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RESUME

Objetivo: Este trabalho objetivou avaliar o emprego da espectrometria de massas com
ionizagao por paper spray (PS-MS) para obtengéo de fingerprints de cagaitas de regides
diferentes com auxilio da analise de componentes principais (PCA). Métodos: As amostras
de cagaita foram coletadas das microrregides de Sete Lagoas, Prudente de Moraes e
Paraopeba, residentes do estado de Minas Gerais. Em seguida, foram selecionados os
frutos maduros e higienizados com hipoclorito de sodio. Antes da realizagéo das andlises,
os frutos foram despolpados e homogeneizados de acordo com cada microrregiao para a
analise, por PSMS, utilizou-se a polpa bruta dos frutos. Resultados: A analise do PS-MS
nos modos positivo e negativo permitiu a identificagcao de varias substancias, entre elas,
acidos orgénicos, agucares, aminoacidos e varias classes de compostos fendlicos como
antocianinas, acidos hidroxicinamicos, acidos hidrobenzobicos e flavonas. A analise de
componentes principais permitiu uma discriminagéo das amostras de cagaitas em funcgéo,
principalmente, de constituintes como agucares e diferentes tipos de compostos fendlicos.
Conclusao: Assim sendo, demonstrou-se que o PS-MS correspondeu a um método
simples com preparo minimo de amostras, ultrarrapido e eficiente para obtencéo de
fingerprints de cagaitas.

Palavras-chave: Paper spray, Espectrometria de massas, Eugenia dysenterica.




INTRODUCAO

O cerrado, também conhecido como a Savana brasileira, € um bioma sul-americano
que possui cerca de 200 milhdes de hectares e abrange cerca de 22% do territorio do Brasil.
Ele é reconhecido por sua biodiversidade de fauna e flora, além da abundancia de recursos
naturais. Para a exploracao sustentavel desses recursos é importante a caracterizacéo das
espécies nativas desta regido (RIBEIRO et al., 2013; ALVES et al., 2017). Uma espécie
tipica deste bioma € a cagaiteira (Eugenia dysenterica), uma angiosperma pertencente a
familia Mirtaceae cujos frutos denominados de cagaita s&o amplamente consumidos pela
populacéo local (RIBEIRO et al., 2013).

Visando uma caracterizacdo mais ampla da cagaita pode-se empregar técnicas analiti-
cas instrumentais, tais como, a Cromatografia Liquida de Alta Eficiéncia com Deteccgao
por UV e/ou espectrometria e massas (HPLC-UV e HPLC-MS), Eletroforese Capilar (EC),
Cromatografia Gasosa acoplada a Espectrometria de Massas (CG-MS). De modo geral, estas
permitem a execucao de analises qualitativas e quantitativas precisas e exatas, apesar de
apresentarem desvantagens como preparo laboratorioso de amostras, longo tempo e alto
custo de analise. Nos ultimos anos, o desenvolvimento de novas técnicas de espectrometria
de massas com fontes de ionizagdo ambiente tém superado tais limitagdes e tém proporcio-
nado analises ultrarrapidas de matrizes complexas com elevada sensibilidade, seletividade
e baixo custo. Estas tém como principio minimizar ou eliminar o preparo das amostras e
promover a ionizagao dos analitos da amostra em condi¢cdes experimentais brandas (ZHI-
PING, XIAO-NING, YA-JUN, 2014; GUO et al., 2017).

Dentre as técnicas de ionizacdao ambiente, a espectrometria de massas com ionizagao
por paper spray (PS-MS), desenvolvida por Wang et al. (2010), tem sido muito utilizada em
analises de substancias em matrizes complexas. Além de pesquisas com medicamentos,
drogas ilicitas e moléculas biologicas, a PS-MS tem sido empregada em estudos envolvendo
revesratrol em vinho tinto (DONNA et al., 2017), analise de azeites de oliva (MAZZOTTI et al.,
2013), composicéo quimica de bebidas energéticas, verificacdo de fraudes em cervejas e
uisques (PEREIRA et al., 2016; TEODORQO et al., 2017), classificacado de cafés (GARRETT
et al., 2013), analise de cafeina em bebidas comerciais (TAVERNA et al., 2016; SNEHA,
DULAY, ZARE, 2016) e em medicamentos , analise de pesticidas em frutas e vegetais
(EVARD et al., 2015), controle de qualidade de chas (DENG e YANG, 2013), frutos de corni
(GUO et al., 2017), corantes (TAVERNA et al., 2013), aditivos alimenticios e seus subpro-
dutos (LI et al., 2013).

