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Resumo

A composicdo quimica dos 6leos essenciais foi utilizada para estudar a
estrutura espacial de oito populacdes de E. dysenterica do Cerrado central
brasileiro. O particionamento da variacdo, utilizando os conjuntos de dados
espaciais e ambientais como preditores, foi altamente significativo e explicou
8,2% (oito virgula dois por cento) e 11,1% (onze virgula um por cento) da
variacao total dos 6leos essenciais, respectivamente. Os resultados sugeriram
que o polimorfismo nos 6leos essenciais foi determinado mais por fatores
genéticos do que ambientais. Além disso, o intercepto do autocorrelograma
multivariado de Mantel entre as matrizes de distancia dos constituintes
quimicos e dos locais de coleta sugeriram que as populacfes se diferenciam
quimicamente a distancias geograficas superiores a 120 km. Os métodos
quimiométricos espaciais através de variogramas e mapas de probabilidade
permitiram a deteccdo e a caracterizacdo da estrutura quimico-espacial entre
populacdes, bem como dos fatores ambientais responsaveis por ela. Todas
essas estratégias indicaram que as populacbes diferem quimicamente a
distancias geogréficas superiores a 120 km, um indicador da distancia minima
entre amostras necessaria para a conservacdo da diversidade genética das
populacdes. Embora raramente usadas em metabdlitos secundarios de plantas,
essas metodologias se revelaram de grande aplicacdo na conservacdo de
espécies e conduziram a uma integracdo efetiva entre genética, quimica e

ecologica.

Palavras-chave: Eugenia dysenterica, O6leo essencial, quimiovariacoes,

variograma, variacao espacial.
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Abstract

The chemical composition of essential oils was used to study the spatial
structure of eight E. dysenterica populations in central Brazilian Cerrado.
Variation partitioning using spatial and environmental data sets as predictors
was highly significant and explained 8.2% and 11.1% of oil chemovariations,
respectively. The data suggested wich essential oil polymorphism was
genetically rather than environmentally determined. Furthermore, the intercept
of the multivariate Mantel autocorrelogram between the distance matrices of oil
constituents and sampling sites suggested that the populations differ chemically
whenever geographical distance exceeds 120 km. The spatial chemometric
methods using variograms and probability maps detected and characterized the
spatial chemical structure among populations, as well as the environmental
factors responsible for them. All these strategies indicated that the populations
differ chemically whenever the geographical distance exceeds 120 km, an
indicator of the minimal distance between samples required for conserving the
genetic diversity of populations. Although being scarcely used with secondary
metabolites, these methodologies may be used in a wide range of applications
in species management and may lead to an effective integration of genetic,
chemical and ecological perspectives.

Keywords: Eugenia dysenterica, essential oil, chemovariations, variogram,

spatial variation



Introducao

1. Espécies frutiferas do Cerrado

Atualmente o Cerrado é considerado um dos principais biomas
brasileiros devido a grande biodiversidade de espécies vegetais e
diversificacdo floristica em suas diferentes fisionomias vegetais, tanto no
substrato arb6reo como na formacao herbacea (NAVES et al., 1995). Estende-
se por um quarto do territério brasileiro (Figura 1) e € caracterizado pelo
gradiente de fitofisionomias de pastagens para formacdes florestais (RIBEIRO
& WALTER, 1998). Abriga 33% da diversidade bioldgica do pais, com alto grau
de endemismo, e é conhecido como “bergo das aguas”, por abrigar algumas

nascentes das principais bacias hidrograficas (LIMA, 2013).

Figura 1. Area de distribuic&o original do Cerrado brasileiro. Fonte: LAPIG

- Cerrado




Ao longo da histodria, seus frutos sdo consagrados pelos indios e foram
de suma importancia para a sobrevivéncia dos primeiros desbravadores e
colonizadores da regido central do Brasil. Contudo as vegetac¢des nativas desta
regido apresentam um mercado econdmico crescente para cultivo, porém,
pouco exploradas pelos agricultores em decorréncia do pouco conhecimento
sobre a \variabilidade genética, técnica de cultivo, crescimento e
desenvolvimento dessas espécies. Nao obstante todo o aproveitamento dos
frutos tem sido feito de forma extrativista e muitas vezes predatéria (DUBOC &
GUERRINI, 2007).

Muitas de suas espécies vegetais possuem potencial econémico
ilimitado e sdo usados pela populacdo local para diversos fins, sendo
comercializados em feiras e com grande aceitacdo popular. Dentre as espécies
encontradas, varias delas sdo fornecedoras de frutos comestiveis, as quais
apresentam variacdo em formato, cor, sabor e tamanho (TRINDADE &
CHAVES, 2005; SILVA et al., 2008).

Todavia sdo conhecidas mais de 58 espécies de frutas nativas dos
Cerrados que frequentemente s&o utilizadas como alimento. Dentre elas
(Figura 2), pode-se encontrar a macauba (Acrocomia aculeata (Jacq.) Lodd. ex
Mart.; Arecaceae), caju-do-cerrado (Anacardium othonianum Rizz;
Anacardeaceae), araticum (Annoma crassiflora Mart.; Annonaceae), murici
(Byrsonima verbascifolia Rich.; Malpighiaceae), gabiroba (Campomanesia
cambessedeana Berg.; Myrtaceae), mangaba (Hancornia speciosa Gomez;
Apocynaceae), puca (Mouriri pusa Gard.; Melastomataceae), araca (Psidium
araca Raddi; Myrtaceae), chicha (Sterculia striata A. St. Hil. & Naud;
Malvaceae) e pitomba (Talisia esculenta (St. Hil.) Radlk; Sapindaceae), entre
outras (FERREIRA & SILVA, 1980, DONADIO et al., 1992, SILVA et al. 2008).



Figura 2. Frutos nativos do Cerrado. (a) macauba; (b) caju-do-cerrado; (c) araticum;
(d) murici; (e) gabiroba; (f) mangaba; (g) puca; (h) aracd; (i) chicha e (j) pitomba.




Neste contexto, a cagaiteira (Eugenia dysenterica DC.; Myrtaceae)
merece destaque pelo amplo potencial econémico de utilizacdo em sistemas
tradicionais de producdo agricola e por apresentar uma vasta gama de
utilizacao pela populacao local (ALMEIDA, 1998, FONSECA & MUNIZ,1992).

Apesar de o Cerrado ser considerado um hostpost de biodiversidade,
por abrigar mais de 11.000 espécies de plantas nativas, incluindo 4.400
espécies endémicas, apenas 2,2% de sua area apresenta protecao legal
(MARRIS & NATURE, 2005), e mesmo com a crescente divulgacdo das
qualidades da vegetacéo nativa desta regidao, estima-se que aproximadamente
40% deste bioma ja tenham sido dizimados pelos constantes desmatamentos
realizados para a exploracdo agricola (Figura 3), principalmente no inicio de
1950 até a década de 1970 (KLINK & MACHADO, 2005). Porém as mudancas
impostas pelo o novo Cddigo Florestal, aprovado em 2012, podem levar a
liberacdo de parte dessas areas que sao protegidas como unidades de

conservacao para o desmatamento (LIMA, 2013).

Figura 3. Evolugdo do desmatamento do Cerrado até 2009. Fonte: LAPIG — 2009
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Entretanto, uma estimativa por sensoriamento remoto mostra que cerca
de 50% da vegetacao original do Cerrado havia sido dizimado até 2008, devido
principalmente a pastagens e culturas agricolas (SANO & ALMEIDA, 2009).
Depois da Mata Atlantica o Cerrado € o bioma brasileiro que sofreu os maiores
Impactos antropogénicos, sendo classificado como um dos biomas mais
ameacados do mundo (MYERS et al., 2000; MITTERMEIER et al., 2005).

Porém, por muito tempo os desmatamentos ocorreram de forma
desordenada e sem planejamento, motivados pela facilidade de se limpar e
adubar a terra, através das mecanizacdes das lavouras de soja e cana-de-
acucar, a criacdo de bovinos, e como consequéncia proporcionou a
fragmentacao da vegetacao nativa desses locais (ROESLER et al., 2007, LIMA,
2013).

Contudo a fragmentacéo dessas areas torna-as descontinuas entre as
populacdes nativas, comprometendo o fluxo génico dentro de algumas
espécies, e aliado a pouca informacao técnica disponivel sobre a utilizacdo e o
comportamento dessas espécies frutiferas, torna-as vulneraveis ao risco de
uma acentuada erosdo genética tendo como causa a reducdo genética das
mesmas, antes mesmo de conhecerem melhor as propriedades alimenticias,
madeireiras, farmacolégicas e paisagisticas de seus frutos.

Diante desta preocupacao, especialistas em melhoramento vegetal e
geneticistas motivados pela perda da diversidade genética das espécies
vegetais do Cerrado incluiram pesquisas sobre a estrutura genética das
populacdes de plantas dessa regido em programas de conservacao e manejo
dos recursos genéticos (NAVES et al., 1995; SOUZA et al., 2001; TELLES et
al., 2001a, TELLES et al., 2003, ZUCCHI et al., 2005, TRINDADE& CHAVES,
2005; DUARTE et al., 2009).

N&do obstante a determinacdo da influéncia dos fatores quimicos e
fisicos, como a qualidade do solo, umidade, luminosidade, barreiras
hidrogréficas, longitude, latitude, etc., sobre o desenvolvimento da vegetacao,
mais pesquisas sao requeridas para que contribuam de forma objetiva para a

viabilizacdo econdmica das espécies nativas.



2. Eugenia dysenterica DC (“cagaiteira” — Myrtaceae)

A Eugenia dysenterica DC, conhecida popularmente como cagaiteira
ou cagaita (Figura 4), pertencente a familia das Myrtaceae, € uma espécies
nativa do Cerrado, sendo encontrada em populagdes agrupadas (DUARTE et
al., 2006). Suas populacfes predominam em clima subtropical mais fresco com
temperaturas médias anuais de 21 e 25°C e altitudes de 380 a 1100 m (SOUZA
et al., 2008).

Seus espécimes ocorrem espontaneamente em regides de cerrado
tipico e cerraddes menos pobres, sendo uma planta perene tipica nas diversas
fitofisionomias dos Cerrados brasileiros (NAVES et al., 1995; DONADIO et al.,
1992), frequentemente encontradas em latossolos vermelho-escuro e
vermelho-amarelo (OLIVEIRA JR. et al., 1997; DUARTE et al., 2006).

Figura 4. Eugenia dysenterica DC (Myrtaceae). Foto retirada no viveiro da Escola de
Agronomia da Universidade Federal de Goias, Goiania, GO.




Esses solos possuem valores médios de potéssio, célcio, manganés,
além de teores de argila superiores aos locais onde a espécie nao ocorre.
Contudo, a sua densidade populacional é reduzida com a elevacao dos teores
foliares de potassio (DUARTE et al., 2006).

No entanto, a ocorréncia da cagaiteira em solos de baixa fertilidade
mostra que esta frutifera encontra mecanismos de suprir a quantidade de
nutrientes que Ihes permitam o desenvolvimento vegetativo e a reproducao
(DUBOC & GUERRINI, 2007).

A E. dysenterica DC € uma espécie perene, com um ciclo de vida
longo, (DONALDIO et al., 1992; FERREIRA & CUNHA, 1980). Caracteriza-se
por ser uma arvore mediana com até dez metros de altura, com o tronco
cilindrico de 25-35 cm de diametro (DUBOC & GUERRINI, 2007) e
apresentando um crescimento lento (DUBOC & GUERRINI, 2007; SOUZA et
al., 2008). Sua madeira é empregada em pequenas construcdes, na fabricacao
de moveis rusticos, estrados e como lenha e carvdo. Possuem ramos
tortuosos, tronco enrugado, casca grossa e fissurada (RIZZINI, 1971b). Sua
madeira é pesada (densidade 0,82 g cm™), dura, com textura fina a média,
pouco resistente e moderadamente duravel (DUBOC & GUERRINI, 2007).

Sua casca é empregada na medicina popular como antidiarréica, sendo
gue outrora foi muito empregada em curtumes. As folhas sdo conhecidas como
antidiabéticas e a garrafada das folhas produz efeito antidiarreico. Também é
utilizada para combater problemas cardiacos (ROESLER et al., 2007). Além
disso, os extratos das folhas revelaram grande potencial de acao in vitro contra
o rotavirus e fungos sistémicos humanos, o que confirma a sua utilizacéo
etnofarmacoldgica para tratar diarreia e disenteria (COSTA et al., 2000).

As fenofases de mudanca foliar, floracdo e frutificagdo ocorrem no
inicio das chuvas, entre agosto e outubro. Em agosto ocorre a renovacdo das
folhas, que sédo avermelhadas, embora ocorra antes da queda total das folhas
velhas.

Possuem flores hermafroditas, apresentando uma sincronia no
florescimento, em um padrdo de floragdo que é denominado “big bang”
(PROENCA & GIBBS, 1994). A floragao ocorre durante todo o ano e em maior



intensidade no periodo de renovacgdo das folhas, e muito curto, de agosto a
setembro. As flores sé@o axilares e completas com 1,5 a 2 cm de diametro e
pétalas de coloracdo branca (SOUZA et al., 2008). Elas sdo arométicas e a
populacédo local as utiliza como medicamento natural para problemas renais
(SILVA JUNIOR, 2005).

A partir do quarto ou quinto ano de idade se inicia a frutificacdo, sendo
em meédia a formacéo dos frutos e maturacdo de aproximadamente de quatro
semanas. A maturacao dos frutos € relativamente rapida, iniciando no periodo
chuvoso. Esse fenbmeno provavelmente pode estar relacionado a estratégia de
estabelecimento da espécie, cujas sementes possuem uma viabilidade curta
em condi¢des naturais, sendo menor que 50 dias (SOUZA et al., 2008).

A cagaiteira produz de 500 a 2000 frutos por arvores (Figura 5), sendo
gue estes pesam de 14 a 20 g (NAVES et al., 1995). Possuem ampla utilizacéo
como alimento e como matéria-prima para a producédo de vinagre e alcool apos

serem submetidos a fermentacdo (FONSECA et al., 1992).

Figura 5. Fruto da cagaiteira. (a) Cachos de frutos. (b) Destaque para o tamanho dos frutos.
Fonte: EMBRAPA.

O fruto é uma baga globosa-achatada, amarelo-pélida, com 3 a 4 cm
de comprimento e 3 a 5 cm de didmetro, contendo de 1 a 3 sementes brancas,
envoltas na polpa. Apresenta um calice seco aderido ao fruto, casca brilhante
membranacea, mesocarpo e endocarpo suculentos de sabor agradavel
(NAVES et al., 1995; PROENCA & GIBBS, 1994). Eles s&o apreciados por seu

sabor e sdo consumidos in natura ou processados para produzir diferentes



tipos de doces, geleias, sorvetes, licores e sucos (SILVA et al., 2001, ALMEIDA
et al.,, 1987, OLIVEIRA et al., 2011). Se consumida ao natural, devem ser
tomadas algumas precaucdes em relacdo a quantidade ingerida, porque pode
tornar-se laxante, principalmente quando fermentada ao sol. O efeito laxante in
vivo é devido a um peptideo ndo toxico presente na polpa da fruta que podem
ser usado para desenvolver novos medicamentos como para a constipacéo
cronica e sindrome do intestino irrithvel (LIMA et al., 2010). As polpas
congeladas exibem atividades inibitérias elevadas de a-glicosidase e a-amilase
e representam uma ferramenta com grande potencial para o tratamento
diabetes (GONCALVES et al., 2010).

Por sua vez, o Oleo essencial das folhas de E. dysenterica DC
apresenta atividade antifungica frente ao Cryptococcus neoformans var.
neoformans, um fungo sistémico humano, com alta prevaléncia em pacientes
imunodeprimidos. A atividade antifungica esta associada aos terpenos (E)-
cariofileno, a-humuleno, limoneno, a-tujeno, a-terpineol e 6xido de cariofileno
(COSTA et al., 2000).

A dispersédo dos frutos no inicio do periodo chuvoso € imprescindivel
para que exista um periodo favoravel para estabelecimento e crescimento da
plantula e que essa possa sobreviver no periodo seco subsequente (SOUZA et
al., 2008) A germinacdo de suas sementes tem apresentado grande
desuniformidade e a taxa de germinacao € de até 95% (ALMEIDA et al., 1998;
Duarte et al., 2006, DONALDIO et al., 1992; FERREIRA & CUNHA, 1980).

Seus principais polinizadores sédo as abelhas da espécie Bombus sp,
apesar de existirem polinizadores oportunistas (PROENCA & GIBBS, 1994). A
dispersdo é realizada principalmente por macacos (primatocorico) e pelo
homem (antropocorico), embora outros animais também desempenhem esta
funcdo (FERREIRA & CUNHA, 1980).

As caracteristicas historicas da formacao e transformacdo do Cerrado,
bem como o0s processos antropicos e fragmentacdo dessa regido sao
importantes na explicacdo dos padrdes de variabilidade genética dessa espécie
(TELLES et al., 20014, b).
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Recentemente, observou-se que a variabilidade quimica dos 6leos
essenciais das folhas de E. dysenterica DC, determinada por cromatografia
gasosa acoplada a espectrometria quadrupolar de massas (GC/MS) aliada a
técnicas quimiométricas, parecem refletir a existéncia de uma forte influéncia
genética na composicdo dos Oleos essenciais entre as subpopulacdes de
Senador Canedo e Campo Alegre de Goias, definidos como dois quimidtipos
(DUARTE et al., 2009). Também se observou que a variagdo quimica em uma
das subpopulacbes resultou de uma resposta as pressdes seletivas nas
estacbes do ano, definindo diferentes ecotipos para E. dysenterica DC
(DUARTE et al., 2010a, b).

Em adicdo, a estrutura dessas duas subpopulacdes, baseada em
dados quimicos, concordou com o padrdo de variabilidade genética, utilizando
descritores morfolégicos (TELLES et al., 2001b) ou isoenzimaticos (TELLES et
al.,, 200l1a; TRINDADE & CHAVES, 2005), bem como de marcadores
genéticos, como os de microssatélites (ZUCCHI et al., 2003) e RAPD (ZHU et
al., 2005). Por outro lado, também se observou uma nitida influéncia ambiental
sobre a diferenciacdo fenotipica, como as caracteristicas morfolégicas e
demograficas entre as regides de ocorréncia das duas subpopulacfes
(TRINDADE & CHAVES, 2005). Assim, esses estudos sugeriram que o
polimorfismo quimico pode ser utilizado como critério adicional em estratégias

de conservagédo de espécies.

3. Oleos essenciais

Oleos essenciais compdem uma classe de metabdlitos vegetais
produzidos pelas plantas por outras necessidades que ndo a de nutricdo, por
exemplo, para a atracdo e repeléncia de insetos e acdo alelopética. A sua
producdo esta integrada a fisiologia de toda a planta e, por isso, a sua
composicdo e quantidade dependem das enzimas especificas que catalisam a
producdo de compostos volateis em um 6rgao, do estagio de desenvolvimento

e de estresse bibtico e abidtico, como herbivoria e ataques de fungos e
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bactérias, salinidade do solo, umidade e temperatura, entre outros (SANGWAN
et al., 2001).

Estes sé@o produzidos em varios sitios no interior das células oleiferas
distribuidas pelas folhas da planta, e armazenados nos vacuolos, onde se
encontra uma por¢do média de 0,26% do peso das folhas (BRAGA, 1971). A
concentracdo de seus constituintes quimicos varia durante o ciclo circadiano e
sazonal, entre outros fatores abidticos (TAIZ & ZAIGER, 2004; RAVEN et al.,
2001).

As principais familias que produzem os 0leos essenciais pertencem as
angiospermas dicotiledbneas, como Asteraceae, Apiaceae, Lamiaceae,
Lauraceae, Myrtaceae, Myristicaceae, Piperaceae e Rutaceae, entre outras
(SIMOES et al., 2005).

Os dleos essenciais sao formados por misturas que envolvem de 50 a
mais de 100 compostos organicos volateis, lipofilicos e, geralmente s&o
odoriferos e liquidos. Alguns autores os classificam como terpenos. Contudo,
nem todos os Oleos essenciais sao terpendides, sendo alguns constituidos de
fendis, alcodis simples, aldeidos, cetonas, ésteres, oxidos, perdxidos, furanos,
acidos organicos, lactonas, cumarinas e compostos com enxofre (SIMOES et
al., 2005).

Os terpendides sdo em geral monoterpenos e sesquiterpenos, terpenos
com 10 e 15 carbonos formados pela juncdo de duas e trés unidades
isoprénicas, respectivamente. Até recentemente pensava-se que existisse
somente uma via responsavel na formacdo dos precursores dos terpenos e
sendo esta considerada, por muito tempo, como caminho universal para
producdo de isopreno: a via do mevalonato que envolve o acido (3R)-
mevaldnico como intermediario (SIMOES et al., 2005).

A via do mevalonato é derivada da condensacéo de trés moléculas de
acetil-CoA, que origina o B-hidroxi-p-metilglutaril-CoA (HMG-CoA), que apos
hidrolise e reducdo enzimatica, origina o acido mevalénico (MVA). O acido
mevalonico sofre sucessivas fosforilacbes dos grupos hidroxilas, seguida de
descarboxilagéo e eliminagcdo de um grupo pirofosfato. Uma isomerase remove

0 proton pro-R (Hg) em C-2 desta unidade isoprénica. originando o DMAP. A
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condensacao de unidades isoprénicas origina as cadeias de pirofosfato de
farnesila (C15), pirofosfato de geranila (C20) e pirofosfato de geranilfarnesila
(C25), que sdo precursores dos sesquiterpenos (SIMOES et al., 2005).

No entanto foi descoberta, recentemente, a via do fosfato de
desoxilulose, que se cré estar mais generalizada na natureza do que a via do
mevalonato (SIMOES et al., 2005).

Por outro lado a via do fosfato de metileritritol (MEP) € metabolizada
apos sucessivas reacdes da glicose, do piruvato e o gliceraldeido 3-fosfato
mediado pela coenzima difosfato de tiamina (TPP). Através de rearranjo
pinacodlico, seguido de reducédo, ocorre formacédo das unidades isoprénicas que
sdo catalisadas pela enzima preniltransferase que produz o pirofosfato de
geranila, conhecido como precursor dos monoterpenos.

Para uma melhor compreensdo a Figura 6 apresenta, de forma
simplificada e esquemaética, as duas vias de formacédo do isopreno, precursor

dos terpenos.

Figura 6. Esquema simplificado das duas vias biossintéticas na formagéo do isopreno: a) via
do mevalonato e b) via do fosfato de metileritritol.
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A Figura 7 ilustra os esqueletos carbdnicos formados apos a fusdo de
unidades isoprénicas (C5) originando o difosfato de geranila (GPP, C10) e o
difosfato de farnesila (FPP, C15).

Figura 7. Principais grupos biossintético (esqueleto carb6nico) encontrados no 6leo essencial
de E. dysenterica DC: a) monoterpenos e b) sesquiterpenos.
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De acordo com Simdes et al. (2005), a metabolizagdo dos compostos
primarios nas duas vias biossintéticas ocorrem de forma distintas. Entre as
dessemelhancas, a via do mevalonato forma preferencialmente os
sesquiterpenos e triterpenos, além de ocorrer no citoplasma da célula,
enquanto que a via do metileritritol fosfato origina predominantemente os
monoterpenos e ocorre nos cloroplastos das células (TAIZ & ZAIGER, 2004;
RAVEN et al., 2001).
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4. Interacdes planta meio-ambiente e planta-animal

Embora o metabolismo especial nem sempre seja necessario para que
uma planta complete seu ciclo de vida, ele desempenha um papel importante
na interacao das plantas com o meio ambiente (Figura 8). Entretanto ndo sao
bem definidas as funcdes fisiologias dos terpenos. Sabe-se que a composicéo
destes varia muito dentro do reino vegetal. No entanto, a diversidade quimica
nao ocorre apenas entre e dentro de familias de plantas, mas também, dentro
do género de plantas ou mesmo dentro de uma espécie, em espécies
aromaticas e ndo aroméaticas (KLEINE & MULLER, 2011).

Figura 8. Biossintese e os efeitos biolégicos dos 6leos essenciais. O (Z)-3-hexenal, é formado
imediatamente apés a perturbacgao dos tecidos da planta, no local da ferida causada por ataque
de herbivoros ou danos mecéanicos. Uma porcao do aldeido pode difundir da ferida para toda a
folha, formando (Z)-3-hexen-1-ol, &lcool n&o toxico, e o (Z)-3-hexen-1-il acetato. Estes podem
ser Uteis para a regulacdo da alimentagéo de herbivoros, presa (predadores) e para a defesa
das plantas vizinhas. Fonte: Arimura et al. (2009).
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Para sobreviver, durante sua evolucdo, os vegetais desenvolveram
mecanismos de resposta contra danos e doencas que, quando acionados,
reconhecem a agressdo. Muitos sdo os tipos de estresses que 0s vegetais
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podem enfrentar como as oscilagbes drasticas de temperatura, umidade,
radiacdo solar, ataque de pestes ou patogenos, dentre outros (SOARES &
MACHADO, 2007). Como defesa quimica, produzem determinados terpenos e
alteram concentracdes destes ou até mesmo mudam a constituicdo de
compostos como mecanismo de resposta. Essas alteragbes na composigcéo
metabdlica de uma planta alteram fortemente a comunidade de herbivoros
(SOARES & MACHADO, 2007; KLEINE & MULLER, 2011).

Harborne (1993) salienta que algumas espécies de besouros evitam
alimentar-se de tomates (Lycopersiocon hirsutum Humb. & Bonpl.; Solanaceae)
em decorréncia do alto conteddo do sesquiterpeno zingibereno. Enquanto
Mumm et al. (2004) descreveram sobre o sesquiterpeno (E)-B-farneseno,
encontrado em grande quantidade apOs a deposicdo de ovos do herbivoro
Diprion pini L. (Hymenoptera, Diprionidae) em Pinus sylvestris L. (Pinaceae),
sendo esta reacdo considerada uma resposta da defesa desta espécie.
Igualmente, este fenbmeno ocorre com plantas que, quando infestadas por
aranhas Tetranychus urticae Koch (Acari, Tetranychdae), produzem os
compostos (E)-B-ocimeno e (E)- 4,8-dimetil-1,3,7-nonatrieno, 0s responsaveis
em atrair para a planta o predador deste araneideo (HARBORNE, 1993).
Algumas coniferas produzem uma mistura de limoneno, pineno e mirceno em
altas concentracdes a fim de afetar o sistema nervoso e o desenvolvimento de
alguns insetos (MAHMOUND & CROTEAU, 2002).

Contudo a variagdo no aumento do constituinte B-tujona, em T. vulgare,
demonstrou que o pulgdo M. tanacetaria desenvolveu tolerancia a este
constituinte, enquanto lepidopteros herbivoros generalistas mostraram-se
intolerantes a altas concentragdes deste composto (KLEINE & MULLER, 2011).

