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RESUMO

O presente trabalho teve como objetivo analisar a estabilidade térmica de um 6leo essencial comercial
de tomilho, submetido a cinco temperaturas diferentes de tratamentos térmicos e dois estados de
armazenamento. Utilizou-se as técnicas de Andlise Termogravimétrica e Calorimetria Exploratoria
Diferencial e a estabilidade termoquimica do o6leo essencial foi caracterizada por meio de
Cromatografia Gasosa e Espectroscopia no Infravermelho por Transformada de Fourier. Houve
estabilidade e sem perda de massa do Oleo essencial de tomilho até aproximadamente 75 °C.
Resultados indicaram que ndo ocorreu flutuagdo do comportamento térmico nas amostras estocadas
hermeticamente durante os tratamentos térmicos, enquanto que nas amostras acondicionadas em
estado aberto, o comportamento térmico foi otimizado até o tratamento a 60 °C. As alteracdes da
composi¢do quimica e dos grupo funcionais do 6leo essencial sob aquecimento e condicdo de
acondicionamento também foram avaliadas.

PALAVRAS CHAVE
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ABSTRACT

Present work aimed to study, evaluate, and compare the thermal stability of a commercial essential
oil of thyme, heated to five different heat treatment temperatures and two storage states. The
techniques of Thermogravimetric Analysis and Differential Scanning Calorimetry were used and the
thermochemical stability of the essential oil was characterized by means of Gas Chromatography
and Fourier Transform Infrared Spectroscopy. There was stability and no loss of mass of the thyme
essential oil up to approximately 75 °C. Results indicated that there was no fluctuation of the thermal
behavior in the samples hermetically stored during the heat treatments, while in the samples stored
in an open state, the thermal behavior was optimized until the treatment at 60 °C. Changes in the
chemical composition and functional groups of the essential oil under heating and conditioning
conditions were also evaluated.
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1 INTRODUCAO

Recentemente estd sendo observada uma tendéncia na alteracdo no comportamento dos
consumidores de alimentos industrializados, sendo que muitos exigem produtos mais seguros e
naturais para o consumo em prol de beneficios para saide. Este fato vem motivando renovacao do
desenvolvimento de novos produtos com a utilizacdo de matérias primas naturais, e com elevada
atividade antioxidante e antimicrobiana em suas formulacdes. Uma alternativa para satisfazer esta
demanda, € a substituicao de aditivos sintéticos por 6leos essenciais (RIBEIRO-SANTOS et al.,

2018).

De acordo com a Organizagdo Internacional de Padronizacio (ISO - International Organization
for Standardization), os 6leos essenciais sao produtos extraidos a partir de uma matéria-prima natural
de origem vegetal, por destilacdo a vapor, ou por destilacdao a seco, sucessivo da separacdo da fase

aquosa, sem que haja mudancas da sua composicao (SHARMA et al., 2020).

Os ¢6leos essenciais sdo constituidos por uma mistura complexa de compostos voléteis e soldveis
em 4gua, como terpenos, terpendides e fenilpropandides. No presente trabalho, estudamos a
estabilidade térmica do 6leo essencial de tomilho (Thymus vulgaris) gentilmente cedido pela empresa
Laszllo. A composi¢do do 6leo essencial de tomilho abrange principalmente fendis como, timol e
carvacrol. Estudos recentes (DEL RE: JORGE, 201 1) demostram que o dleo essencial de tomilho tem
poderosa atividade antioxidante e antimicrobiana o qual € muito empregado na produgdo alimentos,
como, hambiirgueres de salmdo e alimentos que embalam algas marinhas na fabricagdo, salsichas,
paes (HUANG et al., 2021; DOLEA et al., 2018). Além do timol, o 6leo essencial de tomilho tem sua
composi¢ao constituida também por hidrocarbonetos, dlcoois, ésteres, aldeidos e fendis, que sdo eles

terpenos, taninos, flavonoides e saponinas (SIQUEIRA, 2015).

