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APRESENTAÇÃO

O livro “Estudos Interdisciplinares nas Ciências Exatas e da Terra e Engenharias” 
de publicação da Atena Editora apresenta em seu 4º volume 37 capítulos com 
temáticas voltadas à Educação, Agronomia, Arquitetura, Matemática, Geografia, 
Ciências, Física, Química, Sistemas de Informação e Engenharias. 

No âmbito geral, diversas áreas de atuação no mercado necessitam ser 
elucidadas e articuladas de modo a ampliar sua aplicabilidade aos setores 
econômicos e sociais por meio de inovações tecnológicas. Neste volume encontram-
se estudos com temáticas variadas, dentre elas: estratégias regionais de inovação, 
aprendizagem significativa, caracterização fitoquímica de plantas medicinais, gestão 
de riscos, acessibilidade, análises sensoriais e termodinâmicas, redes neurais e 
computacionais, entre outras, visando agregar informações e conhecimentos para a 
sociedade. 

Os agradecimentos do Organizador e da Atena Editora aos estimados autores 
que empenharam-se em desenvolver os trabalhos de qualidade e consistência, 
visando potencializar o progresso da ciência, tecnologia e informação a fim de 
estabelecer estratégias e técnicas para as dificuldades dos diversos cenários 
mundiais. 

Espera-se com esse livro incentivar alunos de redes do ensino básico, graduação 
e pós-graduação, bem como outros pesquisadores de instituições de ensino, 
pesquisa e extensão ao desenvolvimento estudos de casos e inovações científicas, 
contribuindo na aprendizagem significativa e desenvolvimento socioeconômico rumo 
à sustentabilidade e avanços tecnológicos.

Cleberton Correia Santos
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COMPOSIÇÃO QUÍMICA, FENÓIS TOTAIS E 
ATIVIDADE ANTIOXIDANTE DAS FOLHAS DE Simaba 

ferruginea

CAPÍTULO 15

Jessica Sara de Sousa Macêdo Oliveira
Universidade Federal do Piauí– UFPI

Teresina – Piauí

Lucivania Rodrigues dos Santos
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RESUMO: O estudo fitoquímico do extrato 
etanólico das folhas de Simaba ferruginea 
(Simaroubaceae) resultou no isolamento 
e identificação do composto fenólico ácido 
elágico (1) e do flavonoide quercitrina (2). O 

composto 1 está sendo relatado pela primeira 
vez no gênero Simaba. O extrato, bem como 
as frações provenientes da partição deste 
apresentaram atividade antioxidante frente ao 
radical DPPH, sobretudo a fração acetato de 
etila, seguida da fração diclorometano. O extrato 
e fração acetato de etila exibiram os menores 
valores de CE50 e maiores percentuais de 
atividade antioxidante e teores de fenóis totais, 
determinado pelo método de Folin-Ciocalteu. 
O potencial antioxidante do extrato etanólico 
e das frações pode ser em parte atribuído a 
presença de compostos fenólicos ácido elágico 
e quercitrina.
PALAVRAS-CHAVE: ácido elágico, quercitrina, 
fenóis totais, Simaba ferruginea, Simaroubaceae

ABSTRACT: The phytochemical study of 
the ethanolic extract of the leaves of Simaba 
ferruginea (Simaroubaceae) resulted in the 
isolation and identification of the phenolic 
compound ellagic acid (1) and the flavonoid 
quercitrin (2). Compound 1 is being reported for 
the first time in the genus Simaba. The extract, 
as well as the fractions from the partition, 
showed antioxidant activity against the DPPH 
radical, especially the ethyl acetate fraction, 
followed by the dichloromethane fraction. The 
extract and ethyl acetate fraction showed the 
lowest values of IC50 and higher of percentage 
of antioxidant activity and total phenol contents, 
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determined by the Folin-Ciocalteu method. The antioxidant potential of the ethanolic 
extract and fractions can be partly attributed to the presence of phenolic compounds 
ellagic acid and quercitrin.
KEYWORDS: ellagic acid, quercitrin, total phenol contents, Simaba ferruginea, 
Simaroubaceae