Goralka e Langenheim (1996) relatam sobre a variagdo no rendimento
de monoterpenos das folhas em diferentes estagios do desenvolvimento de
Umbelularia californica (Hook, & Arn.) Nutt. (Lauraceae) ao verificaram que a
medida que a planta passava para a fase adulta o rendimento destes
compostos terpénicos aumentava e ocorria uma diminuicdo na herbivoria, o

gue permitia a reproducéo da planta.
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Entretanto, esses metabdlitos especiais, tidos como secundarios,
desempenham também as funcdes de acolhimento e/ou atracdo de organismos
benéficos como polinizadores, dispersores de sementes e microorganismos
simbiontes. Em 1990, Borg-Karlson, observou que o (-)-y-cadineno, conhecido
como ferormoénio de atragdo sexual de machos de abelhas do género Andrera,
foi encontrado nas flores de orquidea do género Ophrys, assim atraindo o seu
polinizador.

Esses constituintes também possuem acdo protetora em relacdo a
estresses abidticos, como mudancas bruscas de temperatura, estiagem ou
excesso de chuva, quantidade de luz, exposicdo a UV e deficiéncia de
nutrientes minerais no solo. Segundo Mahmoud & Croteau (2002), a
composicdo do Oleo essencial de hortela-pimenta pode ser afetada por
condicbes ambientais, tais como fluxo de fotons de baixa densidade a por
temperaturas altas, que favorecem a producdo e acumulacdo de pulegona e
mentofurano, os quais sao responsaveis pelo odor e paladar desagradavel da
espécie.

Por outro lado, estudos mostram que 0s micronutrientes presentes no
solo podem exercer funcéo de cofatores na biossintese de terpenos. Picaud et
al. (2005) salientam que a presenca de Mn?* no solo, onde cominho (Cuminum
cyminum L.; Apiaceae) fora cultivado, promoveu a produgéo do y-humuleno e
uma reducao na quantidade dos demais terpenos, podendo ser explicada pela
acdo do Mg* sobre a enzima sesquiterpenosintase na biossintese dos
terpenos. Em contrapartida, o Mn?* quando adicionado no cultivo da pimenta
apresentou uma diminuicdo significativa de d-cadineno, ou mesmo a auséncia
deste subproduto, que €é dependente da enzima (E)-B-farnesenosintase
(CROCK et al., 1997).

Estudos com Mentha piperita L. (Lamiaceae), mostraram a influéncia
marcante dos niveis de fésforo no contetudo e rendimento do 6leo essencial
desta espécie (DAVID et al., 2006). Sabe-se que o fésforo é essencial para o
crescimento da planta e estudos mostram que este elemento participa de

varias etapas na rota biossintéticas dos terpenos (RAVEN et al., 2001).
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Outro fator que pode influenciar a concentragdo desses constituintes
quimicos é a sazonalidade. Confirma-nos Taveira et al. (2003), em seus
estudos com os 0leos essenciais de folhas e da casca do tronco Aniba canelilla
(Kunth) Mez. (Lauraceae), que o aumento ou redugcao nas concentracoes dos
constituintes depende do periodo de chuva ou de estiagem. Entretanto, os
Oleos essenciais de Lantana camara L. (Verbenaceae), coletadas em
Madagascar (RANDRIANALIJAONA et al., 2005), revelou uma estabilidade em
relacdo aos constituintes quimicos dos 0leos essenciais ao longo do ano.

A variacdo dos constituintes quimicos no metabolismo especial de
plantas tem forte importadncia ecologica e € fator importante para a
compreensao da historia evolutiva de populacdes naturais, como eles afetam
as interacdes intra e interespecificas (BRENES-ARGUEDAS & COLEY, 2007).

No entanto estudos mostram que a variacdo de terpenos depende,
principalmente, de fatores genéticos (KLEINE & MULLER, 2011).

Apesar de Curado et al. (2006) fornecerem evidéncias de que
quimiotipos de terpenos sao fortemente controladas por fatores genéticos, este
também relatou casos de variagdo ambiental na relacdo terpenos e habitat, em
condicbes extremas. Portanto, esta variacdo pode ser explicada por uma
combinacdo de fatores de fontes genéticas ou ambientais. Estudos
semelhantes foram descritos por Haider et al. (2004), analisando a influéncia
de fatores ambientais na composicdo quimica dos Oleos essenciais de
Asteraceae, e também por Loziene e Venskutonis (2005) e Karousou &.
Kokkiini (2005), em estudos com Lamiaceae.

Os fatores espaciais podem ser criticos para cada um desses
processos e 0s niveis e a estrutura espacial da quimiovariacdo podem afetar a
competicdo (HULL-SANDERS et al., 2007), adaptacao local a presenca de
outras espécies de plantas (EHLERS & THOMPSON, 2004), a polinizacdo
(RAGUSO, 2008), o ciclo de nutrientes do solo (USHIO & ADAMS, 2011), a
resisténcia diferencial ao congelamento (AMIOT et al., 2005), comportamento
de forragem e selecdo de habitat (DEGABRIEL et al., 2010), como também
influenciar na adaptagdo e capacidade de selecdo quimica da planta por
herbivoros e patégenos (THRALL & YOUNG, 2001).
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Este polimorfismo quimico intraespecifico frequentemente ocorre em
condicles de estresse bidtico ou abidtico e desempenha um importante papel
na adaptacdo do individuo ao ambiente, permitindo, inclusive, a formacéo de
novas comunidades. Essas caracteristicas adaptativas dos 0Oleos essenciais
podem ser Uteis e para explicar diversas questbes sobre os principais fatores
que afetam a estrutura de uma determinada populacdo sob os aspectos

guimicos e ecoldgicos.
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Capitulo 1

Variabilidade quimica espacial dos constituintes quimicos

das folhas de Eugenia dysenterica DC (Myrtaceae)

Publicado como: VILELA, E. C.; CARVALHO, T. C.; DUARTE, A. R; NAVES,
R. R.; SANTOS, S. C.; SERAPHIN, J. C.; FERRI, P. H. Spatial structure of
Eugenia dysenterica based on essential oil chemovariations and implications for
conservation and management of the genetic diversity of its populations.
Journal of the Brazilian Chemical Society, v. 23, no. 10, p. 1776-1782, 2012.
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20

1.1. Objetivo

O objetivo deste capitulo foi avaliar os padrbes espaciais da variacao
quimica dos constituintes dos 6leos essenciais de oito subpopulagfes de E.
dysenterica DC encontradas no Cerrado central brasileiro, a fim de inferir sobre
0S provaveis processos que estdo atuando na diferenciacdo quimica dessas

subpopulacdes.

1.2. Experimental

1.2.1. Coleta do material botanico das populacfes estudadas de E.

dysnetérica DC

Em julho de 2010 foram coletados, no viveiro da Escola de Agronomia
e Engenharia de Alimentos da Universidade Federal de Goias, 0,3 kg
(trezentos gramas) de folhas de E. dysenterica DC oriundas de 121 individuos

descendente das oito subpopulagdes situadas no cerrado goiano (Figura 9).

Figura 9. Local de coleta (a) Vista aérea dos quatro blocos e (b) Vista aproximada do viveiro.
Escola de Agronomia e Engenharia de Alimentos/UFG.

(b)
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As é&rvores se originaram de sementes plantadas seguindo um
delineamento em blocos casualizado, cujo efeito ambiental local foi totalmente
aleatorizado. A localizacdo das populacdes originais (Figura 10) e o numero de

espécimes amostrado se encontram na Tabela 1.

Figura 10. Localizagdo das oito areas de coleta de E. dysenterica DC no cerrado goiano.
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A localizacdo das progénies das subpopulacdes foi feita por
coordenadas geodésicas, a partir de um sistema de posicionamento global

(GPS) e a altitude medida por altimetro, com precisdo de 10m.

Tabela 1. Localidades e coordenadas geograficas das subpopulacbes e o

namero de espécimes de cagaiteira amostradas em cada area do cerrado

goiano.

Populacgéo (localizacdo) N de Latitude Longitude Altitude
arvores (S) (W) (m)
amostradas

1 Cataldo-1 13 18°07°35"  47°54°20" 880

2 Cataldo-2 11 18°02°03°  48°02'31" 860

3 Trés Ranchos 10 18°17°15° 47°48°'41”" 820

4 Campo Alegre de Goias 23 17°39°11"  47°46°37" 930

5 Cristalina 18 17°10°47°  47°31°07" 890

6 Luziania 11 16°28°48"  47°48°40” 900

7 Senador Canedo 24 16°37°13 49°04'29”" 840

8 Goiania 11 16°40°30°  49°14°42” 740

Total de Amostras 121
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1.2.2. Extracdo dos 6leos essenciais das folhas de E. dysenterica

Com a finalidade de avaliar os 6leos essenciais, as folhas foram secas
a temperatura ambiente durante sete dias até peso constante. Apds este
periodo, foram pulverizadas de 50-100 g (cinquenta a cem gramas) da
fitomassa de cada amostra e submetidas a hidrodestilacéo (3 h), utilizando um
aparelho de Clevenger modificado. No final de cada hidrodestilacdo, os 6leos
foram recolhidos e secos com sulfato de sodio anidro (Na,SO,4), em seguida,
transferidos para frascos de vidro, onde foram mantidos a uma temperatura de
—-18°C. Os rendimentos, em porcentagens, de 6leo foram baseados no peso

seco das amostras de plantas.

1.2.3. Parametros quimicos do solo dos locais das progénies e dos
nutrientes foliares das folhas de E. dysenterica DC.

Os parametros dos solos dos locais de amostragem (P, K*, Ca®*, Mg?",
APt zn*, cu®, Fe*, Mn*, pH, matéria organica, capacidade de troca
catidnica (CEC), acidez potencial (H + AI**) e texturas do solo, bem como os
nutrientes foliares de cada populacédo (N, P, S, K*, Na*, Ca**, Mg?*, Zn**, Cu®,
Fe®*, Mn?"), foram previamente relatado por Telles et al. (2001a) e ordenados
numa matriz de dados de ambiente com 29 variaveis para cada sitio de
amostragem. A matéria organica do solo e texturas foram submetidos a
transformacdo angular (valores em %), enquanto as outras variaveis foram
transformadas por log (x + 1), em virtude dos dados estarem em mg/g. A matriz
ambiental contendo as variaveis de nutrientes foliares, composicdo quimica e

textura dos solos de amostragem estédo apresentados no apéndice (S6).
1.2.4. Andlises dos 6leos essenciais das folhas de E. dysenterica

As amostras dos 6leos essenciais foram submetidas a GC/EM em um

equipamento Shimadzu (QP505A), utilizando coluna capilar (CBP-5; 30 m de
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comprimento x 0.25 mm de diametro interno x 0.25 um de espessura do filme,
5% de fenilmetilpolisiloxano), conectado a um detector quadrupolar de massas
operando no modo El a 70ev, a uma vazdo de 1 mL/min (Hélio); temperaturas
do injetor a 220°C e interface a 240°C e aquecimento programado (60-246°C,
gradiente de 3°C/min; em seguida, a 10°C/min até 270°C, com isoterma de 5
min). O volume de inje¢éo das amostras foi de 0,4 pL diluidas em hexano (10%
p/v), com uma razdo de split de 1:20. A analise foi conduzida no modo
varredura, a 70 eV, com intervalo de massa de 40-400 m/z e a uma velocidade
de 1,0 varredura/s.

Os constituintes dos 6leos essenciais foram identificados comparando-
se 0s espectros de massa com o0s registrados pelo Instituto Nacional de
Padrbes e Tecnologia (1998), e por comparagédo dos espectros de massa e 0s
indices de retencao lineares calculados (RI) com os valores encontrados nas
literatura (ADAMS, 2007), os indices de retencdo foram obtidos por co-injeccéo
de uma mistura de hidrocarbonetos lineares, Cg-C3, (Sigma, EUA), e pelos
indices de retencdo aritiméticos segundo Dool & Kratz (1963). A analise
quantitativa dos 6leos essenciais das populacfes foi efetuada pela integracéo
do cromatograma total de ions (TIC). Os cromatogramas estdo representados

no apéndice (S1).

1.2.5. Andlises estatisticas dos 6leos essenciais das folhas de E.

dysenterica DC das oito populacdes estudadas

Porém as comparacdes multiplas de médias, tendo as populacdes
como fator, foram estabelecidas através de analise de varidncia (ANOVA).
Verificou-se todos os dados quanto a homocedasticidade através do teste de
Hartley. Quando foi observado heterocedasticidade, utilizou-se a transformacao
angular [arcsen(raiz quadrada(x/100))] ou a ordem dos mesmos (rank). Além
disso, sempre que a diferenca entre as médias na ANOVA foi estabelecida,
realizou-se um teste de Tukey. Os resultados sdo apresentados como valores

meédios seguido do desvio padrdo das medi¢cbes independentes. Valores p
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inferiores a 0,05 foram considerados significativos. Todas as ANOVAs foram
realizadas no Statistical Analysis System, v. 6.12 (SAS; Cary, NC, 1996) via
PROC GLM.

Contudo, as matrizes foram submetidas a analise de redundancia
canodnica (RDA) afim de se inferir sobre o padrao de variacao explicado pelas
interrelacdes entre os individuos (espécimes de cagaiteira) e os constituintes
quimicos dos 0leos essenciais (121 x 49) e também pelos constituintes dos
Oleos essenciais reorganizados de acordo com o0s esqueletos carbonicos
biossintéticos (121 x 14), tratados como variaveis de resposta, condicionados
pelos parametros quimicos do solo e nutrientes foliares (121 x 27), tratados
como variaveis ambientais ou explicativas (LEPS & SMILAUER, 2007). Utilizou-
se o teste de Monte-Carlo (999 permutacdes) para avaliar a significancia do
primeiro autovalor, assim como a soma de todos os autovalores candnicos
(traco da matriz). As matrizes dos constituintes quimicos dos 6leos essenciais
(média > 1%) e dos constituintes quimicos rearranjados de acordo com o0s
esqueletos cabbnicos normalizados, encontram-se no apédice (S4 e S5
respectivamente).

Em adicao, foi utilizada a andlise de discriminante candnica, via SAS
CANDISC, para avaliacdo do poder discriminante de algumas variaveis de
resposta na tendéncia de agrupamentos sugeridos nos dois primeiros eixos da
Andlise de Redundancia Canbnica (RDA). A capacidade preditiva da funcao
discriminante foi avaliada pelo método de validacdo cruzada. O suméario da
analise de discriminante canénico pode ser encontrado no apéndice (S7).

Através de RDAs parciais foi possivel restringir o numero de
ordenacdes ao controlar o efeito de um numero de variaveis explicativas
significativas. O particionamento da variagdo total nas espécimes entre 0s
componentes ambiental e espacial foi obtida por RDAs parciais ( BORCARD,
LEGENDRE & DRAPEAU, 1992). A matriz de dados espaciais consistiu das
coordenadas geograficas tridimensionais UTM dos individuos de E. dysenterica
DC (norte, leste e altitude), os quais foram sumarizados pelos dois primeiros

eixos fatoriais de uma PCA que representaram as novas coordenadas X e Y.
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Ndo obstante, a superficie espacial foi obtida utilizando essas novas
coordenadas X e Y, com a adicdo de todos os termos de uma equacéo
polinomial de terceiro grau completa (XC+X*+X+Y3+Y2+Y+X2Y+XY?+XY),
conhecida como equacgdo polinomial de tendéncia de superficie, o qual
sumarizou as tendéncias de gradientes lineares e superficies complexas que
exigem o0s termos quadraticos e cubicos.

Os monoémios significativos foram selecionados via o procedimento de
selecdo automatica do pacote estatistico CANOCO for Windows (JONGMAN et
al., 2002; TER BRAAK, & SMILAUER, 2002; SMILAUER, 2003 e LEPS &
SMILAUER, 2007), com ajuste de Bonferroni e o fator de inflacdo da variavel
(VIF) como critério para avaliar a multicolinearidade na regressdo. A matriz
espacial, ou seja, de coordenadas geograficas (UTM), o polinbmio e o sumario
da RDA encontram-se no apéndice (S3 e S7 respectivamente).

O particionamento da variacao ofereceu quatro fracdes de variacdo dos
dados das espécimes: [A] fracdo da variacdo explicada pelos fatores
ambientais dos locais de amostragem; [B] fracdo da variacdo compartilhada por
fatores ambientais e espaciais; [C] fracdo de variacdo explicada pelos fatores
espaciais puros, e [D] contendo a porcao da variagdo total ndo explicada pelos
conjuntos de dados (apéndice S9), segundo a Figura 11(BORCARD,
LEGENDRE & DRAPEAU, 1992; LEGENDRE & LEGENDRE, 2003).

Figura 11. Particionamento da variacdo total em termos das contribuicbes
ambiental/espacial.
Fracao [a] Fracdo [b] Fracao [c] Fracao [d]

Matriz ambiental (solo+folha) = X

Matriz espacial (coordenadas geograficas) = W

N&o explicada

A andlise do padrdo quimico espacial foi também obtida pelo
autocorrelograma multivariado de Mantel, a fim de avaliar a relacdo entre a

matriz de espécimes (constituintes dos 6leos essenciais/esqueleto carbdnico
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biossintético) e a matriz de distancia geografica (MANTEL, 1989, SOKAL &
ODEN, 1978a, b; LEGENDRE & FORTIN, 1989). A distancia Euclidiana foi
usada para se obter as matrizes de similaridade. Os autocorrelogramas
multivariados de Mantel (com 999 permutagfes) foram obtidos no programa
Pattern Analysis, Spatial Statistics and Geographic Exegesis-PASSAGE
(ROSENBERG & ANDERSON, 2011). Os sumarios dos autocorrelogramas
multivariados de Mantel com os constituintes quimicos dos 0leos essenciais e
com o0s constituintes quimicos rearranjados de acordo com o0s esqueletos

carbdnicos biossintéticos encontram-se no apéndice (S10).

1.3. Resultados e Discussao

Para este estudo foram analisadas 60 (sessenta) espécimes de
cagaiteira, sendo que em cada planta foram retiradas de duas a trés porcoes
de amostras de folhas totalizando em 121 (cento e vinte e uma) amostras, as
quais foram extraidas e analisadas por CG/EM. ApGs a analise dos Oleos
essenciais identificamos e quantificamos 49 (quarenta e nove) constituintes

quimicos (Tabela 2).

Tabela 2. Porcentagens® dos constituintes quimicos identificados nos 6leos
essenciais das folhas de E. dysenterica DC coletadas de oito popula¢des do

cerrado goiano.

Subpopulaces®

Constituinte IR"

1 2 3 4 5 6 7 8
1  Santolinatrieno® 906 305a 1,38a 0,44 a 1,36 a 2,74a
2 Tricicleno 921 336a 30la 2,04a 7,02a 385a 203a 6,78a 3,66 a
3 o-Pinenc® 932 0,04a 0,06 a 0,01a 0,02a -
4 g-Fencheno® 945 026a 007a 0,09a 0,02a
5  Canfeno® 946 1,06b  096b 0,73b 3,30ab 298ab 0,75b  650a  4,3lab
6  6-Metileptan-20/" 958 0,37a 082a 0,08 a 0,47 a 01la
7 Mirceno® 988 025¢  027bc  0,23bc 1,77a  1,85ab 0,57abc 2,17ab  1,88abc
8  p-Cimenc® 1020  0.06 a 0,03a 058a 0,07a 004a 0,04a
9 Limoneno® 1024 6,77 a 1,47 a 0,97 a 1,88 a 2,55a 3,73 a 5,10 a 3,41 a
10 1,8-Cineol® 1026 0,38a 0,20a 0,70 a 0,19a 127a 0,18a 0/15a 0,06 a




Continuacgéo da Tabela 2

27

Subpopula(;ﬁesC

Constituinte IR
1 2 3 4 5 6 7 8

11 (2)-B-Ocimeno’ 1032 143a 244 a 2,96 a 2,05a 7,68 a 1,32a 5,68 a 0,46 a
12 (E)-B-Ocimenod 1044 0,30 a 0,56 a 0,69 a 0,42 a 2,05a 0,70 a 1,59 a 0,21a
13 Terpinoleno 1086 - - 0,03 a - - - 0,02 a -
14 Linalool® 1095 0,19 c 0,45bc 1,18 a 0,19 c 0,65ab  0,59abc  0,54ab 0,50abc
15 Endofenchol 1165 0,13 a 0,16 a 0,12 a - - 0,17 a - -
16  Borneol® 1165 0,62 a 0,4la 0,20 a 0,03 - 041a - 0,06 a
17 a-TerpineoIe 1186 1,56 a 1,60 a 0,68 a 0,58 a 0,39 a 0,87 a 0,51a 0,68 a
18  ¢-Copaeno® 1374 8,87ab 12,67a 10,6ab 10,27a 6,87abc 129ab 3,66c 5,34 bc
19 (2)-Cariofileno® 1408 - 330a 0,13a - - 422 a - 493a
20 (E)-Cariofilenod 1417 13,2bcd 14,6cd  18,labcd  20,9ab 319a 7,98cd  20,8ab 7,15d
21 -Guaieno® 1437 1,68a - 2,26 a 0,86 a 0,82a 0,32a 0,93 a 0,96 a
22 6,9-Guaiadieno® 1441 0,51a 0,64 a 0,33 a 0,48 a 0,54 a - 0,96 a 0,46 a
23 g-neo-Cloveno® 1452 0,32a 0,64 a 165a 0,66 a 0,89 a - 1,88a 105a
24 g-Humuleno® 1452 1194 a 7,02a 9,37 a 12,7 a 7,68 a 10,72 a 83la 11,23 a
25  9-epi-(E)- 1462 - 0,32 a 0,37 a 0,46 a 0,60 a 0,48 a 0,15a 1,80 a

Cariofileno®
26 y-Muuroleno 1478 0,98 ab 1,50 a 1,44 a 0,82ab 0,70ab 0,63 ab 0,25 b 0,75 ab
27 a-Amorfeno® 1483 - 0,25a 0,09 a 0,09 a 0,14 a 125a 0,11a 0,21a
28 B-Selinenod 1489 0,53 a - 0,78 a 0,42 a 0,35a 0,14 a 0,99 a 1,64 a
29  §-Selineno 1492 - - - 3,00 a 1,88a - 1,17 a 198a
30 viridifloreno® 1496 - 0,15a - - - 1,41a 115a 0,89 a
31 @-Selineno® 1498 0,59a - 0,93 a 0,50 a 0,28 a 0,12a 0,45a 4,00 a
32 g-Muuroleno® 1500 1,08ab 1,26a 1,17 ab 047c 044c 07abc 021c 0,07 bc
33  -Bulneseno® 1509 148a - 241 a 1,10 a 1,05a - 143a 0,24 a
34 3-Amorfeno” 1511 1,10a - 0,18 a - 089a 113a 05la -
35 y——Cadinenod 1513 1,34ab  3,24ab 2,16ab 1,85b 2,05ab  1,27ab  10,73a 7,77ab
36 7-epi-a- 1520 - 1,43 a 0,96 a 155a 1,00 a 0,12a 10la 1,28a

Selinenod
37 §-Cadineno 1522 9,66 a 12,17a 9,97 a 10,1a 10,97a 8,42 a 5,55 a 5,05 a
38 4.calacoreno® 1544 0,09a 0,52 a 0,26 a - - 041a - 0,16 a
39 Epoxido de 1553 047ab 095a 0,61 ab 0,26 b - 0,41 ab 0,02 0,09 b

italiceno®
40 Alcool 1570 0O,4abcd 0,68ab 0,62 a 0,08d 0,1bcd 0,5abc 0,13cd 0,1abcd

cariofilenilicod
41 Pigmael'nad 1582 0,17a 0,33a 0,25a 3,0la 131la 0,20 a 0,72 a 0,32a
42 Oxido de 1584 1,33ab  1,54ab 3,26 a 0,85b 054b 194ab 1,05ab 2,69 a

. e e
cariofileno
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Subpopula(;ﬁesC

Constituinte IR
1 2 3 4 5 6 7 8
43  Epodxido de 1608 2,80ab 0,87ab 3,76 ab 0,98ab 0,45b 362a 0,09 4,02 a
humuleno 11°
44 Muurola- 1630 4,25a 3,80abc  3,32abc 1,33bcd  1,06bcd 6,60 a 0,46 d 1,52bcd
4,10(14)-dien-
18-0l°
45  Epéxido allo- 1634 359ab 1,29 bc 2,25 ab 0,45 cd 0,06 4,26 a 0,10d 1,13 cd
aromadendrenod
46 _Muurolol® 1644 1,06ab 1,63a 144 a 0,50 ab 0,08 b 1,47 a 0,21b 0,44 ab
47  Selin-11-en-4a- 1656 0,20a 0,58 a 0,17 a 0,11a 0,07 a 0,72 a
oId
48  14-Hidréxi-(2)- 1660 0,50a 0,76 a 0,77 a 0,14 a 0,37 a 0,14 a
cariofileno®
49  14-Hidroxi-9-epi- 1673 0,10 a 0,26 a 0,11a -
(E)-cariofileno
Hidroc. monoterpénicose 19,7abc 10,36bc 781c 16,9abc 21,57ab 10,61bc 27,88a  16,72abc
Monoterpenos oxigenadose 2,34a 2,82ab 2,89 ba 0,99 b 2,30ab 2,21ab 1,2ab 1,30 ab
Monoterpenosd 28,7ab 13,18b 10,70b  17,9ab 239ab 12,82b 29,1a 18,02ab
Hidroc. sesquiterpénicos 47,6¢ 59,4abc 62,9abc 65,8ab 6850a 51,7bc 60,l1abc 55,1 abc
Sesquiterpenos oxigenadosd 19,6a 1194a 17,24a 523b 302bc 19,73a 2,29c 12,59 a
Sesquiterpenos 61,2ab 71,4ab 80,1a 71,0ab 71,5ab 71,4ab 62,3b 67,7ab
Outrosd 6,36a 114 a 0,33 a 301la 13la 0,66 a 0,72 a 0,44 a
Total identificado” 84,90b 85,69b 91,15b 91,92b 96,70a 84,89b 92,15ab 86,18 b

®Baseada nos dados originais. Pindice de retencéo calculado. “1: Cataldo 1; 2: Cataldo 2; 3: Trés
Ranchos; 4: Campo Alegre de Goias; 5: Cristalina; 6: Luziania; 7: Senador Canedo; 8: Goiania.
4Transformado pela ordem dos mesmos (rank) e etransformac;élo angular na ANOVA. Médias
seguidas das mesmas letras nas linhas néo diferem a 5% de probabilidade pelo teste de Tuckey. t
= trago (<0,03%). - = ndo detectado.

Diferengas quantitativas foram observadas entre o0s principais

constituintes em funcado dos sitios de amostragem. Verifica-se que as amostras

oriundas de Cristalina (5) e de Senador Canedo (7) apresentaram 0s maiores
teores de (E)-cariofileno (5: 31,94% e 7: 20,75%, valor médio 15,19%),

enquanto que o y-cadineno foi majoritario em Senador Canedo (7: 10,73%).

