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RESUMO

Aroeira-vermelha - Schinus terebinthifolia (Raddi), Anacardiaceae, € uma planta
nativa do Brasil, sendo amplamente distribuida em toda Mata Atlantica brasileira. A
espécie é conhecida principalmente como aroeira vermelha ou pimenta rosa. O
interesse por esta espécie esta relacionado as suas propriedades medicinais e
culinarias. Neste sentido, o objetivo deste trabalho foi avaliar o perfil quimico do 6leo
essencial obtido de frutos da aroeira vermelha, bem como avaliar o potencial
antimicrobiano deste. Além disto, este trabalho também teve como objetivo contribuir
para a conscientizagdo acerca da importancia da flora nacional no contexto da
guimica medicinal. A obtencdo do Oleo essencial foi realizada por meio de
hidrodestilacdo, do tipo Clevenger. Realizadas as extracdes, procedeu-se a analise
guimica desta mistura por meio de cromatografia gasosa acoplada a espectrometria
de massas (CG/EM). Para os testes de atividade antimicrobiana, S. aureus, P.
aeruginosa e E.coli foram utilizados como microrganismos indicadores. A técnica
escolhida para esta analise foi o de difusdo em agar (antibiograma). De acordo com
dados obtidos da CG/EM, foi possivel a identificacdo de 36 substancias presentes
no oleo essencial. Tratam-se, na sua maioria, de terpenos, tipicos em amostras de
Oleo essencial. Das substancias identificadas, destacam-se 6-3-careno, germacreno-
D e a-pineno como 0s componentes majoritarios do oleo essencial, representando,
respectivamente 50,4; 9,05 e 8,12% do total de substancias detectadas no
cromatograma. Os resultados da atividade antimicrobiana, nas condi¢des
experimentais estabelecidas, mostraram que o 0leo essencial foi capaz de inibir o
crescimento de cepas de S. aureus e P. aeruginosa, mas nao foi ativo contra E. coli.
Pode-se concluir que o 6leo essencial da aroeira-vermelha possui substancias que
podem servir para o design de novos agentes com atividade antimicrobiana e que
novos ensaios poderdo ser realizados de modo a potencializar tal atividade. Estudos
com espécies de plantas nativas de nosso pais sdo importantes ferramentas para o

conhecimento de nossa flora e de suas ricas propriedades.

Palavras-chave: Aroeira-vermelha, quimica de produtos naturais, atividade

antibacteriana.



ABSTRACT

“Aroeira vermelha” - Schinus terebinthifolia (Raddi), Anacardiaceae, is a plant widely
distributed in Brazilian Atlantic rainforest. It is a tree of medium height, ranging from 5
to 10 meters, with wide crowns, trunk up to 60 cm and covered with a thick bark. The
species is known as “aroeira vermelha”, although other denominations are common.
Interest in this species is related to the medicinal properties of its secondary
metabolites and its applications in cuisine. The aim of this work was to evaluate the
chemical profile of the essential oil obtained from “Aroeira vermelha” fruits and to
evaluate its antimicrobial potential. In addition, this work also aimed to raise
awareness about the importance of national flora in the context of medicinal
chemistry. Essential oil was obtained through Clevenger hydrodistillation. After the
extractions, the chemical analysis of this mixture was carried out by mass spectrum
coupled gas chromatography (GC/MS). For antimicrobial activity tests, S. aureus, P.
aeruginosa and E.coli were used as indicator microorganisms. The technique chosen
for this analysis was agar diffusion (antibiogram). According to data obtained from
GC/MS, it was possible to identify at least 36 substances in the essential oil. These
are mostly terpenes, typical of samples of this nature. &-carene, a-pinene and
myrcene was identified as the major components of the essential oil, representing
respectively 50.4; 8.12 and 5.96% of the total substances detected in the
chromatogram. Results of antimicrobial activity showed that the essential oil was able
to inhibit growth of S. aureus and P. aeruginosa strains, but was not active against E.
coli. However, it can be concluded that the essential oil of “aroeira vermelha” has
substances that can be used to design new agents with antimicrobial activity and that
new assays can be performed in order to potentiate such activity and against other
types of microorganisms. In addition, studies with native plant species from our
country and from the South American continent are important tools for the knowledge

of our flora and its rich properties.

Keywords: Aroeira-vermelha, natural produtos, antibacterial activity
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1 INTRODUCAO
1.1 Oleos essenciais

Os 6leos essenciais (OE’s) sao liquidos geralmente incolores extraidos de
plantas aromaticas e sao constituidos por uma mistura complexa de substancias,
principalmente terpenos, terpendides volateis, como o0s monoterpenos e
sesquiterpenos, além de outros compostos aromaticos (KHORSHIDIAN et al., 2018;
REY-VALEIRON et al., 2018). A composic¢éo quimica dos OE ainda varia de acordo
com a espécie da planta e condi¢cBes ambientais a que foi submetida (CAMPOLO et
al 2018).

Na planta, os OE’s sao produzidos em estruturas secretoras especializadas,
denominadas tricomas. Séo resultado do metabolismo secundario e sua fungéo, na
planta, esta relacionada a mecanismo de defesa ou na atragdo de insetos
polinizadores. Os OFE’s, por sua caracteristica aromatica, tém uma vasta aplicacéo
na industria farmacéutica e cosmeética, sendo utilizados na formulacdo de perfumes,
aromatizadores de ambientes, Oleos corporais, além de usos em alimentos e em
bebidas (BASER e BUCHBAUER 2015, BLOWMAN et al., 2018; CAMPOLO et al
2018).

A adaptacéo de plantas a diversos ambientes promove mudancas importantes
nos mecanismos de defesa, com vistas a protecdo contra ameacas externas
(BLOWMAN et al., 2018). Tais mudancas promovem variacfes significativas na
composicdo quimica destes Oleos, favorecendo a sintese de substancias
biologicamente ativas de acordo com o ambiente exposto, mesmo tratando-se de
espécies similares. Neste sentido, a composicdo dos OE’s € influenciada por fatores
ambientais como, clima, nutrientes disponiveis no solo, insetos e microrganismos
(KHORSHIDIAN et al., 2018). Estudos mostraram que a composicdo dos OE’s
consiste em uma mistura complexa que pode conter de 20 a 60 substancias, com
dois ou trés componentes majoritarios, que geralmente estdo associados a atividade
biolégica (PERRICONE et al 2015; CAMPOLO et al 2018, BLOWMAN et al., 2018).

Ainda concernente a composicdo quimica, ha registros na literatura de que
esta também é variavel de acordo com as etapas de desenvolvimento da planta
(desenvolvimento vegetativo, floracao e frutificacéo), assim como da parte da planta
que foi utilizada e o tipo de processo extrativo (VENTURA et al., 2019;BLOWMAN et



15

al., 2018). A tabela 1 apresenta cinco componentes majoritarios de OE que possuem

atividades bioldgicas.

Tabela 1 — Exemplos de substancias quimicas encontradas em éleos essenciais e
suas atividades biolégicas relacionadas.

Componente Oleo essencial Atividades Referéncia
majoritario
- T. vulgaris (Alfavaca) Tripanocida LUNA et al 2019
s L. sidoides (Alecrim Fungicida BALDIM et al 2019
bravo)
HsC CH5
Timol _ Antioxidante BEKTAS et al 2016
T. nummularis (Malva) Bactericida
20t S. aromaticum (cravo da  Bactericida HAMAD et al 2017
- india)
Tripanocida LUNA et al 2019
NS
(¢]
Eugenol Ocimum sanctum (tulsi) Bactericida SAHARKHIZ et al 2015
CH,
OH O. vulgare (orégano) Bactericida ARAUJO e LONGO 2016
H. leucocephala Bactericida SANTOS et al., 2015
HsC” TCHj (Leucaena) Antioxidante
Carvacrol
CH,
C. ambrosioides Bactericida BISHT e KUMAR 2019
(mastruz)
H,C CHj
a-terpineno

Quanto as atividades bioldgicas associadas aos OE’s, diversos estudos

apontaram para atividade antibacteriana, anti-inflamatdria, antioxidante e antifingica
(SILVEIRA, COSTA, JUNIOR 2015, DE ALMEIDA et al 2018; ROMANI et al 2019).
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Uma das explicacdes para a alta atividade pode ser a caracteristica lipofilica dos
Oleos, que facilita a entrada ou o rompimento da membrana celular (célula alvo),
favorecendo o colapso celular (PERRICONE et al 2015). Entretanto, € importante
relatar que estas atividades vinculadas dependem das substancias presentes na

composicao do 6leo, de suas concentracdes e/ou sinergismo.

A extracdo dos OE’s pode ser realizada por diversos métodos. Dentre as
técnicas mais utilizadas esta a hidrodestilacdo, o arraste a vapor e a extracao por
fluido supercritico (SILVEIRA, COSTA, JUNIOR 2015; DE ALMEIDA et al 2018). No
entanto, atualmente apenas quatro métodos de extracdo séo descritos pelas normas
internacionais (ISO 9235: 2013), sendo eles: hidrodestilacdo, destilagcdo a vapor,
destilacdo a seco e por processos mecanicos, sendo este ultimo indicado para o
epicarpo de frutas citricas. Em termos de volume, os 0leos extraidos por destilagao a
vapor sdo os mais comercializados atualmente (IERI et al, 2019). A figura 1 que se
segue ilustra sistema de extracdo por arraste a vapor de OE bastante utilizado em

laboratoérios de pesquisa.

Figura 1 — Exemplo de sistema comumente utilizado para extracao de Oleos
essenciais (Clevenger). (A) Extracdo de 6leos com baixa densidade e (B) Extracéo
de oleos com alta densidade.

—
—

=[] ()

Fonte: Vinatoru, Mason, Calinescu (2017).

A identificacdo dos componentes presentes em OE é feita majoritariamente
pela técnica de cromatografia gasosa a espectroscopia de massa (CG/EM). Essa
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técnica é amplamente aplicada em andlises qualitativa e quantitativa de
componentes ndo polares e apresenta alta sensibilidade, possibilitando a
identificagdo de substancias em baixas concentragbes (AL-RUBAYE, HAMEED e
KADHIM, 2017).

1.2 A familia Anacardiaceae

A Familia Anacardiaceae é uma das maiores pertencentes a ordem
Sapindales, contemplando aproximadamente 860 espécies em 86 géneros (MUNOZ
et al., 2019; MUNIRAJA et al., 2018). E composta por arvores, arbustos e cipos,
distribuidos amplamente em regides de clima tropical, subtropical e temperado,
ocorrendo em ambientes Umidos e secos (TOLKE et al., 2018; PHONGKRATHUNG
et al 2016).

Com base nas diversidades morfologicas, esta grande familia foi subdividida
diversas vezes em tribos e grupos. Primeiramente em 1862 por Benthan e Hooker,
gue propuseram a divisdo em duas tribos denominadas de Anacardieae e
Spondieae, baseando-se no sistema reprodutor feminino e classificando pelo

nimero de léculos gineceu (TOLKE et al., 2018).