Dessa forma, se faz importante o estudo da estabilidade térmica do OE de tomilho, j4 que, muitas
vezes 0s mesmos podem passar processos que envolvam aplicagdo de calor, podendo alterar
caracteristicas determinantes na qualidade e também na aplicabilidade do 6leo. Sendo assim, é
relevante estudar as alteragdes fisico-quimicas que podem acontecer como o aquecimento do OE de
tomilho, assim como bem conhecer o intervalo de temperatura em que ocorre a decomposicao
termogravimétrica, desidratacao e vaporizagdo. Logo, quando se conhece as faixas de temperatura
em que ocorre alteracdes nas propriedades fisico-quimicas € possivel controlar a aplica¢io do calor

nos 6leos, os métodos de estocagem e cuidados no transporte (SHEN, KAMDEM; 2015). Na pritica,
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o tratamento térmico nos processos ¢ empregado para viabilizar a eliminacdo dos micro-organismos

contaminantes, retardando os processos microbioldgicos e metabdlicos, e intensificando a inativagdo
de enzimas. Logo, € importante conhecer o limite de estabilidade térmica do OE, tratado em

temperaturas variadas.

Os principais objetivos do presente trabalho foram, primeiramente, analisar e comparar o
comportamento térmico, e estudar a composi¢cao quimica, de um OE comercial de tomilho submetido
a cinco diferentes temperaturas de tratamento térmicos, no intervalo da temperatura ambiente a
100°C, armazenados em recipientes abertos e fechados, por meio de técnicas de Anadlise
Termogravimétrica (TG) e Calorimetria Exploratéria Diferencial (DSC), para estudo do
comportamento térmico e Cromatografia Gasosa (CG) para avaliagdo da composicao quimica. O
objetivo secunddrio proposto, foi o estudo do perfil espectroscépico vibracional deste OE, com a
finalidade de examinar e comparar modificacdes nos os grupos vibracionais devido ao aquecimento

dos OEs.
2 MATERIAL E METODOS

2.1. Material

Foi utilizado o 6leo essencial de tomilho (Thymus vulgaris) lote 0867 e validade 08/2020, extraido

de plantas por arraste a vapor, obtido comercialmente da marca Laszlo.

2.2. Preparacao das amostras tratadas termicamente

O experimento foi conduzido com um replicata em que foram preparados dez tratamentos, com
vials contendo 1,0 ml de 6leo essencial., sendo cinco vials fechados hermeticamente e cinco vials
abertos. As amostras foram submetidas a tratamentos térmicos de 40 °C, 60 °C, 80 °C e 100 °C
durante uma hora em estufa de secagem livre de circulagdo de ar. Apds completo os tratamentos, os
vials abertos foram fechados hermeticamente e todas as amostras imediatamente foram resfriadas
em geladeira a 7 °C. As amostras controles utilizadas neste trabalho foram expostas em temperatura
ambiente (28 °C) armazenadas também em vials aberto e fechado. As amostras permaneceram
refrigeradas até serem enviadas ao laboratério de andlises térmicas da UTFPR- Campus Medianeira.
As amostras foram codificadas com as legendas T (6leo de tomilho), aberto (A) ou fechado (F)
referentes a condi¢do de estocagem e numeradas por 1, 2, 3, 4 e 5 referentes as temperaturas ambiente

(28 °C), 40 °C, 60 °C, 80 °C e 100 °C, respectivamente.
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2.3. Técnicas termoanaliticas

2.3.1. Analise Térmica Diferencial (DTG)

As amostras foram caracterizadas com auxilio da técnica de Andlise Térmica (TG) no equipamento
de andlises simultanea de alta resolucao (STA 6000 Simultaneous Thermal Analyzer Perkin Elmer
Frontier) a temperatura controlada no intervalo entre 50°C a 250°C, na taxa de aquecimento de 20 °C
min™'. Dez microlitros de cada amostra foram pesados no cadinho aberto de platina rédio para os
experimentos. O gds de arraste utilizado foi o nitrogénio, na taxa de vazdo de 30 mL min!

(PICOLLOTO et al., 2020).

Resultados dos testes foram expressos por meio de perfis graficos da perda de massa decomposta
durante o aquecimento em fun¢do da temperatura controlada. Em seguida, ap6s a obtengdo dos
graficos, foi aplicada a derivada de primeira ordem da Andlise Termogravimétrica Diferencial (DTG),
possibilitando assim caracterizar as temperaturas dos estdgios de decomposicao termogravimétrica
para o inicio da reag@o, Tonset, temperatura de maior cinética da decomposi¢do termogravimétrica
associada a desnaturacdo térmica (Tqec) € temperatura de finalizacdo da reacao (Toffser). A temperatura

Taec foi exibida nos perfis como a temperatura de inflexao.