1 | 	INTRODUÇÃO

O gênero Simaba Aubl. (Simarubaceae) possui aproximadamente 35 espécies 
(NUNOMURA et al., 2012), destas 22 espécies e duas subespécies são encontradas no 
Brasil, distribuídas nas regiões Norte, Nordeste, Centro-oeste e Sudeste (BARBOSA 
et al., 2011; FORZZA et al., 2010; PIRANI; THOMAS, 2015). As espécies de Simaba 
são fontes ricas de quassinoides e alcaloides indólicos do tipo cantinona, sendo os 
quassinoides os marcadores taxonômicos do gênero e família. Outras classes de 
compostos encontrados no gênero incluem triterpenoides, flavonoides, esteroides, 
cumarinas e antraquinonas (ALVES et al., 2014; BARBOSA et al., 2011; MESQUITA-
SAAD; CABRAL, 1997; NUNOMURA et al., 2012; SARAIVA et al., 2006). Estudos 
farmacológicos relatam as atividades antimalárica, antitumoral, fitotóxica, inseticida, 
antiparasitária, antiviral, anti-inflamatória, antileucêmica e antiúlcera em espécies de 
Simaba (ALMEIDA et al., 2007; ARRIAGA et al., 2002; BARBOSA et al., 2011).

A espécie Simaba ferruginea A. St.-Hill, conhecida popularmente como 
calunga, calunga ferruginea e féo da terra, é endêmica e nativa do cerrado brasileiro 
(FORZZA et al., 2010; NOLDIN et al., 2005; NOLDIN, 2005; PIRANI; THOMAS, 2015) 
e empregada na medicina tradicional no tratamento de úlceras gástricas, diarreia, 
febre, reumatismo, obesidade, entre outras (CUNHA et al., 2008; NOLDIN et al., 
2005 ). Estudos fitoquímicos relatam o isolamento dos alcaloides cantin-6-ona e 
4-metoxicantin-6-ona no extrato metanólico do rizoma (ALMEIDA et al., 2011; CUNHA 
et al., 2008; NOLDIN et al., 2005), bem como do esteroide sitosterol e do flavonoide 
quercitrina no extrato das folhas (NOLDIN, 2005). Comprovaram as atividades 
antiúlcera, antinociceptiva, antifúngica e antimicrobiana no rizoma (ALMEIDA, et al., 
2011, NOLDIN, 2005; NOLDIN et al., 2005; SILVA JUNIOR, et al., 2009) e antiúlcera 
nas folhas (NOLDIN, 2005).

Com o intuito de contribuir com o conhecimento quimiotaxonômico do gênero 
Simaba esse estudo teve como objetivo realizar o isolamento e identificação dos 
constituintes químicos e avaliar o potencial biológico dos extratos e frações das 
folhas da espécie S. ferruginea.

2 | 	METODOLOGIA

As folhas de S. ferruginea St. Hil. foram coletadas em agosto de 2013 em 
Jerumenha - PI (S 07° 02’ 29,5”, W 43° 24’ 58,3”, altitude: 236 m). A espécie foi 
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identificada pela bióloga Dra. Ruth Raquel Soares de Farias e uma exsicata encontra-
se depositada no Herbário Graziela Barroso da Universidade Federal do Piauí – UFPI, 
com o número de registro TEPB 30117 e cadastro de acesso SisGen nº AAB530D. O 
material vegetal foi seco e moído (1381 g) e submetido à maceração exaustiva com 
etanol (98%). O solvente foi removido em evaporador rotativo à pressão reduzida e 
a água residual por liofilização, fornecendo o extrato etanólico das folhas (389 g).

Uma alíquota de 200 g do extrato foi suspensa em 600 mL de MeOH/H2O (1:1) 
e submetida a partição, resultando nas frações hexânica (FH, 40 g), diclorometano 
(FDCM, 4 g), acetato de etila (FEA, 109 g) e aquosa (FA, 47 g). Durante o processo 
de partição um precipitado (ppt1) foi formado na interfase da fração hexânica 
e hidroalcoólica, sendo então removido e suspenso em MeOH, obtendo-se o 
sobrenadante S (2,1 g) e o precipitado ppt2 (1,5 g) que foi analisado por IV, RMN de 
¹H e de ¹³C e identificado como o composto 1.