Outro grande atrativo da PS-MS ¢ a possibilidade de rapida obtencao de espectros em
amplas faixas de massas, os quais apresentam a relac&o de sinais de diversos analitos pre-

sentes na amostras. Estes espectros, denominados fingerprints, apresentam perfis diferentes
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de acordo com a composi¢cao quimica da amostra e podem ser utilizados para a construcéao
de métodos de classificagdo para a caracterizacao e controle de qualidade de alimentos.

Deste modo, o presente estudo teve por objetivo a identificagcdo de outros constituintes
quimicos empregando-se a PS-MS e a diferenciacéo dos fingerprints de cagaitas coletadas
em trés regides distintas com auxilio da Analise de Componentes Principais (PCA).

MATERIAL E METODOS

Amostras de cagaita e material

Na safra de 2016 foram coletadas separadamente frutos maduros de 27 matrizes de
cagaiteiras em diferentes locais de 3 microrregides do estado de Minas Gerais (Brasil):
Paraopeba (Latitude 19° 16' 23" e Longitude 44° 24' 52"), Prudente de Morais (Latitude 19°
28' 54" e Longitude 44° 08' 37") e de Sete Lagoas (Latitude 19° 28’ 36” e Longitude 44° 11’
43”). As amostras foram transportadas para o Laboratorio de Pesquisa - Unidade Quimica
de Alimentos da Universidade Federal de Minas Gerais.

Em seguida, os frutos de coloragcao amarela e morfologicamente perfeitos foram selecio-
nados e lavados em agua corrente e sanitizados empregando-se uma solugéo de hipoclorito
de sodio de 200 ppm por 15 min com posterior enxague em agua corrente. Posteriormente,
as amostras foram armazenadas em freezer a -18 °C. Antes de cada analise, as polpas dos
frutos foram obtidas a partir do descongelamento de 3 frutos de cada espécime, descarte
das sementes e a homogenizacéao utilizando-se um mixer (Arno, Sdo Paulo, Brasil).

As determinacgdes das propriedades fisico-quimicas e das atividades antioxidante foram
realizadas a partir de um pool constituido por 3 frutos de 9 cagaiteiras de cada micror-
regido. Ja a andlise por PS-MS considerou a andlise bruta das polpas dos frutos provenientes
de 9 cagaiteiras de cada uma das 3 microrregides (27 amostras).

PS-MS fingerprints

A analise do perfil quimico das amostras foi realizada utilizando um espectrometro de
massas LCQ Fleet (Thermo Scientific, San Jose, CA, EUA) equipado com uma fonte de
ionizagao paper spray. As analises das 27 amostras foram executadas nos modos posi-
tivo e negativo.

Para a realizacao das andlises, papel cromatografico cortado na forma de um tridngulo
equilatero (1,5 cm) foi posicionado a frente da entrada do espectrometro de massas. Este
papel era suportado por um conector metalico e posicionado a uma distancia de 0,5 cm com
auxilio de um plataforma movel (XYZ). Este aparato foi conectado a fonte de alta tenséao do
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espectrémetro de massas por meio de um fio de cobre. Por fim, 2,0 uL das polpas foram
aplicados na extremidade dos triangulos, 40,0 uL de metanol eram transferidos para o papel
cromatografico e a fonte de voltagem foi ligada para aquisi¢cdo dos dados (Figura 1). As analis-
es de cada polpa individual foram realizadas em triplicata para ambos os modos de ionizagéo
(positivo e negativo). (CAMPELO et al., 2020; MINIGHIN et al., 2020; OLIVEIRA et al., 2020;
RAMOS et al., 2020; SILVA, E. B. M. et al., 2020; SILVA, M. R et al., 2020; SILVA, V. D.
M.; ARQUELAUA, P. B. F. et al., 2020; SILVA, V. D. M., MACEDO, M. C. C. et al., 2020).

Figura 1. Diagrama da fonte de ionizagdo por paper spray.

As condi¢des instrumentais das analises foram: voltagem da fonte PS-MS igual a + 4,0
kV (modo positivo) e — 3,0 kV (modo negativo); voltagem do capilar de 40 V; temperatura do
tubo de transferéncia de 275 °C; voltagem das lentes do tubo de 120 V; faixa de massas de
50 a 600 m/z (modo positivo) e de 50 a 1000 m/z (modo negativo). Para identificacdo dos
compostos foi realizada a comparacao das razbes massa carga de dados da literatura com
0s sinais instrumentais obtidos e a subsequente fragmentacdo por meio da espectrometria
de massas sequencial. As energias de colisdo utilizadas para fragmentacao dos compostos
varioude 15a30e V.

