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Resumo: A quitosana é um biomaterial muito estudado devido sua variedade de 
aplicações na biomedicina, é usado na produção de pele artificial, regeneração de tecido 
e na construção de sistemas de liberação controlada de medicamentos. O carvacrol é 
um composto que possui várias qualidades, como suas características hidrofóbicas. O 
composto carvacrol tem grande aplicabilidade em vários ramos, desde a indústria 
alimentícia, até a indústria de cosméticos. Este trabalho teve como intuito estudar os 
resultados da aplicação do carvacrol em membranas de quitosana, realizando sua 
caracterização estrutural e espectroscópicas, buscando assim agregar valor a 
membrana de carvacrol. A caracterização foi feita por espectroscopia usando a técnica 
de Reflexão Total Atenuada no Infravermelho com Transformada de Fourier (ATR-
FTIR). Para se obter a as propriedades estruturais e vibracionais do carvacrol foi 
utilizado um método de cálculo baseado na Teoria do Funcional da Densidade (DFT). 
Todos os espectros obtidos foram comparados com espectros experimentais, e as 
vibrações foram analisadas de acordo com a Distribuição Potencial de Energia (PED). 
Os resultados obtidos mostraram que não houve diferença significativa nos espectros 
ATR-FTIR e FT-Raman das membranas de quitosana mais glicerol em comparação com 
os espectros das membranas associadas ao carvacrol. Estes resultados mostram que 
é necessário aumentar a porcentagem do princípio ativo carvacrol na membrana para 
que se obtenha modificações expressivas nas interações moleculares. 
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1. Introdução 
Os biomateriais são definidos como materiais produzidos através de 

produtos naturais ou de origem sintética que quando em contato com sistemas 
biológicos há interação. São comumente utilizados como uma alternativa eficaz 
para garantir a regeneração de tecidos vivos lesionados (GAHARWAR et al, 
2020). 

Entre os biomateriais utilizados para o tratamento de lesões, a quitosana 
vem sendo extensivamente investigada devido a sua variedade de aplicações na 
biomedicina, como a produção de peles artificiais, regeneração de tecidos e na 
construção de sistemas de liberação controlada de medicamentos. Este 
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biomaterial é um polímero produzido a partir da quintina presente no 
exoesqueleto de artrópodes. A quitosana é biodegradável e biocompatível, 
também é solúvel em soluções aquosas contendo ácidos orgânicos ou 
inorgânicos diluídos (Campana e Signini, 2001; Butler e Pudney, 2003).  

O Carvacrol é um composto monoterpeno fenólico, apresentando grupos 
de hidroxilas livres, possui características hidrofóbicas e é encontrado em 
plantas, tais como o tomilho (Thymus vulgaris) e o orégano (Origanum vulgare). 
É um componente utilizado em vários ramos, desde a indústria alimentícia, muito 
reconhecido pelo seu sabor e cheiro atraentes, até a indústria de cosméticos. 
Este composto apresenta propriedades antibacterianas promissoras, o que lhe 
permite um potencial farmacológico contra infecções bacterianas. Nos estudos 
de Juven et al. (1994) e de Sivropoulou et al. (1996) o carvacrol foi caracterizado 
como inibidor de diferentes patógenos. 

Ao investigar as propriedades antiradicais de compostos aromáticos 
pertencentes a óleos essenciais antioxidantes através de cálculos DFT (Teoria 
do Funcional da Densidade). Boulebd (2019) aponta que os compostos 
investigados (eugenol, safrol, miristicina, carvacrol, cinamaldeído e isoeugenol) 
apresentam potente atividade antiradical. Esse autor também afirma que através 
dos cálculos DFT, é possível calcular características estruturais, tais como 
descritores moleculares, orbitais moleculares de fronteira e mapeamento do 
potencial eletrostático molecular. 