O sobrenadante S (2,0 g) foi fracionado em coluna de gel de sílica, eluída com 
CHCl3/MeOH, em ordem crescente de polaridade, fornecendo 95 frações (S1-S95) 
que foram reunidas em 16 grupos, com base no perfil em cromatografia em camada 
delgada. O grupo S-46 (46-52; 99,5 mg) foi submetido a cromatografia em coluna de 
Sephadex LH-20, eluída com MeOH (100%), fornecendo 34 frações as quais foram 
reunidas em 10 subgrupos. O subgrupo SS 21 (21-25, 50 mg) foi obtido como um 
sólido amarelo, analisado por RMN de ¹H e de ¹³C e identificado como 2.

As análises por ressonância magnética nuclear de hidrogênio e carbono-13 
(RMN de 1H e de 13C) foram realizadas em espectrômetro Varian INOVA-modelo 400, 
operando a 400 MHz para o 1H e 100 MHz para o 13C. Foram utilizados DMSO-d6 ou 
CD3OD como solventes e TMS como referência interna.

A atividade antioxidante dos extratos e frações de S. ferruginea foi determinada 
pelo método de sequestro do radical livre DPPH (2,2-difenil-1-picril-hidrazila), por 
meio da interpolação da absorvância das amostras contra uma curva analítica 
construída com soluções metanólicas de DPPH nas concentrações de 1 a 35 µg 
mL-1 (SOUSA et al., 2007).

As medidas das absorvâncias das misturas reacionais, constituídas de 0,3 mL 
de solução das amostras (nas concentrações de 25, 50, 100, 150, 200 e 250 µg 
mL-1) com 2,7 mL da solução de DPPH (40 µg mL-1), foram feitas a 516 nm, em 
espectrofotômetro UV-Vis Lambda-25 da PerkinElmer, e monitoras até 30 minutos 
de reação. A mistura de metanol (2,7 mL) e solução metanólica das amostras (0,3 
mL) foi utilizada como branco. O percentual de atividade antioxidante (%AA) foi 
determinado conforme a Equação 1, onde AbsDPPH, é a absorvância inicial da solução 
metanólica de DPPH; Absamostra é a absorvância da mistura reacional e Absbranco é a 
absorvância do branco.

%AA = {[AbsDPPH – (Absamostra – Absbranco)] x 100}/AbsDPPH 	 Equação 1
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Os resultados foram expressos pelo valor da CE50 defina como concentração 
eficiente em µg mL-1 da amostra capaz de reduzir em 50% a concentração do radical 
livre DPPH (SOUSA et al., 2007).

O conteúdo de fenóis totais dos extratos e frações de S. ferruginea foi 
determinado pelo método de Folin-Ciocalteu como descrito por Sousa et al. (2007). 
Uma alíquota de 100 µL das soluções metanólicas das amostras (1000 µg mL-1) 
foi transferida para um balão volumétrico e adicionados 500 µL do reagente Folin-
Ciocalteu, 5,0 mL de água destilada e agitado por um minuto. Em seguida adicionou-
se 2,0 mL da solução de carbonato de sódio 15% (m/v) com agitação por 30 segundos. 
O volume de 10 mL foi completado com água destilada. Após duas horas de reação, 
as absorvâncias das amostras foram medidas a 750 nm. Para o branco realizou-se o 
mesmo procedimento substituindo-se a solução da amostra por 100 µL de metanol. 
O conteúdo de fenóis totais foi expresso em miligramas de equivalente de ácido 
gálico por grama de extrato (mg EAG g-1) obtido a partir da curva analítica construída 
com padrão de ácido gálico (0,1-2,5 µg mL-1, R=0,999). 

2.1	RESULTADOS E DISCUSSÃO

O estudo fitoquímico do extrato etanólico das folhas de S. ferruginea resultou 
no isolamento e identificação do composto fenólico ácido elágico (1) e do flavonoide 
quercitrina (2) (Figura 1). As fórmulas estruturais foram identificadas por métodos 
espectroscópicos de IV, RMN de 1H e de 13C (incluindo DEPT 90° e 135°) e por 
comparação com dados descritos na literatura.