Posteriormente, levando em consideragcdo outras caracteristicas, novas
subdivisbes foram propostas por diversos autores, chegando a 11 tribos distintas,
destacando-se Rhoeae, Spondiadeae, Anacardieae, Semecarpeae e Dobineae,
abordadas tradicionalmente (FU et al., 2017; SCHULZE-KAYSERS et al 2018).

Contudo, estudos mais recentes conduzidos por Weeks e colaboradores
(2014), ratificaram a classificacdo de Pell (2004), na qual as familias Anacardieae e
Burseraceae s&o oriundas de um uanico ancestral e a familia Anacardiaceae

encontra-se dividida em duas grandes subfamilias: Anacardieae e Spondioideae.

A familia Anacardiaceae possui grande relevancia econémica, comtemplando
diversas espécies de frutas e sementes comercializadas em todo o mundo
(MUNIRAJA et al., 2018). Uma das espécies mais conhecidas pertencente a esta
familia € a Mangifera indica (L.), arvore produtora da manga. Esta fruta, denominada
muitas vezes como “Rainha das frutas” € cultivada em mais de 103 paises
(MUNIRAJA et al., 2018) e correspondeu a aproximadamente 52% do volume
mundial de frutas tropicais produzidas em 2018 (ALTENDORF, S. 2019).
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Dentre outros frutos produzidos por esta familia podemos citar a siriguela
(Spondias purpurea L.), caja (Spondias mombin L.), umbu (Spondias tuberosa L.),
caju (Anacardium occidentale L.), pistache (Pistacia vera L.), marula (Sclerocarya
birrea A. Rich.), cajarana (Spondias dulcis Sonn.) e cajazinho (Spondias venulosa
Mart. Ex Engl) (SCHULZE-KAYSERS et al 2018; BALBINO et al., 2019).

Além do grande valor de seus frutos, espécies desta familia sdo utilizadas
para paisagismo, producdo de madeiras, para fins medicinais, inseticidas e para a
producdo de resinas, utilizadas na confeccéo de plasticos, adesivos e lubrificantes
(ABOLGHASEMI et al., 2018;TOLKE et al., 2018).

Na medicina popular, plantas desta familia tém sido utilizadas ha anos em
diversas culturas para o tratamento e prevencao de doencas (SCHULZE-KAYSERS
et al 2018). O género Rhus, que pertence a esta familia, &€ bastante conhecido por
suas atividades antimicrobiana, antifingica, anti-inflamatoria e antiviral (KINSLEY,
NGUYEN, 2016; YOUSAF, ZUHARAH, 2015). Um exemplo € a Rhus gabra, espécie
muito utilizada contra doencas bacterianas como sifilis, gonorreia, disenteria e
gangrena, (ATANASSOV et al., 2016).

Diversos estudos demonstraram a eficacia de extratos brutos e Oleos
essenciais extraidos de espécies da Anacardiaceae contra Escherichia coli, Bacillus
subtilis, Pseudomonas aeruginosa, Proteus mirabilis, Candida albicans,
Paracoccidioides brasiliensis, dentre outros microrganismos (AJILEYE, et al., 2015;
ALIA, SHUKRI, RAZALI, 2016; DO PRADO et al., 2019;). No entanto, apesar das
diversas atividades biologicas de interesse, a Anacardiaceae também abrange o
maior numero de espécies causadoras de inflamacdes de pele em todo o mundo
(SLAUGHTER, BEASLEY, SCHEP 2017; CHRISTENSEN, 2018).

Além das atividades relatadas anteriormente, estudos de Remila S. et al
(2015) apresentaram resultados significativos nos ensaios antioxidantes (método
ORACQC), anti-inflamatérios e anticancer, realizados com extratos brutos de folhas da
espécie Pistacia lentiscus. Segundo o estudo, a eficacia destes ensaios esta
relacionada com o teor de fendlicos e flavonoides presentes no extrato. A
caracterizacdo quimica do extrato foliar realizada no estudo identificou 11 estruturas

nestes grupos, dentre eles acido galico, glucogalina, miricetina e quercetina.
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A tabela 2 apresenta algumas substancias identificadas na familia
Anacardiaceae, de acordo com a revisdo apresentada por Schulze-Kaysers e
colaboradores (2015).

Tabela 2 — Alguns componentes quimicos identificados em membros da familia
Anacardiaceae.

Substancia Estrutura Espécies
Anacardium occidentale L. (Caju);
COOH _
Sclerocarya birrea L (Marula);
Acido galico Schinus terebinthifolius (Raddi);
HO OH
OH Pistacia vera L. (Pistache);

Rhus coriaria L;

OH
: @[ Anacardium occidentale L. (Caju);
OH

HO.

(-)-Epigalocatequina

"OH Sclerocarya birrea L (Marula);
OH
OH
O e Anacardium occidentale L. (Caju);
(-) — Epicatequina " ° O Pistacia vera L. (Pistache);
OH

Mangifera indica L. (Manga);

Quercetina Anacardium occidentale L. (Caju);

Pistacia vera L. (Pistache);

Rhus coriaria L;

Fonte: Schulze-Kaysers, Feuereisen e Schieber, (2015).

1.3 Aroeira vermelha - Schinus terebinthifolia (Raddi) — Anacardiaceae
Schinus terebinthifolia (Raddi), Anacardiaceae, € uma planta nativa do Brasil,
Paraguai e Argentina. No Brasil ocorre ao longo da Mata Atlantica, desde o Rio
Grande do Norte ao Rio Grande do Sul. Como caracteristicas principais podemos
destacar sua altura mediana, que varia de 5 a 10 metros, copas largas e tronco de

até 60 cm de diametro e revestimento de uma casca espessa. A espécie é
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conhecida como aroeira vermelha, embora existam outras denominagdes para S.
terebinthifolia, tais como: aroeira do campo, aroeira mansa, pimenta rosa, corneiba,
fruto de sabia, dentre outros (LORENZI e MATOS, 2008; KWEKA et al., 2011). A
figura 2 mostra a distribuicdo geogréafica da espécie, com ocorréncia confirmada,
segundo dados do herbério virtual Reflora.

Figura 2 — Mapa de distribuicdo da espécie Schinus terebinthifolia, com ocorréncia
confirmada.

Fonte: Programa Reflora: iniciativa do Governo do Brasil e de agéncia de fomento com vistas a
catalogacao de espécies presentes no Pais - Herbario virtual. Consulta realizada em outubro de
20109.

Os frutos da aroeira vermelha sdo conhecidos como pimenta rosa,
apresentam aspecto globdide e apenas uma semente por fruto. Os frutos sdo
aromaticos e este fato tem despertado o interesse para diversas aplicacdes, como
na culinaria. Ha relatos na literatura quanto ao uso dos frutos de aroeira vermelha
para o preparo de molhos que acompanham diversos tipos de carne, preparo de
chocolates, bebidas e doces exéticos (GERHARDT 2018; PAGANI et al. 2016). Além
disto, a espécie € amplamente utilizada em projetos de reflorestamentos e

ornamentacao de cidades.

7

De acordo com o conhecimento popular, a espécie € muito utilizada como
agente anti-inflamatério, adstringente, antidiarreica, depurativa, diurética e
antipirética (LORENZI, MATOS, 2008). Distarbios respiratérios também podem ser

tratados com o 6leo essencial extraido da planta. Além desta propriedade, ha
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estudos que mostram que o Oleo essencial tem potencial antimicrobiano contra
diferentes cepas, inclusive de interesse clinico, tais como: Klebsiella pneumoniae,
Alcaligenes faecalis, P. aeruginosa, Leuconostoc cremoris, Enterobacter aerogenes,
Staphylococcus aureus. Estudos de atividade biologica demonstraram ainda
significativa atividade contra algumas espécies de fungos, como Aspergillus
fumigatus, Aspergillus niger e Trichoderma spp. (MARTINEZ et al., 1996; SIDDIQUI
et al., 2003).

Quanto a composicdo quimica dos metabdlitos secundarios identificados na
aroeira vermelha destacam-se a terebinthona, acido hidoximasticadiendico, acido
ursolico, a-pineno, a-felandreno, 8-3-careno, (MARTINEZ et al., 1996; BARBOSA et
al., 2007). Destaca-se também que altas concentracbes de monoterpenos e
sesquiterpenos, fenadis, flavonas, flavonoides, xantonas e leucoantocianidinas foram

evidenciadas em extratos de folhas e frutos de Schinus (LIMA et al., 2006).

Em estudo fitoquimico apresentado por Lima, e colaboradores (2017) foi
demonstrada a presenca de diferentes grupos quimicos em extratos etandlicos de
casca de aroeira, a saber. alcaloides, glicosideos cardiotbnicos, cumarinas,
flavonoides, taninos e triterpenos. Este estudo foi baseado na producéo de extratos
e testes qualitativos utilizando reagentes de Dragendorff, de Mayer, de Salkowisk, de

Baljet, dentre outros.

Desta forma, uma importante maneira de se estudar os componentes
guimicos da aroeira vermelha € a extracdo de seu 6leo essencial. O 6leo essencial é
uma complexa mistura de compostos volateis, com odores e cores caracteristicos.
Estas substancias sao sintetizadas em diversas partes das plantas, sendo
armazenadas em células secretoras, cavidades, canais ou em tricomas glandulares.
A pesquisa apresentada neste trabalho baseia-se neste estudo, com vistas a andlise
do 6leo essencial da aroeira vermelha (coletada na regido do Distrito Federal) e sua

acao como agente antimicrobiano.



22

2 OBJETIVOS
2.1 Objetivo geral

Este trabalho teve como objetivo tracar o perfil quimico do 6leo essencial
extraido de Schinus terebinthifolia (Raddi), bem como avaliar seu potencial

antimicrobiano.

2.2  Objetivos especificos

a) Extrair o 6leo essencial de frutos de Schinus terebinthifolia (Raddi) por meio
da técnica de hidrodestilacéo do tipo Clevenger;

b) Identificar os componentes quimicos do 6leo obtido por meio de cromatografia
gasosa acoplada a espectrometria de massas (CG/EM);

c) Avaliar o potencial antimicrobiano do 6leo essencial obtido contra diferentes
cepas de microrganismos;

d) No ambito do ensino, possibilitar a discussdo acerca da importancia da
preservacdo de espécies vegetais e sua importancia ambiental e

farmacoldgica.
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3 MATERIAL E METODOS
3.1 Fluxograma de execucédo dos experimentos

Fluxograma 1 — Representacdo esquematica dos procedimentos para obtencao dos
resultados.