2.3.2. Calorimetria Exploratéria Diferencial (DSC)

Além da anélise termogravimétrica, o equipamento de andlises simultanea realizou a leitura do
fluxo de calor entre amostra e a referéncia, para emitir o perfil experimental de DSC, com as mesmas

condig¢des experimentais da TG (PICOLLOTO et al., 2020).

2.4. Caracterizacio quimica

As andlises de CG-EM foram executadas no cromatégrafo (Thermo, modelo Focus GC). As
andlises de cromatografia em fase gasosa acoplada a espectrometria de massas foram realizadas em
equipamento da marca Thermo (modelo Focus GC), com coluna capilar DB5-MS (30 m x 0,25 mm
e 0,25 pm), impacto de elétrons de 70 eV e analisador quadrupolo linear. Foi empregado como gés
de arraste o hélio com vazio na coluna de 1,0 mLmin™'. A temperatura no injetor e no detector foi de
250 °C. A coluna utilizada foi uma capilar DB5-MS (30 m x 0,25 mm e 0,25 pm) com a temperatura
do forno ajustada a 250 °C e razdo de aquecimento de 250 °C/min. A temperatura inicial da coluna

1

foi de 40 °C por 2 min, sendo programada para acréscimo de 3 °C min~, até que atingisse a
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temperatura maxima de 250 °C, sendo que essa temperatura foi mantida por 10 min. Foi injetado o

volume de 1 pLL de amostra, com modo Split 1:10. Uma mistura de alcanos lineares (C10 a C39) foi
injetada no cromatografico nas mesmas condicdes usadas com padrdo para os cédlculos do indice de
retencdo com programacao linear de temperatura. Comparou-se o indice de retencao dos resultados

identificados com as bibliotecas disponiveis na literatura (ADAMS, 2017; NISTBOOK, 2020).

2.5. Espectroscopia de Infravermelho por Transformada de Fourier (FTIR)

A Espectroscopia de Infravermelho utilizando a transformada de Fourier (FTIR) com reflectancia
total atenuada (ATR) foi realizada no espectrometro de infravermelho (modelo Cary 630 FTIR, marca
Agilent Technologies). O intervalo espectral foi de 4000 a 400 cm™, varredura de 64 scans e 4 cm’!
de precisao (PICOLLOTO et al., 2020). As andlises foram realizadas no Laboratério de
Espectroscopia do LACE — Laboratério de Andlises Cromatograficas e Espectroscépicas do Instituto

Federal do Campus de Umuarama-PR.
3 RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1 Técnicas termoanaliticas

Inicialmente foi realizada uma varredura dindmica TG-DTG do 6leo essencial de tomilho no
intervalo de 25 °C a 250 °C, para que o comportamento térmico fosse avaliado. Na Figura 1 estdo as
curvas experimentais para os tratamentos controle, armazenados em vials aberto e fechado, como

exemplo.

Figura 1 - Perfis experimentais TG e DTG. (a) dleo essencial de tomilho em vial aberto submetido

a temperatura ambiente (controle). (b) dleo essencial de tomilho em vial fechado submetido a
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Por meio da curva TG observou-se que a decomposi¢ao termogravimétrica que pode ser associada

ao fendmeno de vaporizagdo. A perda de massa sugere que nao houve oxidacao no 6leo essencial de
tomilho, apenas vaporizagdo dos compostos voldteis e aquosos com o aquecimento. Nas curvas
derivadas DTG, pode-ses observar as temperaturas de inicio da termodegradacdo (Tonset) que €
vinculada a estabilidade térmica pois define o inicio da vaporiza¢do dos OE. Tgec define a temperatura
de maior cinética de decomposicao e Tofrser registra o final da decomposicao. A Tabela 1 apresenta os
resultados das temperaturas do comportamento térmico do 6leo essencial de tomilho, acondicionado

em vials abertos e fechados.

Tabela 1 — Temperaturas tipicas obtidas por DTG e DSC para o 6leo essencial de tomilho em

vials aberto (TA) e fechado (TF) tratados termicamente.