Figura 1. Constituintes químicos isolados do extrato etanólico das folhas de S. ferruginea

O composto 1 (1,5 g) foi isolado como um sólido amorfo branco e solúvel 
em dimetilsulfóxido. O espectro na região do infravermelho (Figura 2) apresentou 
absorções em 3558 e 3070 cm-1 de vibrações de estiramento O-H livre e ligada, 
respectivamente, em 1692 cm-1 de estiramento C=O conjugada, entre 1450-1616 
cm-1 correspondentes a estiramento C-C de aromático e em 1394 cm-1 de estiramento 
C-O (ZHANG et al., 2004).
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Figura 2. Espectro de IV (KBr) do composto 1.

Os espectros de RMN de 1H e de 13C apresentaram sinais característicos de 
derivado de ácido gálico (Figura 3). O espectro de RMN de 1H mostrou um único sinal 
em dH 7,46 (2H, s) atribuído aos hidrogênios H-5 e H-5’, enquanto que o espectro de 
RMN de 13 C apresentou sete sinais (Tabela 1). 

A análise do espectro DEPT 135° revelou apenas um sinal em dC 110,4 que foi 
atribuído aos carbonos metínicos C-5 e C-5’. Os demais sinais tratam-se de carbonos 
não hidrogenados, destes, um em dC 159,2 foi atribuído aos carbonos da carbonila, 
C-7 e C-7’. Os dados espectroscópicos obtidos em comparação com os descritos na 
literatura (CUI et al., 2002; SILVA et al., 2007), permitiram identificar o composto 1 
como sendo o ácido elágico.
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Figura 3. Espectro de RMN de 1H (A) e de 13C (B) do composto 1 (DMSO-d6, 400 e 100 MHz).

O ácido elágico é um agente quimiopreventivo efi caz para toxicidade induzida por 
níquel, reduz o estresse oxidativo (AHMED et al.,1999) e apresenta ainda atividades 
antifúngica (LI et al., 2015), antioxidante (HAYES et al., 2011), antinociceptiva 
(MANSOURI, 2015), hepatoprotetora, antiviral e anticâncer, entre outros (GIRISH; 
PRADHAN, 2008). Este composto foi anteriormente identifi cado no extrato aquoso 
das cascas do caule de Simarouba amara (Simaroubaceae) (MARANHÃO et al., 2014) 
e isolado a partir das folhas de Holacantha emoryi (Simaroubaceae) (STOCKLIN; 
SILVA; GEISSMAN,1969), entretanto, este é o primeiro relato do isolamento desse 
composto em plantas do gênero Simaba.
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δC (ppm)

C Tipo de C δH 1 Ácido 
elágico*

1,1’ C 112,4 112,4
2,2’ C 136,5 136,4
3,3’ C 139,7 139,7
4,4’ C 148,2 148,5
5,5’ CH 7,46 (s) 110,4 110,2
6,6’ C 107,7 107,5
7,7’ C 159,2 159,2

Tabela 1. Dados de RMN de 1H e de 13C (400 e 100 MHz, DMSO- d6) do composto 1.
*Dados em DMSO- d 6 relatados por Silva et al. (2007).

O composto 2 (50,0 mg) foi isolado como um sólido amarelo e solúvel em 
metanol. Os espectros de RMN de 1H e de 13C (Figuras 4, Tabela 2) apresentaram 
perfis característicos de flavonoides glicosilados, evidenciados pela presença de 
sinais entre δH 3,2-4,2 e dC 71,9-73,2 referentes a presença de açúcar e entre δH 
6,14-7,29 correspondentes aos hidrogênios de anel aromático.