Obtencéo do material
Vegetal
(Distrito Federal)

—> Identificacdo da espécie
(Producéo de exsicata)

Obtencéao do 6leo essencial
(Hidrodestilacéo)

DE piments rosa

Identificacéo
> das substancias
(CG/EM)

TIC*1.00

/
+, MIC1*1.00

Atividade antimicrobiana
—> (Antibiograma)

3.2 Coletaeidentificacdo do material vegetal

Frutos de Schinus terebinthifolia (Raddi) foram coletados em setembro de
2019 na regido da Asa Norte, em Brasilia (DF - coordenadas geograficas:
15°47'36.3" S 47°51'31.1" W). Uma exsicata foi produzida e encaminhada ao
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herbario do Jardim Botanico de Brasilia (JBB), para fins de identificacao,

catalogacao e depésito. A representacao da exsicata € apresentada no anexo A.

3.3 Obtencdo do 6leo essencial

Para obtencéo do 6leo essencial, empregou-se o método de hidrodestilacao
do tipo Clevenger modificado, com o tempo de extracdo de 120 minutos apés o
inicio da ebulicdo. Para cada obtencdo do 6leo essencial, 50g de frutos de S.
terebinthifolia (Raddi), previamente triturados em mixer WalitaTM, foram adicionados
a um baldo de fundo redondo de capacidade 1L contendo 500 mL de agua destilada.
No término da extracado, registrou-se a temperatura do solvente extrator (agua) e o
6leo obtido foi coletado e seco com sulfato de so6dio anidro (Na,So). Apds o
processo de secagem, o 6leo foi transferido para frascos de vidro ambar e
armazenado em freezer a — 8 °C até o0 momento das andlises microbioldgica e
guimica. A figura 3 representa, esquematicamente, 0s passos utilizados na obtencao

do 6leo essencial de aroeira vermelha.

Figura 3 — Etapas do processo de obtencdo do 6leo essencial de aroeira vermelha.
(A) Processo de trituracéo dos frutos; (B) Baldao de fundo redondo utilizado no
processo de extracdo; (C) Equipamento Clevenger montado; (D) Oleo essencial
obtido armazenado em frasco ambar. Fonte: arquivo fotografico dos autores.

(D)

Fonte: Arquivo pessoal

O rendimento percentual do 6leo essencial obtido das extracdes foi calculado
baseando-se no volume de 6leo obtido e a massa Umida de material vegetal de

partida, conforme equacéo (1) representada a seguir.

R(%) = —0ee 100 (1)

Mmaterial vegetal
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O volume de 6leo essencial obtido foi determinado pela leitura da escala do
tubo separador do equipamento Clevenger modificado.

3.4 Analise cromatogréfica

A andlise qualitativa do 6leo essencial obtido foi realizada na Central de
Cromatografia e Espectrometria de Massas, da Faculdade de Ciéncias
Farmacéuticas de Ribeirdo Preto, por meio de cromatografia gasosa acoplada a
espectrometria de massa (GC/MS). Para tanto, utilizou-se aparelho Shimadzu CG —
17A, com detector seletivo de massa, modelo QP 2010, sob as seguintes condi¢des
experimentais: coluna EN5MS (30 m x 0,25 mm x 0,25 um); programacéao da coluna
com temperatura variando de 60 a 240° C, sendo acrescidos 3 °C a cada minuto;
arraste com gas hélio e fluxo de 1,5 mL.min-1. Os componentes quimicos presentes
no o6leo essencial de S. terenbinthifolia foram identificados pelo calculo do indice de
retencdo de Kovats (IK) (equacdo 2), andlise dos espectros padrdo da base de
dados Wiley7, FFNSC1.3 e NIST08 e comparacdo com dados de Adams 2017. O
Calculo do IK foi realizado partindo dos tempos de retencdo do padrdo de
hidrocarbonetos utilizado (C10-C30) e do tempo de retencdo da substancia em

analise.

IK =100.n + 100 (loglog tg —loglog ty ) (2)

loglog tn+q1 —loglog ty

Onde: n € o numero de carbonos do padrédo menos retido;
log log t, € otempo de retencéo da substancia;
log log t, € otempo de retencéo do padrdo menos retido;

log log t,., € o tempo de retengdo do padrdo mais retido.

3.5 Determinacao da atividade antimicrobiana
3.5.1 Microrganismos indicadores

Para os testes de atividade antimicrobiana foram utilizadas cepas padréao
ATCC (American Type Culture Collection). As cepas foram fornecidas pela
CentralLab, em amostras liofilizadas. Apds procedimentos de ativacdo da cepa
liofilizada, os microrganismos indicadores Staphylococcus aureus, Escherichia coli e
Pseudomonas aeruginosa foram mantidos em meio Mueller Hinton e armazenados
em geladeira a 4 °C. Para a realizagéo dos ensaios de atividade, os microrganismos

passaram por repique e incubacgao de 18 horas a 37 °C.
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3.5.2 Antibiograma

O antibiograma foi realizado em placas de Petri previamente esterilizadas
com aproximadamente 25 mL de meio Mueller Hinton agar. Sobre esta camada,
foram adicionados 200 pL do indculo padronizado.

Para a padronizacdo do inéculo, cepas jovens e recém repicadas foram
transferidas para um tubo de ensaio contendo 10 mL de solugéo salina (suspensao
mae). As cepas foram adicionadas até a suspensdo mae atingir uma turbidez similar
a escala 0,5 de MacFarland, o que corresponde a aproximadamente 1,5 x 108
UFC/mL. Posteriormente realizou-se 6 diluicdes sucessivas com a suspensao mae
em tubos de ensaio, adicionando 1 mL em 9 mL de solugéo salina, conforme figura

4, até a concentracdo aproximada 1,5 x10? UFC/mL.

Figura 4 — Representacao do processo de preparacéo do indculo a ser utilizado no
antibiograma.

1mL
/\ 1mL 1mL 1mL 1mL 1mL

9 mL 9mL 9 mL 9mL 9 mL 9 mL

U
s . -
T NS N N = L U
UFC/mL ~1,5x107 = 1,5x108 ~1,5x10° =1,5x10* = 1,5x103 ~ 1,5x10%

UFC/mL UFC/mL UFC/mL UFC/mL UFC/mL UFC/mL
Diluigdo 10" Diluicdo 102  Diluigdo 10®  Diluigdo 10#  Dilui¢do 10°  Diluigdo 10®

Fonte: Elaborado pelo autor.

Apés as diluicbes, foram transferidos 100 pL das duas udltimas diluicbes
(concentragdes = 1,5x10° UFC/mL e = 1,5x10° UFC/mL) para placas de Petri
esterilizadas contendo 25 mL de meio Mueller Hinton agar. Os 100 pL de in6culo
foram espalhados com pérolas de vidro e incubados por 18 horas a 37 °C.
Posteriormente ao periodo de incubagdo, registrou-se o numero de colbnias

formadas de acordo com a diluicado correspondente.
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A concentragdo do indculo inicial foi determinada pela equacdo 3 que se
segue, de acordo com o que preconiza a 1SO 7218.

=2 @

vd(n,+ 0,1 ny)

Na equacdo, >c é a soma das coldnias registradas nas duas Ultimas

diluicbes, v é o volume do indculo aplicado a cada placa em mililitros, d a taxa de

diluicdo correspondente & primeira diluicio contabilizada (10°), n; é o nimero de

placas consideradas da primeira diluicdo contabilizada e n, € o numero de placas
consideradas na diluicdo seguinte.

Apobs todo o processo de preparacao, o teste de susceptibilidade microbiana
foi realizado nas placas de Petri. A partir do inéculo padronizado, 200 pL de
suspensao mae foram transferidos para a camada base de Mueller Hinton. Em cada
placa (com diferentes cepas), foram adicionados 3 discos de papel com amostras do
Oleo essencial e 3 discos de antibidtico padrédo (penicilina 10 mcg para S. aureus e
Gentamicina para E. coli e P. aeruginosa). A figura 5 representa, esquematicamente,
a placa de Petri para o ensaio de antibiograma. Diferentes placas de Petri foram

preparadas para os diferentes microrganismos indicadores.

Figura 5 — Representacao da placa de Petri para os ensaios antimicrobianos.

Antibidtico Antibiotico

Antibictico

Amaostra
Fonte: Elaborado pelo autor.

Apbs aplicacdo dos discos (e suas respectivas substancias — padréo ou 6leo),
as placas foram incubadas por 18 horas a 37°C. Decorrido este periodo, as placas
foram recolhidas e os halos de inibicdo foram registrados com auxilio de um

paguimetro.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO
4.1 Rendimento do 6leo essencial de S. terebinthifolia (raddi)

As 3 extracdes do 6leo essencial de S. terebinthifolia (Raddi) foram realizadas
com massa proxima a 50 g e tempo de extracdo fixo em 120 minutos apés a
ebulicdo. A tabela 3 que se segue apresenta as massas utilizadas, os rendimentos
calculados pela equacdo 1, a temperatura da extracdo e a média dos valores

obtidos.

Tabela 3 — Rendimentos das extracdes do 6leo essencial de S. terebinthifolia (Raddi).

Extracao Massa utilizada (g) Rendimento % Temperatura (°C)
(v/m)
1 50,3823 3,57 98
2 50,2358 3,98 96
3 50,2885 3,58 96
Média 50,3022 3,71 97

Fonte: Resultados da pesquisa

Nas condicdes descritas para a obtencdo do Oleo essencial, as extracdes
apresentaram rendimento médio de 3,71 % (v/m), um valor significativo por se tratar

de extracdes de 6Oleo essencial.

Em um estudo realizado com Schinus terenbinthifolius, Maggieri, Silva, Fileti,
2015 obtiveram rendimento de 4,09% quando utilizado base umida de frutos da
aroeira vermelha. O valor de rendimento cai para 3,74% quando utilizados frutos que
sofreram o processo prévio de secagem. A diminuicdo do rendimento em funcao da
temperatura ocorreu em funcdo da sensibilidade do 6leo essencial ao calor,

resultando a queda no rendimento.

Em outro estudo acerca do rendimento do Oleo essencial de frutos da aroeira
vermelha, Carvalho et al., 2017 encontraram valores proximos a 5%, utilizando a
técnica de hidrodestilacdo e uma posterior extracdo por centrifugacdo do 6leo no
hidrolato obtido. Este segundo processo pode ter contribuido para um incremento no

rendimento do 6leo essencial.

E importante ressaltar que a forma que o material vegetal foi submetido ao

processo de hidrodestilagcdo foi determinante para o rendimento obtido. Em testes
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preliminares realizados com o fruto sem o processo de maceragao nao foi observado
rendimento de 6leo essencial significativo que viabilizasse a coleta. Este mesmo
aspecto também foi observado por Nishimoto e Souza, 2016, em que o rendimento
para o material ndo macerado e macerado variou de 0,14 a 10,22%.