Tratamentos Tonset (°C) Tdec (°C) Tottset (°C) Tvap (°C)
TAL1 (controle 28 °C) 79,5+0,3 170,9 £ 0,3 188,3+0,3 167,7+0,3
TA2 (40 °C) 75,2+0,3 170,7 £ 0,3 194,1 £0,3 172,6 £ 0,3
TA3 (60 °C) 77,1 +£0,3 167,6 £ 0,3 192,2 0,3 1719+ 0,3
TA4 (80 °C) 69,9 +0,3 159,8 £ 0,3 186,4 £ 0,3 161,5+0,3
TAS (100 °C) 69,1 £0,3 161,5+0,3 187,2+0,3 164,4 +0,3
TF1 (controle 28 °C) 76,2 +0,3 162,2 0,3 185,8+0,3 165,5+0,3
TF2 (40 °C) 74,4 +0,3 164,7 £ 0,3 188,8 £ 0,3 168,5+0,3
TF3 (60 °C) 76,4 +0,3 166,9 0,3 190,8 £ 0,3 169,1 £ 0,3
TF4 (80 °C) 76,7+0,3 162,7 0,3 187,5+0,3 165,4+0,3
TF5 (100 °C) 77,3+0,3 167,1 £0,3 189,9 £ 0,3 167,7+0,3

O exame das andlises DTG confirmaram que houve um unico estdgio de decomposi¢ao
termogravimétrica para cada modelo experimental. No entanto, ao comparar os resultados do 6leo
essencial de tomilho acondicionado em recipiente aberto, observou-se uma maior flutuacdo das
temperaturas no 6leo essencial tratado a diferentes temperaturas. O tratamento controle (temperatura
ambiente — amostra TA1) revelou-se mais resistente termicamente a decomposicdo em relagdo as
demais temperaturas de tratamento. Nos tratamentos a 40 e 60 °C a Tonset €steve estabelecida cerca de
2 a 4°C, inferior ao tratamento controle. E essa diferenca se intensificou a aproximadamente 10 °C

nas amostras submetidas as temperaturas de 80 e 100 °C. Esse resultado ndo se revelou muito
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satisfatério para o tratamento térmico nos tratamentos de 6leo essencial de tomilho armazenados em

recipientes abertos, sugerindo que entre a temperatura ambiente (28 °C) até 60 °C, esse 6leo essencial

suportou maior estabilidade térmica.

No entanto, para cada tratamento acondicionado hermeticamente os resultados apontaram
excelente estabilidade térmica nos o6leos essenciais tratados até 100 °C, sendo apreciada
insignificante flutuagdo da temperatura. No 6leo essencial de tomilho aquecido a 60 °C a temperatura
de inflexdo foi levemente superior as demais. Porém, a Tgec obtida com auxilio da DTG coincidiu
aproximadamente com a temperatura de pico do perfil DSC, cuja concavidade orientada para cima
mostrou que a transicdo de fase foi endotérmica. Para os dleos essenciais esse fenomeno evidencia
a sua vaporizagao, por meio da transic¢ao entre os estados liquido e gasoso (IONASHIRO, GIOLITO,
2004). Na Figura 2 estdo as curvas DSC para os tratamentos controle, armazenados em vials aberto

e fechado, como exemplo.

Figura 2 - Perfis experimentais DSC. (a) 6leo essencial de tomilho em vial aberto submetido

[

temperatura ambiente (controle). (b) 6leo essencial de tomilho em vial fechado submetido
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Por meio do sinal resultante, a curva caracteristica do fluxo de calor, (q) medido em mW mg‘l, em
funcdo da temperatura foi encontrada. Durante o aquecimento, as transi¢cdes de fase de primeira

ordem foram observadas nos perfis analisando-se as concavidades dos picos.

A temperatura de vaporizacdo resultante nos picos DTG foi associada ao pico endotérmico do
perfil DSC (representado pela concavidade orientada para cima). A variacao da entalpia da transi¢ao
(AH) fisica foi calculada por meio da integral da drea do pico caracteristico, pois o sinal negativo foi

associado ao fendmeno endotérmico.
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Fisicamente, a variagdo da entalpia € o calor, a pressdo constante, necessdrio para que haja

transicdo de fase dos estados liquido e gasoso e depende diretamente da variagdao de temperatura
absorvida no sistema. A maioria das reacdes que envolvem vaporizagdo acontecem naturalmente.
Com a evolugdo do fendmeno, a energia € absorvida pelos compostos permanentes (CANEVAROLO,

2017).

