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1  INTRODUÇÃO





uma transportadora de Fortaleza, mais de 3 mil comprimidos de ecstasy, cerca de 100 g de 

MDMA e 100 g de cristais sintéticos 



2 REFERÊNCIAL TEORICO 

2.1 Drogas Sintéticas 

As drogas sintéticas podem ser divididas em grupos: as drogas sintéticas “clássicas” 

ou “tradicionais”;  as pertencentes ao grupo de NSP, que são 

para fugir da ilicitude e do controle nacional e internacional, cujo termo “novas” remete à 

o grupo “outra droga sintética” renomeado para 

“outra substância sintética” no relatório de 2022 de drogas sintéticas, representado por 



de metanfatamina, seguida de anfetamina e ecstasy (grupo de drogas sintéticas “clássicas” ou 

“tradicionais”). Apreensões de NSPs sintéticas foram pequenas em 2020, os compostos mais 

em 2020 foi o de “drogas clássicas” ou “drogas tradicionais”, 

“outra droga sintética”, que apareceu pela primeira vez, impulsionada pelo aumento dos 



em 2022 foi o de “drogas clássicas”, representando 87,1% das detecções de drogas sintéticas, 

e em terceiro lugar o grupo “outra substância sintética” compondo 3,6% das detecções devido 

diversos nomes como K2, K9 ou Spice, estas substâncias são conhecidas por causar um “efeito 

zumbi” 



2.2 Novas Substâncias Psicoativas 

Essas substâncias ilícitas são também chamadas de “club drugs” e “designer drugs”, 



As catinonas sintéticas, conhecidas por nomes populares como “Onda Marfim”, 

“Iluminação Branca”, “Miau miau”, “Golpe”, “Nuvem 9” e “Sais de Banho Boêmios” são a 

ília que envolve a metilação no carbono α 

alquil que se ramificam do carbono α é comum para todas as famílias 



Além disso, três novas catinonas sintéticas foram identificadas pela primeira vez: α

–



–



— —

MDA e βOH

inflamatórios com especificidades do Δ9

hidrocanabinol (Δ9 

foram aplicados os canabinóides sintéticos derivados do Δ9 



–



como “K2” (termo popular utilizado com frequência para canabinoides sintéticos), LSD e 

cocaína, em um caso provável do golpe “Boa Noite Cinderela” 

2.3 Técnicas aplicadas a análise de drogas



–

SORIANO et al., 2019; WOŹNIAK et al., 2020; 



2.4 Química Computacional 





3 OBJETIVOS

3.1 Objetivo Geral

3.2 Objetivos específicos

•

•

•

•

•

•

•

•



4 FENILETILAMINAS

4.1 Metodologia

4.1.1 Reagentes

Neste estudo, foram utilizadas amostras de drogas sintéticas apreendidas por forças 

policiais. 

4.1.2 Amostras e extração

–



4.1.3 Determinação da estrutura de raios-X de monocristal (DRXMC) 

ϕ ω κ

θ κ Bruker D8 Venture (Karlsruhe, 

IμS 3.0 α λ =

acordo com critérios geométricos e tratados usando o método “riding model”. Os programas 

4.1.4 Utilização da difração de raios-X de pó (DRXP) para identificação de amostras 

AXS), equipado com um goniômetro θ/θ operando na geometria Bragg

amostra fixo, fonte de radiação Cu Kα e um detector LynxEye. A 

dentro da faixa 2θ de 5° a 50° no modo de varredura contínua com uma taxa de 2

4.1.5 Espectroscopia Raman por Transformada de Fourier (FT-Raman)



4.1.6 Espectroscopia de infravermelho por transformada de Fourier

650 cm⁻¹, com 16 varreduras e resolução de 4 cm⁻¹.