De maneira geral, o rendimento do 6leo essencial depende de vérios fatores,
como método empregado para extracao, forma que o material vegetal é utilizado no
sistema, condicdes de clima, solo e de variabilidade genética de cada espécie.

4.2 Caracterizacdo quimica

A identificacdo dos componentes quimicos foi baseada nos tempos de
retencédo observados e comparados aos espectros de massas obtidos da base de
dados Wiley7, FFNSC1.3 e NIST08. Aléem disto, com base na curva padréo de
hidrocarbonetos (figura 6), foi calculado o indice de retencdo relativo (indice de
Kovats) para a determinacdo final da estrutura integrante da amostra de Oleo
essencial, cujo resultado serviu de parametro para comparacdo com dados de
Adams (2017).

Figura 6 — Padrao de hidrocarbonetos para a determinacdo do indice de retencao
relativo dos componentes do 6leo essencial de aroeira vermelha, obtido por CG/EM,
coluna EN5MS (30m x 0,25mm x 0,25um) SGE Analytical Science

Chromatogram Pad Hidrocarbonetos C8-C20

5,000,000
= = " & B z 9 £ 5 =
) - ) -l = = = = F
o T T T 7 7 F
1 T
-
J1C*1.00
/
| ¢+ MIC1#*1.00
J i i L I l A | [} i
L B B B B L B N N R LR BN R LR B T T
10.0 20.0 30.0 40.0 50.0 60.0 70.0
min

Fonte: Resultados da pesquisa

O cromatograma obtido para o 6leo essencial de aroeira vermelha (figura 7)
resultou em 46 picos, correspondentes a diferentes tempos de retencédo e,

consequentemente, a diferentes substancias presentes na amostra. Para cada um
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destes picos foi gerado um espectro de massas e uma possivel estrutura
correspondente aquele tempo de retencdo, de acordo com dados de padrdes
estabelecidos.

Figura 7 — Cromatograma do 6leo essencial de S. terebinthifolia obtido em CG/EM.

Chromatogram OE-Pimenta Rosa

16,0000

TIC*1.00

/
+,MIC1¥1.00
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40.0 50.0 59.0
min

Fonte: Resultados da pesquisa

A figura 8 que se segue apresenta o0 espectro do pico com tempo de retencao
correspondente a 5,075 min e suas possiveis estruturas, conforme banco de dados
NISTO08, Wiley 07 e FFNSC1.3 .

Figura 8 — (A) Espectro correspondente ao pico de tempo de retencdo de 5,075min,
area no cromatograma de 8,12%; (B, C e D) Espectros padrdes similares ao obtido
para amostra de pico 2, TR 5,075min. Tais espectros auxiliam na identificacéo
estrutural das substancias presentes no 6leo essencial.
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A analise da similaridade entre os espectros do banco de dados e aqueles

correspondentes a amostra é apenas uma das etapas no processo de identificacao

estrutural. Para cada pico identificado no cromatograma, foi calculado, por meio da

equacao 2, o indice de Kovats (IK). A comparacao deste resultado com IK padrées,

estabelecido em Adams 2017, asseguram a correta identificacdo estrutural do

componente. Assim, a definicdo das estruturas foi baseada na analise destes dois

parametros. A tabela 4 apresenta os IK calculados e tabelados.
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Tabela 4 — Identificacdo dos componentes do 6leo essencial de S. terebinthifolia
(Raddi), com indice de Kovats calculados. Continua.

N° Nome do composto IK (Calculado)  IK (Literatura) Area (%)
1 a-Tujeno 928 930 0,11
2 a-Pineno 937 939 8,12
3 a-Fencheno 952 952 0,10
4  Canfeno 954 954 0,19
5 B -Pineno 981 979 0,30
6 Mirceno 990 1002 5,96
7  2-Careno 1001 1002 0,13
8 0-3-Careno 1015 1011 50,40
9 a-Terpineno 1020 1017 0,12
10 p-Cimeno 1028 1029 1,93
11 Limoneno 1033 1029 2,98
12 B-felandreno 1034 1029 0,95
13 (E)-B-Ocimene 1049 1050 0,16
14 o-terpinoleno 1056 930 0,11
15 o-terpinoleno 1083 1088 0,33
16 B-Elemeno 1087 1088 2,03
17 p-Menta-1,5-dien-8-ol 1165 1170 0,34
18 p-Cimen-8-ol 1182 1182 0,20
19 a-Humuleno 1188 1252 0,14
20 Piperitone 1256 1252 0,11
21 Acetato de bornila 1284 1285 0,15
22 ©®-Elemeno 1335 1338 0,61
23 Acetato de citronelila 1352 1352 0,71
24 B-Elemeno 1387 1390 0,24
25 trans-cariofileno 1416 1419 0,55
26 a-Bergamoteno 1431 1434 0,44
27 a-amorpheno 1470 1484 0,19
28 y—Muuroleno 1473 1479 0,15
29 Germacreno-D 1479 1481 9,05
30 Trans-Muurola-4(14),5-diene 1488 1466 0,18
31 a-Muuroleno 1495 1500 0,39
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Tabela 4 — Identificacdo dos componentes do 6leo essencial de S. terebinthifolia
(Raddi), com indice de Kovats calculados. Concluséo

32 d-cadineno 1515 1523 1,24
33 Elemol 1547 1549 4,02
34 Germacreno-B 1555 1561 0,59
35 y-Eudesmol 1628 1632 1,44
36 a—-Eudesmol 1652 1653 2,92

Total 97,58

Fonte: Dados da pesquisa.

A andlise quimica do 6leo essencial permitiu a identificacdo de pelo menos 36
substancias, considerando o padrdo de fragmentacéo, calculo de IK e comparacgao
com dados da literatura.

Os resultados mostraram que 0os componentes 8-3-careno, germacreno-D e o
a-pineno sdo 0s componentes majoritarios do oleo essencial, representando 50,4;
9,05 e 8,12% do total de substancias detectadas no cromatograma. Resultado bem
proximo do que foi encontrado por Santana et al., 2012, quando feita a analise do
O0leo essencial de amostras de S. terenbinthyfolius, sendo identificados os
componentes a-pineno, d-3-careno € mirceno como componentes majoritarios da

amostra, embora detectados em menor quantidade relativa.

Entretanto, ha trabalhos que diferem quando a composicédo quimica do 6leo
essencial de espécies de Schinus, como aqueles encontrados por Bendaoud et al,
2010, onde mais de 40% da amostra correspondeu aos componentes a-pineno e y-
felandreno. Gundidza et al., 2009 apresentaram como componentes majoritarios do
Oleo essencial de uma espécie de Schinus as substancias sabineno, a-felandreno, -

mirceno, 1-B-pineno e a-pineno.

E muito comum a variacdo da composi¢cdo quimica os 6leos essenciais e de
outros metabdlitos secundéarios de uma planta. As condi¢des de solo, aplicacdo ou
nao de fertilizantes, condicdes climaticas e geografica sdo fatores que influenciam
no tipo e na quantidade de metabdlitos que sédo produzidos (Raut, Karuppayil, 2014).
Interessante ressaltar neste momento que o perfil quimico dos metabdlitos de uma

planta pode, inclusive, servir como parametro para seu mapeamento. Assim,
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estudos desta natureza sdo muito importantes, uma vez que fornecem subsidios

para o conhecimento da espécie.

4.3 Atividade antimicrobiana

No método de antibiograma, a substancia teste (6leo essencial, neste caso)
deve difundir em um meio de cultura, inoculado com o microrganismo indicador.
Havendo atividade bioldgica, zonas de inibicdo sdo formadas e estas sado
comparadas com padrdes de antibiéticos conhecidos. A figura 9 mostra o resultado
obtido com o processo de ativacao do indculo. Este inéculo foi utilizado na producéo
das placas de antibiograma.

Figura 9 — Placas de Petri contendo os inoculos de E.coli (A), S.aureus (B) e P.
aeruginosa (C). Estes microrganismos foram utilizados como indicadores no
processo de avaliacédo da atividade antimicrobiana do 6leo essencial de aroeira
vermelha.

Fonte: Fotos do autor.

Na tabela 5 sdo apresentados os valores dos halos de inibicdo apurados no
teste de atividade do 6leo essencial. Os discos de antibiético padrdo correspondem
a Gentamicina para E. coli e P. aeruginosa e penicilina para S. aureus. Os valores

foram mensurados em milimetros.
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Tabela 5 — Diametros dos halos de inibicdo apurados no teste de atividade
antimicrobiana do éleo essencial de aroeira vermelha.

Microrganismo Diametro do halo Diametro do halo
indicador (mm)/6leo essencial (mm)/controle +

1,65 6,82

P. aeruginosa 1,72 7,71

2,10 7,62

Média 1,82 7,38

nd 4,89

E. coli nd 4,96

nd nd

Média - 4,92

0,58 13,66

S. aureus 0,32 13,72

0,34 14,27

Média 0,41 13,88

nd: ndo detectado.

Fonte: Dados da pesquisa.

De acordo com os resultados apresentados na tabela 4, pode-se verificar que
nao houve formacdo de halo de inibicdo para a cepa de E. coli, uma vez que foi
observado o crescimento microbiano ao redor do disco de papel embebido com éleo
esséncia. Por outro lado, para as cepas de S. aureus e P. aeruginosa, verificou-se
indicios de inibicdo do crescimento microbiano. A figura 10 exibe os antibiogramas
correspondentes aos trés microrganismos indicadores utilizados, preparados na

forma da figura 5.

Figura 10 — Aspecto das placas de antibiograma do 6leo essencial de aroeira
vermelha. Microrganismos indicadores: (A) E. coli, (B) P.aeruginosa e (C) S. aureus.

A B C

Fonte: Fotos do autor
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Vale ressaltar que o disco de Gentamicina que ndo apresentou inibigao frente
as cepas de E. coli descolou-se do agar na etapa de inverter placa para incubacao e
caiu sobre a tampa. ApGs a incubacéo, as placas foram invertidas novamente para
leitura dos resultados e o disco movimentou-se para a posi¢cao que se encontra na
figura 10 — A (disco superior esquerdo). O deslocamento do disco impossibilitou a
inibicdo do antibidtico visto que ndo teve contato com o microrganismo no periodo
de incubacao.
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5 CONCLUSAO

A andlise quimica do 6leo essencial de Schinus terebinthifolia permitiu a
identificac&o de pelo menos 36 substancias, sendo o 6-3-careno, germacreno-D e o
a-pineno 0s componentes majoritarios, representando 50,4; 9,05 e 8,12% do total de
substancias detectadas no cromatograma. Ressalta-se ainda que o método de
extracdo escolhido (sistema de hidrodestilacdo) foi adequado para a obtencdo do
6leo, considerando o rendimento médio de 3,71%, comum para amostras de 06leo

essencial.

