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Analise da composi¢ao quimica volatil de Plectranthus neochilus Schiltr.
(Lamiaceae) e predicao in silico da bioatividade dos compostos majoritarios.
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Plectranthus neochilus Schitr. é uma erva aromatica nativa do continente Africano e
conhecida no Brasil como boldo-gamba. E cultivada como planta ornamental e utilizada
na medicina tradicional sob a forma de infusdo para o tratamento de dispepsia e
insuficiéncia hepatica (1). A caracteristica aromatica da espécie tem estimulado a
obtencdo e analise quimica de seu dleo volatil, porém sao poucos os estudos que
evidenciam suas atividades biologicas. O objetivo deste estudo foi verificar a
composigao volatil de P. neochilus cultivada em Goiania (GO) e avaliar os potenciais de
atividade dos compostos majoritarios do 6leo por meio de predicao in silico. As folhas
de P. neochilus foram coletadas em Goiania em maio de 2018. O 6leo foi extraido a
partir de 200g das folhas frescas por hidrodestilacdo em um aparelho de Clevenger por
duas horas, e posteriormente submetido a cromatografia gasosa acoplada a
espectrometria de massas. Foi utilizado cromatografo Shimadzu GC-MSQP5050A,
coluna de silica SBD-5 (30m x 0,25mm x 0,25um), temperatura inicial de 60 até 280 °C
com rampa de aquecimento de 10°C/min. A estrutura 2D dos compostos majoritarios foi
submetida a predigdo de atividade biolégica através do servidor PASS (2), onde as
atividades com Pa (probabilidade de ser ativo) > Pi (probabilidade de ser inativo) foram
selecionadas para as analises, e predicdo de toxicidade com o servidor pkCSM (3).
Foram identificados 16 compostos volateis, sendo os majoritarios o sesquiterpeno z-
cariofileno (45,40%), o alcool octeno-3-ol (19,73%) e o sesquiterpeno cis-muurola-
4(14),5-dieno (5,86%). Os compostos apresentaram potencial para atividade
hepatoprotetora e antiulcerativa, o que reforga o uso tradicional da espécie. z-Cariofileno
apresenta potencial contra o cancer, por meio de atividade agonista de apoptose,
inibicdo da expressao de MMP-9 e NOS2 e aumento da expressao de TP53. Além disso,
o potencial de ambos sesquiterpenos para inibicdo de NF-kB e da sintese de
prostaglandinas sugere agdo em doencas inflamatérias. Octeno-3-ol apresenta
potencial para o tratamento de doencas cardiovasculares por meio de vasoprotegao,
vasodilatagao, inibicdo do receptor beta-adrenérgico e anti-hipercolesterolemia. Os
compostos nado foram classificados como toéxicos em relagdo a mutagenicidade,
cardiotoxicidade e hepatotoxicidade, contudo apresentaram potencial para
sensibilizagdo cutédnea. As indicagbes dos potenciais de atividade dos compostos
majoritarios de P. neochilus cultivada em Goiania proporciona subsidios para estudos
biolégicos mais aprofundados e para ampliar as aplicagbes terapéuticas da espécie,
além de qualificar informacgdes pertinentes para o seu uso racional.
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