Também foram observadas divergéncias consideraveis em relacdo ao a-

copaeno, com valores percentuais elevados nas amostras provenientes de
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Cataldo-2 (12,67%) e Campo Alegre de Goias (10,27%), e conteldo baixo em
amostras de Senador Canedo (3,66%).

Por outro lado os monoterpenos foram predominantes em Senador
Canedo (29,08%), enquanto que os hidrocarbonetos sesquiterpénicos
ocorreram com percentuais mais altos em Cristalina (68,50%), enquanto 0s
sesquiterpenos apresentaram altos teores em Trés Ranchos (80,12%). N&o
obstante dois dos constituintes majoritarios dos Oleos essenciais de E.
dysenterica DC, o a-humuleno (2: 7,02% e 4: 12,69%, valor médio 9,90%) e &-
cadineno (8: 5,05% e 2: 12,17%, valor médio 8,85%), ndo apresentaram
diferengas quimicas significativas entre as oito populacdes analisadas. Estes
resultados estéo de acordo Duarte et al. (2009), embora apresentem diferencas
quali e quantitativas quanto as constituintes minoritarios.

Nota-se baixos teores de sesquiterpenos oxigenados em Campo
Alegre de Goias (4), Cristalina (5) e Senador Canedo (7) (2,29-5,23%), e
também teores reduzidos de hidrocarbonetos monoterpénicos (7,81%) foram
encontrados na populacdo de Trés Ranchos (3), no entanto gquantidades
moderadas de monoterpenos (12,8-29,1%, valor médio 15,69%) foram
analogas entre as populagbes analisadas.

Com a intencdo de enfatizar as variagcbes quimicas ao nivel dos
diferentes grupos biossintéticos da via do mevalonato 0s constituintes
quimicos, também, foram agrupados de acordo com 0s seus esqueletos

carbonicos (Tabela 3).

Tabela 3. Porcentagens? dos constituintes quimicos dos 6leos essenciais de E.
dysenterica DC rearranjados de acordo com o0 esqueleto carbdnico

biossintético.

Subpopula(;c"nesC
Constituinte

1 2 3 4 5 6 7 8

Triciclano 3,54a 3,30a 2,22a 7,59a 3,93a 2,26a 7,54a 4,14a
2 CanfanoC 1,13b 1,10b 0,79b 3555ab 3,04b 0,83b 7,29a 4,69ab
3 Mircanob 2,35b 4,30ab 5,64ab 4,82ab 12,5a 3,70ab 10,83a 3,59ab

4 Mentamob 9,39a 3,75a 2,63a 2,89a 495a 6,31la 6,47a 5,11a
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Continuacao da Tabela 3

C
Subpopulactes
Constituinte popuiac

1 2 3 4 5 6 7 8

5 Aromadendranob 9,79abc 14,86a 11,48ab 11,35ab 6,98bcd 14,60a 3,83d 5,76¢cd
6 Copaanob 4,09ab 1,69bc 2,50ab  0,49c 0,06 7,14a 1,63c 2,53bc
7 Cariofilanob 16,71a 9,14a 14,73a 14,82a 8,30a 17,17a 9,23a 18,05a
8 Guaianob 4,68a 0,75a 5,44a 2,62a 248a 0,48a 3,54a 2,02a
9 Humulano® 17,8b 24,8ab 259ab 24,3ab  34,2a 18,09b 23,49ab  19,68ab
10 Cadinano 22,69ab 28,97a 21,9ab 16,68b 16,85ab 25,2ab 18,95ab 17,5ab
11 Eudesmanob 2,14a 1,50a 3,51a 6,10a 434a 0,52a 4,42a 11,96a
12 outros” 57la 585a 3,29a 4,82a 234a 368a 279 4,93a
Total 1000 1000 1000 1000 1000 1000 1000 100,0

®Baseada nos dados originais. P Transformado pela ordem dos mesmos (rank) e pela
“transformac&o angular na ANOVA. 9: cataldo 1; 2: Cataldo 2; 3: Trés Ranchos; 4: Campo

Alegre de Goiés; 5: Cristalina; 6: Luziania; 7: Senador Canedo; 8: Goiania. Médias seguidas
das mesmas letras nas linhas ndo diferem a 5% de probabilidade pelo teste de Tuckey.

Diante destes resultados podemos verificar que as amostras das
progénies de Luziania (6), Cristalina (5) e Cataldo-2 (2), apresentaram
diferencas significativas em relagdo aos aromadendranos (6: 14,60%),
humulanos (5: 34,21%) e cadinanos (2: 28,97%). Notadamente os cariofilanos
(8,30-18,05%), eudesmanos (0,52-11,96%), mentanos (2,63-9,39%) e
triciclanos (2,26-7,59%), embora compondo alguns dos grupos biossintéticos
principais, ndo apresentaram diferencas significativas entre as populagcdes
amostradas.

A fim de inferir sobre o padrdo de variabilidade quimica entre os
espécimes de E. dysenterica DC foi aplicado o método de redundancia
canbnica (RDA), sendo os constituintes quimicos dos 6leos essenciais,
condicionados pelas variaveis fisico-quimicas do solo e das andlises quimicas
foliares das progénies. As caracteristicas relevantes dos solos que
apresentaram maior variagcao entre as populacdes originais amostradas foram
silte, matéria organica, macro (Ca*'e Mg**) e micronutriente (Fe** e Zn?"), e os
nutrientes foliares que apresentaram maior variacdo entre as populacdes

originais foram Fe®*", Zn**, Mn®*,Na*, N, Ca** e Mg**.
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A Andlise de redundancia canbnica (RDA) apresentou uma alta
correlacdo entre as variaveis ambientais (nutrientes do solo e folha) e os
constituintes quimicos do 6leo essencial (R = 0,82), com 18,1% da variancia
total no conjunto dos Oleos essenciais sendo explicada pelo conjunto de
variaveis ambientais, sendo 51,8% dessa variacdo retida no primeiro plano
fatorial das RDAs (Figura 12a). O teste de Monte Carlo (999 permutacdes) para
0 primeiro eixo canbnico (F = 10,880; p = 0,002) e para todos 0s eixos
canbnicos (F = 3,090; p = 0,02) indicaram que a estrutura dos dados é
altamente significativa, ou seja, ndo se deve a efeitos aleatdrios (LEPS &

SMILAUER, 2007).

Figura 12. (a) Triplot dos dois primeiros eixos da RDA mostrando a distribuicdo das populagfes
de E. dysenterica DC (@, 1-8). Os nutrientes do solo e foliar (*), tratados como variaveis
ambientais sé@o representadas por setas longas a partir da origem. Os constituintes dos 6leos
essenciais estao representados por triangulos vermelhos. Variaveis com teores <20% e
correlacdo ambiental <0,40 n&o estao representadas; (b) Agrupamentos dos sitios de
amostragem sugeridos pela RDA.
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De acordo com o triplot da RDA, a RDA1l mostra que o0s

micronutrientes foliares (Zn?*, Mn?*) est&o fortemente correlacionados com as

amostras provenientes de Cataldo-1 (1), Cataldo-2 (2), Trés Ranchos (4) e
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Luziania (6), enquanto que o aumento da RDA2 esté associado principalmente
a um aumento em macronutrientes foliares e do solo (Ca**, Mg?*, Fe®") das
amostras provenientes de Goiania (8) e Senador Canedo (7), que também
revelam uma grande quantidade de y-cadineno (7,77-10,7%, média de 9,8%).
Além disso, a diminuicdo nos valores dos dois eixos da RDA esta associada ao
aumento de silte e matéria organica do solo e ao alto teor de (E)-cariofileno
(20,9-31,9%, 25,8%) nas progénies de Campo Alegre de Goias (5) e Cristalina
(6). Esses resultados podem estar associados a pressao de herbivoria, em
funcdo da reconhecida agédo defensiva do (E)-cariofileno (LOVE et al., 2009,
KLEINE & MULLER, 2011).

A RDA sugere trés agrupamentos naturais de amostras (Figura 12b),
um localizado na bacia do rio Meio Ponte (grupo 1), um na bacia do Rio
Corumba (grupo 1) e um terceiro grupo formado pelo divisor das aguas do rio
Corumba e bacia do rio Sdo Marcos (grupo Ill). Todas essas bacias
hidrograficas sao afluentes da margem direita do rio Paranaiba. O grupo | esta
isolado dos outras populacdes pelo rio Corumba e seus afluentes. As progénies
de Luziania (6) estdo separadas do grupo Il pela Serra dos Cristais, enquanto
que os espécimes de Campo Alegre de Goias (5) estdo proximos a Serra do
Contraforte Central. Estes relevos geogréaficos acidentados sugerem um
isolamento de algumas dos espécimes estudadas, fato citado por Telles et al.
(2001 a,b) como isolamento por distancia, ocorrendo restricdo ao fluxo génico
entre elas. Das localidades estudadas, exceto as &reas de Cataldo-1 (1),
Cristalina (5) e Luziania (6), as demais se apresentam com maior grau de
antropizacao, seja por se localizarem dentro da area urbana, como as amostras
de Goiania (8) encontradas em quintais de residéncias, ou por estarem
destinadas a pastagens.

Diferengas quantitativas foram observadas entre 0s principais
constituintes quimicos de acordo com os agrupamentos sugeridos na RDA. O
a-copaeno apresentou um percentual elevado nas amostras dos grupos lll e I,
e expressivamente menor no grupo |, sendo um dos poucos constituintes

majoritarios com grande variacdo entre os grupamentos. Por outro lado, os
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teores elevados de y-cadineno e (Z)-cariofileno nos grupos | e I,
respectivamente, diferenciaram o grupo lll, enquanto que teores elevados de
(E)-cariofileno separou o grupo Il dos demais grupos.

Picaud et al. (2005) relacionaram a interacdo positiva do fon Mn?*
(folha) e negativa com o Mg?* (solo) com a producdo de §-cadineno supondo,
deste modo, ser uma exigéncia de ions metéalicos divalentes como cofator
enzimatico pela sesquiterpenosintases. Essas hipoteses foram confirmadas
através do estudo com horteld pimenta, onde o Unico subproduto produzido
pela (E)-5-farnesenosintase, em presenca de fons Mn?*, foi o &-cadineno. De
forma similar pode-se observar no triplot da RDA, a relacédo entre a presenca
Mn?* nas folhas e o §-cadineno. Em adicdo, Rezende et al. (2013) associaram
a presenca de ions divalentes metélicos com a formacéo de sesquiterpenos em
folhas de Syzygium jambos (L.) Auston (Myrtaceae).

Misra & Sharma (1991), em estudos sob o efeito de altas
concentracdes de Fe** em Mentha arvensis L. (Lamiaceae), revelaram uma
forte correlagcdo entre este elemento e a producdo de monoterpenos. Os
resultados assemelham-se aos deste trabalho, onde os solos de Senador
Canedo (7) e de Goiania (8), ricos em ferro, apresentaram uma forte correlacéo
com 0S monoterpenos.

Uma estrutura hierarquica similar foi encontrada na RDA com os
constituintes quimicos rearranjados de acordo com os esqueletos carbdnicos
biossintéticos (Figura 13).

Os aumentos nos valores da RDA1 e 2 estéo relacionados ao aumento
de micronutrientes foliares, enquanto a diminuicdo desses valores,
correlacionam-se com os parametros fisico-quimicos dos solos. Os canfanos e
triciclanos apresentam-se majoritariamente em amostras de Senador Canedo e
Goiania, enquanto que sesquiterpenos caracterizam principalmente os demais

sitios de amostragem.
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Figura 13. Triplot da RDA mostrando a distribuicdo de populacdes de E. dysenterica
DC (@, 1-8), de acordo com os esqueletos carbdnicos dos constituintes quimicos. Os
parametros dos nutrientes do solo e foliar (*), tradados como variaveis ambientais estao
representadas por setas longas a partir da origem. Os grupos biossintéticos séo representados
por triangulos vermelhos. Populagéo: 1: Cataldo-1, 2: Catalao-2, 3: Trés Ranchos, 4: Campo
Alegre de Goias, 5: Cristalina, 6: Luziania, 7: Senador Canedo, 8: Goiania. (b) Agrupamentos
dos sitios de amostragem sugeridos pela RDA.
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A partir desses resultados as amostras foram caracterizadas em

relacdo aos grupamentos naturais sugeridos com base nas RDAs anteriores

(Tabela 4).

Tabela 4. Porcentagens?® dos constituintes quimicos dos 6leos essenciais de E.

dysenterica DC agrupados de acordo com os resultados das RDAs.

Agrupamentos®
Constituinte IRb
I (n=35) II(n=41) [l (n = 45)
1 santolinatrieno’ 906 0,86 ab 0,25b 1,55 a
2 Tricicleno 921 5,80 a 5,63 a 2,66 b
3  o-Pineno 932 - t t
4 g-Fencheno 945 - - 0,10
5  canfeno® 946 581a 3,16 a 0,89 b
6  6-Metilheptan-2-ol 958 t - 0,44
" wirceno’ 988 2,08 a 1,81a 0330
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Agrupamentos®
Constituinte IR®
I (n = 35) Il (n = 41) Il (n = 45)

8  p-Cimeno® 1020 0,04 a 0,25 a 0,04 a
9  Limoneno® 1024 457 a 2,18 a 3,45 a
10 1,8-Cineol® 1026 0,12 a 0,66 a 0,36 a
11 (2)-B-Ocimeno® 1032 4,04 a 452 a 1,99 a
12 (E)-B-Ocimeno® 1044 1,16 a 1,14 a 0,55a
13 Terpinoleno® 1086 t - t
14 Linalool® 1095 0,53 a 0,39 a 0,57 a
15 Endofenchol 1165 - - 0,14
16  Borneol 1165 t t 0,42
17 g-Terpineol® 1186 0,56 ab 0,49 b 1,20 a
18  g-Copaeno® 1374 4,19 ¢ 8,78 b 11,17 a
19  (2)-Cariofileno 1408 1,55 a - 1,86 a
20  (E)-Cariofileno® 1417 16,48 b 25,76 a 13,39 b
21  g-Guaieno 1437 0,94 a 0,84 a 1,07 a
22 6,9-Guaiadieno® 1441 0,80 a 0,51 a 0,38 a
23 qg-neo-Cloveno® 1452 1,62 a 0,76 ab 0,62b
24 g-Humuleno 1452 9,23 a 10,49 a 9,87 a
25 9-epi-(E)-CariofiIenod 1462 0,67 a 0,52 a 0,28 a
26 y-Muuroleno 1478 0,40 b 0,77 ab 1,12 a
27 a-Amorfeno? 1483 0,14 a 0,11a 0,38 a
28  pB-Selinena” 1489 1,20 a 0,39 a 0,36 a
29  §-Selineno® 1492 1,42 a 251b -
30  Viridifloreno® 1496 1,07 a - 0,38 a
31  o-Selineno® 1498 157 a 0,40 a 0,41 a
32 g-Muuroleno® 1500 0,16 ¢ 0,45 b 1,05 a
33  o-Bulneseno 1509 1,05 a 1,08 a 0,96 a
34 §-Amorfeno 1511 0,35a 0,39 a 0,63 a
35  y-Cadineno® 1513 9,80 a 1,94 b 1,97 ab
36  7-epi-o-Selineno® 1520 1,09 a 131la 0,59 a
37  §-Cadineno 1522 5,40 b 10,50 a 10,04 a
38 -Calacoreno 1544 0,05 - 0,31
36  7-epi-a-Selineno® 1520 1,09 a 1,31a 0,59 a
37  §-Cadineno 1522 5,40 b 10,50 a 10,04 a
38 -Calacoreno 1544 0,05 - 0,31
39  Epoxido de italiceno 1553 t 0,14 b 0,60 a
40  Alcool cariofilenilico® 1570 011b 0,11b 0,52 a
41 pigmaeina® 1582 0,60 b 2,26 a 0,23 b
42 Oxido de cariofileno 1584 1,57 ab 0,72 b 1,96 a
43 Epoxido de humuleno

||‘? 1608 1,32 b 0,75 b 2,74 a
44  Muurola-4,10(14)-dien- 1630 0,79c¢c 1,21b 451 a

18-0l°
45  Epoxido allo- 1634 0,43 0,28 2,89

d
aromadendreno
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Continuacao da Tabela 4

Agrupamentos®
Constituinte IR
I (n=35) I (n=41) [l (n =45)
46 o-Muurolol® 1644 0,28 a 0,32 b 1,38 a
47 Selin-11-en-4a-ol 1656 0,28 a 0,14 a 0,28 a
48  14-Hidroxi-(2)-
cariofileno® 1660 0,04 b 0,08 b 0,62 a
49  14-Hidroxi-9-epi-(E)- 1673 - - 0,11
cariofileno
Hidrocarbonetos monoterpénicos 2437 a 18,95 a 11,57 b
Monoterpenos oxigenadosd 1,23 b 156 b 2,70 a
Monoterpenos 25,6 a 20,51 ab 14,28 b
Hidrocarbonetos sesquiterpénicosd 58,51 b 66,99 a 56,57 b
Sesquiterpenos oxigenadosd 553b 4,26 b 15,89 a
Sesquiterpenos 64,04 a 71,25 a 72,46 a
Outros 0,63 2,26 0,67
Total identificado® 9027ab  94,02a 87,41b
& Baseada nos dados originais. ® indice de retengéo calculado. “1: Goiania, Senador Canedo; II:
Cristalina, Campo Alegre de Goias; Ill: Cataldo 1, Cataldo 2, Trés Ranchos, Luziania.

4Transformado pela ordem dos mesmos (rank) e e'[ransforma(;élo angular na ANOVA. Médias
seguidas das mesmas letras nas linhas ndo diferem a 5% de probabilidade pelo teste de
Tuckey. t = trago (<0,03%). - = ndo detectado.

No entanto, diferengas significativas foram observadas entre os
principais constituintes quimicos de acordo com 0s agrupamentos. O a-
copaeno apresentou teor elevado nas amostras dos grupos Il e lll, e
expressivamente menor no grupo |, sendo um dos poucos constituintes
majoritarios com grande variacdo entre os grupamentos. Por outro lado, os
altos teores de tricicleno e hidrocarbonetos monoterpénicos nos grupos | e Il os
diferenciam do grupo Ill, enquanto que teores elevados de (E)-cariofileno
separaram o grupo Il dos demais grupos. O (E)-cariofileno se sobressai devido
as propriedades farmacolégicas, como antiinflamatério (TAMBE et al., 1996),
anticancerigeno (REZENDE et al., 2013), citotéxicos (KUBO et al., 1996),
espasmolitico e anestésico local (CABO et al., 1986). Além disso, esse
constituinte pode sofrer oxidacdo quando exposto ao ar, resultando no éxido de
(E)-cariofileno, o qual apresenta atividade alergénica moderada (SKOLD et al.,
2006).

Por outro lado, tanto 0s monoterpenos quanto sesquiterpenos

oxigenados caracterizaram o grupo lll, sendo os monoterpenos oxigenados
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reconhecidos por suas propriedades antimicrobianas (MORAES, 2008). Por
exemplo, o 3-cadineno presente majoritariamente nos grupos Il e Il € precursor
do gossipol, que atua na defesa quimica das plantas (CASTRO et al., 2004).

Nao obstante, 0s monoterpenos apresentaram maior teor no grupo |.
De acordo com Murari (2007), os monoterpenos sdo compostos de interesse
farmacéutico por apresentarem atividade anestésica local e antimicrobiana e
utilizada como antipruriginosos, expectorantes, carminativos, antissépticos e
também empregados no tratamento de infec¢des respiratérias. Ainda possuem
atividade acaricida, antiinflamatoria, antileishmaniose e antiviral.

Embora o limoneno e o a-humuleno tenham apresentado percentuais
médios elevados, eles ndo apresentaram diferencas significativas entre o0s
grupos. Legaut et al. (2003) realizaram um estudo sobre a atividade antitumoral
do (E)-cariofileno e a-humuleno, contra linhagens de células de tumores
sélidos, cujos resultados sugeriram que esta atividade esta relacionada com o
a-humuleno, altamente ativo contra varias das linhagens de células tumorais,
enguanto o (E)-cariofileno provou ser inativo.

Em adicdo, os constituintes quimicos rearranjados de acordo com o
esqueleto carbdnico biossintéticos (Tabela 5), sugerem a separacdo dos trés
agrupamentos prévios, principalmente devido as variagbes nos teores dos
aromadendranos, 0s quais apresentaram grandes diferencas entre 0s grupos,
sendo o maior teor no grupo Il (12,58%) e o menor no grupo | (4,44%).
Segundo Lago & Roque (2009) e Costa et al. (2012), os aromadendranos
apresentam atividade antifungica. Por sua vez, os humulanos distinguiram o
grupo 1l (28,63%), sendo atribuidas atividades antiinflamatoérias e antitumorais
(LEGAULT et al., 2003). Os cadinanos discriminaram o grupo Il (24,67%) em
relacdo aos outros grupos, enquanto os cariofilanos, embora com teores altos,

nao apresentaram diferencas significativas entre os trés agrupamentos.
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Tabela 5. Porcentagens® dos constituintes quimicos de acordo com o
esqueleto carbdnico nos trés grupos sugeridos pelas RDAs dos Oleos

essenciais de E. dysenterica DC de oito subpopulagdes do cerrado goiano.

Grupo biossintético Agrupamentosb
| (n=35) Il (n=41) [l (n = 45)
Triciclano 6,47 a 5,98 a 287b
Canfano® 6,48 a 332a 0,97 b
Mircano® 8,56 a 8,21a 3,89 b
Mentano 6,04 a 3,80 a 5,76 a
Aromadendrano® 4,44 ¢ 9,43 b 12,58 a
Copaano® 1,91b 0,30 b 389 a
Cariofilano 12,00 a 11,96 a 14,53 a
Guaiano 3,06 a 2,56 a 2,86 a
Humulano® 22,29 ab 28,63 a 21,37b
Cadinano 18,50 b 16,75 b 24,67 a
Eudesmano® 6,79 a 533 a 1,89 a
Outros 3,46 a 3,73 a 4,71 a
100,00 100,00 100,00
®Baseada nos dados originais. . Goiania, Senador Canedo; Il: Cristalina, Campo Alegre de
Goias; Ill: Cataldo 1, Cataldo 2, Trés Ranchos, Luziania. “Transformado pela ordem dos

mesmos (rank) e dtransformagf?lo angular na ANOVA. Médias seguidas das mesmas letras nas
linhas ndo diferem a 5% de probabilidade pelo teste de Tuckey.

A andlise de discriminante linear (CDA) conduzida no CANOCO foi
efetuada no intuito de se detectar os padrdes de distribuicdo dos individuos
(amostras) e identificar as variaveis capazes de discriminar 0s agrupamentos.
Para tanto, os grupos aqui estudados foram codificados como variaveis
categéricas com base nas analises de RDAs. Para a obtencédo das variaveis
discriminantes utilizou-se a selecéo progressiva de variaveis associada ao teste
de permutacédo de Monte Carlo (999 permuta¢cdes), com o nivel de significancia
ajustado pelo método de Bonferoni.

A validacdo das funcbes discriminantes foi realizada pela anélise de
discriminante candnico (CDA), assumindo os grupos I-1ll e apenas o y-cadineno
e (E)-cariofileno como variaveis dependentes, no entanto como variaveis
preditoras os nutrientes foliares Ca?* e Mn?*. A CDA confirmou uma tendéncia

de agrupamento no primeiro plano fatorial da RDA (Figura 14).
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Figura 14. (a) Biplot gerado pela CDA das amostras de E. dysenterica DC de oito locais de
amostragem, de acordo com os agrupamentos a que pertencem: | (7: Senador Canedo; 8:
Goiania), Il (4: Campo Alegre de Goias; 5: Cristalina) e 11l (1: Cataldao-1, 2: Catalédo-2, 3: Trés
Ranchos; 6: Luziania). Eixo a: refere-se aos escores das amostras. Eixo b: refere-se aos pesos
das variaveis discriminantes representados por setas longas a partir da origem. A seta pequena
refere-se a amostra mal classificada pela validacédo cruzada. Cruzes representam os centréides
dos agrupamentos e os valores entre parénteses referem-se a variancia explicada em cada
eixo. (b) Agrupamentos sugeridos pela CDA.
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A primeira funcdo discriminante F1 separa o0 agrupamento |l
principalmente devido aos pesos negativos da variavel (E)-cariofileno,
enquanto o alto peso positivo (F1) para 0 Ca®*iiar distinguiu o agrupamento 1. O
agrupamento Ill caracterizou-se pelos altos pesos negativos (F2) para o
Mn#*{oiar € para o a-muurolol.

A validacédo das func¢Bes discriminantes foi realizada pelo método da
validacdo cruzada (Tabela 6), resultando em 98% de classificacdo correta.
Observou-se que trés amostras, pertencentes a Luziania (6, cluster Ill) foram
classificadas como pertencente ao agrupamento Il. Essas amostras mal
classificadas podem ter sido causadas por valores mais elevados de (E)-

cariofileno nas amostras, o que é caracteristico do agrupamento |.
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Tabela 6. Sumario da analise de discriminante candnico sobre as amostras de

E. dysenterica DC.

A. Funcdes Autovalores Porcentagem Correlagdo Lambda F GL P
Canonicas relativa candnica  de Wilks
F1 15,719 90,6 0,970 0,023 128,37 10;228 0,0001
F2 1,630 9,4 0,767 0,380 46,85 4;115 0,0001

B. Coeficientes (E)-cariofileno y-cadineno a-muurolol Ca*(folha) Mn*(folha)
padronizados

F1 -0,30 0,10 0,11 1,27 0,65
F2 0,20 -0,01 -0,46 -0,09 -0,94
C. Baricentros das classes I I [
F1 5,87 -3,81 -1,10
F2 0,58 1,27 -1,60
D. Validacéo (Validagdo cruzada) Porcentagem de classificag&o correta
I I 1] Total
100,0 100,0 93,0 98,0
N = 121; varidveis discriminantes: (E)-cariofileno, y-cadineno, o-muurolol, Ca2+(folha),

Mn2+(folha). Grupos | (n =35); Il (n =41); lll (n = 45).

Segundo Cheng et al. (2007), o (E)-cariofileno é utilizado pelas plantas
como mecanismo de defesa em resposta a ataques de parasitas. Em estudo
sobre o0 atague do parasitbide Anagrus nilaparvatae Pang & Wang
(Hymenoptera: Mymaridae) a espécie de Arabidopsis thaliana (L.) Heynh.
(Brassicaceae) foi constatada uma producéo de altos teores de (E)-cariofileno
apos o ataque deste parasita.

O particionamento da variacdo total dos dados nas matrizes de
resposta foi obtido por meio de RDAs parciais, através da decomposicdo da
variacdo total dos constituintes quimicos dos Oleos essenciais (matriz
dependente, Y) em duas matrizes preditoras; uma contendo as caracteristicas
fisico-quimicas do solo e os dados quimicos foliares (matriz ambiental, X) e a
outra contendo as coordenadas geogréficas dos locais das progénies (matriz
espacial, W), conforme sugerido por BORCARD et al. (1992), MEOT et al.
(1998; ), WARGNER & FORTIN (2005) e LEGENDRE & LEGENDRE (2003).