Quanto aos dados de atividade antimicrobiana, pode-se concluir que na
composicdo quimica do 6leo essencial ha substancias quimicas capazes de inibir o
crescimento de S. aureus e P. aeruginosa. Tal resultado € um importante parametro
para o desenvolvimento de novos agentes com atividade antimicrobiana. Entretanto,
novos estudos poderao ser realizados com o objetivo de potencializar tais atividades
biologicas, ampliando o espectro de acdo das substancias que compdem o Oleo

essencial desta espécie.

Por fim, um ponto importante que pode ser levantado com este trabalho € a
sua importancia na veiculacdo em discussfes acerca da importancia da flora
brasileira (e mundial) no desenvolvimento de novos farmacos e da necessidade de

preservacao de espécies vegetais.
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ANEXO A — EXCICATA DE IDENTIFICACAO DA AMOSTRA DE S. terebinthifolia,
DEPOSITADA NO JARDIM BOTANICO DE BRASILIA.

H
8 9 10

o
3 4 5 6 7

Je

JARDIM BOTANICO DE BRASILIA
Brasil
Distrito Federal
Herbirio HEPH - 35939 Anacardiaceae
Schinus terebinthifolia

var. raddiana  Engl
Det.: Rosa, PO November 2019

Popular: Arocira-vermelha

Brasil, Distrito Federal, Brasilia: Asa Norte, perimetro urbano.
Desenvolvida no solo vermelho do cerrado. Area antropizada. 15°
4736" S, 47°5131" W

Arvore de aproximadamente 2,5 m de altura, com flores de coloragdo
verde creme e frutos maduros de coloragdo vermelha.

Coletada para fins de trabalho de concluso do curso de licenciatura. ..

Leg.: Correa, T.C.V.

No s.a. 17/102019
Duplicatas: HEPH

HEPHO00032444
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ANEXO — B CROMATOGRAMA DO OLEO ESSENCIAL DE S. terebinthifolia E
ESPECTROS VINCULADOS.
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CompName:(1R)-2.6,6-Trimethylbicyclo[3.1.1]hept-2-ene $$ 1R-.alpha.-Pinene $$ Bicyclo[3./l. 1]hept-2-enc
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10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
Hit#:3 Entry:817 Library:FFNSCI1.3.1ib
SI:96 Formula:C10 H16 CAS:80-56-8 MolWeight:136 RetIndex:933
CompName:Pinene <alpha->
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<< Target >>

Line#:3 R.Time:5.435(Scan#:288) MassPeaks:52
RawMode:Averaged 5.430-5.440(287-289) BasePeak:93.10(11808)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:1287 Library:FFNSC1.3.lib
SI:92 Formula:C10 H16 CAS:471-84-1 MolWeight:136 RetIndex:948
CompName:Fenchene <alpha->
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Hit#:2 Entry:26389 Library:WILEY7.LIB
SI:91 Formula:C10 H16 CAS:471-84-1 MolWeight:136 RetIndex:0

CompName:.alpha.-Fenchene $$ Bicyclo[2.2.1]heptane. 7.7-dimethyl-2-methylene- (CAS) Fenchene $$ 7.7
/
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Hit#:3 Entry:9795 Library:NIST11.lib

SI:91 Formula:C10H16 CAS:471-84-1 MolWeight:136 RetIndex:943

CompName:Bicyclo[2.2. 1 |heptane, 7,7-dimethyl-2-methylene- $$ Norbornane, 7,7-dimeﬂ]yl-2-methylene- §
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<< Target >>

Line#:4 R.Time:5.480(Scan#:297) MassPeaks:55
RawMode:Averaged 5.475-5.485(296-298) BasePeak:93.10(36149)

BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:6672 Library:NIST11s.lib
SI:95 Formula:C10H16 CAS:79-92-5 MolWeight:136 RetIndex:943

CompName:Camphene $$ Bicyclo[2.2.1]heptane. 2,2-dimethyl-3-methylene-

$$ 2,2-Dim§thyl-3-methylcnel
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Hit#:2 Entry:26396 Library:WILEY7.LIB

SI:95 Formula:C10 H16 CAS:79-92-5 MolWeight:136 RetIndex:0

CompName:Camphene $$ Bicyclo[2.2.1]heptane, 2.2-dimethyl-3-methylene- (CAS) 3.3-Dimethyl-2-methyl
Me
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Hit#:3 Entry:26406 Library:WILEY7.LIB

SI:94 Formula:C10 H16 CAS:79-92-5 MolWeight:136 RetIndex:0

CompName:Camphene $$ Bicyclo[2.2.1]heptane., 2.2-dimethyl-3-methylene- (CAS) 3,3-Dia1ethyl-2-methyl
e
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<< Target >>

Line#:5 R.Time:6.030(Scan#:407) MassPeaks:59
RawMode:Averaged 6.025-6.035(406-408) BasePeak:119.10(95622)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:317 Library:FFNSCI1.3.1ib

SI:91 Formula:C10 H14 CAS:99-87-6 MolWeight:134 RetIndex:1025
CompName:Cymene <para->
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Hit#:2 Entry:6208 Library:NIST11s.lib
SI:91 Formula:C10H14 CAS:535-77-3 MolWeight:134 RetIndex:1042
CompName:Benzene, 1-methyl-3-(1-methylethyl)- $$ m-Cymene $$ .beta.-Cymene $$ n}-Cymol $$ m-Isop
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Hit#:3 Entry:26263 Library:WILEY7.LIB
SI:91 Formula:C10 HI6 CAS:99-83-2 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:1-Phellandrene $$ 1,3-Cyclohexadiene, 2-methyl-5-(1-methylethyl)- (CAS) p-Mentha-1.5-diene
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<< Target >>

Line#:6 R.Time:6.215(Scan#:444) MassPeaks:53
RawMode:Averaged 6.210-6.220(443-445) BasePeak:93.10(91098)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:26466 Library:WILEY7.LIB
SI:95 Formula:C10 H16 CAS:127-91-3 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:2- BETA.-PINENE $$ Bicyclo|3.1.1]heptane. 6.6-dimethyl-2-methylene- (CAS) .beta.-Pinene $

1007 03 e ""‘j" I _CHz
) 41 69
79
39 53 ’ 121 136
‘,m,..”,.,,,.,.,[,‘,,,,,,lw‘!.wwf‘!.}..,,I....M%»lu.,,,‘,:“f.w,,,,lhl;m.l.,,,;l‘(!).?lu,,,”..Nl,,,,,,.,[,,;,,!‘.,[,m‘.,,,]
10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
Hit#:2 Entry:837 Library:FFNSCI1.3.1ib
SI:95 Formula:C10 H16 CAS:127-91-3 MolWeight:136 RetIndex:978
CompName:Pinene <beta->
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Hit#:3 Entry:9776 Library:NIST11.lib
SI:94 Formula:C10H16 CAS:18172-67-3 MolWeight:136 RetIndex:943
CompName:Bicyclo[3. 1.1 |heptane, 6,6-dimethyl-2-methylene-, (1S)- $$ 2(10)-Pinene, (\I\S,SS)-(-)- $$ (-)-.b
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<< Target >>

Line#:7 R.Time:6.490(Scan#:499) MassPeaks:68
RawMode:Averaged 6.485-6.495(498-500) BasePeak:93.10(1330287)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:628 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:95 Formula:C10 H16 CAS:123-35-3 MolWeight:136 RetIndex:991
CompName:Myrcene
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Hit#:2 Entry:6636 Library:NIST11s.lib
SI:94 Formula:C10H16 CAS:123-35-3 MolWeight: 136 RetIndex:958
CompName:.beta.-Myrcene $$ 1.6-Octadiene, 7-methyl-3-methylene- $$ Myrcene $/$ 7-Methyl-3-methylenc
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Hit#:3 Entry:26193 Library: WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C10 H16 CAS:123-35-3 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:.beta.-Myrcene $$ 1,6-Octadiene, 7-methyl-3-methylene- (CAS) 2-METHYL-6-METHYLENE
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<< Target >>

Line#:8 R.Time:6.810(Scan#:563) MassPeaks:46
RawMode:Averaged 6.805-6.815(562-564) BasePeak:93.10(20584)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:9826 Library:NIST11.lib
SI:94 Formula:C10H16 CAS:554-61-0 MolWeight:136 RetIndex:948
CompName:2-Carene $$ Bicyclo[4.1.0]hept-2-ene, 3.7,7-trimethyl- $$ .delta.-2-Carene $$ (.+/-.)-2-Carene §
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Hit#:2 Entry:25524 Library:WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C10 H16 CAS:0-00-0 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:(+)-2-CARENE $$
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Hit#:3 Entry:9827 Library:NIST11.lib
SI:93 Formula:C10H16 CAS:29050-33-7 MolWeight:136 RetIndex:919
CompName:(+)-4-Carene $$ 4.7.7-Trimethylbicyclo[4.1.0]hept-2-ene # $$
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<< Target >>

Line#:9 R.Time:7.215(Scan#:644) MassPcaks:80
RawMode:Averaged 7.210-7.220(643-645) BasePeak:93.10(3972777)
BG Mode:Calc. from Peak

100

41
(R
P |

121
‘ 105 ‘

| ‘ R N
|IRGLRE S LR [R5 RUIEE BLE ) | IR IR UL 2 [R5 GRS R TSRS TR0 7. [ LT L 0 R S P (R AL S LI L SRV BRI S R
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
Hit#:1 Entry:26489 Library:WILEY7.LIB
SI:98 Formula:C10 H16 CAS:13466-78-9 MolWeight:136 Retlndex:0
CompName:.DELTA.3-Carene $$ Bicyclo[4.1.0]hept-3-ene. 3.7.7-trimethyl- (CAS) (+)-3-CARENE $$ .DE!
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Hit#:2 Entry:26487 Library:WILEY7.LIB
SI:97 Formula:C10 H16 CAS:13466-78-9 MolWeight:136 Retlndex:0
CompName:.DELTA .3-Carene $$ Bicyclo[4.1.0]hept-3-ene, 3.7.7-trimethyl- (CAS) (+)-3-CARENE $$ .DE!