O espectro de RMN de 1H apresentou um dupleto em δH 5,30 (J=1,4 Hz) 
característico de hidrogênio de carbono anomérico em açúcar com configuração α 
e um dupleto em δH 0,90 (J=6,1 Hz) referente a hidrogênio de carbono metílico, 
sugerindo a presença de unidade α-L-ramnosídica. Os dupletos em δH 6,14 e 6,30 
(J=2,0 Hz), característicos de hidrogênios em posição meta, foram atribuídos a H-6 e 
H-8 do anel A, respectivamente. Os sinais em δH 7,29 (d, J=2,0 Hz), 7,25 (dd, J=2,0 
Hz e 8,3 Hz) e 6,86 (d, J=8,3 Hz) são referentes a H-2’, H-6’, H-5’ definiram o padrão 
1,3,4-trissubstituído para o anel B.
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Figura 4. Espectro de RMN de 1H (A) e de 13C (B) do composto 2 (CD3OD, 400 e 100 MHz).

Os espectros de RMN de 13C, DEPT 135° e 90° evidenciaram a presença de 
21 sinais, sendo quinze referentes à aglicona e seis a uma unidade de açúcar. O 
sinal em dC 179,6, característico de carbonila, é referente à C-4. Os sinais em dC

17,6 do carbono metílico (C-6”), entre δC 71,9-73,2, atribuídos a quatro carbonos 
metínicos (C-2” a C-5”) e em δC 103,5, característico de carbono anomérico (C-1”), 
confi rmaram a presença da unidade α-L-ramnosídica.

Os dados espectroscópicos obtidos em comparação com os descritos na 
literatura (ALBUQUERQUE et al., 2014; LU; HU; XIA, 2010) permitiram identifi car 
o composto 2 como sendo o fl avonoide quercetina-3-O-α-L-ramnosídeo, também 
conhecida como quercitrina.

A quercitrina apresenta atividade antioxidante (ARTANTI; MA’ARIFA; HANAFI, 
2006), fototóxica (WILHELM et al., 2001), antibacteriana (ARIMA et al.; 2002),  
neuroprotetora (MA et al., 2015), leishmanicida (SILVA; MAQUIAVELI; MAGALHÃES, 
2012), anticancerígena (CINCIN et al., 2014), anti-infl amatória (CAMUESCO et al., 
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2006) e ação protetora da pele contra danos oxidativos induzidos por exposição à 
radiação UVB (YIN et al., 2013). Este composto foi isolado anteriormente na fração 
acetato de etila das folhas de S. ferruginea (NOLDIN et al.,2005).

C Tipo de 
carbono

2
Quercetina-3-O-α-L-ramnosídeo*

dC (ppm) δH (ppm)
2 C 158,4 158,4
3 C 136,2 136,2
4 C=O 179,6 179,6
5 C 163,1 163,1
6 CH 99,8 6,14 (d, J = 2,0) 99,8
7 C 165,8 165,8
8 CH 94,7 6,30 (d, J = 2,0) 94,7
9 C 159,2 159,2

10 C 105,8 105,8
1’ C 122,9 122,9
2’ CH 116,9 7,29 (d, J = 2,0) 116,9
3’ C 146,3 146,3
4’ C 149,7 149,7
5’ CH 116,3 6,86 (d, J = 8,3) 116,3
6’ CH 122,8 7,25 (dd, J = 8,3 e 2,0) 122,8
1’’ CH 103,5 5,30 (d, J = 1,4) 103,5
2’’ CH 71,9 4,19 (dd, J =1,4 e 3,4) 71,8
3’’ CH 72,1 3,71 (dd, J = 3,4 e 9,3) 72,1
4’’ CH 73,2 3,27 (m) 73,2
5’’ CH 72,0 3,38 (m) 72,0
6’’ CH3 17,6 0,90 (d, J = 6,1) 17,6

Tabela 2. Dados de RMN de 1H e de 13C (400 e 100 MHz, δ/ppm, J/Hz, CD3OD) do composto 2.
*Dados em CD3OD relatados por Albuquerque et al. (2014).

Compostos fenólicos, como ácido gálico (1) e a quercitrina (2), são reconhecidos 
por possuírem atividade antioxidante, que é a capacidade de combater e/ou reduzir o 
estresse oxidativo ocasionado pela produção excessiva de radicais livres no organismo, 
estes por sua vez estão relacionados ao surgimento de diversas enfermidades como 
câncer, diabetes, doenças cardiovasculares, distúrbios gastrointestinais, doenças 
neurodegenererativas, entre outras (BARHÉ, 2014; CARMONA-JIMÉNEZ, 2014; 
WU; KOSTEN; ZHANG, 2013; OLIVEIRA, 2012). 