4.1.7 Espectroscopia UV-Vis

4.1.8 Cromatografia gasosa acoplada a espectroscopia de massa

−



4.1.9 Ressonância Magnética Nuclear

4.1.10 Calorimetria de varredura diferencial

4.1.11 Análise Termogravimétrica (TGA) 

4.2 Resultados e discussão

4.2.1 Difração de raios-X de monocristal

𝑃1̅



–

NBOH (R ≠ H) substituídas são 

–

C7H...π (3,14 A interação CH...π



suportados por um fraco C2'H...Cl para R=halogênio, e C10H...π ( 2,66

0H...π também contribuem para essa cadeia 

segunda ligação de hidrogênio NH...Cl, bem como C5'H...π e C10H...π ligando os anéis 



–

as interações CH…π

–



–

𝑃1̅ 𝑃1̅ 𝑃1̅ 𝑃1̅ 𝑃21/ܿ



ρ −

MoKα 
(λ = 0,71073 Å)

CuKα 
(λ = 1,54178 Å)

CuKα 
(λ = 1,54178 Å)

MoKα 
(λ = 0,71073 Å)

CuKα 
(λ = 1,54178 Å)



−

célula unitária; ρ: densidade; μ: coeficiente de absorção; F(000): soma dos fatores de espalhamento em thet

entre os modelos calculados e observados; I: intensidades; σ: incertezas estatísticas; wR2: é semelhante a R1, mas refere



4.2.2 FT-Raman

–

–

– – –

–



–

–

4.2.3 FTIR



–

– –

– –

– –

– – –

– –

–

–

– – – – –

– – – – – —

– – – – – —

– – –
–



–

–

– –

– –

–
–

– –

–
– –

– –

– – –



–

4.2.4 RMN



–

 

–

–

–

–

1’ –

2’ –

’ –

’ –

’ –

’ –



–

 

–

–

–

–

1’ –

2’ –

’ –

’ –

’ –

’ –



 

–

–

–

–

1’ –

2’ –

’ –

’ –

’ –

’ –



–

 

–

–

–

–

1’ –

2’ –

’ –

’ –

’ –

’ –



–

 

–

–

–

–

1’ –

2’ –

’

’

’

’



2’, C

4.2.5 Espectroscopia UV-Vis

transições π → π*, conhecidas como bandas de absorção primária e secundária 



não ligantes podem estender o sistema π, resultando em um deslocamento das ba

–
λ

–



4.2.6 Cromatografia gasosa acoplada a espectroscopia de massa

–

–



4.2.7 Utilização da difração de raios-X de pó para identificação de amostras



–

4.2.8 Análise Térmica



massa (≈7%) a 63,2 °C, que pode ser atribuído ao solvente residual usado na extração. 

–



4.3 Conclusão

5 CATINONAS SINTÉTICAS

5.1 Metodologia

5.1.1 Materiais



Neste estudo, foram utilizadas amostras de  apreendidas 

por autoridades policiais. O material foi analisado em sua forma bruta, exatamente como 

foram apreendidas. Os demais reagentes utilizados eram de grau analítico.

5.1.2 Espectroscopia de infravermelho por transformada de Fourier

–

5.1.3 Espectroscopia UV-Visível

5.1.4 Cromatografia gasosa acoplada a espectroscopia de massa



5.1.5 Difração de raios-X

DRXMC (varreduras ϕ e varreduras ω com deslocamentos κ e θ) registrados em um 

difratômetro de geometria κ Bruker D8 Venture equipado com um detector Photon II 

microfoco IμS 3.0 Incoatec Mo Kα (λ = 0,71073Å). As análises 

AXS), equipado com um goniômetro θ/θ operando na geometria Bragg

amostra fixo, fonte de radiação Cu Kα e um dete

dentro da faixa 2θ de 5° a 50° no modo de varredura contínua com uma taxa de 

5.1.6 Calorimetria de varredura diferencial

5.1.7 Análise Termogravimétrica (TGA) 

5.1.8 Ponto de fusão



5.1.9 Ressonância Magnética Nuclear (RMN)

(δ) em ppm.