100 9B Me e
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Hit#:3 Entry:1124 Library:FFNSC1.3.lib
SI:96 Formula:C10 H16 CAS:13466-78-9 MolWeight:136 RetIndex:1009
CompName:Carene <delta-3->
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L Targe[ >>

Line#:10 R.Time:7.375(Scan#:676) MassPeaks:50
RawMode:Averaged 7.370-7.380(675-677) BasePeak:121.15(24467)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:26227 Library:WILEY7.LIB
SI:95 Formula:C10 H16 CAS:99-86-5 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:.alpha.-Terpinene $$ 1.3-Cyclohexadiene. 1-methyl-4-(1-methylethyl)- (CAS) 1.3- P MENTHA
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Hit#:2 Entry:25507 Library:WILEY7.LIB
SI:95 Formula:C10 H16 CAS:99-86-5 MolWeight:136 Retlndex:0
CompName:. ALPHA. TERPINENE $$ PARA-MENTHA-1.3-DIENE $$
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Hit#:3 Entry:6679 Library:NIST11s.lib
SI:94 Formula:C10H16 CAS:99-86-5 MolWeight:136 Retlndex:998
CompName: 1,3-Cyclohexadiene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)- $$ .alpha.-Terpinene $$ .alpha.-Feminen $$ ¢
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<< Target >>

Line#:11 R.Time:7.445(Scan#:690) MassPecaks:54
RawMode:Averaged 7.440-7.450(689-691) BasePeak:119.10(71502)
BG Mode:Calc. from Peak

100

91

149
150

39 51 6 77 03

i m iR m
= i

[.”.,H,.;m.w.‘m.|..‘!|!...w.,',m.,.nlm,,.,,lm,,,.,w.,,,,\ pHrprrr e

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 12 IZI’)O

Hit#:1 Entry:24441 Library:WILEY7.LIB
SI:95 Formula:C10 H14 CAS:99-87-6 MolWeight: 134 RetIndex:0
CompName:Benzene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)- (CAS) p-Cymene $$ 1-Methyl-4-isopropylbenzene $$ p-
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Hit#:2 Entry:24439 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C10 H14 CAS:99-87-6 MolWeight:134 RetIndex:0
CompName:Benzene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)- (CAS) p-Cymene $$ 1-Methyl-4-isopropylbenzene $$ p-
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Hit#:3 Entry:6234 Library:NIST11s.lib
SI:94 Formula:C10H14 CAS:527-84-4 MolWeight: 134 Retlndex:1042
CompName:0-Cymene $$ Benzene, 1-methyl-2-(1-methylethyl)- $$ o-Cymol $$ o-Iso;l)ropylﬁoluene $$ 1-Is
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<< Target >>

Line#:12 R.Time:7.615(Scan#:724) MassPeaks:69
RawMode:Averaged 7.610-7.620(723-725) BasePeak:119.10(715830)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:24441 Library:WILEY7.LIB
SI:96 Formula:C10 H14 CAS:99-87-6 MolWeight:134 RetIndex:0
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CompName:Benzene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)- (CAS) p-Cymene $$ 1-Methyl-4-isopropylbenzene $$ p-
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Hit#:2 Entry:24439 Library:WILEY7.LIB

SI:96 Formula:C10 H14 CAS:99-87-6 MolWeight:134 RetIndex:0
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CompName:Benzene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)- (CAS) p-Cymene $$ 1-Methyl-4-isopropylbenzene $$ p-
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Hit#:3 Entry:6234 Library:NIST1l1s.lib
SI:96 Formula:C10H14 CAS:527-84-4 MolWeight:134 RetIndex:1042
CompName:o-Cymene $$ Benzene, 1-methyl-2-(1-methylethyl)- $$ 0-Cymol $$ o-Iso
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<< Target >>

Line#:13 R.Time:7.765(Scan#:754) MassPeaks:64
RawMode:Averaged 7.760-7.770(753-755) BasePeak:68.05(482570)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:443 Library:FFNSC1.3.lib

SI:96 Formula:C10 H16 CAS:138-86-3 MolWeight:136 RetIndex:1030

CompName:Limonene
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Hit#:2 Entry:9748 Library:NIST11.lib
SI:95 Formula:C10H16 CAS:5989-27-5 MolWeight:136 RetIndex:1018
CompName:D-Limonene $$ Cyclohexene. 1-methyl-4-(1-methylethenyl)-, (R)- $$ p-MenthaQ'}-diene, (R)-
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Hit#:3 Entry:26384 Library:WILEY7.LIB

SI:94 Formula:C10 H16 CAS:464-17-5 MolWeight:136 RetIndex:0

CompName:Bornylene $$ Bicyclo|[2.2.1]hept-2-ene. 1.7.7-trimethyl- (CAS) 2-Bornene $$ 1.7,7-TrimethyIn¢
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<< Target >>

Line#:14 R.Time:7.825(Scan#:766) MassPeaks:52
RawMode:Averaged 7.820-7.830(765-767) BasePeak:93.10(258521)
BG Mode:Calc. from Peak

100

41 65 ‘
. 3 ECRPN—— il Il 105 i

IREARARARAN RAR: LR AR R R RS AR R R RS RARAR AR AR RARAN RERA IRRARS LERAS RARAN|

w
20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
Hit#:1 Entry:26355 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C10 H16 CAS:555-10-2 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:.beta.-Phellandrene $$ Cyclohexene, 3-methylene-6-(1-methylethyl)- (CAS) 3-ISOPROPYL-6-
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Hit#:2 Entry:9790 Library:NIST11.lib

SI:94 Formula:C10H16 CAS:555-10-2 MolWeight: 136 Retlndex:964

CompName:.beta.-Phellandrene $$ Cyclohexene, 3-methylene-6-(1-methylethyl)- $$ p-Menth\zPl(7),2-diene
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Hit#:3 Entry:25523 Library:WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C10 H16 CAS:0-00-0 MolWeight: 136 Retlndex:0
CompName: 1-PHELLANDRENE $$
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<< Target >>

Line#:15 R.Time:8.300(Scan#:861) MassPeaks:52
RawMode:Averaged 8.295-8.305(860-862) BasePeak:93.10(33111)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry.1125 lerary:FFNSCl.3.lib

SI:95 Formula:C10 H16 CAS:3779-61-1 MolWeight:136 RetIndex:1046

CompName:Ocimene <(E)-, beta->
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Hit#:2 Entry:26155 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C10 H16 CAS:3779-61-1 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName: 1.3.6-Octatriene, 3.7-dimethyl-, (E)- (CAS) .BETA. OCIMENE Y $$ trans-.beta.-Ocimene $$ .t
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Hit#:3 Entry:26489 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C10 H16 CAS:13466-78-9 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:.DELTA.3-Carene $$ Bicyclo[4.1.0]hept-3-ene. 3.7.7-trimethyl- (CAS) (+)-3-CARENE $$ .DE!
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<< Target >>

Line#:16 R.Time:8.545(Scan#:910) MassPeaks:47
RawMode:Averaged 8.540-8.550(909-911) BasePeak:93.10(32628)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:26414 Library:WILEY7.LIB
SI:92 Formula:C10 H16 CAS:2867-05-2 MolWeight:136 Retlndex:0
CompName:.alpha.-Thujene $$ Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene. 2-methyl-5-(1-methylethyl)- (CAS) Origanene $$ -
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Hit#:2 Entry:26412 Library: WILEY7.LIB
SI:91 Formula:C10 H16 CAS:2867-05-2 MolWeight:136 Retlndex:0
CompName: .alpha.-Thujene $$ Bicyclo[3.1.0]hex-2-ene, 2-methyl-5-(1-methylethyl)- (CAS) Origanene $$ .
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Hit#:3 Entry:26413 Library:WILEY7.LIB

SI:91 Formula:C10 H16 CAS:2867-05-2 MolWeight:136 Retlndex:0

CompName: .alpha.-Thujene $$ Bicyclo[3.1.0Jhex-2-ene, 2-methyl-5-(1-methylethyl)- (CAS) Origanene $$ -
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<< Target >>
Line#:17 R.Time:9.560(Scan#:1113) MassPeaks:61
RawMode:Averaged 9.555-9.565(1112-1114) BasePeak:93.10(48386)

BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:26336 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C10 H16 CAS:586-62-9 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:. ALPHA .-TERPINOLENE $$ Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethylidene)- (CAS) 1.4(8)-P-
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Hit#:2 Entry:26234 Library:WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C10 H16 CAS:99-86-5 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:.alpha.-Terpinene $$ 1.3-Cyclohexadiene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)- (CAS) 1.3-P-MENTHA
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Hit#:3 Entry:26339 Library:WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C10 H16 CAS:586-62-9 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:. ALPHA .-TERPINOLENE $$ Cyclohexene. 1-methyl-4-(1-methylethylidene)- (CAS) 1.4(8)-P-
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<< Target >>

Line#:18 R.Time:9.715(Scan#:1144) MassPeaks:72
RawMode:Averaged 9.710-9.720(1143-1145) BasePeak:93.10(289956)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:26336 Library:WILEY7.LIB
SI:97 Formula:C10 H16 CAS:586-62-9 MolWeight:136 RetIndex:0
CompName:. ALPHA.-TERPINOLENE $$ Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethylidene)- (CAS) 1.4(8)-P-
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Hit#:2 Entry:26339 Library:WILEY7.LIB

SI:96 Formula:C10 H16 CAS:586-62-9 MolWeight: 136 Retlndex:0

CompName:. ALPHA.-TERPINOLENE $$ Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethylidene)- (CAS) 1.4(8)-P-
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Hit#:3 Entry:9827 Library:NIST11.lib
SI:95 Formula:C10H16 CAS:29050-33-7 MolWeight:136 Retlndex:919
CompName:(+)-4-Carene $$ 4,7.7-Trimethylbicyclo[4.1.0]hept-2-ene # $$
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<< Target >>
Line#:19 R.Time:12.765(Scan#:1754) MassPeaks:53
RawMode:Averaged 12.760-12.770(1753-1755) BasePeak:59.10(60015)

BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:41021 Library:WILEY7.LIB
SI:92 Formula:C10 HI6 O CAS:1686-20-0 MolWeight:152 RetIndex:0

CompName:p-Mentha-1.5-dien-8-o0l $$ 2.4-Cyclohexadiene-1-methanol. .alpha...alpha..4-trimethyl- (CAS) .
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<< Target >>
Line#:20 R.Time:13.510(Scan#:1903) MassPeaks:62
RawMode:Averaged 13.505-13.515(1902-1904) BasePeak:43.05(47670)

BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:875 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:92 Formula:C10 H14 O CAS:1197-01-9 MolWeight:150 Retlndex:1189
CompName:Cymen-8-ol <para->
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Hit#:2 Entry:38655 Library:WILEY7.LIB
SI:91 Formula:C10 HI4 O CAS:1197-01-9 MolWeight:150 Retlndex:0
CompName:Benzenemethanol, .alpha...alpha..4-trimethyl- (CAS) p-Cymen-8-ol $$ P-CYMENE-8-OL $$ 8-
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Hit#:3 Entry:15324 Library:NIST11.1ib
SI:91 Formula:C10H140 CAS:1197-01-9 MolWeight:150 RetIndex:1197
CompName:Benzenemethanol. .alpha...alpha..4-trimethyl- $$ p-Cymen-8-ol $$ 1-Methyl-4-(.alpha.-hydroxy
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<< Target >>

