-UFC.

Resultados e Discusséao |

Foram gerados radicais fendlicos (RF), metéxidos
(RM) e alilicos (RA) por abstracéo de hidrogénio de
D1 e D2. RF1 e RF2 refere-se ao radical fendlico
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formado pela abstracdo H dos grupos das posicdes
orto e meta em relagdo ao grupo nitro,
respectivamente. O estudo da estabilidade
termodinamica foi realizado através dos valores de
AGgreacio da reagdo em fase gasosa entre 0s
provaveis sitios com o radical hidroxila. A Tabela 1
mostra os valores de AGrgacio para D1 e D2:

Tabela 1. Energias padronizadas dos radicais da
molécula D1

Espécie D1 D2 EUG
RF1 -28,6 -27,7 -31,1
RF2 - -27,6 -

RA -39,2 -37,7 -39,2

Estes valores mostram que em ambos os derivados,
0 RA é o mais estavel, por apresentar estruturas de
ressonancia isoenergéticas. Ao contrario do
esperado, ndo houve diferenca de estabilidade entre
RF1 e RF2. A captura de hidrogénio em RF1 quebra
a ligacdo de hidrogénio (LH) com o grupo nitro, e a
repulsdo eletrostatica entre os atomos de oxigénio,
rotaciona o grupo NO,, tirando-o do plano do anel.
Desta forma NO, ndo consegue estabilizar D2-RF2
por efeito mesomérico. A presenca do grupo nitro
diminui a estabilidade de RF, uma vez que D1 e D2
apresentaram menores valores de AG° para esses
radicais.

Conclusodes

Os dados termodindmicos em fase gasosa, nao
conseguiram explicar os resultados experimentais
de atividade antioxidante dos derivados nitrado do
eugenol. Sdo perspectivas futuras deste trabalho,
investigar os fatores cinéticos e o efeito do solvente,
de modo a tornar o sistema mais realistico e
conseguir compreender os dados experimentais.
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