Analise estatistica

Os espectros de massas obtidos foram processados utilizando o software Xcalibur
versao 2.1 (Thermo Scientific, San Jose, CA, EUA). Os espectros PS-MS médios dos modos
positivo e negativo para cada amostra foram determinados utilizando uma planilha do Excel
2013 (Microsoft, Redmond, WA, EUA).

Os fingerprints das amostras no modo positivo e negativo foram dispostos, respectiv-
amente, em uma matriz X (25 x 551) e Y (25 x 901). Os dados foram centrados na média e
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a analise de componentes principais foi realizada utilizando-se o software MatLab, versao
7.9.0.529 (Mathworks, Natick, Massachusetts, EUA) com auxilio do PLS Toolbox, versao
5.2.2 (Eigenvectors Research, Manson, Washington, EUA).

A fim de avaliar a capacidade de diferenciacédo do modelo PCA, um modelo de fuséo
de dados foi proposto (GUTIERREZ et al.,
detectados em ambos os modos de ionizagdo foram distintos, portanto, padrbes de infor-

2013). Isto é possivel porque os compostos

macoes diferentes estéo presentes nos resultados da PS(+)-MS e PS(-)-MS. Para isto, as
matrizes X e Y foram concatenadas de modo a se obter uma matriz Z (25 x 1452). Os dados

da matriz resultante foram tratados de modo similar aos anteriores.

RESULTADOS E DISCUSSAO
Fingerprints PS-MS

Exemplos de espectros PS-MS de cagaitas nos modos positivo e negativo estao ilus-
trados na Figura 2. De modo geral, foi possivel identificar ions referentes a moléculas de
aminodcidos, agucares, delfinidinas e cumarinas no modo positivo na forma de moléculas
protonadas e/ou adutos de potassio. Ja no modo negativo encontrou-se acidos orgénicos,

acucares, compostos fendlicos ionizados nas formas de moléculas desprotonadas.

Figura 2. Representacdo do (+)PS-MS (A) e (-)PS-MS (B) de uma amostra de cagaita.

1 i (a)
g
]
=
2
L
_>
B
T
382
1 L5 28 365 426 486 534 557
0 i T — \LI e 3 Ifl' L i — Ll Hu‘ '.“ r'|‘.‘ "','l “ . I.l\ "IL ih: et l'II‘L"‘ ¥ I“ I'l il .Ii‘.‘,m y#m
50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
miz
1009 32
(b}
50
&0 arr
L 70
g - 719
e 31
=
< 50
< e 7
% 40 330
@
“ 20 279 491--7505 881 [0
20 191 215 475 683 |
175
10 ‘ 3| 4qg 49 V 6331 | [ eo4 L
03+ | ||\']||"\| |||\‘I‘I|| A IH.IIH wltlil‘kl“‘ o
100 300 700 800 200 1000

Avancos em Ciéncia e Tecnologia de Alimentos - Volume 1



Fingerprints PS(+)-MS

Na Tabela 4 esta apresentado o fingerprint das cagaitas obtido empregando-se a PS-
MS no modo positivo.

Fazendo-se a atribuicdo dos sinais detectados no modo positivo e analisando os re-
sultados dos ensaios MS/MS (m/z 60), identificou-se 0 ion m/z 104 como colina. Este com-
posto derivado da serina indica condi¢des de estresse aos quais a planta foi exposta, tais
como a menor disponibilidade de agua, frio/congelamento ou a presenca de metais tdxicos
(SERVILLO et al., 2011).

O sinal m/z 175 refere-se a L-arginina protonada. Esse aminoacido apresenta um
padréo de fragmentacéo diferente ao comumente observado em outros aminoacidos, nao
sendo caracterizado pela perda de NH3. Sua identificacao foi confirmada pelos ions carac-
teristicos obtidos apods as reagdes de fragmentacéo (m/z 60, 70 e 129).

O sinal com m/z 381 pode ser identificado como sacarose [Suc + K]* ou hexose [2Hex
+ K - H,OJ*. Tal caracterizagéo também foi realizada nos trabalhos de Asakawa e Hiraoka
(2010) e Chen et al. (2011) ao investigarem a presenca de oligossacarideos em frutas usando
espectrometria de massas. A existéncia desses agucares em polpas de cagaitas com casca
ja foi relatada por Ribeiro et al. (2011) ao encontrarem 2,54% de frutose, 1,75% de glicose
e 0,59% de sacarose.