Line#:21 R.Time:16.560(Scan#:2513) MassPeaks:42
RawMode:Averaged 16.555-16.565(2512-2514) BascPeak:82.05(21044)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:9534 Library:NIST1lIs.lib
SI:93 Formula:C10H160 CAS:89-81-6 MolWeight:152 Retlndex:1158
CompName:2-Cyclohexen-1-one, 3-methyl-6-(1-methylethyl)- $$ p-Menth-1-en-3-one $$ Pip\e‘;'uone $$ 3-C
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Hit#:2 Entry:41063 Library:WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C10 H16 O CAS:89-81-6 MolWeight:152 Retlndex:0
CompName:2-Cyclohexen-1-one, 3-methyl-6-(1-methylethyl)- (CAS) Piperitone $$ 3-Carvomenthenone $$
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Hit#:3 Entry:41053 Library: WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C10 HI6 O CAS:89-81-6 MolWeight:152 RetIndex:0
CompName:2-Cyclohexen-1-one, 3-methyl-6-(1-methylethyl)- (CAS) Piperitone $$ 3-Carvomenthenone $$
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<< Target >>
Line#:22 R.Time:17.840(Scan#:2769) MassPecaks:51
RawMode:Averaged 17.835-17.845(2768-2770) BasePeak:95.10(18748)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:16919 Library:NIST11s.lib
SI:94 Formula:C12H2002 CAS:76-49-3 MolWeight:196 RetIndex:1277
CompName:Bornyl acetate $$ Bicyclo[2.2.1]heptan-2-ol, 1,7,7-trimethyl-, acetate, endo- $$ Borneol, acetatc

~
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Hit#:2 Entry:91079 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C12 H20 O2 CAS:76-49-3 MolWeight:196 Retlndex:0
CompName:ENDOBORNYL ACETATE $$ Bicyclo|2.2.1]heptan-2-ol, 1,7,7-trimethyl-, acetate endo- (CAS
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Hit#:3 Entry:91081 Library: WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C12 H20 O2 CAS:76-49-3 MolWeight:196 RetIndex:0
CompName:ENDOBORNYL ACETATE $$ Bicyclo[2.2.1]heptan-2-ol, 1.7.7-trimethyl-, acetate, endo- (CAS
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<< Target >>

Line#:23 R.Time:19.960(Scan#:3193) MassPcaks:68
RawMode:Averaged 19.955-19.965(3192-3194) BasecPeak: 121.15(81976)

BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:1067 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:95 Formula:C15 H24 CAS:370572-92-2 MolWeight:204 Retlndex:1335
CompName:Elemene <delta->
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Hit#:2 Entry:100718 Library:WILEY7.LIB

SI:93 Formula:C15 H24 CAS:20307-84-0 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:.delta.-Elemene $$ Cyclohexene, 4-cthenyl-4-methyl-3-(1-methylethenyl)-1-(1-methylethyl)-, (.
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Hit#:3 Entry:100720 Library: WILEY7.LIB

SI:90 Formula:C15 H24 CAS:20307-84-0 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:.delta.-Elemene $$ Cyclohexene, 4-cthenyl-4-methyl-3-(1-methylethenyl)-1-(1-methylethyl)-, (.
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<< Target >>

Line#:24 R.Time:20.660(Scan#:3333) MassPeaks:51
RawMode:Averaged 20.655-20.665(3332-3334) BascPeak:81.10(55345)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:17239 Library:NIST11s.lib
SI:96 Formula:C12H2202 CAS:150-84-5 MolWeight:198 Retlndex:1302
CompName:6-Octen-1-ol, 3,7-dimethyl-, acetate $$ Citronellol acetate $$ Citronellyl acetate $$ Natural rho«
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Hit#:2 Entry:42684 Library:NIST11.lib
SI:96 Formula:C12H2202 CAS:150-84-5 MolWeight:198 RetIndex:1302
CompName:6-Octen-1-ol, 3,7-dimethyl-, acetate $$ Citronellol acetate $$ Citronellyl acetate $$ Natural rhox
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Hit#:3 Entry:1004 Library:FFNSC1.3.1ib

SI:95 Formula:C12 H22 02 CAS:150-84-5 MolWeight: 198 RetIndex: 1350
CompName:Citronellyl acetate
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<< Target >>

Line#:25 R.Time:21.635(Scan#:3528) MassPeaks:66
RawMode:Averaged 21.630-21.640(3527-3529) BasePeak:119.10(30647)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:101056 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C15 H24 CAS:3856-25-5 MolWeight:204 Retlndex:0
CompName:.alpha.-Copaene $$ Tricyclo[4.4.0.0(2.7)]dec-3-ene, 1,3-dimethyl-8-(1-methylethyl)-, stereoisor
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Hit#:2 Entry.46736 Library:NIST11.1ib
SI:94 Formula:C15H24 CAS:3856-25-5 MolWeight:204 Retlndex:1221
CompName:Copaene $$ Tricyclo[4.4.0.02,7]dec-3-ene, 1,3-dimethyl-8-(l-methylethyl)-l. sterecoisomer $$ Tr
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Hit#:3 Entry:46735 Library:NIST11.lib
SI:94 Formula:C15H24 CAS:0-00-0 MolWeight:204 RetIndex:1221
CompName:.alfa.-Copacne
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<< Target >>

Line#:26 R.Time:22.235(Scan#:3648) MassPeaks:59
RawMode:Averaged 22.230-22.240(3647-3649) BasePeak:93.10(13081)
BG Mode:Calc. from Peak
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20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Hit#:1 Entry:100278 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C15 H24 CAS:515-13-9 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:. BETA. ELEMENE $$
100-] 81 93 e
1 67 107 — —
N 41 & 121 s A
3 | ‘ ‘ 161 145
175
20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Hit#:2 Entry:46610 Library:NIST11.lib

SI:93 Formula:C15H24 CAS:515-13-9 MolWeight:204 RetIndex:1398

CompName:Cyclohexane, 1-ethenyl-1-methyl-2.4-bis(1-methylethenyl)-, [1S-( l.alpha.%.be%/,gsbeta. )]- $$ ¢
7

M0 81 93
] 68
41
107 "
Yy 133 161 189
20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Hit#:3 Entry:100725 Library:WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C15 H24 CAS:515-13-9 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:(-)-.beta.-Elemene $$ Cyclohexane, 1-ethenyl-1-methyl-2.4-bis(1-methylethenyl)-. [1S-(1.alpha

100
] 5 81 93 P
H2C CMe O iy
] 1 107 :
] 55 121 147
7 133 161 189
175 \ 4
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<< Target >>
Line#:27 R.Time:23.425(Scan#:3886) MassPeaks:69

RawMode:Averaged 23.420-23.430(3885-3887) BasePeak:93.10(26338)

BG Mode:Calc. from Peak

72
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Hit#:1 Entry:100782 Library:WILEY7.LIB
SI:96 Formula:C15 H24 CAS:87-44-5 MolWeight:204 RetIndex:0

CompName:trans-Caryophyllene $$ Bicyclo[7.2.0Jundec-4-ene, 4.11.11-trimethy]-8- mcthylene- [IR-(1R* ¢

100 69 93 133 Ve
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105 Yo
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10 30 50 70 90 l 3 150 170 190 210 230 250
Hit#:2 Entry:18069 Library:NIST11s.lib
SI:96 Formula:C15H24 CAS:87-44-5 MolWeight:204 RetIndex:1494
CompName:Caryophyllene $$ Bicyclo[7.2.0]undec-4-ene, 4.11.11-trimethyl-8-methylene-. [1R-(1R* 4E.9S*
100
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Hit#:3 Entry:46636 Library:NIST11.lib
SI:96 Formula:C15H24 CAS:87-44-5 MolWeight:204 RetIndex: 1494
CompName:Caryophyllene $$ Bicyclo[7.2.0Jundec-4-ene, 4.11.11-trimethyl-8-methylene-. [1R-(1R* 4E.9S*
100 o =
] 41 6079 i
105
il 120
1 33 147 161
EANEIA TN
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<< Target >>

Line#:28 R.Time:23.860(Scan#:3973) MassPeaks:53
RawMode:Averaged 23.855-23.865(3972-3974) BasePeak:161.10(6719)

BG Mode:Calc. from Peak
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<< Target >>
Line#:29 R.Time:24.040(Scan#:4009) MassPeaks:61
RawMode:Averaged 24.035-24.045(4008-4010) BasePeak:119.10(51178)

BG Mode:Calc. from Peak
100
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Al 69 107
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39 133 161
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20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Hit#:1 Entry:1205 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:94 Formula:C15 H24 CAS:18252-46-5 MolWeight:204 RetIndex:1416
CompName:Bergamotene <alpha-. cis->
106 93 179
1 41 -
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Hit#:2 Entry:100220 Library:WILEY7.LIB
SI:94 Formula:C15 H24 CAS:17699-05-7 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:.alpha.-Bergamotene $$ Bicyclo[3.1.1]hept-2-ene, 2.6-dimethyl-6-(4-methyl-3-pentenyl)- (CAS

g %3 119 MeaC ROz .
<4 Me
] 41 69
] 55 79 107
27 135
20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Hit#:3 Entry:18073 Library:NIST11s.lib
SI:94 Formula:C15H24 CAS:17699-05-7 MolWeight:204 RetIndex:1430
CompName:Bicyclo[3.1. 1]hept-2-ene, 2.6-dimethyl-6-(4-methyl-3-pentenyl)- $$ Z-N\orpinene, 2.6-dimethyl

100
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<< Target >>

Line#:30 R.Time:24.900(Scan#:4181) MassPeaks:60
RawMode:Averaged 24.895-24.905(4180-4182) BasePeak:93.10(16809)

BG Mode:Calc. from Peak
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<< Target >>
Line#:31 R.Time:25.600(Scan#:4321) MassPeaks:64

RawMode:Averaged 25.595-25.605(4320-4322) BasePeak:161.10(17279)
BG Mode:Calc. from Peak

76

100

SI:91 Formula:C15 H24 CAS:317819-82-2 MolWeight:204 Retlndex:1506
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Hit#:1 Entry:1773 Library:FFNSC1.3.lib
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CompName:Amorphene <delta->
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<< Target >>

Line#:32 R.Time:25.745(Scan#:4350) MassPeaks:51
RawMode:Averaged 25.740-25.750(4349-4351) BasePeak:161.10(13318)

BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:1093 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:91 Formula:C15 H24 CAS:38357-83-4 MolWeight:204 RetIndex:1512
CompName:Cadinene <gamma->
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Hit#:2 Entry:100949 Library:WILEY7.LIB

SI:91 Formula:C15 H24 CAS:30021-74-0 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:Naphthalene. 1.2.3.4.4a.5.6.8a-octahydro-7-methyl-4-methylene-1-( l-methylethy&)z-, (l.alpha..4

100 » 161 i
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Hit#:3 Entry:18125 Library:NIST11s.lib

SI:91 Formula:C15H24 CAS:30021-74-0 MolWeight:204 RetIndex:1435
CompName:.gamma.-Muurolene $$ Naphthalene, l,2,3.4,4a,5,6,8a-octahydro-7-methyl-4-me\(thylene-l-( l-n