O particionamento da variagdo decompfe, para cada analise, a
variacdo canbnica em eixos candnicos, e cada eixo pode ser testado

estatisticamente por meio da permutacdo de Monte Carlo (Tabela 7). Nesse
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caso séo utilizadas RDAs parciais com as matrizes ambiental (X) e espacial

(W) como covariaveis.

Tabela 7. Sumario do particionamento da variacdo dos constituintes quimicos

dos 6leos essenciais de E. dysenterica DC por meio de RDAs parciais.

Efeito e variaveis Variagao b Variacao

rincipais Componente o, hjicada P Inexplicada P
?covalraiéveis) da variagao (Soma 12, %) (Soma)  (31° o) (1)
Efeito total
Ambiente, espaco [A+B+C] 16,1 0,001 8,3 0,001
Efeitos parciais
Ambiente [A+B] 8,3 0,001 3,8 0,001
Ambiente (espaco) [A] 8,1 0,001 4,4 0,001
Espaco [B+C] 8,0 0,001 6,0 0,001
Espaco (ambiente) [C] 7.8 0,001 6,5 0,001
Efeito conjunto
Ambiente, espaco [B] 0,2
Residuos D] 84,0

%soma de autovalores candnicos (2) dividido pela variancia total (1,0) x 100; bprobabilidade

pelo teste de Monte Carlo (999 permutacdes); Cprimeiro autovalor. Os dados espaciais
consistem dos monémios significativos (Y2, XZY) da superficie de tendéncia polinomial de
terceira ordem originado a partir dos dois primeiros eixos da PCA de coordenadas geograficas
(UTM) dos locais de amostragem.

O particionamento da variacao total presente nos 6leos essenciais de
E. dysenterica DC sugere uma contribuicdo praticamente igual dos fatores
ambientais ([A] = 8,1%) e a influéncia do espaco ([C] = 7,8%), enquanto que
apenas 0,2% de variacao dos 06leos essenciais foi explicada pelo conjunto dos
efeitos espacial e edéaficos ([B]). Em contrapartida, a alta variacdo né&o
explicada pelo modelo ([D] = 84%), sugere uma influéncia genética no padrdo
de variabilidade entre as populacdes, estando de acordo com estudos
realizados com descritores morfologicos (TELLES et al., 2001b), isoenzimaticos
(TELLES et al, 200la, TRINDADE & CHAVES, 2005), bem como de
marcadores genéticos (ZUCCHI et al., 2005) e RAPD (ZHU et al., 2005) que
verificaram uma variabilidade altamente genética para a E. dysenterica DC.

Visando ilustrar a participacdo do ambiente e do espaco na explicagao
da variabilidade quimica dos Oleos essenciais entre as populagbes de

cagaiteiras, realizou-se o diagrama de Venn (Figura 15).
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Figura 15. Diagrama de Venn representando a variacdo da composi¢ao quimica dos
Oleos essenciais de E. dysenterica DC atribuida a dois conjuntos de variaveis preditoras:
ambiental (nutrientes foliares e parametros fisico-quimicos do solo) e espacial (coordenadas
geograficas dos locais de coleta). A sobreposicéo entre os circulos representa a variacéao entre
0s conjuntos de variaveis explicativas. As letras mailsculas entre parénteses referem-se a
fracdo de variacao total explicada por cada conjunto de variaveis explicativas (Tabela 7).

Preditor Ambiental [A]

s

Preditor Espacial [C]

Loy

Constituintes
guimicos do 6leo
essencial E.
dysenterica DC

[D] (Residuos Genéticos)

O diagrama descreve o particionamento da variacdo dos constituintes
quimicos dos 6leos essenciais (variaveis de resposta Y; retangulo), em termos
dos dois conjuntos de variaveis explicativas: ambiental ([A]) e espacial ([C]), e a
variancia residual ([D]. Embora que as fracoes [A] e [C] possam ser testadas
em sua significaAncia estatistica, o mesmo néo é possivel para a fracao [B], que
nao pode ser testada individualmente. O modelo mostrou que a maior parte da
variabilidade quimica dos 6leos essenciais da E. dysenterica DC € residual
(DUARTE et al., 2012). A interseccdo entre os conjuntos ambiental/espacial €
considerada pequena, demonstrando que a influéncia na variabilidade dos
constituintes quimicos nos 06leos essenciais € maior com 0Ss conjuntos de
varaveis isolados do que a interacéo entre eles.

O padrao de variabilidade quimico-espacial foi também avaliado
utilizando o teste multivariado de Mantel para estabelecer a significancia
estatistica das matrizes de distancia Euclidiana provenientes das variaveis dos
constituintes quimicos dos 6leos ou compostos quimicos reorganizados de
acordo com os esqueletos carbdnicos e a distancia geografica entre os sitios
de amostragem (TELLES et al., 2001la; SOKAL & ODEN, 1978a, b). As
matrizes de distancia apresentaram uma correlacdo fraca (R = 0,132), porém
altamente significativa (p < 0,0001), demonstrando que ha relagéo entre a
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variabilidade quimica dos Oleos essenciais com a distancia geografica dos
locais de origem das amostras.

Embora as RDAs parciais e o teste generalizado de Mantel tenham
sido capazes de detectar e quantificar a influéncia espacial (BORCARD, &
LEGENDRE & DRAPEAU, 1992; LEGENDRE & LEGENDRE, 2003; WAGNER
& FORTIN, 1975), nada foi revelado sobre o tipo de relacdo que existe entre os
constituintes quimicos dos 6leos essenciais e 0s conjuntos de dados espaciais.
Assim, os autocorrelogramas multivariados de Mantel (Figura 16) foram obtidos
para o conjunto dos constituintes quimicos e daqueles rearranjados de acordo
com os esqueletos carbbnicos biossintéticos, com a utilizacdo de analises
geoestatisticas (ROSSI et al., 1992).

Os perfis dos autocorrelogramas de Mantel mostraram uma diminui¢ao
na similaridade quimica com o aumento da distancia geografica. Este padréo
assemelha-se do modelo de isolamento-por-distancia (SOKAL & KARLBERG,
2006), confirmando que a distribuicdo espacial dos conjuntos de dados dos
Oleos essenciais néo é aleatoria.

Ao contrério do padréo espacial encontrado nos 6leos essenciais de
Myrciaria cauliflora (Mart.) O. Berg. (Myrtaceae) ter ocorrido em uma escala
local, sugerindo a formacao de ecétipos distintos, a diferencia¢cdo quimica entre
amostras de E. dysenterica DC pode ser explicada pelo isolamento devido a
distancia geogréafica, como resultado de baixo nivel de fluxo génico entre as
populacdes (TRINDADE et al., 2005; ZUCCHI et al., 2003; ZUCCHI et al., 2005
e TELLES et al., 2003, DUARTE et al., 2012).

Os interceptos nos autocorrelogramas de Mantel (175 e 117 km,
Figuras 17a e 17b, respectivamente) mostram que sO0 as populacdes
localizadas a essas distancias mais curtas possuem semelhancgas quimicas em
seus 0leos essenciais, ou seja, abaixo deste valor (interceptos), as populacdes
sdo consideradas um grupo do ponto de vista quimico e, consequentemente,
como uma unidade quimica operacional, semelhante as unidades genéticas
(DINIZ-FILHO & TELLES, 2002). Assim, sugere-se que as populacdes a uma
distancia minima de 120 km (esqueleto de carbono conjunto de dados) séo

diferentes no que diz respeito as quimiovariacdes, considerando os Oleos



44

essenciais, 0 que parece refletir a variabilidade genética entre as populacdes

amostradas.

Figura 16. Estrutura espacial das populacées de E. dysenterica DC com base nos
autocorrelogramas multivariados de Mantel (a) dos constituintes quimicos dos éleos essenciais
e (b) dos constituintes quimicos dos 6leo essenciais reorganizados de acordo com os
esqueletos carbdnicos. Os circulos em preto representam valores significativos (p < 0,05) para
o teste de Mantel (999 permutacdes). As linhas tracejadas referem-se a auséncia de
autocorrelacdo espacial e as setas pequenas referem-se ao intercepto a 175 Km (a) e 117 Km
(b), respectivamente
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A divergéncia entre as popula¢cdes, em termos da composicdo quimica
dos Oleos essenciais, estaria ocorrendo devido ao fator geografico que impede
o fluxo génico entre os individuos. Desta forma, a variabilidade nos o6leos
essenciais esta relacionada as variagfes genéticas sofridas pelos espécimes

dessas populacdes e estdo estruturadas no espaco a distancia abaixo de 120

km.
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Estudos com Thymus pulegioides L. e Cunila galioides Benth.
(Lamiaceae) exibiram as mesmas caracteristicas das populacdes originais
guando coletadas no habitat natural e cultivadas em outro local, sugerindo uma
predominancia de fatores genéticos na variabilidade quimica dos 6leos
essenciais. No entanto, os padrbes de variabilidade quimica espacial de
produtos naturais sdo muito pouco descritos na literatura e relacionados a
compostos fendlicos e alcaldides (COVELO & GALLARDO, 2004; WU et al.,
2010; SACRISTAN-SORIANO et al., 2011). Quanto aos 6leos essenciais 0s
padrées de estrutura espacial sdo muito pouco conhecidos (KLEINE &
MULLER, 2011).

Algumas diferencas foram observadas entre os grupos pelas analises
de RDA/CDA e os resultados da estatistica espacial. As populacfes 1-3 e de
Luziania (6) (grupo IIl), com distancia superior a 180 km entre elas, sugere
duas unidades quimicas distintas, apesar de terem sido agrupados pela
RDA/CDA. No entanto, as amostras das populacfes oriundas de Cristalina (5)
e Campo Alegre de Goias (4) se afastam das de Luziania e das populacdes 1-3
por aproximadamente 130 km, respectivamente, justificando o agrupamento de
suas populac¢des (grupo Il). Isso mostra que as populagdes localizadas a leste
do Rio Corumbé& sédo mais complexas para fins conservacionistas, um resultado
que também esta de acordo com marcadores genéticos (TELLES et al., 2003;
DUARTE et al., 2009 e 2010).

Em estudos genéticos anteriores, o intercepto foi localizado a cerca de
120 km, sugerindo que pelo menos as populacdes para o leste e oeste da
bacia do rio Corumba, devem ser consideradas como unidades diferentes de
conservagao e, assim, pelo menos uma populacdo de cada lado da bacia
deveria ser conservada. A semelhan¢ca quimica entre os dois conjuntos de
dados coincide com os resultados de outros estudos utilizando marcadores
genéticos e isoenzimaticos, RAPD, polimorfismo de comprimento de
fragmentos amplificados (AFLP), SSR e ISSR, conforme sugerido por NAN et
al. (2005), ADAMS et al. (2006), TRINDADE et al. (2009) e BEN EL HADJ ALl
et al. (2012).
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Contudo, a influéncia do ambiente e de fatores genéticos na
variabilidade quimica dos Oleos essenciais € amplamente conhecida
(FRACARO & ECHEVERRIGARAY, 2001; LOZIENE & VENSKUTONIS, 2005,
FRANZ & NOVAK, 2010), sendo descrita a ocorréncia de quimiotipos (PAULA
et al., 2011; LYRA et al., 2008), ecotipos (DUARTE et al., 2010b; DUARTE et
al., 2012) e bidtipos (COSTA et al., 2010; COSTA et al., 2009) para espécies
vegetais nativas do Cerrado, em especial do estado de Goias.

Independentemente do processo operacional a quimiovariacdo do 6leo
essencial de E. dysenterica DC, pode ser usado como uma ferramenta
adicional para estabelecer areas de conservacdo in situ ou areas de
amostragem para a conservagdo ex situ, definindo a representatividade
populacional e uma populacdo minima viavel para a conservacao
(VENCOVSKY & CROSSA, 2003; MENGES, 2000a, b).

1.4. Concluséao

As andlises dos 6leos essenciais de oito populacdes de E. dysenterica
DC do Cerrado central brasileiro revelou um polimorfismo quimico,
correlacionados aos fatores ambientais, como nutrientes do solo e foliares, e a
localizacdo geografica das populacdes. A fragmentacdo do Cerrado em sua
histéria, bem como a separacao das populacdes pelas bacias do rio Corumba e
do rio Meia-Ponte parecem ser os principais fatores que influenciaram na
diferenciacdo quimica das populacbes, embora os fatores genéticos sejam as
principais causas para a variabilidade dos 6leos essenciais. Além disso, as
populacdes localizadas a uma distancia superior a 120 km apresentam maior
variabilidade quimica em seus Oleos essenciais e podem ser consideradas
como areas prioritarias de conservacao do potencial quimico de E. dysenterica
DC.
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Capitulo 2

Andlises quimiomeétricas espaciais da variabilidade do 6leo

essencial da Eugenia dysenterica DC

Publicado como: VILELA, E. C.; DUARTE, A. R.; NAVES, R. V.; SANTOS, S.
C.; SERAPHIN, J. C.; FERRI, P. H. Spatial chemometric analyses of essential
oil variability in Eugenia dysenterica. Journal of the Brazilian Chemical Society,
v. 24, no. 5, p. 873-879, 2013.
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2.1. Objetivo

O objetivo deste capitulo foi a utilizacdo de modelagem tedrica para a
interpolacao (krigagem) ou mapeamento de probabilidade das quimiovariacdes
dos d6leos essenciais de oito populacfes de E. dysenterica DC, a fim de inferir
sobre quais grupos populacionais sao prioritarios para acfes de preservacgao,
conservacgao e gestdo dessa espécie nativa do Cerrado brasileiro.

2.2. Experimental

2.2.1. Dados dos 0leos essénciais das folhas de E. dysenterica DC

Os dados completos dos Oleos essenciais de E. dysenterica DC foram
descritos no Capitulo 1. Resumidamente, foram extraidos os 6leos essenciais
de 121 espécies de cagaita provenientes de oito populacdes do cerrado do
Estado de Goias. O conjunto de dados dos 6leos essenciais foi representado
pelo dos constituintes quimicos dos 6leos essenciais (121 amostras x 49
variaveis) ou dos constituintes rearranjados de acordo com 0s esqueletos
carbonicos biossintéticos (121 amostras x 13 variaveis), ambos estdo apéndice
S4 e S5).

2.2.2. Andlises guimiométricas espaciais dos dados dos 6leos

essenciais de E. dysenterica DC

Para a realizacdo das analises quimiométricas espaciais tanto dos
constituintes quimicos dos 6leos essenciais, quanto dos constituintes quimicos
rearranjados de acordo com o esqueleto carbbnico biossintético, foram
utilizados os escores do primeiro eixo da andlise de redundancia canbnica
(RDA1). A RDAL1 representa a variabilidade dos Oleos essenciais nas amostras,
uma vez que resume as informagdes quimicas multidimensional dos individuos

(amostras de E. dysenterica DC). A RDA1 corresponde a principal fracdo da
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variancia explicada pelas variaveis espaciais e ambientais (VILELA et al.,
2012). As analises espaciais foram realizadas também com os dados dos
terpenos oxigenados (soma dos monoterpenos oxigenados e sesquiterpenos
oxigenados, em valores percentuais), monoterpenos oxigenados e sobre o0s
hidrocarbonetos sesquiterpénicos, pois representam as principais classes
biossintéticas presentes nos 6leos essenciais das folhas de E. dysenterica DC.

Para determinar a correlacdo entre a escala quimica espacial e a
dependéncia entre as populacdes, a semi-variancia y(h) foi estimada utilizando
a equacgdo 1 (BACHMAIER, & BACKES, 2008).

n(h)
v (h) = [1/2n(h)][ I;l(in-ZxHh)Z] Equagéo 1

Onde: n(h) € o numero de pares na classe (lag) a intervalos de distancia h; Zy; e
Zys+n Sa0 0s valores dos parametros quimicos nos locais xi e Xxi+h,
respectivamente.

O numero de classes (n = 14) foi determinado pela regra de Sturge
(LEGENRE & LEGENDRE, 2003). Este método evita inflacionar arbitrariamente
a variancia espacial explicada em funcdo do tamanho da classe (lag). O
variograma (Figura 17) demonstra e quantifica a continuidade espacial das
variaveis e ao mesmo tempo descreve o comportamento destas variaveis.
Deste modo o variograma demostra a relagdo de y(h) que pode mostrar tanto
um comportamento puramente aleatério ou estruturado, sendo ambos descrito

por modelos teoricos.
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Figura 17. Modelo geral de variograma, mostrando o patamar, efeito pepita e o

alcance. A variancia espacialmente estruturada é representada pela fracao C.
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O modelo hipotético pode ser linear,

esférico, Gaussianico ou

exponencial (Figura 18). As funcées matematicas dos modelos devem permitir

gue a matriz de covariancias, nele baseada, possa ser invertida, como ocorre

na krigagem. Somente certos modelos podem ser usados. O variograma indica

0 quao bem os valores se ajustam ao modelo e possui ferramentas de

diagndstico para refina-lo, em busca de valores de variancia préoximas a h=0.

Figura 18. Modelos matematicos aplicados ao variograma.
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Na maioria dos modelos a variancia comeca com valores acima de
zero (intercepto em vy), o qual é denominado de efeito pepita (nugget), Co, e
correspondendo a variancia aleatoria (inexplicavel). Esta variacdo pode ser
atribuida a variabilidade da resolucdo de amostragem ou a erros de medicao.
Caso exista correlagdo espacial nos constituintes quimicos dos 0leos
essenciais, a variancia aumenta nos intervalos de distancia definidas, até o seu
maximo, conhecido como patamar (Co+C). Este corresponde ao valor da
variancia no qual o variograma se estabiliza. A variacao entre o efeito pepita e
o patamar (C) € a variancia espacial explicada pelos dados quimicos. A
relacdo [C/(Co+C)] determina a existéncia de uma correlacdo espacial
(variacdo estrutural, Q), ou seja, fornece uma medida da variancia da amostra
(Co+C), que é explicada pela variancia espacialmente estruturada (C).
Portanto, valores elevados indicam a existéncia de um padrdo espacial nos
dados.

Alternativamente, o indice de Cambardella, Ic = [Co/(Co+C)], foi
também utilizado para comparar o grau de dependéncia espacial
(CAMBARDELLA, KARLEN & PRECIS, 1999). Este indice calcula a proporgéo
da variancia ndo explicada, ou seja ndo estruturada no espaco, e também é
uma boa indicacdo para determinar se o conjunto de dados estdo organizados
espacialmente. Para tanto, quando o valor de Ic for menor que 25 (Ic < 25)
verifica-se uma forte dependéncia espacial e pequena variacdo nao explicada
ou aleatdria no conjunto de dados; ja os valores de Ic entre 25 e 75 (25 <lc<
75) representam uma moderada dependéncia espacial. Contudo, os valores de
Ic acima de 75 (Ic>75) revelam que a distribuicdo espacial é totalmente
aleatéria, ou seja, randomizada.

A distancia em que o modelo atinge o patamar, conhecida como range,
mostra a extensdo da dependéncia espacial para os dados. Além disso, a
distancia de correlagdo média (MCD = 3/8 x patamar x Q) foi caculado para
cada variavel a fim de se comparar em que distancia ocorre uma alta

dependéncia espacial entre os dados no variograma (BALUJA et al., 2012).
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Portanto, se os dados apresentarem somente efeito pepita, ou seja, os dados
sofrem flutuagcdes, podemos estimar uma independéncia espacial entre eles.

Os coeficientes de variacdo (CV) foram também calculados para todas
as variaveis de resposta, bem como o efeito pepita, alcance, Q, Ic, coeficiente
de correlagdo (r), sendo que os parametros MCD foram obtidos a partir do
modelo do variograma que melhor ajustou aos dados. Todos os dados
quimicos das amostras foram investigadas para a anisotropia, sendo esta a
propriedade espacial para a qual a dependéncia espacial (autocorrelacdo)
muda também devido a direcdo entre as amostras.

Quando percebeu-se uma dependéncia espacial entre a distribuicao
quimica foi possivel realizar uma modelagem de dados conhecida por
Krigagem. Esta é uma técnica de interpolacao linear que proporciona a melhor
estimativa linear imparcial, 0 que minimiza o erro de predi¢cdo da variancia das
variaveis espaciais. A krigagem rastreia as mudancas na dependéncia espacial
ao longo da area de estudo, gerando uma superficie suavemente interpolada,
e permite ao usuario uma grande flexibilidade na definicdo do modelo a ser
usado na interpolacéo.

Embora os mapas resultantes fornecam uma boa visualizacdo do
padrdo espacial, foram utilizados mapas de probabilidade que excederam o
valor da média das varidveis de resposta, a fim de evitar a suavizacao
excessiva nos mapas de krigagem (COVELO & GALLARDO, 2004; 2009). As
probabilidades foram calculadas através da realizacdo de 1000 simulacdes
condicionadas sobre a distribuicdo dos valores médios previstos a partir das
variaveis de respostas.

Para avaliar a influéncia do meio ambiente sobre a variabilidade do
Oleo essencial de E. dysenterica DC, as variaveis ambientais, representadas
tanto pelos nutrientes foliares (P, K*, Mg* e Cu?") quanto os mondmios
significativos (Y2, X2Y) do polindmio de superficie, foram representadas pelo
primeiro eixo da RDA parcial (VILELA et al., 2012) e submetida ao
mapeamento de probabilidade. Assim, os mapas de influéncias puramente
ambientais foram obtidos e compartilhados com os descritores espaciais. O

ajuste do variograma foi realizado pela técnica de validagdo cruzada. Todos 0s
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calculos foram realizados com o GS+ (Geoestatistics for the Environmental
Sciences) e alguns dos variogramas foram obtidos pela biblioteca Gstat
(PEBESMA, 2004) para o programa R, versdo 2.15.0 (R Development Core
Team, 2008).

2.3. Resultados e Discussao

Para identificar a existéncia das estruturas espaciais e descrever a
variabilidade espacial das variaveis de resposta os variogramas foram obtidos
a partir dos primeiros eixos das RDAs dos constituintes quimicos dos 6leos
essenciais de E. dysenterica DC, para as populacdes estudadas, e desses
constituintes quimicos rearranjados de acordo com os esqueletos carbbnicos
biossintéticos. Ainda foram utilizados os valores percentuais dos terpenos
oxigenados (mono e sesquiterpenos), monoterpenos oxigenados e
hidrocarbonetos sesquiterpénicos, as principais classes biossintéticas no dleo.

No estudo dos variogramas o efeito pepita pode fornecer informacdes
importantes em relacdo aos erros de medicdo e/ou a quimiovariacbes dos
Oleos essenciais ndo detectadas e proximas aos sitios de amostragem ou
abaixo da distancia minima h. Além disso, os variogramas fornecem
informacdes sobre a dependéncia espacial de cada variavel de resposta (efeito
pepita/patamar) e o alcance efetivo da autocorrelacdo espacial. Esses
resultados podem contribuir para a formacdo de unidades quimicas
operacionais semelhantes as unidade genéticas para fins de conservacao e
manejo das populacbes (DINIZ-FILHO & TELLES, 2002).

No presente estudo, observou-se que o modelo Gaussianico ajustou
com grande sucesso frente a maioria das variaveis de resposta dos

constituintes quimicos dos 6leos essenciais de E. dysenterica DC (Tabela 8).
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Tabela 8. Parametros para os modelos de variogramas de resposta dos
constituintes quimicos dos Oleos essenciais de E. dysenterica DC.

Variavel cv Efeito Alcance le Q MCD

a Modelo ) Patamar b c r d
resposta (%) pepita (m) ) (% ) (m”)
Const. dos 27,1 Gaussiano  0,0001 0,226 120204,3 0,04 99,96 0,781 45056,7
(’)Ieose

Const. esqueleto .
28,9  Gaussiano  0,0001 0,199 153113,3 0,05 99,95 0,803  57388,7

carbonico
Terpenos .
. 24,9 Gaussiano  0,0030 0,034 138044,5 8,9 91,1 0,844  47146,9
oxigenados
Monoterpenos .
. 62,8 Gaussiano  0,1852 0,371 77595,9 49,9 50,1 0,901 14588,4
oxigenados
Hidrocarbonetos .
19,2 linear 1354 135,4 111301,3 1000 0,0 0,322 0,0

sesquiterpénicos

Coeficiente de variagdo; ‘indice de Cambardella (Co/[Co*+C]); °Variancia estrutural
(Cl[Co+C)); dvédia da correlacdo da distancia (3/8 x alcance x Q); ®Escores do primeiro eixo

da RDA.

De acordo com o indice de Cambardella (CAMBARDELLA, KARLEN &
PRECIS, 1999), a dependéncia espacial dos constituintes quimicos dos 6leos
essenciais (via RDA) foi o mais elevado entre todas as variaveis de resposta.
Pode-se observar que a relacdo efeito pepita/patamar foi de 0,04% para os
constituntes quimicos e 0,05% para os dados utillizando os esqueletos
carbdnicos biossintéticos. Portanto, pelo menos 99,9% da variancia total nos
conjuntos de dados dos 6leos essenciais podem ser explicadas pela variancia
espacialmente estruturada. Por outro lado, o efeito pepita foi maior para os
monoterpenos oxigenados (49,9%) em relacdo aos terpenos (totais)
oxigenados (8,9%), indicando uma moderada dependéncia espacial dessa
classe biossintética. Nota-se uma tendéncia semelhante para o coeficiente de
variacao.

De fato, a variabilidade dos monoterpenos oxigenados (CV = 62,8%) foi
2,5 vezes maior do que a variabilidade provocada por alteracdes nos terpenos
oxigenados (CV = 24,9%). Em contraste, o0 modelo do variograma dos
hidrocarbonetos sesquiterpénicos (CV = 19,2%) mostrou apenas efeito pepita,
sugerindo assim uma distribuicdo espacial aleatéria, ou seja, a auséncia de

dependéncia espacial nessa classe biossintética (Figuras 19a e 19b).
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Figura 19. Variogramas para os 6leos essenciais de oito populacdes de E. dysenterica DC,
representadas pelo (a) conjunto de dados dos constituintes quimicos dos 6leos essenciais e (b)
do teor de hidrocarbonetos sesquiterpeno, ambas ao longo da distancia geografica dos locais
de amostragem. Os modelos ajustados mostram uma variagdo espacialmente estruturada (a) e
s6 efeito pepita, sem estrutura espacial nos dados (b).
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O alcance efetivo nos variogramas (distancia em que € atingido o
patamar) apresenta um aumento progressivo para as classes biossintéticas
oxigenadas (monoterpenos oxigenados e terpenos oxigenados). O parametro
MCD (alcance médio da distancia) com os valores elevados demonstra a
existéncia de uma dependéncia espacial entre as populacdes estudadas.
Segundo a Tabela 8, os valores de MCD expandem-se para todos os
constituintes oxigenados em estudo, sendo 15 km para 0s monoterpenos
oxigenados e 47 km para os terpenos oxigenados, tornando assim possivel
descrever o aumento progressivo da dimensdo das areas geograficas que
apresentam contetdos semelhantes de terpenos oxigenados.

