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Resumo: O presente trabalho propds o estudo da desreplicacdo do extrato da
planta da Vachellia farnesiana L. Wight &amp; Arn (acacia amarela) do Cariri
Cearense que é estudada pelo Laboratério de Microbiologia e Biologia Molecular
— LMBM, da Universidade Regional do Cariri — URCA. Submetido a
Cromatografia Liquida de Alta Eficiéncia acoplados a Espectrometria de Massas.
Juntamente com uma revisdo sistematica da literatura para identificar de forma
rapida e eficiente das substancias presentes nos extratos das folhas da espécie
em estudo. A pesquisa resultou na identificagdo de 29 compostos no extrato das
folhas de V. farnesiana (Fig 1). A tentativa de assinalamento dos compostos foi
feita com base na interpretacédo dos seus padrdes de fragmentacao obtidos do
espectro de massas (MS2 e MS 3). A identificacdo de compostos presentes no
extrato da planta contribui para o direcionamento da investigagdo da sua
atividade farmacoldgica e consequentemente no seu uso para a producao de
novos farmacos.

Palavras-chave: Desreplicacdo. Vachellia farnesiana L Wight &amp; Arn (acéacia
amarela). HPLC-ESI-MS.

1. Introducéo

A quimica obtida a partir das plantas medicinais tém contribuido para a
identificacdo estrutural e a comprovacao do potencial farmacolégico dos seus
metabdlitos. De acordo com Cechinel Filho e Yunes!d, com o nimero de
publicacdes cientificas relatando o isolamento e estudos farmacolégicos de
substéancias obtidas de plantas medicinais tém aumentado significativamente, o
qgue contribui para a comprovacdo do seu potencial medicinal, ja conhecido da
medicina tradicional.

A utilizacdo da técnica Cromatografia Liquida de Alta Eficiéncia além do
acoplamento destas a Espectrometria de Massas por ionizacdo de Eletrospray
(HPLC-ESI-MS) ou a Ressonancia Magnética (CL-RMN) que desempenham um
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papel fundamental na andlise de amostras extratos de plantas, aplicagbes
bioguimicas e biotecnoldgicas, dentre outros usos.!?

2. Objetivo

O objetivo do trabalho é realizar a desreplicagcdo dos extrato da planta
Vachellia farnesiana L. Wight &amp; Arn (acacia amarela) ja estudada pelo
Laboratorio de Microbiologia e Biologia Molecular- LMBM, da Universidade
Regional do Cariri- URCA, submetidos a analises por HPLC-ESI-MS.

3. Metodologia

Andlise em Cromatografia Liquida de Alta Eficiéncia acoplada a
Espectrometria de Massas da infusdo dos extratos etandélicos da vagem de
A. farnesiana. Instrumentacdo e condicdes do Cromatégrafo liquido
acoplado a espectrometro de massas.

Foi utilizado 1,0 mg do seguinte extrato: extrato aquoso do extrato
etandlico bruto da vagem de A. farnesiana dissolvido em 1,0 mL de MeOH:H20
(50:50) com ajuda do banho de ultrassom, filtrado utilizando filtro PVDF de 0,45
pm e analisado por HPLC-ESI-MS. A andalise de HPLC-ESI-MS foi
realizadautilizando um UFLC (Shimadzu) contendo duas bombas de solvente
LC-20AD, auto amostrador SIL-20AHT, controlador de sistema CBM-20A,
acoplado com um espectrometro de massas ESI-lon-Trap (AmaZon X) ou a um
ESI-TOF (microTOF II). Os experimentos de HPLC foram realizados utilizando
uma coluna C18 (Kromasil - 250 mm x 4,6 mm x 5 um) com o gradiente de
eluicdo: solvente A = H 2 O com acido formico (0,1% v/v); Solvente B = MeOH,;
Perfil de eluicdo foi um gradiente exploratério de 60 minutos, volume de injecao
de 20 pL e fluxo de 0,6 mL/min. Os parametros de analise do ESI foram: capilar
4,5 kV, ESI no modo positivo, offset da placa final 500 V, nebulizador 50 psi, gas
seco (N2) com fluxo de 8 mL/min e temperatura de 300 °C. A fragmentacao de
CID foi realizada no modo auto MS/MS utilizando o modo de resolugéo avancada
para o modo MS eMS/MS. Os espectros (m/z 50-3000) foram registados a cada
2s.

4. Resultados

Para a identificacdo dos constituintes a desreplicacdo foi realizada dos
compostos conhecidos e ja identificados ou ndo das espécies estudadas
utilizando como base os padrbes de fragmentacdes, espectros de MS/MS e
dados da literatura (figura 01). Do extrato aquoso da vagem de A. farnesiana
foram identificados 29 compostos. Galotaninos foram detectados e
tentativamente atribuidos.
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Tabela 3 - Caracterizacdo e tentativa de assinalamento dos compostos identificados por HPLC-ESI-MSn em V. farnesiana.