 

2. Objetivo 
 

Este estudo teve como objetivo realizar a caracterização espectroscópica 
e estrutural de membranas de quitosana contendo o princípio ativo carvacrol. 
Utilizando-se de simulações computacionais para auxiliar na análise estrutural e 
espectroscópica do carvacrol, determinando a natureza dos modos vibracionais 
da substância feitas com base na Distribuição Potencial de Energia (PED), e 
realizar a caracterização estrutural e espectroscópica por Técnica de 
Espectroscopia infravermelho (FT-IR) em membranas de quitosana com o 
princípio ativo carvacrol. Procurando assim agregar valor a molécula de carvacrol 
por meio de seu uso com a membrana de quitosana, que por sua vez, possui 
grande importância farmacológica.  
 
3. Metodologia 

A amostra de carvacrol foi caracterizada por espectroscopia utilizando a 
técnica Reflexão Total Atenuada no infravermelho com transformada de Fourier 
(ATR-FTIR). O espectro ATR-FTIR foi obtido em temperatura ambiente em uma 
região de 400-4000 cm-1. 

Foi utilizado o programa de estrutura eletrônica Gaussian 09 com base 6-
311G (d,p) para realizar os cálculos computacionais. Foi utilizado método de 
cálculo baseado na Teoria do Funcional da Densidade (DFT) para obter as 
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propriedades estruturais e vibracionais do carvacrol. Estes cálculos permitiram a 
obtenção de todos os parâmetros químicos, estruturais e espectroscópicos da 
molécula em estudo. 

Os espectros teóricos foram comparados com os experimentais. Todas as 
frequências calculadas foram ajustadas com base no fator escala que foi obtido 
nos cálculos feitos no programa OriginPro 8.5. As vibrações moleculares foram 
analisadas de acordo com a Distribuição de Energia Potencial (PED), obtidas 
utilizando o programa VEDA. 

Também foi feito um estudo separado da molécula de carvacrol, que 
ajudou a definir melhor os resultados da pesquisa. Foram realizados cálculos de 
DFT com o funcional B3LYP e o conjunto de base 6-311G (d,p), usando o modelo 
de solvatação com clorofórmio como solvente, estes cálculos também foram 
feitos utilizando o programa Gaussian 09. Os cálculos para definir os valores 
escalares foram realizados em duas regiões do espectro, 2000-4000 cm-1 e 20-
2000 cm -1, com o intuito de minimizar os erros. Os cálculos resultaram os fatores 
escala f=0,9342 e f= 0,9567, e com erros de raiz quadrada média geral (rmsov) 
sendo 54 cm-1 e 49 cm-1 respectivamente para as regiões mencionadas. 
4. Resultados  

A figura 1 apresentar a estrutura molecular da quitosana e do carvacrol. A 
figura 2 mostra os espectros ATR-FTIR e FT-Raman contendo diferentes 
quantidades do princípio ativo carvacrol adicionados a quitosana. As 
porcentagens de carvacrol utilizadas nas análises foram: 5%, 10%, 15%, 30% e 
40%. 

Figura 1: Estrutura molecular da Quitosana e do Carvacrol. 

Quitosana 

Infravermelho Raman 

Figura 2: Bandas do infravermelho para a membrana de quitosana com diferentes 

porcentagens do princípio ativo carvacrol 

Carvacrol 
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Nossos resultados mostram que não há diferença significativa nos espectros 

ATR-FTIR e FT-Raman das membranas de quitosana mais glicerol em 
comparação com os espectros das membranas associada ao princípio ativo 
carvacrol.  

A análise dos espectros ATR-FTIR e FT-Raman do princípio ativo carvacrol 
feita individualmente mostrou bons resultados quando comparados com os 
dados de outros estudos. As atribuições das bandas infravermelhas feitas para 
o carvacrol se mostra sobrepostas as bandas infravermelhas da membrana de 
quitosana e de glicerol. 

 
5. Conclusão  

Este projeto foi feito com o intuito de agregar valor ao carvacrol pela sua 
associação com a membrana de quitosana. A caracterização espectroscópica 
da membrana de quitosana com o princípio ativo carvacrol foi feita por meio da 
Técnica de Reflexão Total Atenuada no infravermelho (ATR-FTIR). Contudo, 
este estudo aponta a necessidade de aumentar os percentuais de carvacrol nas 
membranas com intuito de termos modificações mais significativas nas 
interações intermoleculares.  
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