O ion com m/z 206 pode ser reconhecido como citropteno, uma cumarina que foi
identificada baseada na sua transicao MS/MS 206—121, a qual também foi observada por
Ledesma-Escobar, Priego-Capote e Castro (2015) ao avaliarem os parametros de identi-
ficacdo de cumarinas em limao (Citrus limon) por LC-MS. O ion com m/z 465 foi atribuido
a delfinidina-3-glicosideo, sendo a confirmacéo baseada no seu ion MS2 (m/z 303, -162
amu), resultante da perda de uma unidade de hexose. Estudos anteriores com cagaitas
avaliaram somente as antocianinas totais conforme descrito por Siqueira et al. (2013) que
encontraram 0,38 mg 100 g'.

Table 1. Compostos identificados em cagaitas por PS(+)-MS.

Composto m/z ID MS/MS Referéncia
Colina 104 [M+H]* 60 Servillo et al. (2011)
i illi Alt 2006
e 175 [V+H]* 60, 70, 129 Gogichaeva, Williams e Alterman ( ),

Ozcan e Senyuva (2006)

Ledesma-Escobar, Priego-Capote e Castro

Citropteno 206 [M] 121 (2015)
Sacarose ou Hexoses 381 [Suc + K]+ ou [M+K]*
Delfinidina-3-glicosideo 465 M+ 303 Flores et al. (2012) e Silva et al. (2014)
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Fingerprints PS(-)-MS

O fingerprint da cagaita obtido empregando-se a PS-MS no modo negativo esta apre-
sentado na Tabela 4. Esse método permitiu a identificagcéo de varios compostos abrangendo
acidos organicos, acucares e compostos fendlicos.

Acidos organicos

Os sinais com m/z 115 e 133 apresentaram ions fragmentados com m/z71 [C,H,O,]- e
89 [M - H - CO,J-, portanto, foram identificados como &acido malico. O ion com m/z 191 foi
denominado como &cido citrico com base nos ions obtidos apds a reacéo de fragmentacao
com m/z85e 111 [M - H,O - COOH - OH]J-. Esses dois acidos organicos também foram en-
contrados por Ramos et al. (2015) ao investigarem os constituintes do araga-pera (Psidium
acutangulum) por meio da HPLC-MS.

Acucares

Baseado no perfil de fragmentacao apresentado na Tabela 4, os sinais com m/z 179,
215, 377 e 521 foram reconhecidos como acgucares. Ribeiro et al. (2011) relataram a pre-
senca de glicose e frutose (1,75 e 2,54 g 100g™, respectivamente) em polpas de cagaitas
com casca por meio da HPLC. Os resultados obtidos no presente estudo estédo de acordo
com o observado por Chen et al. (2011) ao determinarem os oligossacarideos presentes em
frutas por meio da electrospray droplet impact/secondary ion mass spectrometry (EDI/SIMS)
e por Roesler et al. (2007) ao investigarem os principais constituintes de araticum (Annona
crassiflora) através do ESI-MS.

Acidos hidroxicinamicos

O sinal com m/z 311 apresentou ion de fragmenta¢gdo com m/z 133, sendo desta ma-
neira identificado como acido caftarico, o qual corresponde a um composto fenélico nao fla-
vonoide que tem sua origem a partir da esterificacéo do acido cafeico com o acido tartarico.
Estudos anteriores ja relataram sua presenca em uma planta medicinal chinesa (Taraxacum
formosanum) e em vinhos (SUN et al., 2007; CHEN et al., 2012).

O ion com m/z 325 correspondeu a um acido hidroxindmico conjugado a uma hexose
denominado hexosideo de acido p-cumarico. A identificacéo foi confirmada pelo espectro de
massa MS2 com m/z 119 e 145. Essa substancia foi relatada anteriormente por Kajdzanoska
et al. (2010) em morangos (Fragaria ananassa) e por Mikulic-Petkovsek et al. (2015) em
mirtilos (Vaccinium myrtillus L.) por meio do LC/DAD/ESI-MS.
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(cafeoil-D-glicose). O ion fragmentado obtido (m/z 159) foi resultante da perda do acido ca-

O sinal com m/z 339 foi atribuido ao acido cafeico na forma conjugada com uma hexose

feico (-170 amu). O &cido cafeico ja foi descrito em cagaitas no estudo realizado por Guedes
et al. (2017), empregando-se a HPLC. Essa substancia nessa forma conjugada foi relatada
anteriormente por Chen et al. (2012) em ervas medicinais chinesas por meio da LC-MS/MS.