Diversos métodos têm sido utilizados para determinação de atividade 
antioxidante, dentre eles, o método de sequestro de radical livre DPPH, de cor 
púrpura que na presença de uma espécie antioxidante é reduzido a um composto 
mais estável de coloração amarela. Todas as frações provenientes do extrato 
etanólico possuem atividade antioxidante (Tabela 3), sobretudo a fração acetato de 
etila que apresentou o maior percentual de atividade antioxidante e menor valor de 
CE50, indicando que a partição do extrato concentrou a maior parte das substâncias 
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antioxidantes nesta fração. O extrato etanólico e a fração acetato de etila foram 
mais ativas que os controles positivos rutina e BHT (butilhidrotolueno). As frações 
hexânica e diclorometano foram menos ativas não sendo possível calcular a CE50, 
pois não houve redução em 50% do radical DPPH nas concentrações testadas. O 
extrato etanólico apresentou atividade antioxidante superior ao relatado para outros 
extratos de espécies da família Simaroubaceae (ALBOUCHI et al., 2013).

O teor de fenóis totais do extrato das folhas e frações de S. ferruginea 
obedeceu a seguinte ordem: FAE>EEF>FA>FDCM>FH (Tabela 3). Mostrando que 
os compostos fenólicos ficaram mais concentrados na fração acetato de etila após a 
partição do extrato. Este resultado comparado com os dados de fenóis totais obtidos 
para cinco espécies estudas por Sousa et al. (2007) mostram que o extrato etanólico 
das folhas de S. ferruginea e fração acetato de etila exibiram conteúdo de fenóis 
totais superiores aos extratos de quatro delas.

Estes dados correlacionam com a atividade antioxidante, uma vez que os 
compostos fenólicos são responsáveis por tal atividade. Em geral, quanto maior o 
conteúdo de fenóis totais de uma amostra, maior sua atividade antioxidante.

Amostras
FT %AA ± DP* CE50

mg EAG g-1 de amostra ± DP μg mL-1 ± DP

EEF 565,25±4,65 92,75 ± 0,20 42,00±3,20
FH 119,55±1,96 21,32 ± 3,31 nd

FDCM 233,52±2,92 46,46 ± 1,41 nd
FAE 654,94±3,59 95,96 ± 0,17 32,67±0,63
FA 345,23±2,77 91,08 ± 0,25 91,87±3,78

Rutina nd 94,14 ± 0,22 47,06±4,65
BHT nd 89,88 ± 0,83 69,34±5,53

Tabela 3. Conteúdos de fenóis totais (FT) e atividade antioxidante (%AA e CE50) do extrato e 
frações de S. ferruginea.

EAG: equivalente de ácido gálico; DP: desvio padrão; nd: não determinado. EEF: extrato etanólico das fohas, 
FH: fração hexânica, FDCM: fração diclorometano, FAE: fração acetato de etila e FA: fração aquosa; CE50: 

concentração eficiente mínima, *concentração de 250 μg mL-1
.

3 | 	CONCLUSÃO

O estudo químico das folhas de S. ferruginea resultou no isolamento dos 
compostos fenólicos ácido elágico (1) e quercetina-3-O-α-L-ramnosídeo (quercitrina) 
(2).

Na análise de atividade antioxidante, a fração acetato de etila e o extrato 
etanólico das folhas apresentaram os maiores percentuais de atividade antioxidante, 
com CE50 de 32,67±0,63 µg mL-1 e 42,00±3,20 µg mL-1, respectivamente, bem como 
os maiores teores de fenóis totais. Estes resultados podem ser justificados, em 
parte, pela presença dos compostos fenólicos ácido elágico (1) e quercetina-3-O-α-
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L-ramnosídeo (quercitrina) (2) isolados do extrato etanólico das folhas. Os resultados 
obtidos contribuem para o conhecimento da composição química e potencial biológico 
da espécie S. ferruginea.
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