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A espécie Lippia sidoides conhecida popularmente como alecrim-pimenta é um arbusto do Nordeste do Brasil,
encontrada principalmente nos estados do Ceará e Rio Grande do Norte. Possui elevado valor comercial, tendo
uso medicinal comprovado pela medicina popular, principalmente como antisséptico e antimicrobiano. Nesse
trabalho foi realizado um estudo do óleo essencial da Lippia sidoides por espectroscopia de Infravermelho com
transformada de Fourier (FT-IR) e cálculos computacionais usando a Teoria do Funcional da Densidade (DFT)
com a finalidade de identificar os seus principais constituintes. A análise de espectroscopia de Infravermelho
foi realizada na Universidade Regional do Cariri – URCA. O equipamento utilizado foi o Agilent Technologies
Cary 600 series FT-IR espectrometer. As plantas foram coletadas em março de 2012, em Crato-CE, Brasil,
submetido a extração de óleo essencial por hidro-destilação no Laboratório de Produtos Naturais da URCA.
Através da análise por cromatografia gasosa acoplada à espectrometria de massas foi possível caracterizar
100% dos seus constituintes químicos. Foi utilizado o programa Gaussian para a realização de cálculos DFT, as
atribuições das vibrações moleculares foram realizadas usando a Distribuição de Energia Potencial (PED). Os
constituintes químicos do OE da Lippia sidoides que tendo sido detectados como majoritários foram: Timol
(60,98%), E-Cariofileno (17,95 %), Metil-timol (12,36 %) e o Carvacrol (8.71 %). O espectro FT-IR do OE da
Lippia sidoides contém bandas características de seus constituintes químicos. Os constituintes químicos do
óleo essencial da Lippia sidoides foram identificados e o espectro FT-IR deste óleo foi registado à temperatura
ambiente  na  região  de  400  cm-1  a  4000 cm-1.  Com base  no  conhecimento  dos  modos  de  vibração  de
componentes químicos relatados na literatura e com a ajuda de cálculos teóricos fizemos a identificação de
algumas bandas presentes no espectro de FT-IR do óleo essencial da Lippia sidoides
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