De acordo com os resultados, pode-se observar a intensificagdo do médulo da variagcdo da entalpia
com o aumento da temperatura de tratamento térmico do Oleo essencial de tomilho. Para os
tratamentos com acondicionamento aberto, a variacdo da entalpia entre a amostra tratada a 100 °C a
controle se intensificou 10,5 vezes, enquanto que nas amostras acondicionadas hermeticamente, a
razdo da variacdo da entalpia foi de aproximadamente 14,8 vezes. Esse resultado inferiu que o
tratamento pelo calor demandou maior energia térmica durante a transi¢do de fase. Ao aumentar a
temperatura de tratamento das amostras, a entalpia foi substancialmente ampliada, indicando que
durante a transicdo de fase, maior energia foi necessaria para vaporizar o 6leo essencial e aumento

significativo do calor latente.

Logo, os resultados obtidos por meio das técnicas termogravimétricas indicaram que para o 6leo
essencial de tomilho a aplicagdo de calor durante ndo alterou significativamente suas temperaturas
caracteristicas de vaporizacdo ou estabilidade térmica, no entanto, elevaram significativamente a
energia térmica dos compostos para que houvesse a transicdo de fase. Outro resultado relevante
indicado foi a estabilidade das temperaturas nas amostras acondicionadas hermeticamente, sugerindo
ser um método seguro de estocagem para armazenar o Oleo essencial de tomilho. Os resultados
termoanaliticos encontrados para os tratamentos abertos aquecidos a 80 e 100 °C apresentaram
estabilidade térmica inferior, ao comparar com o 6leo essencial tratado até 60 °C. Na prética, de
acordo com esses resultados, pode ndo convir aplicar calor em produtos contendo o 6leo essencial de
tomilho em que sejam empregadas temperaturas superiores a 80 °C no processo e em sistema aberto,
para manter a estabilidade térmica do dleo essencial e evitar a vaporizacdo dos seus compostos

majoritarios.

3.2 Caracterizacao quimica

No 6leo essencial de tomilho foram identificados 46 compostos, em que o linalool (32,6%), tymol
(12,6%) e cis-geraniol (8,7%) foram os componentes majoritarios (Figura 3). Os compostos foram

agrupados de acordo com as classes quimicas. A composi¢c@o quimica apresentou 39% de compostos
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sesquiterpénicos, 38% de monoterpénicos oxigenados, 19% de monoterpénicos e 0,74% de
sesquiterpénicos oxigenados. Houve discreta diminui¢do e aumento de monoterpénicos para 0s
tratamentos em sistema aberto e fechado, respectivamente. Os monoterpénicos oxigenados
diminuiram nos sistemas abertos e mantiveram a estabilidade nos sistemas fechados, conforme o
aumento da temperatura nos tratamentos térmicos. Ja os sesquiterpénicos, aumentaram nos sistemas
abertos e se mantiveram estdveis nos sistemas fechados. Em contrapartida, foi observada a diminuicao
dos compostos sesquiterpénicos oxigenados nos sistemas abertos e estabilidade nos sistemas fechados

(Tabela 2).

Figura 3 - Estruturas quimicas dos componentes majoritarios do 6leo essencial de tomilho.

Linalool Tymol Cis-geraniol

Tabela 2 - Classes quimicas do 6leo essencial de tomilho (T) a temperatura ambiente (1) e aquecido

a40 (2), 60 (3), 80 (4) e 100 (5) °C, em sistema aberto (A) e fechado (B).