O ion com m/z 681 pode ser definido como galoilado de hexosideo de acido cafeico,
uma vez que apresentou perfil de fragmentagéo caracteristico proveniente da perda de acido
galico (ion m/z 511, -170 amu). A substancia com m/z 683 pode ser identificada como di-
mero de acido cafeico 3-glicosideo, uma vez que apresentou a transicao MS/MS 683—341,
provavelmente resultante da perda de hexoses (-342 amu).

Acidos hidroxibenzéicos

O sinal com m/z 359 pode ser reconhecido como hexosideo de acido siringico, pois,
apresentou ions fragmentados com m/z 153 ([M - H - CQO,]) e 197, o qual foi resultante da
eliminacédo de um grupo hexosil (-162 amu). O acido siringico ja foi descrito anteriormente
em cagaitas no trabalho de Guedes et al. (2017). O sinal com m/z 491 apresentou ion frag-

mentado com m/z 454, sendo, assim, identificado como hexosideo dimetil &cido elagico.
Flavonas

A substancia com m/z 431 com perfil de fragmentagéo com m/z 341 ([C,H,.O.]-) foi
reconhecida como vitexina. Essa flavona, pertencente a classe de flavonoides e ja foi relatada
anteriormente por Silva et al. (2014) em frutas de jussara (Euterpe edulis Mart.), utilizan-
do-se a HPLC-DAD-MS/MS. Koolen et al. (2013) também identificaram esse flavonoide ao
investigarem os compostos fendlicos do buriti (Mauritia flexuosa L. f.) por UPLC-ESI-MS/MS.

Tabela 2. fons identificados em cagaitas por PS(-)-MS.

Composto m/z ID MS/MS Referéncia
Acido mélico 115 [M-H,0-H]- 71 Wang et al. (2017)
Acido malico 133 [M - H]- 71, 89, 115 Roesler et al. (2007)
Hexose 179 [M - H]- 71, 89 Roesler et al. (2007), Wang et al. (2017)
Acido citrico 191 [M - H]- 85,111 Wang et al. (2017)
Hexose 215 [Hex +2H,0 - H]- 71, 89, 179 Guo et al. (2017), Wang et al. (2017)
Acido caftarico 311 [M - H]- 133 Abu-Reidah et al. (2015)

Aaby, Ekeberg e Skrede (2007), Kajdza-

Hexosideo de 4cido p-cumarico 325 [M - H]- 119, 145 noska et al. (2010)
Cafeoil-D-glucose 339 [M - H]- 159
Hexosideo de acido siringico 359 [M - H]- 153,197 SENERETEL [P S ER NI

(2015)
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Composto m/z ID MS/MS Referéncia

[2Hex + H,0 - H]- ou

Hexose ou sacarose 377 [Suc + 2A,0 - H- 341 Chen et al. (2011)
Vitexina 431 [M - H]- 341 Koolen et al. (2013); Wang et al. (2017)
Hexosideo dimetil acido elagico 491 [M - H]- 454 Gordon et al. (2011)
Hexose 521 [3Hex - H,0 - H]- 341
Galoilado decr;:i:)csgdeo de 4cido 681 (M- H]- 511
Dimero de &cido cafeico 3-glico- 683 (M- HJ- 341 Spinola et al. (2015)

sideo

Analise de Componentes Principais (PCA)

A anélise de componentes principais foi executada para as matrizes de dados X (25 x
551) e Y (25 x 901) construidas a partir dos espectros PS(+)-MS e PS(-)-MS. Os resultados
destes modelos (Figuras 2) apresentaram a diferenciacao de algumas amostras devido prin-
cipalmente aos compostos L-arginina, sacarose, delfinidina-3-glicosideo, colina e citropteno
no modo positivo e as substéncias acido citrico, acido caftarico, hexosideo de acido p-cuma-
rico, hexoses e hexosideo dimetil acido elagico no modo negativo. Ambos os modelos foram
construidos selecionando-se 3 componentes principais, as quais explicaram, respectivamente,
92,23% (modo positivo) e 70,79% (modo negativo) da variabilidade total dos dados.

Como os padrdes de informacgéao obtidos por ambos os métodos de ionizacao foram dife-
rentes, optou-se também pela construcdo de modelos de classificacao a partir da abordagem
da fusdo de dados. Desta forma, foi possivel correlacionar as distintas informagdes prove-
nientes destes conjuntos de dados para aumentar a capacidade de classificacdo do modelo.