Contudo o MDC dos monoterpenos oxigenados de 14588,4 m consiste
em apenas duas vezes o intervalo da distancia de classe (lag) com valor de
7823,8m, além de um elevado efeito pepita (Co = 0,1852) e moderada
dependéncia espacial (Ic = 49,9%). Em outras palavras, a variabilidade do
conteaddo de monoterpenos oxigenados no Oleo essencial ocorreu em
distancias mais curtas do que as que envolvem as outras variaveis de resposta,

em relacdo a dois pontos de amostragem adjacentes.
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Estes resultados demonstram a mudanca no padrdo espacial de
distribuicdo no contetudo de terpeno contidos no 6leo essencial ao longo de
diferentes classes biossintéticas. A alta proporcdo do efeito pepita pode
também refletir um forte grau de variagdo intra e interespécimes proximas ao
local de coleta das amostras. Além disso, esse efeito deve estar relacionado,
pelo menos parcialmente, a coleta de amostras de folhas, que ocorreu em
junho, durante a estacéo seca. Durante este periodo ocorre o pico de atividade
de folneamento, senescéncia e emissao de novas folhas (SANO & ALMEIDA et
al.,, 1998), requerendo assim, grandes quantidades de carbono e
macronutrientes para a biossintese de proteinas e acidos nucléicos, que é
significativamente aumentada em folhas jovens com uma elevada capacidade
de sintetizar e armazenar os 6leos essenciais. Durante o crescimento das
folhas, ha um aumento na producdo de Oleos essenciais que sdo usados na
defesa constitutiva da planta, com o intuito de impetir o ataque de herbivoros,
ou mesmo, como resposta ao dano induzido por herbivoros, atraindo
predadores ou parasitas (DICKE & HIKER, 2003; JURGENS et al., 2006).

Além disso, com a troca na biosintese de terpenos (de monoterpenos
para sesquiterpenos), as diferencas no conteddo de sesquiterpenos
oxigenados diminuem, entre as amostras, da mesma maneira em que 0
alcance efetivo e o valor de MCD aumentam para essa classe biosintética.
Pressumivelmente, este efeito revela que um patamar é entdo atingido, o que
resulta em uma homogeneidade intra e interpopulacional.

O alcance efetivo, observado no conjunto de dados dos constituintes
dos 6leos essenciais, foi em 120,2 km e ocorreu em uma distancia geogréafica
semenhante a 117 km, determinado anteriormente pelo autocorrelograma
multivariado de Mantel (VILELA et al., 2012).

O padréo espacial para os 6leos essencias de E. dysenterica DC esta
de acordo com o modelo de evolugéo por isolamento por distancia observado
como os descritores morfologicos e isoenzimaticos (TELLES et al., 2001a, b;
TRINDADE & CHAVES, 2005), bem como para a sequéncia de repeticéo
simples (SSR) e amplificacéo aleatoria de polimorfismo de DNA (RAPD), além
de outros marcadores genéticos (ZUCCHI et al., 2005; ZUCCHI et al., 2003) e
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moleculares (NAN et al., 2003; ADAMS et al., 2006; TRINDADE et al., 2009;
BEN EL HADJ ALI & GUETAT, 2012). Todos esses descritores mostraram um
perfil genético semenhante para as populagdes localizadas a cerca de 120 Km,
coincidentes com aquela observada para os constituintes dos 6leos essenciais
de E. dysenterica DC.

No entanto, embora esses resultados sejam concordantes, todos eles
sao incapazes de estimar a proporcao correta dos dados originais explicados
pelas estruturas espaciais (LEGENDRE & FORTIN, 2010).

Portanto foram obtidos mapas de probabilidade baseados nos
modelos ajustados dos variogramas para as variaveis de resposta (Tabela 8),

tendo como referéncia o valor médio da variavel (Figuras 20 e 21).
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Figura 20. Mapas de probabilidade da distribuicéo dos 6leos essenciais nas folhas de
oito populagdes de E. dysenterica DC do Cerrado central do Brasil, gerados a partir: (a) dos
constituintes quimicos dos 6leos essenciais e (b) dos constituintes quimicos rearranjados de

acordo com o esqueleto carbbnicos biossintéticos, ambos em rela¢do ao valor médio.
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(b)

Figura 21. Mapas de probabilidade da distribuicdo dos 6leos essenciais nas folhas de
oito populacgfes de E. dysenterica DC do Cerrado central do Brasil, gerados a partir: (a) da
soma dos terpenos oxigenados e (b) dos monoterpenos oxigenados dos 6leos essenciais,

ambos em relagdo ao valor médio.
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Os mapas apresentaram variacfes e semelhancas entre os padrbes
espaciais das populacdes. Em ambos ha duas areas estdo bem definidas: uma
area de grande variabilidade no 6leo essencial em populacdes localizadas ao
longo da Bacia do Rio Corumbd, no sentido norte-sul; e outra area (leste-
oeste), com baixa variabilidade quimica do Oleo essencial. Esta variabilidade
quimica pode ser explicada como resultado da endogamia associada a uma
baixa taxa de migracdo de genes entre as populacbes (ZUCCHI et al,. 2003;
ZUCCHI et al., 2005; TELLES et al., 2003; CHAVES et al., 2011).

A bacia do Rio Corumba separa as duas populacbes do Noroeste,
Goiania (8) e Senador Canedo (7), por meio de uma depresséo formada pelo
rio e seus afluentes. Esta barreira poderia contribuir, pelo menos parcialmente
ao isolamento ecoldgico, um pré-requisito para a especiacdo e variacao
quimica entre as popula¢fes desses locais.

Como as progénies foram avaliadas em delineamento experimental
com aleatorizacdo ambiental € de natureza preponderantemente genética.
Mesmo assim, poderdo ocorrer influéncias ndo genéticas devido a efeito
materno, via influéncia do vigor da semente, nessas variaveis.

Em grandes populagcdes com distriuicdo continuas, ndo havendo
restricdo ao fluxo génico, espera-se que a frequéncia média dos alelos em
diferentes populagbes sejam a mesma. Assim, ndo haveria diferencas
genotipicas entre as populacées. No entanto, a existéncia de diferencas
significaivas entre as popula¢des indica alguma restricdo ao fluxo génico entre
elas, resultando em populacfes estruturadas espacialmente.

Outro fator confirmado € que plantas cultivadas adjacentes, no mesmo
ambiente, exibem a composicao tipica de suas populacdes silvestres (DUARTE
et al., 2009; DARTE et al., 2010). Além disso, amostras de Senador Canedo e
Goiania tendem a revelar um certo nivel de segregacao para essas variaves de
resposta. Estas variagbes nédo foram previamente observadas pelas técnicas
de RDA e nem com os marcadores moleculares (genéticos), embora que essa
tendéncia de separacgdo local pode ser atribuidas a Bacia do Rio Meia Ponte

gue separa estes locais de amostragem. De acordo com Loveless & Hamrick
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(1984), as populacdes de plantas sdo organizadas em grupos de genotipos no
espaco e no tempo e ndo casualmente. Essa estrutura pode se manifestar
entre populacdes distintas geograficamente, dentro de um grupo, ou mesmo
em progénies de individuos, resultante de um conjunto de ac¢des, como
migracdo, selecdo e deriva genética, as quais devem agir separadamente
dentro do contexto histérico e biolégico de cada espécie.

Por outro lado, as amostras oriundas de Campo Alegre de Goias (4) e
Cristalina (5) apresentam uma baixa variabilidade quimica nos 6leos essenciais
e correspondem a uma transicdo entre as areas de padrdo mais elevado de
variabilidade. Essas populacdes loalizam-se entre duas barreiras geograficas,
as Serra dos Cristais e Serra do Contraforte Central (Figura 22) e sao fatores

importantes para o isolamento e especiacdo dessas populacdes.

Figura 22. Mapa do Estado de Goias mostrando as bacias do Rio Corumba e do Rio
Meia Ponte que separam as populacdes 1-6 e 7 de 8 de E. dysenterica DC, respectivamente.
(a) Serra dos Cristais e (b) Serra do Contraforte Central que isolam as populacdes 4 e 5.
Populacdes: 1 = Cataldo-1, 2 = Cataldo-2, 3 = Trés Ranchos, 4 = Campo Alegre e Goias, 5 =
Cristalina, 6 = Luziania, 7 = Senador Canedo, 8 = Goiania. Fonte: Google Earth.

Goias (Go)

(b)

As barreiras fisicas sdo marcantes principalmente entre as populagcdes
7 e 8 com as demais. As populacdes 1-6 encontram-se entre 0s rios Sao

Marcos e Corumba, formando um corredor, o qual pode ter possibilitado a
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continuidade dos espécimes no passado. No entanto, 0 crescente
desmatamento realizado outrora e a heterogeneidade ambiental, associado a
outras variaveis ecoldgicas podem ter promovido o isolamento destas
populacoes.

Para Mettler & Gregg (1973) as populacdes de uma espécie separadas
por barreiras geograficas (isolados geograficos) sdo mais independentes, o
fluxo génico é restrito e a selecdo pode levar a adaptacdo local. Populacdes
pequenas e localizadas de espécies endémicas sdo mais susceptiveis a deriva
e fluxo génico limitado, aumentando a diferenga genética interpopulacional. Os
fatores histéricos e ambientais heterogéneos também s&do associados a
distribuicdo das espécies. Segundo Martins (1988), o processo de quebra da
distribuicdo continua de espécie em “ilhas”, ocorreu no passado em extensas
areas devido, pricipalmente, as atividades extrativistas, pastoris e agricolas e
vem ocorrendo aceleradamente no presente, influindo na estrutura demografica
e na manutencao da variabilidade e sobrevivéncia da espécie.

Outra fonte de variacdo dos 0leos essenciais de E. dysenterica DC é
devido a influéncia ambiental, determinada pelos nutrientes foliares (P*, K",
Mg* e Cu?") e parametros do solo, que representam cerca de 8% da
quimiovariacao (VILELA et al., 2012).

Os perfis dos mapas de probabilidade, obtidos pela influéncia
ambiental pura e compartilhada com preditores espaciais, coincidem com as
regibes de grande variacdo do Oleo essencial e sdo uma indicacdo relativa a
divergéncia de terpenos (Figura 23).

Os micronutrientes sdo necessario para a sintese dos sequiterpenos,
os quais dependem de ions metdlicos bivalentes como cofatores, em especial 0
Mg**, o que também pode ter influenciado a quantidade de subprodutos obtidos
a partir destas reacdes. Por exemplo, o Oleo essencial de M. cauliflora
apresentou uma forte correlacdo com ions metalicos divalentes, especialmente
Mg®*, os quais atuam como cofatores enzimaticos das sequiterpenosintases
(DUARTE et al., 2010b; DUARTE et al., 2012; PICAUD et al., 2005).
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Figura 23. Mapas de probabilidade da distribuicdo dos 6leos essenciais nas folhas de

oito populacgdes de E. dysenterica DC do Cerrado central do Brasil, gerados a partir: (a) do

componente ambiental puro (nutrientes foliares: P, K, Mgz+, Cu2+) e (b) compartilhado pelos

preditores espaciais da variabilidade dos 6leos essenciais, ambos em relagdo ao valor médio.
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N&o obstante, a acumulagédo de terpenos também esta relacionada ao
alto contetido de P* e K" no solo ou quando, em meios de cultura, sdo
suplementados com o aumento da concentracdo de fosforo (KOSINSKI, 1996;
ORMENO et al., 2007). O fésforo, por sua vez, € um elemento essencial para o
crescimento da planta, estando presente em compostos fosfatados que
encerram energia (ATP e ADP), &cidos nucleicos, varias coenzimas e
fosfolipideos, além de participar de etapas na rota biossintética dos terpenos
(RAVEN et al., 2001). De acordo com David et al. (2006), altos niveis de fésforo
alteraram o conteudo e rendimento do Oleo essencial de Mentha piperita L.
(Lamiaceae).

Entre as hipbteses sobre a utilizacdo de nutrintes pela planta, a de
Coley, Bryant & Chapin (1985) define que o tipo e a quantidade de defesas das
plantas sdo determinadas pela disponibilidade de recursos no habitat em que
estdo. J4 Bryant, Chapin & Kein (1983) sugerem que a biossintese de
metabdlitos especiais sdo baseados em carbono (CSBC: taninos, flavonoides,
ligninas e terpenos) e é determinada por um balancgo entre taxa de fotossintese
e taxa de crescimento da planta. Sendo assim, solos pobres, ou com
deficiéncia de nutrientes, apresentam uma diminuicdo na fotossintese e
apresentam um pequeno desenvolvimento da planta e, consequentemente, um
acumulo de carboidratos. Diante de tal fato ocorre o inverso em solos
fertilizados. Ha ainda a hipétese de Herms & Mattson (1992), que se baseia no
balanco entre o crescimento e diferenciagcdo, no qual uma maior fonte de
recursos (nutrientes, luz e agua) resulta em desenvolvimento no crescimento
da planta e uma baixa producdo de metabdlitos especiais. No entanto, sob
condicBes de baixa disponibilidade de recursos, a taxa de biossintese desses
metabdlitos é aumentada em resposta ao estresse abibtico.

Em solos adubados, algumas espécies apresentam altos teores de
Oleos essenciais, como nas Lamiaceae, Hyptis marrubioides Epling (SALES et
al., 2009) e manjericao (Ocimum basillicum L.), descrito por Anwar et al. (2005).

Porém, outras Lamiaceae sdo indiferentes a adubacdo, comoThymus vulgaris
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L. (EDRIS et al., 2009). Ainda, Mentha arvensis L. (Lamiaceae) apresentou
uma leve reducdo do teor de 0Oleo essencial em solos adubados (SAXENA &
SINGH, 1998). Essa divergéncia reflete a diversidade de fatores que
influénciam o metabolismo vegetal, resultado da interacdo de fatores genéticos,
biéticos e abidticos, podendo ainda um fator prevalecer sobre o outro.

Populacdes de E. dysenterica DC da bacia do Rio Meia Ponte (7 e 8),
ou proximas as serras (4 e 5), foram discriminadas pela influéncia espacial e
por compartilharem uma influéncia ambiental no local de amostragem (Figura
24).
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Figura 24. Mapas de probabilidade da distribuicdo dos 6leos essenciais nas folhas de oito
populacdes de E. dysenterica DC do Cerrado central do Brasil, gerados a partir: (a) da
influéncia espacial pura e (b) compartilhada pelos preditores ambientais, ambos em rela¢éo ao

valor médio.
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As simulagdes apresentam com riqueza de detalhes a variabilidade
espacial, reproduzindo muita das caracteristicas originais dos dados. Essas
simulacbes podem ser realizadas muitas vezes, produzindo superficies com
pequenas diferencas (probabilidade) entre si. Cada uma das superficies
simuladas reproduz as caracteristicas conhecidas e modeladas dos dados e
representando uma possivel imagem de como a variavel de resposta se
comportara espacialmente.

A validacdo dos modelos dos variogramas foram realizados pela
técnica de validacdo cruzada, utilizando o programa GS+. A Figura 25 mostra
a validacdo do modelo matemético para a variabilidade dos constituintes
guimicos dos Oleos essenciais (normalizados e apés transformacdo angular), o

qual correspondente a fracao total, [A+B+C], do particionamento da variacao.

Figura 25. Validagéo cruzada para o modelo do variograma da fracdo [A+B+C],
correspondente ao dos constituintes quimicos dos 6leos essenciais de E. dysenterica DC.
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Fegreszzion coetficient =1 6817 (SE = 0039 , r2 =0.940,
vintercept = -0.79, SE Prediction = 0254, n=110)

Neste caso, a reta ajustada encontra-se proxima a reta da bisetriz
(45°), com o coeficiente de regresséo (coeficiente angular) de 1,6717, um erro
padrao de 0,039 e intercepto (coeficiente linear) em -0.79. O coeficiente de

determinacao (r?) foi de 0,940, indicando que somente 6% da variacdo ndo séo
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explicadas pelas variaveis explicativas. O coeficiente de determinacdo €
influénciado pelo niumero de pares, podendo considera-lo como satisfatério. A
Tabela 9 apresenta um sumario da valiacdo cruzada para todos os modelos
previamente investigados aplicados aos constituintes dos 6leos essenciais de
E. dysenterica DC.

Tabela 9. Sumario da validacdo para os modelos dos variogramas dos

constituintes quimicos dos 6leos essenciais de E. dysenterica DC.

2

Variavel modelada r SE SEP n Coef.reg. Intercepto (y)
Constituintes dos 6leos 0,940 0,039 0,254 110 1,617 -0,790
Esqueletos carbdnicos 0,817 0,073 0,439 108 1,576 -0,700
Terpenos oxigenados 0,638 0,068 0,107 109 0,940 0,031
Monoterpenos oxigenados 0,028 0,317 2,073 118 0,585 0,990

As estimacdes produzidas geram uma representacdo suavizada da
distribuicdo real da variavel. Em termos estatisticos, isto significa que a
variancia das estimativas € menor do que a variancia dos valores reais. Em
termos praticos, o valor previsto esta condicionado em viés, subestimando os
valores muito elevados e sobrestimando os valores muito baixos.

Contudo, quando se deseja uma melhor estimativa do valor de uma
propriedade utiliza-se a Krigagem. Este método determina propriedades
médias, quando se deseja prever informacbes da variabilidade de
determinadas amostras, realizamos simulacdes, as quais reproduzem a maior
qguantidade das propriedades do conjunto original dos dados.

Ao contrario da avaliagdo frequente da distribuicdo geogréfica da
diversidade genética (STICH et al., 2010), a descricdo da estrutura espacial da
variabilidade de constituintes quimicos tem sido pouco estudada até o
momento e, restritos a alcaldides, taninos e fendis totais (VILELA et al., 2012;
TOMMASI et al., 2007; TOMMASI et al., 2008; ZAOUALI & BOUSSAID, 2008;
BEN EL HADJ ALl et al., 2010).

Os resultados desse trabalho convergiram em abordagens de

autocorrelacdo espacial, como o teste de Mantel e outras formas derivadas,



69

ndo sendo possivel, no entanto, estimar corretamente a proporcao de variacdo
de dados originais explicada pelas estruturas espacial e ambiental
(LEGENDRE & FORTIN, 2010). Por outro lado, a analise de tendéncia espacial
por meio de superficie de resposta tem enfrentado dificuldades na
interpretacdo dos termos dos polinbmios (JOMBART , DRAY & DUFOUR,
2009), assim como tem sido incapaz de modelar corretamente os padroes em
escala geografica fina, de poucos metros (BOCARD & LEGENDRE, 2002).

Do mesmo modo, os métodos quimiométricos espaciais que utilizam
variogramas na interpretacdo da quimiovaracao dos 0leos essenciais podem
ser usados como ferramentas adicionais para estabelecer, as areas de
conservacdo in situ ou ex situ de E. dysenterica DC. Além disso, o
particionamento da variacdo dos 0leos essenciais e os modelos obtidos por
meio de variogramas contribuem para esclarecer o papel ecolégico dos 6leos
essenciais em espécies da familia Myrtaceae, até o0 momento néo investigados
(STEFANELLO et al., 2011).

2.4. Conclusao

Os métodos quimométricos espaciais detectaram e caracterizaram a
estrutura espacial das oito populacbes de E. dysenterica DC estudadas
baseando-se em modelos ajustados de variogramas e mapas de probabiidade.
Os mapas de probabilidade foram essenciais para estimar pontos néo
amostrados, ou seja, tornou possivel prever valores em &reas onde as
observacoes nao estdo disponiveis. Todavia tanto o autocorrelograma
multivariado de Mantel e a andlise de tendéncia de superficie de resposta
demonstraram que as populacdes de E. dysenterica DC diferem quimicamente
sempre gue h& entre as populacdes uma distancia geografica superior a 120
Km. Apesar de ser pouco utilizadas, essas metodologias podem conduzir a
uma integracao efetiva sob as perpectivas ecoldgicas, genéticas e quimicas na

area de Quimica de Produtos Naturais.
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S1. Cromatogramas totais de ion (TIC) do 6leo essencial das oito populacdes
de E. dysenterica DC

Figura Al. Cromatograma total de ion (TIC) representativo do 6leo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacdo 1 (Cataldo-1).
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Figura A2. Cromatograma total de ion (TIC) representativo do 6leo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacdo 2 (Cataldo-2).
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Figura A3. Cromatograma total de ion (TIC) representativo do 6leo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacédo 3 (Trés Ranchos).
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Figura A4. Cromatograma total de ion (TIC) representativo do 6leo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacdo 4 (Campo Alegre de Goiés).
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Figura A5. Cromatograma total de ion (TIC) representativo do 6leo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacao 5 (Cristalina).
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Figura A6. Cromatograma total de ion (TIC) representativo do 6leo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacao 6 (Luziania).
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Figura A7. Cromatograma total de ion (TIC) representativa do éleo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacdo 7 (Senador Canedo).
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Figura A8. Cromatograma total de ion (TIC) representativo do 6leo essencial de E. dysenterica
DC coletado na populacéo 8 (Goiania).
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S2. Numero de identificacdo (pico), indice de retencdo calculado (IR Cal),
porcentagem do constituinte quimico (%), indice aritmético (Al), indice de
Kovats (KI) e proposta da estrutura quimica dos constituintes.

Pico IR Cal. % Al Kl Constituinte

1 920 10.73 921 926 tricicleno

2 933 0.29 932 939 a-pineno

3 934 0.68 945 952 a-fencheno

4 963 2.81 946 954 canfeno

5 1014 0.28 1020 1024 p-cimene

6 1018 3.04 1024 1029 limonene

7 1021 0.37 1026 1034 1,8-cineol

8 1080 0.28 1086 1088 terpinoleno

9 1092 0.61 1095 1096 linalool
10 1108 0.65 1114 1116 a-endofenchol
11 1161 0.98 1165 1169 borneol
12 1186 1.90 1186 1188 a-terpineol
13 1376 8.26 1374 1376 a-Copaeno
14 1407 0.44 1408 1408 Z-cariofileno
15 1420 13.59 1417 1419 E-cariofileno
16 1439 5.38 1437 1439 a-guaieno
17 1454 2.07 1452 1454 a-humuleno
18 1461 0.56 1462 1464 Oxido de cabreiva B
19 1477 1.14 1478 1479 &-muuroleno
20 1487 1.97 1489 1490 B-sileneno
21 1490 0.25 - - NI*
22 1496 2.05 - - NI*
23 1500 1.1 1500 1500 a-muuroleno
24 1507 5.33 1509 1509 a-bulneseno
25 1515 0.58 1513 1513 y-cadineno
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Pico IR Cal. % Al Kl Constituinte Proposto
26 1525 11.81 1522 1523 o-cadinene
27 1543 0.44 - - NI*

28 1553 1.14 - - NI*

29 1571 1.14 1570 1572 Alcool cariofilenilico
30 1582 1.08 1582 1583 pigmaceno
31 1584 3.53 - - NI*

32 1587 0.91 - - NI*

33 1599 0.39 - - NI*

34 1603 0.69 - - NI*

35 1606 0.69 - - NI*

36 1610 0.72 - - NI*

37 1615 0.62 - - NI*

38 1619 1.13 - - NI*

39 1630 2.97 - - NI*

40 1634 1.27 - - NI*

41 1638 1.65 - - NI*

42 1643 0.84 1644 1644 muurolol
43 1656 1.45 - - NI*

44 1660 1.79 - - NI*

45 1673 0.42 - - NI*

* NI- Nao identificado
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S3. Matriz de coordenadas geograficas (UTM) e de polinbmio (matriz
espacial).