Classes quimicas TA1 TA2 TA3 TA4 TAS5| TF1 TF2 TF3 TF4 TF5

(%) (%) (%) (%) (%) (%) (%) (%) (%) (%)
Monoterpeno 16,67 17,68 1548 18,05  7,83| 1591 38,11 1432 14,01 17,06
Monoterpeno oxigenado 44,15 42,08 43,81 42,00 22,35| 44,73 9,05 43,87 44,87 43,7
Sesquiterpeno 38,09 39,34 3776 38,29 42,14| 38,16 37,43 40,35 39,13 38,02
Sesquiterpeno oxigenado 1,02 0,66 0,99 0,54 0,94 0,86 0,14 0,39 1,02 0,82
Total 99,93 99,76 98,04 9888 73,26 99,66 84,73 98,93 99,03 99,6
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Os principais compostos identificados no 6leo essencial de tomilho mostraram um alto teor de

monoterpenos (aproximadamente 80%) e menor teor de sesquiterpenos para as amostras controle,
acondicionadas de formas distintas. Observou-se que com o aumento da temperatura aplicada nos
tratamentos houve uma discreta redu¢do da concentragdo dos monoterpenos no éleo essencial, porém,
a composicao dos sesquiterpenos oxigenados flutuaram de acordo com o sistema de armazenamento,
sendo que as quantidades desses compostos apresentaram estabilidade nos vials fechados e uma
tendéncia de reducdo da concentracdo de sesquiterpenos com o aumento da temperatura nos vials

abertos.

3.3 Espectroscopia de Infravermelho por Transformada de Fourier (FTIR)

A Espectroscopia Infravermelha por Transformada de Fourier € uma das técnicas mais
amplamente utilizadas para identificacdo dos grupos funcionais e tem o objetivo de encontrar os
espectros de um grande ndmero de compostos organicos nos estados liquido, sélido e vapor. A
absorc¢do infravermelha € observada quando a frequéncia de radiacdo incidente estd em ressonancia
com a frequéncia de vibracdo da molécula; e houver alteracio do momento de dipolo elétrico

(MAIER, 2004).

Os espectrogramas foram obtidos entre 3500 cm™ a 500 cm™'. Nas Tabelas 3 e 4 foram
identificadas bandas dos halogéneos com estiramento C-X 550 cm™, 600 cm™!, 700 cm™ 740 cm™
1000 cm™ €1400 cm™!, na banda de deformagio fora do planos R,.C=CHR 800, nos éteres a banda de
estiramento C-O 1100, nos arométicos a banda de ligagdo C=C 1500, no anel aromético a banda 940
cm™!' de estiramento e ligacdo com hidrogénio isolado em benzeno, nos éteres as bandas com
estiramento C-O 1100 e 1160, nos ésteres as bandas de estiramento C-O 1250 e 1300, nos aromaticos
as bandas com estiramento C=C 1500 e 1600, nas liga¢des aliféticas as bandas com estiramento C-H
2840 cm™! e 2920 cm!, a banda O-H quelato com estiramento C=0, NO> 2945 cm™ e o grupo das
aminas aromdticas com estiramento N-H 3400 cm’!, permaneceram estdveis termoquimicamente,

pois nao foram observadas flutua¢des de bandas apesar do tratamento térmico.
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Tabela 3 - Bandas de absor¢do e compostos identificados do 6leo essencial de tomilho acondicionado

em vials abertos.

Numero de
onda Tipo de composto Grupo funcional Modo de TA1 TA2 TA3 TA4 TAS
central vibracio
(em™)
550 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
550 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
600 C-Cl C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
630 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento
650 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X X
680 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X
700 C-Cl C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
720 C-Cl C-X (X=Halogénio) Estiramento
740 C-Cl C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X
800 R,C=CHR CHforado vy x x
plano
Deformacao
920 O-H angula fora do X X X X
plano
1000 C-F C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
1100 Eteres alifdticos C-0O de éteres Estiramento X X X X
1210 Ester?s' insaturados e C-0O de alcoois ésteres Estiramento
aromaticos: 2 bandas
1220 Ester?s' insaturados e C-0O de alcoois ésteres Estiramento X X
aromadticos: 2 bandas
1250 Estere/:s. insaturados e C-0 de élcoois ésteres Estiramento X X X
aromadticos: 2 bandas
1280 Estere/:s. insaturados e C-0 de élcoois ésteres Estiramento X X X X
aromadticos: 2 bandas
1380 C-F C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X
1400 C-F C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
1430 X X
1440 X X
1500 C=C aromaticos Estiramento X X X X
Deformacao
1580 NH, angula simétrica X X
no plano
1630 Am1c.1as/N- C=0 de amidas Banda tnica X X X X
substituidas
2840 Carbono tercidrio C-H alifaticos Estiramento X X X X X
2920 Carbono tercidrio C-H alifaticos Estiramento X X X X X
2945 C=0, NO; O-H (quelato) Estiramento X X X X X
3400 aminas aromaticas N-H Estiramento X X X X X
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Tabela 4 - Bandas de absor¢do e compostos identificados do 6leo essencial de tomilho acondicionado

em vials fechados.

