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Introducéao

O uso das enzimas, especialmente lipases, na
sintese de moléculas quirais tem sido aceito como
uma metodologia eficiente na preparacdo de
compostos biologicamente ativos." A otimizacéo das
condi¢cBes de reacdo de um biocatalisador especifico
em meio orgénico tem sido foco de investigacdo uma
vez que esta sujeito a inativacdo por fatores
associados ao meio reacional.” No presente trabalho,
foi avaliado o efeito de solvente, razdo molar e
concentracdo de enzima na reagdo de esterificacdo
do &cido racémico (#)-citronélico com n-octanol
catalisada pela lipase de Candida antarctica (CAL-B,
10 u/mg de sélido, Novozyme, Lot. LC 200217).

Resultados e Discussao

Foi adicionado, em um erlenmeyer de 125 mL, 0,01
mol de acido {)-citronélico e 0,01 mol de n-octanol,
25 mL de diferentes solventes (hexano, heptano,
ciclohexano e acetonitrila) e 100 mg de CAL-B. As
reacbes foram realizadas em uma incubadora
termostatizada (TE 420 da Tecnal) a 37°C, durante 7
dias. Os produtos foram isolados por cromatografia
em coluna utilizando silica gel 60 (70-230 mesh) e
hexano:acetato de etila (15:1) como eluente, e
caracterizados por IV e RMN de 'H. A CAL-B mostrou
preferéncia pelo isémero com rotacédo Gtica negativa,
com excesso enantiomérico de 90% (Equacéo 1).
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As porcentagens de conversdo para a formagéo do (-
)-citronelato de n-octila nos diferentes solventes
podem ser observados na Tabela 1. Observa-se que
solventes mais apolares favorecem a formacdo do
éster. Foi realizado um estudo da razéo molar para a
formacé@o do éster fixando a concentragdo molar do
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acido em 0,02 mol e variando a do &lcool (O,O%OA:

0,01, 0,02 e 0,03 mols).
Os resultados podem ser observado na Figura 1.
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Tabela 1 — Porcentagens de conversao para a formacao
do (-)-citronelato de n-octila em diferentes solventes.

Solvente log P Conv. (%)
Acetonitrila -0,33 24
Ciclohexano 3,2 40

Hexano 3,5 53

Heptano 4,0 50
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Figura 1 - Efeito da razdo molar do alcool/acido na
preparacao do (-)-citronelato de n-octila.

Na Figura 1 podemos observar que um aumento na
concentragdo do alcool favorece a formagéo do éster.
Foi entdo avaliado o aumento na concentracdo da
lipase para a reacdo de formacgdo do (-)-citronelato de
n-octila, utilizando 0,02 mols de substratos (1:1).
Com 100 mg de enzima a converséo para éster foi de
59%, 200 mg foi de 61% e com 300 mg foi de 63%.

Conclusobes |

Pelos resultados obtidos, pode-se concluir que para a
preparacdo do )-citronelato de noctila os melhores
solventes foram os com log P>3,0. O excesso de
alcool favorece a conversao para éster enquanto que
um aumento na quantidade de enzima afetou muito
pouco o resultado.
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