Lo 161 @
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<< Target >>

Line#:33 R.Time:25.990(Scan#:4399) MassPcaks:112
RawMode:Averaged 25.985-25.995(4398-4400) BasePeak:161.10(723791)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:100272 Library:WILEY7.LIB
SI:96 Formula:C15 H24 CAS:23986-74-5 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:GERMACRENE-D $$
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Hit#:2 Entry:1471 Library:FFNSC1.3.lib

100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200

SI:94 Formula:C15 H24 CAS:13744-15-5 MolWeight:204 RetIndex:1392

CompName:Cubebene <beta->
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Hit#:3 Entry:1093 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:93 Formula:C15 H24 CAS:38357-83-4 MolWeight:204 Retlndex:1512
CompName:Cadinene <gamma->
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<< Target >>
Line#:34 R.Time:26.365(Scan#:4474) MassPeaks:59

RawMode:Averaged 26.360-26.370(4473-4475) BasePeak:161.10(29600)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:1723 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:93 Formula:C15 H24 CAS:157477-72-0 MolWeight:204 RetIndex:1466
CompName:Muurola-4(14).5-diene <cis->
100 F
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1o 204
4‘1 55 67 ‘| ‘ 1’|’ 47
L t i L i "5"\"'” g ) Gl V) U ) Sl
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Hit#:2 Entry:100172 Library:WILEY7.LIB
SI:91 Formula:C15 H24 CAS:54324-03-7 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:EPI-BICYCLOSESQUIPHELLANDRENE $$
100 .
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Hit#:3 Entry:46729 Library:NIST11.lib
SI:91 Formula:C15H24 CAS:54274-73-6 MolWeight:204 Retlndex:1435
CompName:(+)-epi-Bicyclosesquiphellandrene $$ 1-Isopropyl-4-methyl-7-methylene-1.2.3 3; 4 ‘4a .5.6,7-octah
1 161
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<< Target >>

Line#:35 R.Time:26.530(Scan#:4507) MassPeaks:63
RawMode:Averaged 26.525-26.535(4506-4508) BasePeak:121.10(18918)
BG Mode:Calc. from Peak
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<< Target >>

Line#:36 R.Time:26.685(Scan#:4538) MassPeaks:69
RawMode:Averaged 26.680-26.690(4537-4539) BasePeak:105.10(44456)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry .46658 Library:NIST11.lib
SI:96 Formula:C15H24 CAS:10208-80-7 MolWeight:204 RetIndex: 1440
CompName:.alpha.-Muurolene $$ Naphthalene, 1.2.4a.5.6.8a-hexahydro-4,7-dimethyl-1- (l-methvlethyl) (
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Hit#:2 Entry:100213 Library:WILEY7.LIB
SI:96 Formula:C15 H24 CAS:10208-80-7 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:.alpha.-Muurolene-(-) $$ Naphthalene, 1.2.4a.5.6.8a-hexahydro-4,7-dimethyl- 1-(]-methylethyl)
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Hit#:3 Entry:1052 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:95 Formula:C15 H24 CAS:10208-80-7 MolWeight:204 RetIndex:1497
CompName:Muurolene <alpha->
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<< Target >>

Line#:37 R.Time:27.340(Scan#:4669) MassPeaks:79
RawMode:Averaged 27.335-27.345(4668-4670) BasePeak:161.10(23130)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:59446 lerary.NISTll.lib

SI:91 Formula:C15H260 CAS:0-00-0 MolWeight:222 RetIndex:1484
CompName:4-epi-cubedol
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<< Target >>

Line#:38 R.Time:27.465(Scan#:4694) MassPeaks:82
RawMode:Averaged 27.460-27.470(4693-4695) BasePeak:161.10(114005)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:838 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:94 Formula:C15 H24 CAS:16729-01-4 MolWeight:204 RetIndex:1518
CompName:Cadinene <delta->
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Hit#:2 Entry:100891 Library:WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C15 H24 CAS:483-76-1 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:.delta.-Cadinene $$ Naphthalene. 1.2.3.5.6.8a-hexahydro-4.7-dimethyl-1-(1-methylethyl)-. (1S-
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Hit#:3 Entry:100886 Library:WILEY7.LIB

SI:93 Formula:C15 H24 CAS:483-76-1 MolWeight:204 RetIndex:0

CompName:.delta.-Cadinene $$ Naphthalene. 1.2.3.5.6.8a-hexahydro-4.7-dimethyl-1-(1-methylethyl)-. (1S-
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<< Target >>

Line#:39 R.Time:28.685(Scan#:4938) MassPeaks:99
RawMode:Averaged 28.680-28.690(4937-4939) BasePeak:59.10(210974)

BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:1051 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:95 Formula:C15 H26 O CAS:19078-36-5 MolWeight:222 Retlndex:1546
CompName:Elemol <alpha->
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Hit#:2 Entry:123949 Library.WILEY7.LIB

SI:93 Formula:C15 H26 O CAS:639-99-6 MolWeight:222 RetIndex:0
CompName:Elemol $$ Cyclohexanemethanol, 4-ethenyl-.alpha...alpha..4-trimethyl-3-(1-methylethenyl)-, [1
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Hit#:3 Entry:59376 Library:NIST11.1ib

SI:93 Formula:C15H260 CAS:639-99-6 MolWeight:222 RetIndex: 1522
CompName:Cyclohexanemethanol, 4-cthenyl-.alpha...alpha..4-trimethyl-3-( I-methyleﬂleliylkf{le-( l.alpha.
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<< Target >>

Line#:40 R.Time:28.985(Scan#:4998) MassPeaks:70
RawMode:Averaged 28.980-28.990(4997-4999) BasePeak:121.10(34557)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:1080 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:95 Formula:C15 H24 CAS:15423-57-1 MolWeight:204 Retlndex: 1557
CompName:Germacrene B
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Hit#:2 Entry:100751 L1brary.WILEY7.LIB
SI:93 Formula:C15 H24 CAS:15423-57-1 MolWeight:204 RetIndex:0
CompName:Germacrene B (CAS) 1.5-Cyclodecadiene. 1.5-dimethyl-8-(1-methylethylidenc)-, (E.E)- $$ Ger
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Hit#:3 Entry:1589 Library:FFNSC1.3.1ib

SI:91 Formula:C15 H24 CAS:29873-99-2 MolWeight:204 RetIndex:1432
CompName:Elemene <gamma->
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<< Target >>

Line#:41 R.Time:29.710(Scan#:5143) MassPeaks:71
RawMode:Averaged 29.705-29.715(5142-5144) BasePeak:81.10(6005)
BG Mode:Calc. from Peak
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No hit compound




<< Target >>

Line#:42 R.Time:31.425(Scan#:5486) MassPecaks:65
RawMode:Averaged 31.420-31.430(5485-5487) BascPeak:161.10(6664)
BG Mode:Calc. from Peak

100 | 161 189

105

147

133 204
l 175

30 0 110 30 150 170 190 210
Hit#:1 Entry.59451 lerary.NISTll.llb
SI:91 Formula:C15H260 CAS:0-00-0 MolWeight:222 RetIndex: 1626
CompName:8-¢pi-.gama.-cudesmol
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30 50 70 90 llO 130 170 190 210
Hit#:2 Entry:59452 Library:NIST11.lib
SI:90 Formula:C15H260 CAS:0-00-0 MolWeight:222 RetIndex:1626
CompName:.gama.-cudesmol
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Hit#:3 Entry:1099 Library:FFNSC1.3.1ib
SI:90 Formula:C15 H26 O CAS:1209-71-8 MolWeight:222 RetIndex:1632
CompName:Eudesmol <gamma->
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<< Target >>

Line#:43 R.Time:31.835(Scan#:5568) MassPeaks:95
RawMode:Averaged 31.830-31.840(5567-5569) BasePeak:189.10(81084)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:59452 Library:NIST11.lib
SI:95 Formula:C15H260 CAS:0-00-0 MolWeight:222 RetIndex:1626
CompName:.gama.-cudesmol
100 F
] rl’i!
133 (I/ %4
A 39 25 OH
] 91
1 41 81 105
E ‘ 119 147
% 175 p 5.
}.A,Mm,'ﬂw.*..|“‘,&.{..;,.l.,.,."’[l.ﬂ;“ewﬁ‘l.,h!‘ilgh‘:i[‘![w..l.l:l‘i....;lu...r..,!e.,‘.n‘f ““““““““ l ‘ ““““ ‘
20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
Hit#:2 Entry:1099 Library:FFNSC1.3.lib
SI:94 Formula:C15 H26 O CAS:1209-71-8 MolWeight:222 RetIndex: 1632
CompName:Eudesmol <gamma->
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Hit#:3 Entry.59454 lerary.NISTll.hb
SI:94 Formula:C15H260 CAS:1209-71-8 MolWeight:222 RetIndex:1626

CompName:2-Naphthalenemethanol, 1.2.3.4.4a.5.6,7-octahydro-.alpha.,.alpha..4a, 8 tetramethyl-. (2R-cis)- §
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<< Target >>

Line#:44 R.Time:32.085(Scan#:5618) MassPcaks:85

RawMode:Averaged 32.080-32.090(5617-5619) BasePeak:123.15(16339)

BG Mode:Calc. from Peak
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<< Target >>

Line#:45 R.Time:32.695(Scan#:5740) MassPeaks:101
RawMode:Averaged 32.690-32.700(5739-5741) BasePeak:59.10(163083)
BG Mode:Calc. from Peak
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Hit#:1 Entry:20272 Library.NISTlls.llb
SI:91 Formula:C15H260 CAS:473-16-5 MolWeight:222 RetIndex: 1598
CompName:2-Naphthalenemethanol, 1,2.3.4.4a.5,6,8a-octahydro-.alpha.,.alpha.. 4a 8- tetramethyl- [2R-(2.al
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Hit#:2 Entry:59381 Library:NIST11.lib
SI:90 Formula:C15H260 CAS:473-16-5 MolWeight:222 Retlndex: 1598
CompName:2-Naphthalenemethanol, 1.2.3.4.4a.5,6,8a-octahydro-.alpha...alpha., 4a 8- tetramethyl- [2R-(2.al
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<< Target >>

Line#:46 R.Time:33.345(Scan#:5870) MassPeaks:71
RawMode:Averaged 33.340-33.350(5869-5871) BasePeak:59.10(15871)
BG Mode:Calc. from Peak

ay 5 93

107
161
81 119

189
41 133 204

147
Al ’1 ’ I ‘ |

Wt Wl ’ O
T ] LA U A |t LU EM LR A L A U A RV LAY LA o AR SRR

30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180
Hit#:1 Entry:1051 Library:FFNSC1.3.1ib

SI:91 Formula:C15 H26 O CAS:19078-36-5 MolWeight:222 RetIndex:1546
CompName:Elemol <alpha->
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