Amostra UTM PCA Polindmio de ordem 3 completo

Norte(m) Leste(m)  Alt(m) PC1(X) PC2(Y) X Y XY X Y’ X2Y XY’ X Y’

gol 8155568.51 687155.15  740.0 -2.0626  -0.8862 -2.0626 -0.8862 1.8278 4.2542 0.7853 -3.7699 -1.6197 -8.7744 -0.6959
go2 8155572.51 687150.15  740.0 -2.0626  -0.8864 -2.0626 -0.8864 1.8282 4.2543 0.7857 -3.7709 -1.6205 -8.7748 -0.6964
go3 8155560.51 687148.15  740.0 -2.0626  -0.8865 -2.0626 -0.8865 1.8286 4.2544 0.7859 -3.7716 -1.6211 -8.7751 -0.6967
god 8155558.51 687158.15  740.0 -2.0626  -0.8867 -2.0626 -0.8867 1.8289 4.2544 0.7862 -3.7724 -1.6217 -8.7752 -0.6971
go5 8155575.51 687156.15  740.0 -2.0626  -0.8869 -2.0626 -0.8869 1.8293 4.2545 0.7865 -3.7731 -1.6223 -8.7755 -0.6975
go6 8155579.51 687159.15  740.0 -2.0627 -0.8870 -2.0627 -0.8870 1.8296 4.2546 0.7868 -3.7739 -1.6229 -8.7758 -0.6979
go7 8155552.51 687145.15  740.0 -2.0627 -0.8872 -2.0627 -0.8872 1.8299 4.2547 0.7871 -3.7746 -1.6235 -8.7760 -0.6983
go8 8155555.51 687141.15  740.0 -2.0627 -0.8873 -2.0627 -0.8873 1.8303 4.2547 0.7874 -3.7754 -1.6241 -8.7763 -0.6986
go9 8155549.51 687144.15  740.0 -2.0627  -0.8875 -2.0627 -0.8875 1.8306 4.2548 0.7876 -3.7761 -1.6246 -8.7766 -0.6990
gol10 8155553.51 687146.15  740.0 -2.0627 -0.8876 -2.0627 -0.8876 1.8310 4.2549 0.7879 -3.7768 -1.6252 -8.7768 -0.6994
goll 8155576.51 687150.15  740.0 -2.0625 -0.8864 -2.0625 -0.8864 1.8281 4.2539 0.7857 -3.7705 -1.6204 -8.7736 -0.6964
cll 8003615.23 813203.00  860.0 0.4317 -1.0727 0.4317 -1.0727 -0.4631 0.1864 1.1507 -0.2000 0.4968 0.0805 -1.2344
cl2 8003610.23 813213.00  860.0 04315 -1.0723 0.4315 -1.0723 -0.4627 0.1862 1.1499 -0.1997 0.4962 0.0803 -1.2330
cl3 8003625.23 813210.00  860.0 0.4315 -1.0725 0.4315 -1.0725 -0.4628 0.1862 1.1502 -0.1997 0.4963 0.0803 -1.2335
cl4 8003619.23 813208.00  860.0 0.4315 -1.0726 0.4315 -1.0726 -0.4628 0.1862 1.1505 -0.1997 0.4964 0.0803 -1.2340
cl5 8003621.23 813206.00  860.0 0.4314 -1.0728 0.4314 -1.0728 -0.4629 0.1861 1.1509 -0.1997 0.4965 0.0803 -1.2346
clé 8003611.23 813199.00  860.0 0.4314 -1.0730 0.4314 -1.0730 -0.4629 0.1861 1.1512 -0.1997 0.4967 0.0803 -1.2352
cl7 8003612.23 813196.00  860.0 04314 -1.0731 0.4314 -1.0731 -0.4630 0.1861 1.1516 -0.1997 0.4968 0.0803 -1.2357
cl8 8003609.23 813210.00  860.0 0.4314 -1.0733 0.4314 -1.0733 -0.4630 0.1861 1.1519 -0.1997 0.4969 0.0803 -1.2362
cl9 8003613.83 813197.00  860.0 0.4313 -1.0733 0.4313 -1.0733 -0.4629 0.1860 1.1519 -0.1997 0.4968 0.0802 -1.2363
cl10 8003618.23 813198.00  860.0 0.4314 -1.0736 0.4314 -1.0736 -0.4631 0.1861 1.1526 -0.1998 0.4972 0.0803 -1.2373
cli1 8003623.23 813201.00  860.0 04318 -1.0727 0.4318 -1.0727 -0.4632 0.1864 1.1507 -0.2000 0.4969 0.0805 -1.2344
trl 7975053.23 837145.43  820.0 0.4306 -1.9278 0.4306 -1.9278 -0.8301 0.1854 3.7162 -0.3574 1.6002 0.0798 -7.1640
tr2 7975050.23 837147.43  820.0 0.4303 -1.9272 0.4303 -1.9272 -0.8293 0.1852 3.7141 -0.3569 15982 0.0797 -7.1578
tr3 7975056.23 837135.43  820.0 0.4303 -1.9274 0.4303 -1.9274 -0.8293 0.1852 3.7147 -0.3569 1.5984 0.0797 -7.1595
tr4 7975059.23 837138.43  820.0 0.4303 -1.9275 0.4303 -1.9275 -0.8294 0.1851 3.7153 -0.3569 1.5986 0.0797 -7.1613
tr5 7975057.23 837132.43  820.0 0.4303  -1.9277 0.4303 -1.9277 -0.8294 0.1851 3.7159 -0.3568 15988 0.0796 -7.1631
tré 7975049.23 837149.43  820.0 0.4303 -1.9278 0.4303 -1.9278 -0.8295 0.1851 3.7166 -0.3569 15991 0.0796 -7.1650
tr7 7975047.23 837151.43  820.0 0.4302 -1.9280 0.4302 -1.9280 -0.8295 0.1851 3.7171 -0.3569 15992 0.0796 -7.1666
tr8 797504523 837140.43  820.0 0.4302 -1.9281 0.4302 -1.9281 -0.8295 0.1851 3.7178 -0.3569 15994 0.0796 -7.1684
tr9 7975050.23 837141.43  820.0 0.4302 -1.9283 0.4302 -1.9283 -0.8295 0.1851 3.7184 -0.3568 15996 0.0796 -7.1702
tr10 7975054.23 837142.43  820.0 0.4309 -1.9283 0.4309 -1.9283 -0.8310 0.1857 3.7184 -0.3581 1.6024 0.0800 -7.1701
1z1 8175272.13 840505.54  900.0 0.0796 1.7146 0.0796 1.7146 0.1364 0.0063 2.9399 0.0109 0.2339 0.0005 5.0407
122 8175269.13 840507.54  900.0 0.0796 1.7144 0.0796 1.7144 0.1364 0.0063 2.9392 0.0109 0.2338 0.0005 5.0389
123 8175275.13 840509.54  900.0 0.0795 1.7142 0.0795 1.7142 0.1363 0.0063 29386 0.0108 0.2337 0.0005 5.0375
1z4 8175264.13 840498.54  900.0 0.0795 1.7141 0.0795 1.7141 0.1363 0.0063 29381 0.0108 0.2336 0.0005 5.0361
125 8175277.13 840492.54  900.0 0.0795 1.7139 0.0795 1.7139 0.1363 0.0063 2.9375 0.0108 0.2335 0.0005 5.0347
126 8175273.13 840510.54  900.0 0.0795 1.7138 0.0795 1.7138 0.1362 0.0063 2.9370 0.0108 0.2334 0.0005 5.0334
127 8175262.13 840512.54  900.0 0.0794 1.7136 0.0794 1.7136 0.1361 0.0063 29365 0.0108 0.2333 0.0005 5.0319
128 8175268.13 840490.54  900.0 0.0794 1.7135 0.0794 1.7135 0.1361 0.0063 29359 0.0108 0.2332 0.0005 5.0305
129 8175280.13 840495.54  900.0 0.0794 1.7133 0.0794 1.7133 0.1360 0.0063 2.9354 0.0108 0.2331 0.0005 5.0291
1210 8175267.13 840493.54  900.0 0.0801 1.7133 0.0801 1.7133 0.1373 0.0064 2.9353 0.0110 0.2352 0.0005 5.0291
1z11 8175265.13 840501.54  900.0 0.0795 1.7144 0.0795 1.7144 0.1363 0.0063 29392 0.0108 0.2336 0.0005 5.0391
ctl 7993071.07 827482.28  880.0 0.7304 -0.9231 0.7304 -0.9231 -0.6742 0.5334 0.8522 -0.4924 0.6224 0.3896 -0.7867
ct2 7993068.07 827486.28  880.0 0.7299  -0.9220 0.7299 -0.9220 -0.6729 0.5327 0.8501 -0.4911 0.6205 0.3888 -0.7838
ct3 7993065.07 827489.28  880.0 0.7299  -0.9222 0.7299 -0.9222 -0.6730 0.5327 0.8504 -0.4912 0.6206 0.3888 -0.7842
ct4 7993060.07 827479.28  880.0 0.7299  -0.9224 0.7299 -0.9224 -0.6733 0.5327 0.8509 -0.4914 0.6210 0.3888 -0.7849
cts 7993079.07 827470.28  880.0 0.7299  -0.9226 0.7299 -0.9226 -0.6734 0.5327 0.8512 -0.4915 0.6213 0.3888 -0.7854
cté 7993081.07 827474.28  880.0 0.7299  -0.9227 0.7299 -0.9227 -0.6735 0.5328 0.8515 -0.4916 0.6215 0.3889 -0.7857
ct7 7993074.07 827480.28  880.0 0.7285 -0.9232 0.7285 -0.9232 -0.6725 0.5307 0.8523 -0.4899 0.6209 0.3866 -0.7868
ct8 7993076.07 827475.28  880.0 0.7298  -0.9231 0.7298 -0.9231 -0.6737 0.5326 0.8521 -0.4917 0.6219 0.3887 -0.7866
ct9 7993062.07 827476.28  880.0 0.7298  -0.9232 0.7298 -0.9232 -0.6737 0.5326 0.8524 -0.4917 0.6220 0.3886 -0.7869
ctl0 7993066.07 827481.28  880.0 0.7305 -0.9233 0.7305 -0.9233 -0.6744 0.5336 0.8524 -0.4926 0.6227 0.3898 -0.7870
ctll 7993077.07 827472.28  880.0 0.7298  -0.9220 0.7298 -0.9220 -0.6729 0.5327 0.8501 -0.4911 0.6204 0.3888 -0.7838
ctl2 7993073.07 827471.28  880.0 0.7302  -0.9232 0.7302 -0.9232 -0.6741 0.5332 0.8523 -0.4923 0.6223 0.3894 -0.7868
ctl3 7993067.07 827487.28  880.0 0.7295  -0.9222 0.7295 -0.9222 -0.6727 0.5321 0.8505 -0.4907 0.6204 0.3881 -0.7843
crl 8097229.66 870406.08  890.0 0.5858 0.6248 0.5858 0.6248 0.3660 0.3432 0.3903 0.2144 0.2287 0.2010 0.2439
cr2 8097231.66 870416.08  890.0 0.5854 0.6256 0.5854 0.6256 0.3662 0.3427 0.3914 0.2144 0.2291 0.2006  0.2449
cr3 8097219.66 870401.08  890.0 0.5854 0.6255 0.5854 0.6255 0.3661 0.3427 0.3912 0.2143 0.2290 0.2006  0.2447
crd 8097225.66 870403.08  890.0 0.5854 0.6253 0.5854 0.6253 0.3660 0.3427 0.3910 0.2143 0.2289 0.2006  0.2445
cr5 8097235.66 870409.08  890.0 0.5853 0.6251 0.5853 0.6251 0.3659 0.3426 0.3908 0.2142 0.2288 0.2006  0.2443
cré 8097224.66 870399.08  890.0 0.5853 0.6250 0.5853 0.6250 0.3658 0.3426 0.3906 0.2141 0.2286 0.2005 0.2441
cr7 8097222.66 870395.08  890.0 0.5853 0.6248 0.5853  0.6248 0.3657 0.3426 0.3904 0.2141 0.2285 0.2005 0.2439
cr8 8097234.66 870392.08  890.0 0.5853 0.6247 0.5853  0.6247 0.3656 0.3426 0.3902 0.2140 0.2284 0.2005 0.2438
cr9 8097233.66 870412.08  890.0 0.5853 0.6245 0.5853 0.6245 0.3655 0.3425 0.3900 0.2139 0.2283 0.2005 0.2436
crl0 8097239.66 870410.08  890.0 0.5860 0.6245 0.5860 0.6245 0.3659 0.3434 0.3900 0.2144 0.2285 0.2012 0.2436
crll 8097215.66 870403.08  890.0 0.5854 0.6258 0.5854 0.6258 0.3663 0.3427 0.3916 0.2144 0.2292 0.2006  0.2451
crl2 8097212.66 870400.08  890.0 0.5855 0.6257 0.5855 0.6257 0.3664 0.3429 0.3914 0.2145 0.2292 0.2008  0.2449
crl3 8097218.66 870404.08  890.0 0.5852 0.6254 0.5852 0.6254 0.3660 0.3425 0.3912 0.2142 0.2289 0.2004  0.2447
crl4 8097220.66 870408.08  890.0 0.5852 0.6252 0.5852 0.6252 0.3659 0.3424 0.3909 0.2141 0.2287 0.2004 0.2444
crl5 8097221.66 870391.08  890.0 0.5856 0.6251 0.5856 0.6251 0.3661 0.3429 0.3908 0.2144 0.2288 0.2008  0.2443
crl6 8097230.66 870394.08  890.0 0.5850 0.6249 0.5850 0.6249 0.3656 0.3423 0.3906 0.2139 0.2285 0.2002  0.2441
crl7 8097236.66 870390.08  890.0 0.5853 0.6248 0.5853 0.6248 0.3657 0.3426 0.3903 0.2140 0.2284 0.2005 0.2438
crl8 8097227.66 870414.08  890.0 0.5852 0.6247 0.5852 0.6247 0.3656 0.3425 0.3902 0.2140 0.2284 0.2004 0.2438
scl 8161457.40 705374.29  840.0 -1.2133 0.5328 -1.2133  0.5328 -0.6464 1.4721 0.2839 0.7843 -0.3444 -1.7862 0.1512
sc2 8161463.40 705376.29  840.0 -1.2134 0.5328 -1.2134  0.5328 -0.6465 1.4723 0.2838 0.7844 -0.3444 -1.7865 0.1512
sc3 8161459.40 705378.29  840.0 -1.2135 0.5328 -1.2135 0.5328 -0.6465 1.4725 0.2838 0.7845 -0.3444 -1.7868 0.1512
sc4 8161461.40 705382.29  840.0 -1.2135 0.5327 -1.2135 0.5327 -0.6465 1.4726 0.2838 0.7845 -0.3444 -1.7871 0.1512
sc5 8161453.40 705372.29  840.0 -1.2136 0.5327 -1.2136  0.5327 -0.6465 1.4728 0.2838 0.7846 -0.3444 -1.7874 0.1512
sc6 8161463.40 705370.29  840.0 -1.2137 0.5327 -1.2137  0.5327 -0.6465 1.4730 0.2838 0.7847 -0.3444 -1.7877 0.1512
sc7 8161455.40 705368.29  840.0 -1.2137 0.5327 -1.2137  0.5327 -0.6465 1.4732 0.2838 0.7847 -0.3444 -1.7881 0.1512
sc8 8161449.40 705369.29  840.0 -1.2138 0.5327 -1.2138  0.5327 -0.6466 1.4734 0.2837 0.7848 -0.3444 -1.7884 0.1511
sc9 8161450.40 705371.29  840.0 -1.2139 0.5327 -1.2139  0.5327 -0.6466 1.4736 0.2837 0.7849 -0.3444 -1.7887 0.1511
sc10 8161447.40 705375.29  840.0 -1.2140 0.5326 -1.2140  0.5326 -0.6466 1.4737 0.2837 0.7850 -0.3444 -1.7890 0.1511
scll 8161451.40 705373.29  840.0 -1.2134 0.5328 -1.2134  0.5328 -0.6464 1.4723 0.2838 0.7844 -0.3444 -1.7864 0.1512



Continuacao S3

85

Amostra UTM PCA Polindmio de ordem 3 completo
Norte(m) Leste(m)  Alt(m) PC1 (X) PC2(Y) X Y XY X Y XY XY X Y

scl2 8161464.40 705377.29  840.0 -1.2134 0.5328 -1.2134 0.5328 -0.6465 1.4724 0.2838 0.7844 -0.3444 -1.7867 0.1512
scl3 8161458.40 705365.29  840.0 -1.2135 0.5327 -1.2135 0.5327 -0.6465 1.4726 0.2838 0.7845 -0.3444 -1.7870 0.1512
scl4 8161465.40 705363.29  840.0 -1.2136  0.5327 -1.2136 05327 -0.6465 1.4727 0.2838 0.7846 -0.3444 -1.7873  0.1512
sc15 8161454.40 705360.29  840.0 -1.2136  0.5327 -1.2136 05327 -0.6465 14729 0.2838 0.7846 -0.3444 -1.7875 0.1512
scl6 8161466.40 705380.29  840.0 -1.2137 0.5327 -1.2137 0.5327 -0.6465 1.4731 0.2838 0.7847 -0.3444 -1.7879 0.1512
scl7 8161452.40 705381.29  840.0 -1.2137 0.5327 -1.2137  0.5327 -0.6466 1.4732 0.2838 0.7847 -0.3444 -1.7881 0.1512
sc18 8161469.40 705364.29  840.0 -1.2138  0.5327 -1.2138 05327 -0.6466 14734 0.2837 0.7848 -0.3444 -1.7884 0.1511
sc19 8161455.40 705363.29  840.0 -1.2139  0.5327 -1.2139 05327 -0.6466 14736 0.2837 0.7849 -0.3444 -1.7888  0.1511
sc20 8161467.40 705367.29  840.0 -1.2140 0.5326 -1.2140 0.5326 -0.6466 1.4737 0.2837 0.7850 -0.3444 -1.7891 0.1511
sc21 8161457.40 705369.29  840.0 -1.2133 0.5328 -1.2133  0.5328 -0.6464 1.4721 0.2839 0.7843 -0.3444 -1.7861 0.1512
sc22 8161461.40 705368.29  840.0 -1.2135  0.5327 -1.2135 05327 -0.6465 14725 0.2838 0.7845 -0.3444 -1.7868 0.1512
sc23 8161467.40 705361.29  840.0 -1.2135  0.5327 -1.2135 05327 -0.6465 14727 0.2838 0.7845 -0.3444 -1.7872 0.1512
sc24 8161462.40 705366.29  840.0 -1.2138 0.5327 -1.2138 0.5327 -0.6466 1.4733 0.2838 0.7848 -0.3444 -1.7882 0.1511
cal 8045272.27 842011.57  930.0 0.9507 0.4329 0.9507 0.4329 0.4116 0.9038 0.1874 0.3913 0.1782 0.8593  0.0811
ca2 8045271.27 842027.67  930.0 0.9507  0.4328 0.9507 0.4328 0.4114 0.9038 0.1873 03911 0.1780 0.8592  0.0810
ca3 8045275.27 842024.57  930.0 0.9507  0.4326 0.9507 0.4326 04112 0.9038 0.1871 03910 0.1779 0.8592  0.0809
ca4 8045274.27 842029.37  930.0 0.9506 0.4324 0.9506 0.4324 0.4111 0.9037 0.1870 0.3908 0.1778 0.8591  0.0809
cab 8045273.27 842025.57  930.0 0.9506 0.4323 0.9506 0.4323 0.4109 0.9037 0.1869 0.3906 0.1776 0.8591  0.0808
cab 8045279.27 842023.07  930.0 0.9506  0.4321 0.9506 0.4321 0.4108 0.9037 0.1867 0.3905 0.1775 0.8590 0.0807
ca7 8045277.27 842028.57  930.0 0.9506  0.4320 0.9506 0.4320 0.4106 0.9036 0.1866 0.3903 0.1774 0.8589  0.0806
ca8 8045278.27 842021.27  930.0 0.9506 0.4318 0.9506 0.4318 0.4104 0.9036 0.1865 0.3902 0.1772 0.8589  0.0805
ca9 8045270.27 842020.57  930.0 0.9505 0.4316 0.9505 0.4316 0.4103 0.9035 0.1863 0.3900 0.1771 0.8588  0.0804
cal0 8045260.27 842009.57  930.0 0.9513  0.4316 09513 0.4316 0.4106 0.9049 0.1863 0.3906 0.1772 0.8608 0.0804
call 8045269.27 842007.57  930.0 0.9506  0.4329 0.9506 0.4329 0.4115 0.9037 0.1874 03912 0.1781 0.8590 0.0811
cal2 8045263.27 842008.57  930.0 0.9506 0.4328 0.9506 0.4328 0.4114 0.9036 0.1873 0.3911 0.1780 0.8590 0.0811
cal3 8045261.27 842006.57  930.0 0.9506 0.4325 0.9506 0.4325 0.4112 0.9037 0.1871 0.3909 0.1779 0.8591  0.0809
cal4 8045264.27 842004.57  930.0 0.9507  0.4325 0.9507 0.4325 0.4112 0.9038 0.1871 0.3909 0.1778 0.8593  0.0809
cals 8045268.27 842000.57  930.0 0.9507  0.4322 0.9507 0.4322 0.4109 0.9039 0.1868 0.3907 0.1776 0.8594  0.0808
cal6 8045266.27 842008.57  930.0 0.9510 0.4322 0.9510 0.4322 0.4110 0.9045 0.1868 0.3909 0.1777 0.8602 0.0807
cal7 8045262.27 842018.57  930.0 0.9504 0.4319 0.9504 0.4319 0.4105 0.9033 0.1865 0.3901 0.1773 0.8585 0.0806
cal8 8045265.27 842019.57  930.0 0.9510  0.4319 0.9510 0.4319 0.4108 0.9044 0.1866 0.3906 0.1774 0.8601 0.0806
cal9 8045267.27 842012.57  930.0 0.9507  0.4317 0.9507 0.4317 0.4104 0.9039 0.1864 03902 0.1772 0.8594  0.0805
ca20 8045280.27 842017.57  930.0 0.9507 0.4316 0.9507 0.4316 0.4104 0.9039 0.1863 0.3901 0.1771 0.8594 0.0804
ca2l 8045282.27 842016.57  930.0 0.9511 0.4321 0.9511 0.4321 0.4109 0.9046 0.1867 0.3909 0.1775 0.8604 0.0807
ca22 8045281.27 842015.57  930.0 0.9502  0.4327 0.9502 0.4327 04111 0.9028 0.1872 0.3907 0.1779 0.8578 0.0810
ca23 8045283.27  842010.57  930.0 0.9511  0.4319 0.9511  0.4319 0.4108 0.9046 0.1866 0.3907 0.1774 0.8604  0.0806




S4. Matriz dos constituintes quimicos dos 6leos essenciais (média >1%).

