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Introducao

Na Quimica Orgéanica, compostos desconhecidos
podem ter sua estrutura elucidada através de
técnicas espectroscopicas, tais como:
espectroscopia no ultravioleta, no infravermelho,
espectro de massas e a ressonancia magnética
nuclear (RMN).

O trabalho do quimico na identificacdo estrutural
dos compostos pode ser minimizado pelo auxilio de
softwares que fornece uma proposta de espectro de
RMN de He =c para cada substancia quimica a
partir do desenho de sua estrutura. Deste modo, o
quimico pode obter teoricamente o espectro da
substancia que esta propondo e conferir as
atribuices dadas para cada deslocamento quimico.
Neste trabalho avaliamos o ChemNMR, que
acompanha o] software ChemDraw da
CambridgeSoftl, partindo de um conjunto de
compostos isolados da Kalanchoe brasiliensis
Camb.(courama), da Senna siamea Irwin & Barneby
(sena) e do Anacardium occidentale L. (caju)z, cuja
determinagdo estrutural foi bem estabelecida por
RMN de 'He “C.

Resultados e Discussao

Os constituintes quimicos isolados da Kalanchoe
brasiliensis foram os seguintes: 8metdxiquercetina-
3-0O-a-L-raminopiranosil-7-0O-a-L-raminopiranosideo
(KB2), 8-metodxicanferol-3-O-a-L-raminosideo-7-O-
a-L-raminopiranosideo (KB3), b-sitosterol (KB5),
3, 4, 5, T7-tetrahidroxi-8-metoxiflavona-3-O-a-L-
raminopiranosideo (KB4), glicosideo do b-sitosterol
(KB6), 8-metoxiquercetina (KB7) e 8-
metoxiquercetina-7-O-a-L-raminopiranosideo (KB8).
Da Senna siamea foram isolados: lupeol (SS10),
1,8-dihidroxi-3-metil-antraquinona (SS9), 1,1',6,8,8'-
pentahidroxi-3,3’-dimetil[2,2’-biantraceno]9,9’,10,10'-
tetrona (SS11) e 1,1'6,6',8,8’-hexahidroxi-3,3'-dimetil
[2,2’biantraceno]-9,9’,10,10'-tetrona (SS12) e do
Anacardium occidentale foram isolados o A&cido
anacardico dieno (AA2-13) e acido anacérdico
monoeno (AA3-14)2.

Utilizando o teste t pareado, constatou-se a nao
existéncia de diferenca significativa para RMN de
3Cc em 1 das substancias estudadas (KB2, KB3,
KB5, KB6, KB7, KB8, SS9, SS10, SS11, AA2-13 e
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AA3-14). Para a RMN de 'H, houve predicao
estatisticamente correta de 8 dos compostos
estudados (KB2, KB3, KB8, SS10, SS11, SS12,
AA2-13 e AA3—142.

Para a RMN de "H das moléculas KB4, KB5, KB6,
KB7 e SS9, assim como para a RMN de 3¢ do
composto SS12, constataram-se a existéncia de
diferenca significativa, no nivel de confianca de
95%, entre os valores estimados e experimentais. A
pior performance da previsao de RMN de 'H em
relacdo 3¢ esta ligada a dificuldade do software
prevé a interferéncia de diferentes solventes
utilizados na RMN de *H experimental.

A construcdo de retas de regressdo entre valores
tedricos e experimentais evidenciou a discordancia
na E)reviséo dos deslocamentos quimicos para RMN
de "H para dois esterdides (KB5 e KB6). Para os
demais compostos, os coeficientes angulares (valor
de b) ficaram muito proximos de 1.

Conclusbes |

O software ChemNMR nos permitiu comparar 0s
deslocamentos quimicos de 8¢ e 'H tedrico e
experimental dos compostos isolados de plantas do
Nordeste do Brasil, através de tratamento estatistico
do tipo teste t pareado e regresséo linear.
8 uso do ChemNMR para a estimativa de RMN de
C para estes constituintes mostrou-se adequado
para 92% dos compostos estudados.
A performance para a estimativa de RMN de 'H foi
bem menor, apresentando claro problema na
estimativa do deslocamento quimico de esterdides.
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