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Introducéo

ESI-IT-MS (Electrospray lonisation and lon-
Trap Mass Spectrometry) é uma ferramenta
importante para a investigacdo de perfis quimicos de
espécies vegetais, evitando-se caras e demoradas
etapas de fracionamento que podem levar ao
isolamento de substancias ja conhecidas. A espécie
estudada nesse trabalho ¢é Neea theifera
(Nyctaginaceae), tipica de cerrado e conhecida
popularmente como “Capa-rosa-do-campo™. A infuséo
das folhas é usada popularmente como anti-
desintérica, anti-inflamatério e anti-Glcera®>.  Sendo
assim, o objetivo deste trabalho foi realizar a
caracterizacdo dos constituintes quimicos presentes
no infuso das folhas de N. theifera utilizando a
técnica ESIHIT-MS".

Resultados e Discussao

O infuso das folhas de N. theifera liofilizado
foi submetido & andlise por injecdo direta usando
ionizacdo em modo negativo.

|

Figura 1. Espectro ESI-MS da infusdo das folhas de
N.theifera, full scan, modo negativo.

A figura 1 mostra o perfil espectral de N.
theifera obtido em uma energia de colisdo de 25% e
os fragmentos gerados representam as moléculas
desprotonadas [M — H]™ encontradas na infuséo.

A fim de obter mais informag¢des sobre a
composicdo quimica, foi realizado experimentos de
segunda ordem (MS?) dos principais fons. Observa-se
na figura 1 a presenca de fragmentos em m/z 269 e
m/z 285, caracteristicos de flavonoides.
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E possivel observar também que as diferenca
entre m/z 269 e m/z 431, m/z 593 e m/z 431, m/z
285 e m/z 447, m/z 609 e m/z 447 é de 162, referente
a uma unidade de hexose.

Os espectros MS? dos fragmentos m/z 431,
447, 593 e 609 apresentaram ion base [M — H — 120]"
0 qual é caracteristico de flavonas C-glicosiladas com
rompimento da ligagdo de uma hexose no ponto ®?X
[M — 120 — H]". Um fagmento minoritario [M — 18]~
também foi observado nos espectros. A eliminagdo
de agua é um forte indicativo de que a hexose esteja
ligada na posi¢do C6 ou C8 do ncleo da flavona®.

Com os dados observados no perfil (figura 1)
e nos espectros MS? dos principais fragmentos, foi
possivel determinar que a infusdo possui como
compostos majoritarios flavonas C-glicosiladas
derivadas da apigenina [M-H]- = 269 e luteolina [M —
H]” = 285, sendo estas: vitexina e/ou iso-vitexina,
vicenina-2, orientina e/ou iso-orietina e lucenina-2.
Essa composicdo foi confirmada posteriormente por
estudos fitoquimicos realizados com o extrato
metandlico das folhas de Neea theifera’.

Conclusdes |

Os resultados obtidos comprovam que a
técnica ESI-IT-MS é uma poderosa ferramenta de
caracterizacdo e identificacdo a ser usada na
investigacdo de metabdlitos secundarios de alta e
média polaridade. Neste trabalho foi possivel prever
de forma rapida e precisa as estruturas dos
compostos encontrados na infusdo das folhas de N.
theifera.
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