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Introducéo

Dando continuidade ao estudo de plantas bioativas
do Cerrado e Mata Atlantica, duas espécies de
Strychnos:  pseudoquina e  brasiliensis  foram
selecionadas para estudos de desreplicacdo devido a
resultados preliminares promissores na inibicdo de
polimerizacdo do heme (anti-malaricos) e antioxidante
(DPPH). Para orientar apenas o estudo dos extratos
ou das fragbes que possuam alvos micromoleculares
promissores, aplicaram-se técnicas analiticas de
deteccdo in silico incorporadas a metodologias
cromatogréficas de construgao de perfis
micromoleculares ja implantadas no nosso grupo. A
metodologia in silico utiliza o software Bruker Data
Analysis (Ver. 3.2) conjugado aos dados de massas
de alta resolucdo de mais de 170.000 moléculas
compiladas no dicionario de produtos naturais®.

Resultados e Discussao

Uma fracdo dos extratos brutos dos caules de S.
brasiliensis e S. pseudoquina (2,5 mg) foi submetida
a andlise via CLAE-DAD/EMAR. Durante a analise
cromatografica foi utilizado um gradiente linear de 20
minutos utilizando, como fase moével, H,O:MeOH;
iniciando com 10% de MeOH, e finalizando com
100% de MeOH a uma razé&o de fluxo de 3,0 mL/min.
A separacdo foi realizada usando uma coluna
monolitica Phenomenex ODS.

O espectro de contagem dos ions totais (TIC) gerado
pelo EMAR (modo positivo) foi analisado, processado
e interpretado, gerando a férmula molecular de alta
resolucdo para cada ion majoritario. Apos
comparacdo dos dados de massas de alta resolugéo
da base DNP, foi possivel detectar, em ambas as
espécies, duas propostas estruturais similares: uma
bisamida contendo um residuo de putrescina: a
grandiamida B e um alcaléide diamido-
aminopirrolidinico: a odorina, ambos exibindo um
aduto cationizado em m/z: 301,19125.

Para poder discriminar entre ambas as propostas,
um experimento EMAR-IES-EM-EM foi realizado
sendo possivel definir a grandiamida B como a
molécula presente nos extratos (figura 1).
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Figura 1. Proposta de fragmentac&o para a gradiamida B.

Bisamidas s&o alvos moleculares interessantes
devido a suas propriedades citotéxicas seletivas e
antivirais’.. Ndo ha& relatos na literatura sobre
bisamidas em Strychnos. No entanto, este tipo de
alcaléide é acumulado em plantas do género Aglaia
(Meliaceae). Estudos da biogénese de alcalbides
bisinddlicos heptacilicos em Strychnos, propdem a
insercdo de putrescina durante a sua biossintese’.
Estudos mais profundos sobre a presenca de co-
metabolitos deste tipo nos extratos de S. brasiliensis
e S. pseudoquina estdo em andamento.

Conclusdes

A técnica CLAE-DAD/EMAR mostrou-se eficiente
na deteccdo in silico dos constituintes majoritarios
micromoleculares presentes nos extratos brutos de
S. pseudoquina e S. brasiliensis. A técnica de
analise foi rapida e seletiva, auxiliando no processo
de desreplicagdo da matriz Para a confirmagdo s
metabdlitos de interesse serd necessario o0
isolamento dos constituintes e uso de outras
técnicas espectroscopicas como RMN.
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