Amostra 2 5 9 11 18 20 24 35 37 43 44  MH MO M SH SO S ou Total

gol 0.00 7.39 1.03 0.52 0.22 0.00 13.88 0.60 0.00 1.00 0.00 17.31 250 19.81 65.90 3.88 69.78 0.00 89.59
go2 7.71 0.00 1.33 0.52 0.00 17.07 13.87 0.00 0.00 0.00 000 17.77 1.85 19.62 50.26 2.76  53.02 0.40 73.04
go3 321 0.40 0.00 0.00 0.00 0.00 15.30 0.79 1.46 3.34 0.00 7.13 0.72 785 59.74 10.05 69.79 0.00 77.64
go4 113 0.00 6.94 3.16 7.58 14.23 25.88 7.37 10.77 6.89 244 1210 133 1343 67.35 1056 77.91 0.00 91.34
go5 0.00 0.00 0.00 0.00 39.03 2289 253 0.44 19.29 0.00 385 0.00 0.94 094 86.13 8.84 9497 0.00 95.91
go6 4.82 5.66 0.89 0.00 0.00 0.00 5.29 0.00 0.92 249 0.00 14.34 061 1495 4156 23.03 64.59 0.00 79.54
go7 0.00 0.00 1893 0.00 1.28 5.94 8.97 0.00 260 12.09 0.00 20.56 067 2123 3136 20.78 52.14 0.00 73.37
go8 0.00 0.65 0.00 0.00 10.58 0.00 10.79 0.00 11.93 591 9.70 3.07 2.68 575 4476 3383 7859 0.90 85.24
go9 0.00 5.58 2.12 0.00 0.00 10.04 8.84 34.49 3.19 516 0.68 18.94 162 2056 64.13 1226 76.39 0.82 97.77
gol0 0.00 8.09 2.33 0.81 0.00 8.44 8.96 24.08 3.93 520 0.00 2247 0.00 2247 5227 1041 62.68 0.00 85.15
goll 23.39 19.67 3.98 0.00 0.00 0.00 920 17.73 1.43 212 0.00 50.22 1.38 51.60 43.00 212 4512 2.66 99.38
cl1 12.36 2.01 3.50 0.00 14.18 1087 21.01 0.00 0.00 1.02 257 1892 6.83 2575 63.26 6.73  69.99 0.00 95.74
cl2 6.99 0.00 2.57 0.00 198 1933 20.65 4.09 6.70 0.00 000 11.30 271 1401 64.35 6.27 70.62 2.33 86.96
cl3 1177 2.61 311 0.00 16.77 1323 4.15 0.00 18.29 060 599 1817 6.13 2430 5594 1238 68.32 0.96 93.58
cla 0.00 0.00 0.00 0.00 10.26 16.08 2.86 0.00 15.94 0.00 7.23 0.00 3.49 349 4611 2476 70.87 6.01 80.37
cls 0.00 1.36 2.76 0.00 16.69 19.59 2.44 0.00 18.12 0.00 6.17 1216 381 1597 5851 10.61 69.12 0.00 85.09
clé 0.00 0.00 0.00 217 12.04 0.00 2.33 454 1222 131 717 2.93 0.00 293 5845 2676 8521 0.00 88.14
cl7 0.00 1.12 1.78 0.00 13.68 0.00 2.65 0.78 17.85 0.77 817 6.92 0.83 7.75 56.79 1555 72.34 0.00 80.09
cl8 0.00 0.00 0.00 589 1366 36.90 3.09 234 1353 0.00 234 8.46 227 10.73 74.84 9.16 84.00 0.98 95.71
cl9 0.00 1.32 0.00 7.78 1467 1235 1329 1817 0.00 5.84 0.00 10.60 0.00 10.60 60.81 5.84 66.65 0.00 77.25
cl10 0.00 2.14 1.36 11.00 1272 2113 3.15 257 13.00 000 217 2135 382 2517 56.90 411 61.01 0.00 86.18
cl11 2.00 0.00 111 0.00 1274 1157 1.65 316 18.17 0.00 0.00 311 1.16 427 57.83 9.12 66.95 2.26 73.48
trl 0.00 0.00 0.00 205 1031 1211 23.09 0.48 13.04 1132 4.43 3.10 0.74 384 6115 27.43 8858 0.00 92.42
tr2 0.00 0.00 0.00 0.00 2373 1550 1.52 0.00 21.85 0.00 6.47 1.45 0.70 215 8117 1126 9243 0.51 95.09
tr3 0.00 0.00 0.49 9.35 8.69 851 17.81 0.41 0.00 7.14 136 12.09 322 1531 6559 1347 79.06 0.57 94.94
tr4 0.00 0.00 0.00 8.42 113 17.86 17.86 311 3.14 1080 0.00 10.50 115 1165 5045 15.83 66.28 0.00 77.93
tr5 1.39 0.72 2.08 440 1076 1758 17.95 11.66 0.00 6.30 3.08 9.69 511 1480 6235 1551 77.86 0.00 92.66
tré 0.00 0.00 0.43 0.00 1373 35.03 3.02 239 10.94 0.00 4.68 0.43 6.56 6.99 6871 1472 83.43 0.52 90.94
tr7 0.00 117 051 538 1264 33.80 2.94 238 1352 0.00 257 8.34 195 1029 7118 1211 8329 0.66 94.24
tr8 7.69 2.16 2.54 0.00 9.48 15.35 391 0.00 14.88 0.00 205 1269 266 1535 64.82 10.70 75.52 0.00 90.87
tr9 0.63 0.42 0.65 0.00 7.71  12.08 3.57 0.58 10.50 2.02 558 170 227 397 49.62 3545 85.07 0.00 89.04
trlo 10.73 2.81 3.04 0.00 8.26 13.59 2.07 058 11.81 0.00 297 1811 451 2262 5372 1592 69.64 1.08 93.34
Iz1 0.00 0.00 1981 0.39 0.00 548 11.59 0.00 0.56 0.00 0.00 26.26 316 2942 3235 297 3532 0.83 65.57
1z2 0.00 0.88 1.03 0.00 10.07 8.52 9.95 0.58 10.77 556 9.42 4.09 3.02 711 4251 29.08 7159 0.00 78.70
1z3 7.93 0.00 3.25 0.00 1479 1254 14.56 0.00 0.00 452 6.14 14.05 338 1743 56.26 1845 7471 2.07 94.21
1z4 11.26 4.16 3.95 0.00 17.11 8.72 9.46 0.61 9.88 2.67 590 20.54 829 28.83 4847 1625 64.72 0.61 94.16
125 0.00 0.61 1.13 0.00 11.22 9.64 11.79 0.00 0.00 462 9.80 3.34 3.25 6.59 47.18 26.88 74.06 0.00 80.65
126 0.00 0.00 9.15 0.04 1525 0.00 898 11.32 0.00 456 808 13.86 058 1444 47.17 2213 69.30 0.00 83.74
127 0.00 0.00 0.00 0.00 1999 14.87 10.30 1.03 17.07 2.82 8.01 0.00 0.46 0.46 66.92 2307 89.99 1.16 91.61
1z8 0.00 1.78 1.31 3.77 1434 0.00 11.73 0.00 14.78 591 743 1237 159 1396 5591 23.68 79.59 0.00 93.55
129 0.00 0.83 0.55 212 1468 14.03 14.21 0.00 17.17 509 7.51 6.61 0.00 6.61 61.05 1954 80.59 0.00 87.20
1z10 311 0.00 0.88 115 6.90 13.99 13.12 0.00 9.33 3.26 3.97 6.29 0.00 6.29 5047 1229 62.76 1.09 70.14
1z11 0.00 0.00 0.00 7.05 16.99 0.00 220 0.46  13.09 0.77 6.34 9.29 0.58 9.87 60.22 2266 82.88 1.54 94.29
ctl 0.00 0.00 0.00 0.00 1041 1518 16.34 0.00 0.00 0.00 244 0.00 0.00 0.00 73.23 2.44 7567 1.67 77.34
ct2 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 6.35 7.91 0.77 9.98 0.00 494 0.00 0.00 0.00 43.04 1930 62.34 0.00 62.34
ct3 0.00 0.00 0.00 556 10.05 19.75 19.71 1.90 11.95 7.06 2.47 7.58 1.29 8.87 66.93 17.54 84.47 0.52 93.86
ct4 16.49 3.25 4.76 0.00 1049 1621 16.88 214 8.79 0.00 206 2450 10.10 3460 59.61 3.97 6358 0.00 98.18
cts 7.89 0.00 2.28 10.65 6.51 12.65 21.59 119 7.51 5.44 124 2587 332 2919 52.95 9.18 6213 0.51 91.83
cté 1.82 0.00 0.00 2.39 8.64 17.33 1867 0.00 12.64 1134 334 4.21 0.59 480 57.89 2534 83.23 1.47 89.50
ct7 9.90 1.37 22.65 0.00 16.17 1111 10.40 0.00 14.85 0.00 516 3463 203 36.66 52.53 7.92  60.45 0.00 97.11
ct8 7.03 1.91 2.64 0.00 219 16.66 2.36 3.50 5.20 055 0.00 11.58 292 1450 6231 1216 74.47 0.98 89.95
ct9 0.54 0.00 457 0.00 8.60 11.42 9.76 227 1275 535 8.29 511 2.38 7.49 49.87 3091 80.78 0.77 89.04
ctl0 0.00 259 14.83 0.00 10.44 1327 12.08 1.97 9.28 0.00 393 3389 5.44 39.33 48.48 6.67 55.15 0.00 94.48
ctll 0.00 111 8.62 0.00 8.56 13.34 10.80 205 12.87 322 613 16.34 241 1875 51.89 1868 70.57 0.00 89.32
ctl2 0.00 0.00 2.78 0.00 6.94 8.17 8.75 1.69 1052 341 925 4.71 0.94 565 3848 3417 7265 113 79.43
ctl3 0.00 3.60 24.94 0.00 16.30 10.72 0.00 0.00 9.30 0.00 594 43.66 6.00 49.66 37.37 594 4331 0.00 92.97
crl 12.82 6.44 2.90 0.00 1534 3022 3.11 0.00 18.99 0.00 253 2250 3.07 2557 6843 3.44 7187 0.00 97.44
cr2 9.71 6.95 2.05 0.00 9.25 44.99 3.30 1.23 1259 0.00 144 1962 112 20.74 75.06 420 79.26 0.00  100.00
cr3 3.59 3.12 1.05 1579 0.65 2498 23.12 2.50 2.85 0.00 0.00 3176 116 3292 61.86 178 63.64 0.00 96.56
cr4 3.72 2.50 0.76 10.52 14.92 32.60 3.24 0.00 23.13 0.00 058 19.95 028 20.23 75.63 1.47 7710 0.00 97.33
cr5 3.37 2.97 0.66 0.00 11.40 49.69 4.28 0.00 18.22 0.00 179 8.46 0.57 9.03 84.76 2,51 87.27 3.01 99.31
cré 0.00 0.00 0.00 11.50 6.31 29.76 2573 1.36 1207 1.86 0.68 15.87 0.41 16.28 78.46 2.54 81.00 2.17 99.45
cr7 2.70 2.34 0.60 14.91 8.75 2419 2230 0.00 0.00 0.00 0.90 2467 098 25.65 70.50 151 7201 0.00 97.66
cr8 8.31 8.49 1.56 0.00 15.06 31.04 321 0.00 21.74 0.00 200 2033 226 2259 7241 491  77.32 0.00 99.91
cr9 294 2.44 0.62 2255 8.13 17.62 16.52 11.66 0.00 249 169 36.00 0.94 3694 5481 471  59.52 2.98 99.44
crl0 4.70 4.06 0.93 0.00 031 77.20 4.65 0.00 0.74 0.00 0.00 11.23 1.74 1297 8290 136 84.26 2.06 99.29
crll 4.04 3.94 0.77 19.57 9.83 34.34 3.02 0.00 13.27 0.00 0.67 34.50 0.80 3530 60.94 126 62.20 250 100.00
crl2 5.24 6.50 1.35 0.00 0.52 24.90 0.37 0.90 25.65 0.00 0.00 30.36 0.61 3097 60.23 136 6159 0.00 92.56
crl3 0.00 0.00 0.00 39.03 0.49 32.84 1.75 222 2.40 0.00 0.00 49.25 1.70 50.95 4557 0.00 4557 2.09 98.61
crl4 1.23 0.00 6.52 4.40 1241 1516 1438 0.66 14.18 368 460 1277 1570 2847 58.06 10.09 68.15 0.00 96.62
crl5 5.00 3.92 0.90 0.00 8.31 27.90 3.89 0.00 13.12 0.00 1.49 9.82 050 10.32 79.98 9.08 89.06 0.00 99.38
crlé 0.00 0.00 0.00 0.00 0.87 13.08 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 1.19 1.40 259 7043 280 73.23 5.09 80.91
crl7 2.01 0.00 25.30 0.00 0.00 10.34 114 1449 1.49 0.00 0.00 39.10 7.09 46.19 47.56 0.00 47.56 2.19 95.94
crl8 0.00 0.00 0.00 0.00 1.03 54.09 4.30 191 17.00 0.00 0.76 0.94 1.15 2.09 8532 142 86.74 1.40 90.23
scl 8.85 12.26 1.09 0.00 0.00 16.59 13.40 0.00 0.00 0.00 0.00 2581 1.19 27.00 46.02 0.56 46.58 0.00 73.58
sc2 3.42 2.68 0.65 8.92 9.28 2811 2427 0.26 14.90 0.00 057 1854 050 19.04 77.83 229 80.12 0.00 99.16
sc3 0.00 0.00 0.00 3815 0.00 0.00 7.83 0.00 0.58 0.00 0.00 47.78 1.03 4881 36.84 0.00 36.84 0.47 86.12
sc4 2.72 2.26 8.82 0.00 0.00 20.01 1112 34.89 2.70 115 0.00 14.26 051 1477 77.05 454 8159 0.00 96.36
sc5 3.61 4.73 1.07 0.78 0.00 11.65 9.94 3497 3.22 0.00 0.00 2290 0.46 2336 68.81 2.13  70.94 0.00 94.30
sc6 2.07 2.06 0.90 0.00 552 38.44 4.43 0.00 0.00 0.00 0.00 6.24 0.57 6.81 88.97 0.00 88.97 0.00 95.78
sc7 7.64 1076 1.80 0.00 0.00 17.55 6.92 26.19 2.24 0.00 0.00 3549 0.50 35.99 60.61 0.00 60.61 0.00 96.60
sc8 13.11 11.16 29.93 0.00 0.00 5.86 8.35 1871 1.81 0.00 0.00 57.28 092 5820 38.76 0.00 38.76 0.00 96.96
sc9 2.50 2.06 078 11.86 11.58 20.10 17.75 0.00 16.75 0.00 0.00 20.76 0.46 2122 67.64 146 69.10 0.00 90.32
scl0 3.27 4.06 0.00 0.00 0.00 1461 2205 3431 3.19 0.00 0.00 8.70 0.00 8.70 82.56 1.80 84.36 0.00 93.06
scll 1442 16.64 16.35 0.00 0.00 7.08 1053 21.86 1.61 0.97 0.00 4896 173 50.69 45.69 1.83 47.52 0.00 98.21
sc12 0.00 0.00 0.00 21.93 7.53 36.53 0.00 150 1161 0.00 090 29.71 1.36 31.07 62.80 3.95 66.75 0.00 97.82
scl13 6.01 3.39 1.46 0.00 10.75 4158 3.30 0.00 10.26 0.00 0.00 10.86 1.65 1251 66.58 3.01 69.59 7.54 89.64
scl4 13.21 10.45 2.48 0.00 6.33 26.78 3.04 0.00 8.80 0.00 059 28.07 2.96 31.03 65.22 0.59 65.81 3.16  100.00
sc15 6.26 3.45 1.48 0.00 11.08 43.17 3.36 0.46 1037 0.00 4.63 11.19 166 12.85 69.88 15.00 84.88 0.00 97.73
sc16 8.78 891 16.87 0.00 0.00 0.00 3.93 3.26 0.00 0.00 0.00 40.63 235 4298 28.70 0.00 28.70 0.76 72.44
sc17 11.57 11.08 19.36 0.00 0.00 20.27 0.00 4.17 0.00 0.00 0.00 43.46 151 4497 4394 4.22  48.16 0.00 93.13
sc18 10.46 7.94 211 0.00 6.37 8.69 8.17 24.82 9.06 0.00 4.40 2051 121 2172 6236 7.24  69.60 2.49 93.81
sc19 7.57 8.66 10.14 8.97 0.00 0.00 15.90 8.08 0.68 0.00 0.00 3579 0.00 3579 40.48 071 4119 0.00 76.98
sc20 15.72 15.58 2.49 0.00 0.00 23.80 1.31 0.00 0.00 0.00 0.00 33.79 1.30 35.09 40.46 238 42.84 0.00 77.93
sc21 3.56 1.96 0.72 0.00 0.39 49.01 253 2119 1.93 0.00 0.00 11.91 0.85 1276 81.46 0.47 81.93 291 97.60
sc22 4.29 3.56 0.74 25.98 595 17.58 16.27 112 9.87 0.00 0.00 4225 1.03 43.28 53.83 155 55.38 0.00 98.66
sc23 9.63 7.60 2.36 0.00 7.33 3257 3.63 0.00 13.18 0.00 0.00 19.59 422 2381 7239 0.00 72.39 0.00 96.20
sc24 411 4.71 0.80 19.73 575 18.07 151 21.74 10.55 0.00 0.00 34.61 0.77 3538 6247 130 63.77 0.00 99.15
cal 5.17 3.74 1.19 6.27 12.80 1356 1224 0.00 18.67 0.00 2.88 18.37 0.83 19.20 58.61 6.55 65.16 5.04 89.40
ca2 0.00 2.25 1.00 0.00 1394 27.35 2.62 0.00 16.15 1.00 4.06 8.04 0.00 8.04 6158 8.93 7051 0.00 78.55
ca3 9.46 4.04 2.80 0.00 48.66 0.00 3.28 1.68 9.23 0.00 073 17.10 173 18.83 68.06 2,65 70.71 0.00 89.54
cad 10.87 7.19 2.61 0.00 8.40 40.05 2.84 2.04 9.24 0.00 222 2125 111 2236 67.65 9.99 77.64 0.00  100.00
cab 4.64 3.25 0.83 9.80 6.74 2037 12.28 0.00 11.25 0.00 0.00 20.75 0.71 2146 67.64 0.00 67.64 6.60 95.70
cab 3.45 1.87 0.69 0.00 6.49 26.26 3.07 0.00 11.48 140 1.32 6.01 2.33 8.34 64.22 6.82 71.04 11.43 90.81
ca7 4.45 2.75 1.21 2.89 525 30.07 3.09 0.00 7.38 0.00 186 1282 151 1433 6213 6.39 6852 13.18 96.03
ca8 11.25 5.47 2.69 0.00 12.76 40.42 3.27 0.00 12.02 0.00 243 2025 0.00 20.25 69.06 3.78 7284 0.00 93.09
cag 4.71 2.00 1.42 000 1374 2056 18.81 21.06 0.00 0.00 367 8.13 0.00 813 74.17 8.04 8221 0.00 90.34
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calo 1.26 4.88 1.76 0.00 13.74 297 19.03 0.00 18.45 0.00 098 17.72 0.50 1822 55.46 181 57.27 1.26 76.75
call 16.40 10.22 4.10 0.00 0.98 9.91 0.00 0.00 1.47 0.00 0.00 30.72 4.05 3477 51.69 191 53.60 6.64 95.01
cal2 0.00 0.00 0.00 7.18 1272 1446 24.84 0.00 20.12 0.00 252 9.74 0.00 9.74  73.59 6.65 80.24 0.00 89.98
cal3 9.14 6.42 2.08 0.00 0.00 18.63 9.66 0.00 0.96 1.65 0.00 20.22 1.01 2123 68.73 1.65 70.38 3.39 95.00
cal4 0.00 0.00 0.00 6.26 12.47 13.67 24.50 0.00 20.26 8.94 181 8.48 0.71 919 7234 1255 84.89 3.62 97.70
cals 3.97 0.44 091 6.82 11.75 2334 21.34 0.00 18.19 0.00 103 1398 0.00 13.98 75.99 425 80.24 0.00 94.22
calé 18.03 0.00 5.41 0.00 8.31 20.01 10.44 278 0.00 242 170 28.88 154 3042 47.34 595 5329 0.00 83.71
cal7 12.37 0.00 2.99 0.00 0.00 11.89 8.12 0.00 1.28 0.00 000 2218 0.87 23.05 53.79 9.28 63.07 0.00 86.12
cal8 12.01 0.00 2.46 0.00 9.42 17.65 29.50 0.00 11.85 0.00 158 2161 057 2218 68.42 236 70.78 1.53 94.49
cal9 4.57 2.08 141 0.00 1290 1896 30.35 0.00 11.65 458 1.00 8.57 0.69 9.26 75.38 8.70 84.08 1.70 95.04
ca20 4.56 2.92 1.14 7.89 1.42 3043 173 5.84 5.70 0.00 0.00 20.39 1.07 21.46 60.90 1.38 6228 8.86 92.60
ca2l 8.68 7.25 2.03 0.00 8.64 2235 3214 0.00 10.34 162 077 21.23 1.08 2231 7347 2.89 76.36 1.06 99.73
ca22 12.63 777 2.97 0.00 14.03 3273 2.87 0.00 13.29 0.00 0.00 2528 098 26.26 64.26 2.10 66.36 4.88 97.50
ca23 3.76 1.42 1.55 0.00 113 2559 1578 9.05 4.00 1.00 0.00 6.73 1.38 8.11 79.09 570 84.79 0.00 92.90

S5. Matriz dos constituintes quimicos rearranjados de acordo com os esqueletos carbdnicos
normalizados.

Amostras _ Triciclano Canfano Mircano Mentano  Aromadendrano  Copaano _ Cariofilano  Guaiano Humulano Cadinano  Eudesmano  Out-nucleos

gol 0.00 8.25 3.74 2.57 0.00 0.25 20.14 3.08 16.61 5.34 32.48 7.56
go2 10.56 0.00 1291 3.18 13.43 0.00 23.37 5.63 18.99 0.00 9.20 2.62
go3 4.13 0.52 111 0.93 0.00 0.00 24.55 4.87 24.01 5.96 28.05 5.87
go4 1.24 0.00 5.87 7.60 0.00 8.30 16.93 0.77 35.88 23.43 0.00 0.00
go5 0.00 0.00 0.98 0.00 0.00 40.69 27.14 0.00 2.64 26.62 0.00 1.93
go6 6.06 7.12 4.50 112 0.00 0.00 6.85 0.00 9.78 2.78 44.44 17.35
go7 0.00 0.00 0.00 26.71 0.00 1.74 17.55 211 28.70 3.54 17.40 2.22
go8 0.00 1.51 1.54 1.78 0.00 12.41 15.34 0.00 19.59 32.25 0.00 15.57
go9 0.00 571 513 3.83 0.00 0.00 15.21 2.01 14.32 39.98 0.00 13.81
gol0 0.00 9.50 0.95 2.74 0.00 0.00 13.94 2.98 16.63 33.65 0.00 19.61
goll 23.54 19.79 2.79 5.81 0.00 0.00 10.87 0.86 11.39 19.28 0.00 5.69
cll 12.91 3.43 1.31 7.29 0.00 14.81 11.35 0.00 23.01 4.72 15.93 3.28
cl2 8.04 0.00 2.00 6.07 0.00 2.28 22.23 2.98 23.75 21.29 0.00 11.37
cl3 12.58 3.96 0.46 7.23 0.00 17.92 16.26 0.00 5.08 29.69 0.00 5.09
cl4 0.00 0.92 0.00 3.42 0.00 12.77 28.23 0.00 3.56 39.03 0.00 12.07
cl5 0.00 3.20 0.00 6.12 1.96 19.61 24.55 0.00 2.87 30.29 0.00 10.02
clé 0.00 0.00 3.32 0.00 0.00 13.66 33.05 119 4.13 37.86 0.00 6.78
cl7 0.00 1.40 0.00 3.26 0.00 17.08 29.50 0.00 4.27 37.83 0.00 6.66
cl8 0.00 0.00 11.21 0.00 0.00 14.27 42.15 1.30 3.23 25.43 0.00 2.41
cl9 0.00 171 12.01 0.00 0.00 18.99 15.99 0.00 24.76 25.98 0.56 0.00
cl10 0.00 2.48 16.95 4.79 0.00 14.76 25.50 1.32 3.66 24.00 0.00 6.53
cl11 2.72 0.00 0.00 3.09 0.00 17.34 20.01 1.46 225 42.57 0.00 10.57
trl 0.00 0.00 4.15 0.00 0.00 11.16 18.98 0.00 37.23 22.98 0.00 5.50
tr2 0.00 0.00 2.26 0.00 0.00 24.96 17.50 0.00 1.60 34.83 0.00 18.86
tr3 0.00 0.00 14.21 1.92 0.00 9.15 11.02 16.01 26.28 3.62 14.38 3.41
tr4 0.00 0.00 14.27 0.68 0.00 1.45 22.92 2.14 36.78 15.04 0.00 6.72
tr5 1.50 0.78 8.76 4.93 0.00 11.61 22.80 0.00 26.17 20.66 0.00 2.78
tr6 0.00 0.00 2.55 5.14 0.00 15.10 42.82 0.00 3.32 26.25 0.00 4.83
tr7 0.00 1.24 9.14 0.54 0.00 13.41 41.37 172 3.12 25.67 0.00 3.79
tr8 8.46 3.00 0.00 4.71 0.00 10.43 22.92 14.74 4.30 22.53 6.89 1.30
tr9 0.71 1.00 0.40 2.09 0.00 8.66 32.09 8.28 6.28 26.80 8.02 5.42
trlo 11.50 4.06 0.65 6.29 0.00 8.85 22.40 11.47 222 20.62 5.86 4.34
Iz1 0.00 0.00 5.41 34.42 14.40 0.00 12.89 3.80 17.68 0.85 4.25 6.30
122 0.00 3.20 0.86 1.31 0.00 12.80 11.87 0.00 19.71 33.58 0.00 15.78
1z3 8.42 0.00 4.16 5.92 0.00 15.70 15.74 0.00 20.25 21.77 0.00 8.04
1z4 11.96 6.48 1.12 8.88 0.00 18.17 10.88 0.00 12.88 21.46 0.00 5.99
125 0.00 1.79 0.79 3.61 0.00 13.91 12.93 0.00 20.35 33.91 0.00 12.71
126 0.00 0.00 4.73 10.93 0.00 18.21 13.29 0.00 16.17 28.61 0.00 8.06
127 0.00 0.00 0.50 0.00 0.00 21.82 20.09 0.00 14.32 35.31 0.00 7.96
128 0.00 1.90 6.03 251 0.00 15.33 17.82 0.00 18.86 26.87 1.45 9.23
129 0.00 0.95 3.35 0.63 0.00 16.83 18.78 0.00 22.13 29.40 0.00 7.91
1z10 4.43 0.00 3.28 1.25 8.70 9.84 21.73 1.47 23.35 18.96 0.00 6.99
1z11 0.00 0.00 10.47 0.00 0.00 18.02 36.89 0.00 3.15 26.76 0.00 4.72
ctl 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 13.46 19.63 19.59 21.13 24.04 0.00 2.16
ct2 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 21.75 16.78 12.69 32.92 14.00 1.86
ct3 0.00 0.00 9.00 0.45 0.00 10.71 25.13 118 28.52 21.11 0.00 3.90
ct4 16.80 5.06 0.00 12.43 0.00 10.68 16.51 0.79 17.19 16.48 0.00 3.10
cts 8.59 0.00 18.82 4.38 0.00 7.09 13.78 1.46 29.43 13.18 0.00 3.28
cté 2.03 0.00 2.67 0.66 0.00 9.65 26.63 0.00 33.53 18.54 0.00 6.29
ct7 10.19 1.41 0.00 26.15 0.00 16.65 11.44 0.00 10.71 20.61 0.00 2.84
ct8 7.82 3.59 0.00 3.91 0.00 2.43 23.30 16.91 3.24 17.43 13.80 6.77
ct9 0.61 0.88 0.00 6.93 0.00 9.66 17.37 1.02 16.97 33.28 0.00 13.29
ctl0 0.00 4.50 0.00 19.70 0.00 11.05 14.05 0.00 12.79 17.59 0.00 20.33
ctll 0.00 212 0.00 11.48 0.00 9.58 14.94 3.13 15.70 27.52 0.00 15.54
ctl2 0.00 0.00 0.00 4.68 0.00 8.74 15.13 0.00 15.31 34.79 0.00 21.35
ctl3 0.00 5.82 0.00 31.33 0.00 17.53 11.53 0.00 0.00 17.52 0.00 15.74
crl 13.16 6.61 0.77 5.36 0.00 15.74 31.01 0.00 3.19 22.88 0.00 0.93
cr2 9.71 6.95 0.91 3.17 0.00 9.25 47.75 0.84 3.30 17.21 0.00 0.91
cr3 3.72 3.23 25.38 1.76 0.00 0.67 27.71 2.28 23.94 8.94 0.00 2.36
cr4 3.82 2.57 13.61 0.78 0.00 15.33 33.49 0.00 3.33 26.15 0.00 0.91
cr5 3.39 2.99 2.04 0.66 0.00 11.48 50.04 0.00 4.31 21.33 0.00 3.76
cré 0.00 0.00 16.37 0.00 0.00 6.34 29.92 0.98 27.74 15.47 0.00 3.18
cr7 2.76 2.40 20.11 0.99 0.00 8.96 24.77 0.00 22.83 16.55 0.00 0.62
crg 8.32 8.50 2.99 2.80 0.00 15.07 33.07 0.00 3.21 25.12 0.00 0.91
cr9 2.96 2.45 30.84 0.90 0.00 8.18 17.72 0.00 19.12 14.31 0.00 3.53
crlo 4.73 4.09 2.23 2.01 0.00 0.31 78.37 0.00 4.68 1.50 0.00 2.07
crll 4.04 3.94 26.18 1.14 0.00 9.83 34.34 0.00 3.02 14.42 0.00 3.09
crl2 5.66 7.02 19.32 1.46 0.00 0.56 28.37 220 0.40 29.62 0.00 5.38
crl3 0.00 0.00 51.67 0.00 0.00 0.50 33.30 218 177 6.24 0.00 4.34
crl4 1.27 0.00 6.18 22.01 0.00 12.84 15.69 0.00 18.69 21.43 0.00 1.87
crls 5.03 3.94 0.50 0.91 0.00 8.36 3172 19.39 391 16.51 7.89 1.83
crlé 0.00 0.00 3.20 0.00 0.00 1.08 16.17 0.00 0.00 2.67 67.14 9.75
crl7 2.10 0.00 1.46 44.59 0.00 0.00 10.78 15.13 119 16.66 3.09 5.01
crls 0.00 0.00 1.77 0.54 0.00 1.14 59.95 1.61 4.77 26.24 0.00 3.98
scl 12.03 16.66 5.90 2.11 13.13 0.00 22.55 5.23 18.21 0.00 4.19 0.00
sc2 3.45 2.70 12.39 0.66 0.00 9.36 29.49 0.00 24.48 16.88 0.00 0.59
sc3 0.00 0.00 56.25 0.43 0.00 0.00 0.00 0.00 9.09 0.67 31.96 1.60
sc4 2.82 2.35 1.01 9.15 0.00 0.00 24.28 2.09 12.73 39.87 0.00 5.70
sc5 3.83 5.02 14.79 113 0.00 0.00 14.61 2.35 10.54 41.53 0.00 6.19
sc6 2.16 2.15 1.26 153 0.00 5.76 40.13 24.07 4.63 12.39 591 0.00
sc7 7.91 11.14 15.83 2.38 0.00 0.00 18.17 2.03 7.16 30.20 0.00 5.19
sc8 13.52 11.51 3.72 31.27 0.00 0.00 6.04 1.09 8.61 21.16 0.00 3.06
sc9 277 2.28 17.58 0.86 0.00 12.82 22.25 0.00 19.65 20.16 0.00 1.62
sc10 3.51 4.36 1.47 0.00 0.00 0.00 17.63 221 23.69 41.19 0.00 5.92
scll 14.68 16.94 2.60 17.39 0.00 0.00 8.08 1.18 11.71 23.90 0.00 3.51
sc12 0.00 0.00 31.14 0.62 0.00 7.70 40.46 1.14 0.00 16.13 0.00 2.80

sc13 6.70 3.78 0.67 2.80 0.00 11.99 47.12 0.00 3.68 13.46 0.00 9.78
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scl4 10.45 1.95 5.42 26.78 10.21 3.16
sc15 6.41 3.53 0.57 2.64 0.00 11.34 51.68 0.00 3.44 19.69 0.00 0.71
sc16 12.12 12.30 10.22 24.70 0.00 0.00 0.00 0.00 5.43 4.50 29.69 1.05
scl7 12.42 11.90 1.50 22.46 0.00 0.00 25.24 0.00 0.00 4.48 20.94 1.05
sc18 11.15 8.46 0.00 3.54 0.00 6.79 9.26 0.98 8.71 43.48 0.00 7.62
sc19 9.83 11.25 12.24 13.17 10.99 0.00 0.00 4.12 20.65 11.38 4.26 2.10
sc20 20.17 19.99 0.00 4.86 12.27 0.00 32.98 4.14 1.68 0.00 3.90 0.00
sc21 3.65 2,01 6.68 0.74 0.00 0.40 50.22 1.68 2.59 24.76 0.00 7.27
sc22 4.35 3.61 35.16 0.75 0.00 6.03 19.39 0.85 16.49 12.45 0.00 0.92
sc23 10.01 7.90 1.01 5.83 0.00 7.62 33.86 14.95 3.77 13.70 1.35 0.00
sc24 4.15 4.75 25.98 0.81 0.00 5.80 19.54 1.27 1.52 32.57 0.00 3.62
cal 5.78 4.18 10.18 1.33 0.00 14.32 15.79 0.00 13.69 26.47 0.00 8.26
ca2 0.00 2.86 1.78 1.27 0.00 17.75 3591 0.00 4.61 30.35 0.00 5.46
ca3 10.57 4.51 1.65 4.30 0.00 54.34 214 1.47 3.66 15.72 0.00 1.62
ca4 10.87 7.19 0.58 3.72 0.00 8.40 46.12 117 2.84 17.76 0.00 1.35
ca5 4.85 3.40 12.57 1.61 0.00 7.04 21.29 13.73 12.83 12.60 3.19 6.90
ca6 3.80 2.06 0.00 3.33 0.00 7.15 30.08 11.22 4.92 17.96 6.89 12.59
ca7? 4.63 2.86 5.22 221 0.00 5.47 32.35 12.02 3.22 12.41 5.88 13.72
ca8 12.09 5.88 0.90 2.89 0.00 13.71 43.42 0.00 3.51 16.16 0.00 1.45
ca9 521 221 0.00 157 0.00 15.21 25.33 0.00 20.82 27.37 0.00 227
calo 1.64 6.36 4.07 294 0.00 17.90 3.87 0.00 24.79 26.97 0.00 11.45
call 17.26 10.76 0.00 8.58 0.00 1.03 10.43 0.00 0.00 1.55 41.40 9.00
cal2 0.00 0.00 10.82 0.00 0.00 14.14 16.07 0.00 27.61 26.77 0.00 4.59
cal3 9.62 6.76 2.72 3.25 0.00 0.00 19.61 0.00 11.91 1.01 39.74 5.39
cald 0.00 0.00 9.41 0.00 0.00 12.76 13.99 0.00 34.23 24.06 0.00 5.55
cals 4.21 0.47 9.19 0.97 0.00 12.47 27.43 0.00 22.65 21.85 0.00 0.76
calé 21.54 0.00 6.50 8.30 0.00 9.93 23.90 222 15.36 7.76 0.00 4.48
cal7 14.36 0.00 7.92 4.48 0.00 0.00 23.71 0.00 9.43 1.49 35.53 3.08
cal8 12.71 0.60 7.56 2.60 0.00 9.97 18.68 0.00 31.22 14.21 0.00 244
cal9 4.81 219 0.54 221 0.00 13.57 19.95 0.00 36.75 15.58 0.00 4.40
ca20 4.92 3.15 13.87 1.23 0.00 153 32.86 4.49 1.87 21.72 0.00 14.35
ca2l 8.70 7.27 3.82 2.58 0.00 8.66 22.41 0.00 33.85 11.14 0.00 1.56
ca22 12.95 7.97 1.66 4.05 0.00 14.39 33.57 0.00 2.94 16.32 0.00 5.85
ca23 4.05 1.53 0.00 3.15 0.00 1.22 27.55 13.93 18.06 16.44 7.70 6.38

