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Introducao

A caracterizacéo, modificacéo guimica,
determinacé@o da atividade biol6gica e o estudo do
mecanismo de acdo de metabdlitos sempre foram
feitos apds a sua purificacdo. No entanto, os
processos envolvidos na obtencdo desses
compostos na sua forma pura sdo bastante longos e
tediosos, e mesmo nas analises fitoquimicas
biodirecionadas é frequente altos indices de re-
isolamento de substancias ja caracterizadas'. Dessa
forma, é de grande valia o desenvolvimento de
metodologias que sejam capazes de relacionar as
informacdes a respeito da composi¢éo quimica com
as atividades biolégicas de um extrato bruto. Neste
contexto, alguns autores propfem a associagdo de
técnicas quimiométricas a dados espectroscépicos
para construcdo de modelos de previsdo de
atividades biologicas para extratos brutos®>.Diante
do exposto, o presente trabalho tem por objetivo
avaliar o perfil metabdlico e a atividade larvicida
sobre Artemia salina dos extratos das folhas de
Annona muricata, bem como construir modelos
multivariados capazes de prever a atividade
biolégica de diferentes espécimes.

Resultados e Discussao |

1,0 g das folhas liofilizadas, de sete espécimes de A.
muricata, foi mantido a temperatura ambiente em 24
mL de uma mistura de metanol/cloroférmio/agua
(3:1:1). Ap6s 24 horas, a mistura foi filtrada e a fase
liquida foi submetida a particdo com cloroférmio. A
fase cloroférmica foi separada e o solvente
removido. Esses extratos foram caracterizados por
RMN de 'H e submetidos a testes de toxicidade
frente a A. salina. Também foi construido um
modelo de regressdo por minimos quadrados
parciais (PLS), para previsdo da toxicidade dos
extratos de A. muricata. Os espectros apresentaram
uma grande semelhanga A flgura 1 mostra o
espectro de RMN de 'H do espécime 1, onde os
sinais em 6 6,98 e 6 7,18 sugerem a presenca de
acetogeninas possuindo a subunidade y-lactona a,B-
insaturada. Com auxilio dos experimentos
bidimensionais foi possivel confirmar a presenca
dessa classe de metabdlitos, que sdo comuns em
espécies da familia Annonaceae.
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Figura 1. Espectro de RMN de H (400 MHz, CDCl3)
do extrato cloroférmico das folhas de Annona
muricata.

O modelo PLS, construido a partir de 7 variaveis
latentes, permitiu  descrever quase todaa
informacéo contida nos dados originais, que foram
utlllzados na calibracdo. O coeficiente de regressao
(R? foi igual a 0,99 indicando uma boa correlagéo
entre os valores experimentais e os valores
previstos para a toxicidade frente A. salina. Além
disso, foi possivel correlacionar a atividade
detectada com os teores de acetogeninas. O teor
total de acetogeninas foi quantificado através da
comparacdo da area dos sinais olefinicos das y-
lactonas presentes com a area do sinal do padrao
interno antraceno”.

Conclusodes

Os resultados obtidos demonstram o potencial da
RMN de 'H no desenvolvimento de metodologias
para previsdo de atividades bioldgicas. Os modelos
multivariados, obtidos a partir dos espectros RMN
de 'H de extratos vegetais sem prévia purificacéo,
implicam em inUmeras vantagens, principalmente as
relacionadas a reducdo de tempo e custos de
andlises.
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