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RESUMO

Os Odleos essenciais, extratos vegetais altamente concentrados, sdo amplamente
utilizados em aromaterapia e praticas integrativas devido as suas propriedades
antissépticas, analgésicas, ansioliticas e expectorantes. A alta concentragdo de
compostos bioativos confere ndo apenas beneficios, mas também expressiva
toxicidade, com possibilidade de envenenamento, irritacdo cutanea, reacdes
alérgicas e interacdes medicamentosas. O 6éleo de cravo-da-india (Syzygium
aromaticum), exemplifica essa dualidade: embora possua reconhecidas
propriedades analgésicas e antissépticas, sua citotoxicidade exige adequada
diluicdo para evitar danos teciduais. Ferramentas de bioinformética, como o
PROTOX-1ll, emergem como aliadas na avaliagdo de seguranga, permitindo a
predicdo computacional de toxicidades através da analise molecular de compostos.
Dessa forma, embora representem valiosos recursos terapéuticos, os 6leos
essenciais demandam uso criterioso e respaldo cientifico para garantir sua eficacia
e seguranca. Analisar a toxicidade dos compostos do 6leo de cravo-da-india por
meio de ferramentas de bioinformatica. Foram analisados os perfis cromatogréaficos
dos 6leos essenciais de S. aromaticum, obtidos a partir de botdes florais e folhas. As
estruturas quimicas correspondentes, no formato SMILES (Simplified Molecular
Input Line Entry System), foram recuperadas do banco de dados PubChem. A
predicao da toxicidade dos compostos majoritarios foi realizada por meio do servidor
ProTox 3.0. O eugenol destacou-se como composto marjoritario representando 85%
tanto nos 6leos obtidos a partir de botdes florais como de folhas. Com base na
analise do ProTox-3.0, o eugenol foi classificado na Classe de Toxicidade 4 (nocivo),
com uma dose letal média (LD50) prevista de 1930 mg/kg. Os resultados indicam
neurotoxicidade com probabilidade moderada (51%) e capacidade de atravessar a
barreira  hematoencefélica (77% de probabilidade). No entanto, ndo foram
detectados riscos  significativos de carcinogenicidade, mutagenicidade,
imunotoxicidade ou toxicidade organica direta (hepatica, renal, cardiaca ou
respiratéria). Metabolicamente, o eugenol mostrou potencial para interagir com
enzimas do citocromo P450 (CYP2C9 e CYP2C19), indicando possivel interferéncia
no metabolismo de farmacos. Nao foram observadas atividades relevantes em
receptores nucleares (como estrogénio ou andrégeno) ou vias de estresse celular.
Os dados sugerem que o principal risco toxicol6gico esta associado a efeitos
neurotéxicos e a interacdes medicamentosas, reforcando a necessidade de uso
diluido e cautelar. A analise in silico evidenciou que o eugenol apresenta toxicidade
moderada (Classe 4), com risco de neurotoxicidade e interacdes medicamentosas,
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reforcando a relevancia de abordagens computacionais para prever a seguranga no
uso de Oleos essenciais.
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