Nuamero de
onda 4.0 de composto Grupo funcional Modode  ypy  7py TF3 TF4 TFS
central vibracao
(cm™)
550 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
550 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
600 C-Cl C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
630 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X
650 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X
680 C-Br C-X (X=Halogénio) Estiramento X
700 C-Cl C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
720 C-Cl C-X (X=Haloggénio) Estiramento X
740 C-Cl C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X
800 R:C=CHR CHforado vy x ¥
plano
Deformacao
920 O-H angula fora do X X X
plano

1000 C-F C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
1100 Eteres alifaticos C-O de éteres Estiramento X X X X X
1210 Esterf/:s. insaturados e C-O de alcoois ésteres Estiramento X

aromaticos: 2 bandas
1220 Ester(?s. insaturados e C-O de alcoois ésteres Estiramento X X

aromaticos: 2 bandas
1250 Ester(?s. insaturados e C-O de alcoois ésteres Estiramento X

aromaticos: 2 bandas
1280 Ester(?s. insaturados e C-O de alcoois ésteres Estiramento X X X X

aromaticos: 2 bandas
1380 C-F C-X (X=Halogénio) Estiramento X X
1400 C-F C-X (X=Halogénio) Estiramento X X X X X
1430 X X
1440 X X X
1500 C=C aromaticos Estiramento X X X X X

Deformacao
1580 NH; angula simétrica X X
no plano
1630 Amidas N- C=0 de amidas Banda tnica X X X
substituidas
2840 Carbono terciario C-H alifaticos Estiramento X X X X X
2920 Carbono terciario C-H alifaticos Estiramento X X X X X
2945 C=0, NO, O-H (quelato) Estiramento X X X X X
3400 aminas aromaticas N-H Estiramento X X X X X
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A banda com deformac@o angular fora do plano com ligagdo O-H 920 cm™! apresentou estabilidade

até 80 °C em sistema aberto e até 60 °C em sistema fechado indicando a presenc¢a de anéis arométicos

I'e 1580 cm™ foram

em sua composicdo. As bandas 650 cm™, 1220 cm™!, 1430 em™!, 1440 cm’
detectadas nos tratamentos controles e flutuaram entre auséncia e presenca nos demais tratamentos
submetidos ao calor, tanto em sistema aberto quanto fechado, indicando reacdes reversiveis de

degradacdo e sintese para seus grupos funcionais que representam.

As bandas 630 cm™ e 1380 cm™ do grupo dos halogéneos e 1210 cm ! dos grupos dos dlcoois
ésteres saturados foram em captadas nos tratamentos com aplicacdo de calor, no entanto nao foram
observadas no tratamento controle, sugerindo o aquecimento como fator impulsionador para a

formacao de compostos contendo grupo funcional de halogénio.

Os resultados indicaram que a aplicacdo do calor e estocagem do OE influi na estabilidade ou
constituicdo de compostos quimicos com diferentes funcdes organicas, possivelmente tendo o calor
como agente catalizador de reacdes reversiveis ou irreversiveis de degradacdo e/ou formacao de

compostos quimicos.
4 CONCLUSAO

Por meio das andlises termoanaliticas, cromatografica e espectroscopica conclui-se que o
armazenamento hermeticamente do dleo essencial de tomilho nao provocou flutuagdes significativas
do comportamento térmico € composicdo quimica do 6leo. Os tratamentos do 6leo essencial de
tomilho em acondicionado aberto apresentaram estabilidade térmica otimizada nas amostras tratadas
até 60 °C. A variacao da entalpia foi amplificada com o aumento da temperatura de tratamento térmico
possivelmente devido ao aumento do calor latente de cada amostra durante a transicdo de fase.
Resultados obtidos por meio da CG e FTIR inferiram que a diminui¢do dos compostos majoritarios
e bandas obtidas nos grupos funcionais foi uma consequéncia direta do fendmeno de vaporizacio e

degradacao termogravimétrica do 6leo essencial de tomilho.
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