Peak tr m/z Molecular eror 2N RS . .
No. (min) [M-HI formula Calcd. (ppm) MS?/MS Tentative assignment
1 109  331.0667 CisHis010  331.0671 1.0 MS? [331]: 313; 271; 253; 241; 211; 193; 169; 125 Galloylhexose |
2 125  331.0667 CisHis010  331.0671 1.0 MS? [331]: 271;/MS® [331 = 271]: 211; 169; 125 Galloylhexose II
3 139  169.0147 C7HsOs 169.0142  -2.6 MS? [169]: 125; 81/MS® [169 - 125]: 97; 81; 69 Galic acid
4 141  331.0653  CisHis010  331.0671 1.0 MS? [331]: 271; 211; 169/MS® [331 - 271]: 211; 169; 125 Galloylhexose 111
MS? [493]: 331; 313; 283; 271; 241; IMS® [493 > 313]: 283; 241; 223; 211; 169; .
5 145 4931195  CioH26015  493.1199 0.8 Monogalloyl dihexose |
151; 125
6 152 4931193  CioH26015  493.1199 1.3 MS? [493]: 331; 313; 271; 211; /MS® [493 > 271]: 211; 169; 151; 125 Monogalloyl dihexose 11
2 . . . 3 . . . . . . . .
7 168 4830775 CuHxOw 4830780 12  MS'[483]: 331,313, 271/MS [4831?1,35% 313; 271; 253, 241, 211, 193; 169; Digalloyl-hexoside |
2 . . . . . 3 . . . . . .
8 172 483.0774  CzoH20014  483.0780 1.3 MS* [483]: 423; 331; 271; 211 122@'\_/'1851[4?259 331): 313, 271; 241; 211, 193; Digalloyl-hexoside 11
MS? [483]: 331; 271/MS® [483 > 331]: 313; 271; 253; 241; 211; 193; 169; 151; ) )
9 18.6  483.0774  CzH2014  483.0780 13 125 Digalloyl-hexoside 111
10 193  645.1298  Cz6H30019  645.1309 1.6 MS? [645]: 493; 313; 271/MS® [645 > 493]: 331; 313; 271; 211; 169 Digalloyl dihexoside |
11 20.0  483.0749  CzH20014  483.0769 4.2 MS? [483]: 445; 423; 331; 271; 241/MS° [483 > 331]: 271, 241; 211; 169 Digalloyl-hexoside IV
12 204  645.1299  CzH30010  645.1309 15 MS? [645]: 493; 313; 271/MS® [645 - 493]: 331; 313; 271; 211; 169 Digalloyl dihexoside 11
13 20.8  645.1307  CzH30010  645.1309 0.3 MS? [645]: 493; 313/MS?® [645 > 493]: 331; 313; 271; 211 Digalloyl dihexoside 111
MS? [483]: 331; 313; 271; 211/MS® [483 = 271]: 253; 241; 211, 193; 169; 151; . .
14 22.2  483.0773  CxH20014  483.0780 2.7 125 Digalloyl-hexoside V
MS? [483]: 331; 313; 271; 211/MS® [483 - 313]: 253; 241; 223; 211, 193; 169; ) )
15 23.3  483.0774  CzH20014  483.0780 1.3 Digalloyl-hexoside VI
151; 125
16 233  645.1306  Cz6H30019  645.1309 0.4 MS? [645]: 607; 571; 493; 321; 313; 271/MS? [645 > 321]: 169; 151; 125 Digalloyl dihexoside 1V
17 238  321.0250  CisHi00s  321.0252 0.6 MS? [321]: 169; 125/MS® [321 - 169]: 125 Digallic acid
18 244  635.0882  Cz7H24018  635.0890 1.2 MS? [635]: 483/MS? [635 > 483]: 423; 331; 313; 271; 211 Tri-galloyl-hexoside |



19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29

25.8
26.4
27.0
27.5
30.1
31.2
31.2
33.9
34.8
36.6
374

635.0877
635.0880
473.0355
635.0890
197.0456
349.0559
335.0400
579.1716
433.1132
349.0560
501.0694

C27H2401
C27H24018
C21H14013
C27H24018
CoH1005
C16H1409
C15H1209
C27H32014
Ca21H22010
C16H1409
Ca23H18013

VI SEMANA UNIVERSITARIA DA URCA
XXIV SEMANA DE INICIACAO

635.0890
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635.0890
197.0455
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2.0
15
1.4
0.0
-0.2
4.6
2.6
0.6
1.9
15
-3.9
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MS? [635]: 483/MS? [635 > 483]: 331; 313; 271; 211
MS? [635]: 483/MS? [635 - 483]: 331; 313; 271; 211
MS? [473]: 321/MS? [483 - 321]: 169; 125
MS? [635]: 483/MS? [635 - 483]: 423; 331; 313; 271; 211
MS? [197]: 169; 125/MS? [197 - 169]: 125
MS? [349]: 197/MS? [349 - 197]: 169; 125
MS? [335]: 183/MS? [335 - 183]: 168; 124
MS? [579]: 271/MS? [579 = 271]: 177; 151; 125; 119; 107
MS? [433]: 271/MS? [433 > 271]: 177; 151; 125; 119; 107
MS? [349]: 197/MS? [349 - 197]: 169; 125
MS? [501]: 349; 197/MS? [501 - 349]: 169; 125

Tri-galloyl-hexoside Il
Tri-galloyl-hexoside 111
Trigallic acid
Tri-galloyl-hexoside 111
Ethyl gallate |
Ethyl digallate
Methyl digallate
Naringin or Narirutin
Naringenin-O-hexoside
Ethyl digallate 11
Ethyl trigallate
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Concluséao

As andlises em HPLC-DAD-ESIMS n das espécies detectaram a presenca
de 29. A identificacdo de compostos presentes em extratos de plantas contribui
para o direcionamento da investigacdo da sua atividade farmacoldgica e
consequentemente no seu uso para a producao de novos farmacos compostos
de diferentes classes.
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