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Resumo: Este trabalho descreve a criagdo e a implantacdo em microcomputador de uma
metodologia para a identificacdo de esqueletos de triterpenos pentaciclicos. A metodologia
tem como base um procedimento chamado desfuncionaliza¢io no qual o espectro de RMN de
“C de uma substncia é analisado e os sinais interpretados como oriundos de carbonos
funcionalizados sdo selecinados. O programa considera entdo os carbonos responsaveis por
estes sinais como se fossem seus correspondentes desfuncionalizados, por exemplo, R*CO
como R,CH,, RCO,H como RCH;, etc. E feita uma nova contagem do ndmero de metilas,
metilenas, metinas e carbonos quaterndrios e o nimero obtido € fornecido para outra subrotina
denominada TERPTIPO que sugere um esqueleto provdvel para a substancia. Além dessas
fungdes heuristicas utilizadas, o programa possui também outro mddulo de confrontacdo
espectral que permite listar as semelhangas de um espectro de uma amostra com um banco de
dados constituido por cerca de 200 espectros de RMN de "°C de triterpenos pentaciclicos.