A fusado de dados foi realizada a partir da simples concatenacdo das matrizes de da-
dos X e Y, o que resultou em uma matriz Z (25 x 1452). O modelo PCA resultante consistiu
na selecao de trés variaveis principais, as quais explicaram um total de 65,32% da variabi-
lidade total dos dados.

A Figura 3 ilustra os escores de CP 1, CP 2 e CP 3 do modelo PCA apoés a fuséo de
dados. A componente principal 1 (33,26 % de variabilidade dos dados) permitiu a separacéao
de grande parte das amostras provenientes das microrregides de Prudente de Moraes e
Paraopeba (escores positivos) em relacdo as amostras de Sete Lagoas (escores negati-
vos). A analise dos pesos da CP 1 mostra que as amostras com valores positivos apresen-
taram ions com m/z 381 (modo positivo) e m/z 179, 191, 215, 311, 325, 340, 371, 491, 505
e 519 (modo negativo). Ja as amostras com valores negativos de escores apresentam as
variaveis m/z 377, 431, 521, 683 e 719 (modo negativo) e m/z 206, 392 e 465 (modo positivo)

com maiores valores de pesos.
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regioes se diferiram principalmente devido ao tipo de substancias fendlicas provenientes das

Isto indica que fatores que podem ter sugerido a diferenciacdo das amostras destas

condicOes de estresse metabolico e da variabilidade genética. Esta hipotese é plausivel, visto
qgue algumas amostras provenientes da regiao de Paraopeba (PA 1, 7, 8 e 9) se encontram
agrupadas junto as amostras de Sete Lagoas.

Figura 3. Escores de CP 1, CP 2 e CP 3.
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A componente principal 2 (17,44% da variabilidade) foi responsavel pela diferenciacao
de algumas amostras provenientes da regido Prudente (PRU 6 e PRU 7) em relagao as
demais amostras. A analise dos pesos desta componente indica que as amostras PRU 6 e
PRU 7 apresentaram sinais com m/z 133, 191, 333 e 339 (modo negativo) e m/z 70, 104,
143, 175, 206, 392 e 465 (modo positivo).

Ja a componente principal 3 (14,62% da variabilidade) permitiu a discriminacéo das
cagaitas provenientes de Paraopeba (escores negativos). A analise dos pesos dessa CP mos-
trou que a diferenciacao dessas amostras ocorreu principalmente devido aos sinais com m/z
133, 175, 191, 371, 431 e 521 (modo negativo) e m/z 381 (modo positivo).

Na Figura 4 estdo mostrados os pesos das variaveis da CP 1 (A), CP 2 (B) e CP 3
(C). Os sinais de alguns agucares com m/z 377 ([2Hex + H,O - H]- ou [Suc +2H,O - H]-) e
do sinal com m/z 719 contribuiram com sinais negativos mais intensos para a formacgéo do
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agrupamento 1 e 2 em CP 1. Por outro lado, o agrupamento 3 deu-se em fungéo do sinal

positivo proveniente do aduto de potassio da sacarose ([M+K]*, m/z 381) e dos sinais da

hexose (m/z 179), acido citrico (m/z 191), hexose (m/z 215), acido caftarico (m/z 311), he-

xosideo de &cido p-cumarico (m/z 325) e hexosideo dimetil &cido elagico (m/z 491).
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Figura 4. Pesos da CP 1 (A), CP 2 (B) e CP 3 (C).
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Ressalta-se, ainda, que variacbes na composicao das cagaitas podem estar associadas
a alguns fatores como a localiza¢ao geogréfica dos frutos, variabilidade genética, fatores de
estresse, exposicao solar e a temperatura (RIBEIRO et al., 2013).

Portanto, isto € um indicativo que o método PS-MS possa ser uma ferramenta mais
adequada para a analise de determinacdes de teores de substancias fendlicas, visto que €
possivel a analise rapida, simples e com baixo custo de frutos de cada individuo.

CONCLUSAO

A analise por PS-MS mostrou-se como uma técnica simples, rapida e eficiente na ob-
tencéo do fingerprint dos constituintes das cagaitas, permitindo a identificacdo de varios com-
postos tais como acidos organicos, agucares, aminoacidos e compostos fendlicos. O emprego
da Analise dos Componentes Principais possibilitou uma diferenciacéo entre as cagaitas em

funcéo, principalmente, de agucares e de diferentes compostos fendlicos.
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