S6. Matriz dos

nutrientes foliares, composic¢ao e textura dos solos (matriz ambiental)
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Foliar | Solo

Amostra

P K Ca Mg S Na cCul Fef Mn zn |O K Ca Mg Al HtAl MO pH CTC SaBa Sahl _Zn  Cu Fe Mn _ Agila Aeia _Site
gol 20.4 11 57 143 29 12 2220 70 181.2 296.0 16.0 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 5.2 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
go2 204 11 57 143 29 12 220 70 1812 2960 160 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
go3 20.4 11 57 143 29 12 2220 70 181.2 296.0 16.0 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 5.2 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
god 204 11 57 143 29 12 220 70 1812 2960 160 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
gos 20.4 11 57 143 29 12 2220 70 181.2 296.0 16.0 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 5.2 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
gos 204 11 57 143 29 12 220 70 1812 2960 160 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
go7 20.4 11 57 143 29 12 2220 70 181.2 296.0 16.0 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 5.2 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
go8 20.4 11 57 143 29 12 2220 70 181.2 296.0 16.0 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 5.2 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
go9 204 11 57 143 29 12 220 70 1812 2960 160 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
gol0 20.4 11 57 143 29 12 2220 70 181.2 296.0 16.0 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 5.2 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
gol1 204 11 57 143 29 12 220 70 1812 2960 160 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
cll 18.0 0.9 6.0 6.4 23 1.0 180.0 8.0 95.0 453.0 19.0 07 97.5 0.6 0.4 0.2 26 18.3 53 38 27.3 19.7 15 15 42.0 71 245.0 682.5 725
o2 180 09 60 64 23 10 1800 80 950 4530 190 07 975 06 04 02 26 183 53 38 27.3 107 15 15 420 71 2450 6825 725
cl3 18.0 0.9 6.0 6.4 23 1.0 180.0 8.0 95.0 453.0 19.0 07 97.5 0.6 0.4 0.2 26 18.3 53 38 27.3 19.7 15 15 42.0 71 245.0 682.5 725
cl4 180 09 60 64 23 10 1800 80 950 4530 190 07 975 06 04 02 26 183 53 38 27.3 107 15 15 420 71 2450 6825 725
cls 18.0 0.9 6.0 6.4 23 1.0 180.0 8.0 95.0 453.0 19.0 07 97.5 0.6 0.4 0.2 26 18.3 53 38 27.3 19.7 15 15 42.0 71 245.0 682.5 725
clé 180 09 60 64 23 10 1800 80 950 4530 190 07 975 06 04 02 26 183 53 38 27.3 107 15 15 420 71 2450 6825 725
cl7 18.0 0.9 6.0 6.4 23 1.0 180.0 8.0 95.0 453.0 19.0 0.7 97.5 0.6 04 0.2 26 18.3 5.3 38 27.3 19.7 15 15 42.0 71 245.0 682.5 725
ci8 180 09 60 64 23 10 1800 80 950 4530 190 07 975 06 04 02 26 183 53 38 27.3 107 15 15 420 71 2450 6825 725
clo 180 09 60 64 23 10 1800 80 950 4530 190 07 975 06 04 02 26 183 53 38 27.3 107 15 15 420 71 2450 6825 725
cl10 18.0 0.9 6.0 6.4 23 1.0 180.0 8.0 95.0 453.0 19.0 0.7 97.5 0.6 04 0.2 26 18.3 5.3 38 27.3 19.7 15 15 42.0 71 245.0 682.5 725
ol 180 09 60 64 23 10 1800 80 950 4530 190 07 975 06 04 02 26 183 53 38 27.3 197 15 15 420 71 2450 6825 725
trl 17.0 0.9 46 8.7 27 12 200.0 6.0 75.0 334.0 16.0 14 98.0 05 03 03 39 210 51 49 213 225 10 29 295 117 445.0 435.0 120.0
2 170 09 46 87 27 12 2000 60 750 3340 160 14 980 05 03 03 39 210 51 49 213 225 10 29 205 117 4450 4350 1200
3 17.0 0.9 46 8.7 27 12 200.0 6.0 75.0 334.0 16.0 14 98.0 05 03 03 39 210 51 49 213 225 10 29 295 117 445.0 435.0 120.0
4 170 09 46 87 27 12 2000 60 750 3340 160 14 980 05 03 03 39 2.0 51 49 213 225 10 29 205 117 4450 4350 1200
5 17.0 0.9 46 8.7 27 12 200.0 6.0 75.0 334.0 16.0 14 98.0 05 03 03 39 210 51 49 213 225 10 29 295 117 445.0 435.0 120.0
6 170 09 46 87 27 12 2000 60 750 3340 160 14 980 05 03 03 39 210 51 49 213 225 10 29 205 117 4450 4350 1200
o7 17.0 0.9 46 8.7 27 12 200.0 6.0 75.0 334.0 16.0 14 98.0 05 03 03 39 210 51 49 213 225 10 29 295 117 445.0 435.0 120.0
8 170 09 46 87 27 12 2000 60 750 3340 160 14 980 05 03 03 39 2.0 51 49 213 225 10 29 205 117 4450 4350 1200
9 17.0 0.9 46 8.7 27 12 200.0 6.0 75.0 334.0 16.0 14 98.0 05 03 03 39 210 5.1 49 213 225 10 29 295 117 445.0 435.0 120.0
tr10 17.0 0.9 46 8.7 27 12 200.0 6.0 75.0 334.0 16.0 14 98.0 05 03 03 39 210 5.1 49 213 225 10 29 295 117 445.0 435.0 120.0
121 210 10 42 56 23 13 2200 80 1120 4930 260 13 585 04 03 14 68 380 47 76 106 626 13 18 325 57 4900 3700 1400
1z2 210 1.0 42 56 23 13 220.0 8.0 112.0 493.0 26.0 13 58.5 04 03 14 6.8 38.0 47 76 10.6 62.6 13 18 325 57 490.0 370.0 140.0
123 210 10 42 56 23 13 2200 80 1120 4930 260 13 585 04 03 14 68 380 47 76 106 626 13 18 325 57 4900 3700 1400
Iz4 210 1.0 42 56 23 13 220.0 8.0 112.0 493.0 26.0 13 58.5 04 03 14 6.8 38.0 47 76 10.6 62.6 13 18 325 57 490.0 370.0 140.0
125 210 10 42 56 23 13 2200 80 1120 4930 260 13 585 04 03 14 68 380 47 76 106 626 13 18 325 57 4900 3700 1400
126 210 1.0 42 56 23 13 220.0 8.0 112.0 493.0 26.0 13 58.5 04 03 14 6.8 38.0 47 76 10.6 62.6 13 18 325 57 490.0 370.0 140.0
127 210 10 42 56 23 13 2200 80 1120 4930 260 13 585 04 03 14 68 380 47 76 106 626 13 18 325 57 4900 3700 1400
128 210 1.0 42 56 23 13 220.0 8.0 112.0 493.0 26.0 13 58.5 04 03 14 6.8 38.0 47 76 10.6 62.6 13 18 325 57 490.0 370.0 140.0
129 210 10 42 56 23 13 2200 80 1120 4930 260 13 585 04 03 14 68 380 47 76 106 626 13 18 325 57 4900 3700 1400
1z10 210 1.0 42 56 23 13 220.0 8.0 112.0 493.0 26.0 13 58.5 04 03 14 6.8 38.0 47 76 10.6 62.6 13 18 325 57 490.0 370.0 140.0
1211 210 10 42 56 23 13 2200 80 1120 4930 260 13 585 04 03 14 68 380 47 76 106 626 13 18 325 57 4900 3700 1400
ol 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
2 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
o3 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
cta 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
o5 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
o6 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
o7 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
c8 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 660.0 650
co 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
ct10 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 660.0 650
el 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
ct12 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 6600 650
cus 220 09 50 74 24 14 1600 50 920 5900 200 07 270 03 02 06 47 270 50 52 100 536 10 15 250 66 2750 660.0 650
crl 17.0 0.9 46 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 0.4 0.9 5.7 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 5.7 415.0 446.5 1385
cr2 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 098 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
o3 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 09 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 465 1385
cra 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 098 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
crs 17.0 0.9 4.6 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 0.4 0.9 5.7 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 5.7 415.0 446.5 1385
cr6 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 098 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
cr? 17.0 0.9 4.6 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 0.4 0.9 5.7 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 5.7 415.0 446.5 1385
o8 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 098 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
cro 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 09 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
crio 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 09 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
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Amostra Foliar [ Solo

P K Ca Mg S Na Cuf Fef Mn Zn { o K Ca Mg Al H+Al MO pH CTC SatBa SatAl Zn Cu Fe Mn Argila Areia Silte
crll 17.0 0.9 46 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 0.4 0.9 57 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 57 415.0 446.5 1385
crl2 17.0 0.9 46 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 0.4 0.9 57 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 57 415.0 446.5 1385
o3 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 09 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
crl4 17.0 0.9 46 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 04 0.9 57 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 57 415.0 446.5 1385
ors 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 09 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
crlé 17.0 0.9 46 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 0.4 0.9 57 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 57 415.0 446.5 1385
o7 170 09 46 73 24 11 1730 60 797 2807 167 16 627 06 04 09 57 420 50 68 169 484 29 15 457 57 4150 4465 1385
crl8 17.0 0.9 46 73 24 11 173.0 6.0 79.7 280.7 16.7 16 62.7 0.6 0.4 0.9 57 42.0 5.0 6.8 16.9 48.4 29 15 45.7 57 415.0 446.5 1385
sc1 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc2 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
sc3 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc4 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
scs 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc6 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc7 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
sc8 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc9 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 04 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
5c10 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
scll 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
se12 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc13 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
sc14 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
scl5 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
sc16 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
scl7 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
scl8 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 0.7 04 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 38 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
sc19 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc20 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 07 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 3.8 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
sc21 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc22 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 07 04 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 3.8 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
sc23 180 12 57 135 27 12 1750 55 975 3350 125 13 783 07 04 03 44 289 50 57 225 202 52 38 498 151 3550 5385 1065
sc24 18.0 12 57 135 27 12 175.0 55 97.5 335.0 125 13 783 07 0.4 03 4.4 289 5.0 57 225 20.2 52 3.8 49.8 15.1 355.0 538.5 106.5
cal 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
ca2 16.0 0.8 48 58 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 4.8 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
ca3 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
cad 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
cas 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
ca6 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
ca7? 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
ca8 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
ca9 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
cal0 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
call 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
cal2 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
cal3 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
cald 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
cals 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
cals 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
cal7? 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
cal8 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
ca19 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
ca20 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
ca21 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400
ca22 16.0 0.8 48 5.8 23 12 170.0 7.0 89.0 369.0 17.0 03 49.0 05 03 03 43 30.5 48 51 17.1 255 13 15 33.0 6.4 440.0 420.0 140.0
ca23 160 08 48 58 23 12 1700 70 890 3690 170 03 490 05 03 03 43 305 48 51 171 255 13 15 330 64 4400 4200 1400

S7. Andlise de Redundancia Canbnica

*kkk Summary *kkk

Axes
Eigenvalues:

Species-environment correlations:

Cumulative percentage variance
of species data:
of species-environment relation:

Sum of all

eigenvalues
Sum of all canonical

eigenvalues

1

2

0.089 0.028
0.819 0.655

8.9

49.0

11.6
64.4

3

0.018
0.613

13.4
74.3

0.015 1.000

4 Total variance

0.579

14.9

82.7

1.000
0.181

Test of significance of first canonical axis: eigenvalue =

Test of significance of all canonical axes: Trace = 0.181

F-ratio = 10.880

P-value = 0.0020

F-ratio = 3.090
P-value = 0.0020

0.089



entre as variaveis e os eixos da RDA

Correlacdo com eixos Biplot pesos
NAME
AX1 AX2 AX3 AX1 AX2 AX3

Nf 0.4148 0.3568 -0.0869 0.5063 0.5449 -0.1417
Pf -0.2757 0.3956 0.1611 -0.3365 0.6041 0.2629
Kf -0.2045 0.2503 0.0903 -0.2496 0.3823 0.1474
Caf -0.3901 0.4323 0.2262 -0.4762 0.6602 0.3691
Mgf -0.2514 0.4550 0.2842 -0.3069 0.6948 0.4638
St 0.1746 0.2095 -0.1017 0.2131 0.3199 -0.1659
Naf 0.2128 0.1400 -0.1741 0.2597 0.2138 -0.2842
Cuf 0.3310 0.0305 -0.2828 0.4040 0.0465 -0.4614
Fef 0.0272 0.5897 -0.2040 0.0332 0.9005 -0.3330
Mnf 0.5727 -0.0414 -0.1610 0.6991 -0.0632 -0.2628
Znf 0.6457 -0.0644 -0.2708 0.7881 -0.0983 -0.4420
Ps -0.1029 0.1565 0.2913 -0.1256 0.2390 0.4753
Ks -0.0222 0.0970 0.3063 -0.0271 0.1481 0.4999
Cas -0.4439 0.1248 0.1893 -0.5418 0.1906 0.3090
Mgs -0.5286 0.1861 0.1206 -0.6453 0.2841 0.1968
Als 0.1962 -0.0704 -0.1413 0.2394 -0.1075 -0.2306
H+Als -0.0839 0.0294 -0.1513 -0.1024 0.0450 -0.2468
MOs -0.3371 -0.0725 -0.2064 -0.4115 -0.1107 -0.3368
pHs 0.1578 -0.0777 0.3102 0.1926 -0.1186 0.5063
CTCs -0.1744 0.0744 -0.1080 -0.2129 0.1136 -0.1762
Satba -0.2551 0.0841 0.2318 -0.3114 0.1284 0.3783
SatAls 0.2812 -0.1606 -0.1608 0.3432 -0.2452 -0.2624
Zns -0.5739 0.3396 0.0981 -0.7005 0.5185 0.1601
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Cus -0.2824 0.4418 0.2508 -0.3448 0.6747 0.4092
Fes -0.5289 0.1913 0.0790 -0.6456 0.2921 0.1290
Mns -0.2979 0.4218 0.2603 -0.3636 0.6441 0.4247
Argila -0.1356 -0.0665 -0.0728 -0.1656 -0.1016 -0.1188
Areia  0.1250 0.1019 0.1026 0.1526 0.1557 0.1674
Silte -0.3056 -0.1142 -0.1100 -0.3731 -0.1744 -0.1795

S8. Andlise de Discriminante Canénico

121 Observations 120 DF Total

5 Variables 118 DF Within Classes

3 Classes 2 DF Between Classes

Adjusted Approx Squared
Canonical Canonical Standard Canonical
Correlation Correlation Error Correlation

1 0.969632 0.968529  0.005460 0.940186
2 0.787213 0.782888 0.034716  0.619705

Eigenvalues of INV(E)*H = CanRsg/(1-CanRsq)
Eigenvalue Difference Proportion Cumulative
1 15.7185 14.0890 0.9061 0.9061

2 1.6295 : 0.0939 1.0000
Likelihood
Ratio ApproxF NumDF DenDF Pr>F
1 0.02274695 128.3726 10 228 0.0001
2 0.38029530 46.8491 4 115 0.0001
Classification matrix (cases in row categories classified into columns)
1.0000 2.0000 3.0000  %correct
1.0000 35 0 0 100
2.0000 0 41 0 100
3.0000 0 0 45 100
Total 35 41 45 100

Jackknifed classification matrix
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1.0000 2.0000 3.0000  %correct

1.0000 35 0 0 100
2.0000 0 41 0 100
3.0000 0 3 42 93
Total 35 44 42 98

Canonical discriminant functions -- standardized by within variances

1 2
VARO00035 0.0599 -0.0071
VARO00053 1.2691 -0.0918
VARO0059 0.6540 -0.9364
VARO00020 -0.2817 0.1806
VAR00046 0.1097 -0.4551

Canonical scores of group means

1 2
1.0000 5.8717 0.5750
2.0000 -3.8053 -1.2648
3.0000 -1.0998 -1.5995

S9. Particionamento da Variancia
S9.1. [A+B+C]:

*ek Summary (999 permutations under reduced model)****
Axes 1 2 3 4  Total variance

Eigenvalues: 0.083 0.033 0.017 0.013 1.000
Species-environment correlations:  0.778 0.653 0.600 0.465
Cumulative percentage variance

of species data: 8.3 11.6 13.3 14.6
of species-environment relation: 51.8 72.1 82.4 90.6
Sum of all eigenvalues 1.000
Sum of all canonical eigenvalues 0.161

Test of significance of first canonical axis: eigenvalue = 0.083
F-ratio = 10.376
P-value = 0.0010

Test of significance of all canonical axes: Trace = 0.161
F-ratio = 3.651
P-value = 0.0010
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S9.2. [A]:
*ek Summary (999 permutations under reduced model)****
Axes 1 2 3 4 Total variance
Eigenvalues: 0.044 0.018 0.012 0.007 1.000

Species-environment correlations: 0.652 0.570 0.474 0.419
Cumulative percentage variance

of species data: 4.7 6.7 8.0 8.8
of species-environment relation: 53.9 76.1 91.4 100.0

Sum of all eigenvalues 0.920
Sum of all canonical eigenvalues 0.081

The sum of all eigenvalues is after fitting covariables. Percentages are taken
with respect to residual variances
i.e. variances after fitting covariables

Test of significance of first canonical axis: eigenvalue = 0.044
F-ratio = 5.666
P-value = 0.0010

Test of significance of all canonical axes: Trace = 0.081
F-ratio = 2.742
P-value = 0.0010

S9.3. [A+B]:
*k Summary (999 permutations under reduced model)****
Axes 1 2 3 4  Total variance
Eigenvalues: 0.038 0.025 0.011 0.009 1.000

Species-environment correlations: 0.561 0.582 0.429 0.457
Cumulative percentage variance

of species data: 3.8 6.3 7.4 8.3
of species-environment relation: 459 75.8 88.9 100.0

Sum of all eigenvalues 1.000
Sum of all canonical eigenvalues 0.083

Test of significance of first canonical axis: eigenvalue = 0.038
F-ratio = 4.588
P-value = 0.0010

Test of significance of all canonical axes: Trace = 0.083
F-ratio = 2.621
P-value = 0.0010
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S9.4. [C]:
ek Summary (999 permutations under reduced model)****
Axes 1 2 3 4 Total variance
Eigenvalues: 0.065 0.014 0.117 0.080 1.000

Species-environment correlations: 0.765 0.494 0.000 0.000
Cumulative percentage variance

of species data: 7.0 85 213 30.1
of species-environment relation: 82.4 100.0 0.0 0.0

Sum of all eigenvalues 0.917
Sum of all canonical eigenvalues 0.078

The sum of all eigenvalues is after fitting covariables. Percentages are taken
with respect to residual variances
i.e. variances after fitting covariables

Test of significance of first canonical axis: eigenvalue = 0.065
F-ratio = 8.626
P-value = 0.0010

Test of significance of all canonical axes: Trace= 0.078
F-ratio = 5.321
P-value = 0.0010

S9.5. [B+C]:
*k Summary (999 permutations under reduced model)****
Axes 1 2 3 4  Total variance
Eigenvalues: 0.060 0.021 0.129 0.099 1.000

Species-environment correlations: 0.705 0.511 0.000 0.000
Cumulative percentage variance

of species data : 6.0 8.0 21.0 30.8
of species-environment relation:  74.3 100.0 0.0 0.0
Sum of all eigenvalues 1.000
Sum of all canonical eigenvalues 0.080

Test of significance of first canonical axis: eigenvalue = 0.060
F-ratio = 7.510
P-value = 0.0010

Test of significance of all canonical axes: Trace = 0.080
F-ratio = 5.165
P-value = 0.0010
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S10. Autocorrelograma multivariado de Mantel

S10.1. Autocorrelograma com o0s constituintes quimicos dos 6leos
essenciais.

Data distance matrix: Distance Matrix 6leo x Distance Matrix geo
Excluding largest class
Permutation tests based on 999 permutations

Probability
Class Min Max Pairs Mantel r Asymp Perm*
1 0,00000 13,03840 518 0,09773 0,00000 0,00100

2 13,03840 17746,74644 518 0,07924 0,00000 0,00100
3 17746,74644 37268,36242 519 0,06733 0,00176 0,00600
4  37268,36242 54192,32076 518 0,14706 0,00000 0,00100
5 54192,32076 70374,55076 519 0,07032 0,00121 0,00800
6 70374,55076 109702,39438 518 0,07295 0,00002 0,00100
7 109702,39438 129990,73001 519 0,02635 0,12051 0,33700
8 129990,73001 154596,80236 519 0,03244 0,02002 0,08700
9 154596,80236 177095,51106 518 0,01699 0,08786 0,28600

10 177095,51106 179367,81991 519 -0,00758 0,84563 0,62300

11 179367,81991 190132,02481 518 0,03231 0,00985 0,00700
12 190132,02481 192330,71034 519 -0,04320 0,00639 0,00100
13 192330,71034 208016,48826 517 0,00314 0,76262 0,59800

*Correcao de Bonferroni para: p = 0.05/14 classes = p < 0.0036

S10.2. Teste generalizado de Mantel

Matrix 1: Distance Matrix oleo
Matrix 2: Distance Matrix geo
Matrices are 121 x 121

Observed Z = 61152343775,64014
Correlation = 0,13233

t=5,27970

Right-tailed p = 0,00000

Permutation Results (9999 permutations)
# of Permutations < Observed = 9999

# of Permutations > Observed = 0

# of Permutations = Observed = 1
Right-tailed p = 0,00010
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S10.3. Autocorrelograma com o0s constituintes quimicos rearranjados de
acordo com os esqueletos carbdnicos.

Data distance matrix: Distance Matrix esquel
Distance matrix: Distance Matrix geo x DistClass geo
Permutation tests based on 999 permutations

Probability
Class Min Max Pairs Mantel r Asymp Perm
1 0,00000 13,03840 518 0,06447 0,00125 0,00100
2 13,03840 17746,74644 518 0,02365 0,13391 0,17400

3 17746,74644 37268,36242 519 0,02091 0,32481  0,38600
37268,36242 54192,32076 518 0,08413 0,00398 0,00200
54192,32076 70374,55076 519 0,01580 0,37277  0,55300

109702,39438 129990,73001 519 -0,00345 0,87449 0,89600

4
5
6 70374,55076 109702,39438 518 0,03550 0,05187 0,07300
7
8

129990,73001 154596,80236 519 0,03032 0,09226 0,10200
9 154596,80236 177095,51106 518 0,00921 0,37973  0,59600
10 177095,51106 179367,81991 519 -0,01059 0,79224  0,51500
11 179367,81991 190132,02481 518 0,02452 0,08003 0,05100
12 190132,02481 192330,71034 519 -0,02404 0,14251  0,04000
13 192330,71034 208016,48826 517 0,00371 0,63611 0,56000

S10.4. Teste generalizado de Mantel

Matrix 1: Distance Matrix esquel
Matrix 2: Distance Matrix geo
Matrices are 121 x 121

Observed Z = 64184795985,29298,
Correlation = 0,06015,

t = 2,35080,

Right-tailed p = 0,00937

Permutation Results (9999 permutations)
# of Permutations < Observed = 993,

# of Permutations > Observed = 6,

# of Permutations = Observed = 1,
Right-tailed p = 0,00700.

S11. Esquema para utilizagdo do porgrama GS+

1° passo: Abrir o programa GS+ e importar os dados das coordenadas
geograficas. Na coluna 1 os valores de East (m) e na coluna 2 os valores
North (m), e na coluna z os dados do 1° exo da RDA.
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2° passo: No menu principal, abrir o resumo estatistico (Data Summary),
observar a distribuicdo de frequéncia, a média, o desvio padrdo, variancia,
min., max. das amostras. Em caso de valores extremos (devido a populacdes
diferentes ou erros amostrais) selecionar os outliers e marcé-los (marke
missing) e depois retira-los (Rebuld) do modelo. Esta analise preliminar é de
suma importancia para verificar a distribuicAo dos dados na area e é um
indicativo da presenca ou auséncia de tendéncias nos dados.

3° passo: Proceder a modelagem do semivariograma, icone no menu
principal, e escolher o modelo que melhor ajusta aos dados, o patamar do
modelo deve estar proximo a variancia amostral dos dados.

4°passo: Estimar e mapear a estrutura espacial (interpolacdo por
krigagem). O mapa deve fornecer a melhor estimativa ndo viciada para
propriedades que variam no espaco

6° passo: Para visualizar a validacdo cruzada, cligue no Cross-Variate
Regression, no menu principal, observar o coeficiente de regressédo (proximo
de 1) e o intercepto do eixo y (proximo de 0).