5.2 Resultados e discussão

5.2.1 Espectroscopia de infravermelho por transformada de Fourier

–

–

5.2.2 Espectroscopia UV-Visível



–


representam transições π → π*. Essas transições são classificadas como bandas primárias 

podem expandir o sistema π. Geralmente, essa interação desloca as bandas primárias e 

permite transições n → π*, como observado nas amostras analisadas. Os espectros 

a transições n → π* 

π do substituinte carbonila, resultando em uma nova banda intensa que encobriu a banda 



–

5.2.3 Cromatografia gasosa acoplada a espectroscopia de massa



–

–

α



–

5.2.4 Ressonância magnética nuclear

As técnicas de RMN ¹H e ¹³C foram utilizadas para caracterizar as amostras 

de catinonas sintéticas. Os resultados são apresentados nas tabelas 17 – 21 e Anexo E. 

Impurezas foram detectadas em todos os espectros, resultado esperado por se tratar de 

amostras brutas. Os dados obtidos para as amostras foram consistentes com os relatados 

anteriormente (LIU et al., 2017; SWGDRUG, 2013c, 2013b, 2016a).

Catinonas sintéticas compartilham o esqueleto 2–aminopropan–1–ona com 

diferentes substituintes. As amostras A24 e A27 apresentaram os mesmos sinais, ambas 

foram identificadas como amostras de etilona (MAHEUX et al., 2016). A2 apresentou 

sinais semelhantes às amostras A24 e A27, mas apresentou diferenças nos sinais para as 

posições 3 a 2,26 ppm e 4 a 0,86 ppm, o que indica a presença de um grupo etil e um 

singleto em 2,96 ppm de 6 hidrogênios levemente desprotegidos pela presença do átomo 

de nitrogênio, referindo-se à amina terciária. Esta amostra foi identificada como 

dibutilona (SWGDRUG, 2016a). A20 mostrou sinais nas posições 2' e 6' em 7,41 ppm e 



3' e 5' em 7,95 ppm, indicando um sistema aromático 1,4 distribuído assimetricamente, 

um sinal na posição 7' em 2,45 ppm atribuível a um grupo metil ligado a um anel 

aromático, sinal na posição 3 em 1,58 ppm indicando a presença de um grupo metil e 

sinal na posição 1” em 2,77 ppm, singleto de 3hidrogênios levemente desprotegido pela 

presença do átomo de nitrogênio, o que indica um grupo metil (N- CH3), assim a amostra 

foi identificada como mefedrona (GIBBONS; ZLOH, 2010). Os dados de A25 indicam 

que a amostra era do composto N-etilhexedrona, os sinais 2' e 6' a 128,3 ppm, 3' e 5' a 

127,7 ppm e 4' a 129,0 ppm indicam a presença de um anel aromático, os sinais das 

posições 3 a 6 indicam a presença de uma cadeia alquil butílica e os sinais 1" a 2,99 ppm 

e 2" a 0,89 ppm podem estar relacionados à ligação N-CH2CH3, sinal 1" referindo-se a 

um quarteto de um hidrogênio levemente desprotegido pelo presença do átomo de 

nitrogênio (LIU et al., 2017). 
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5.2.5 Difração de raios -X



–



–

α

(KUŚ et al., 2017, 2019; ROJKIEWICZ et al., 2018)



–

α
ocristalina €.  



–

5.2.6 Análise térmica

–

amostra apresentou um evento endotérmico em aproximadamente 65,1 °C, 

HOAG, 2002; SZCZEŚNIAK; RACHOCKI; TRITT

endotérmico foi identificado a 207,9 °C (Tonset), seguido por um evento exotérmico a 

279,6 °C, que podem estar relacionados ao ponto de fusão da dibutilona e à decomposição 



ocorreu a 208,2 °C, com uma perda de massa de 21,78%, temperatura próxima à 

observada para a degradação da celulose (220 °C) e ao ponto de fusão da dibutilona 

(SZCZEŚNIAK; RACHOCKI; TRITT

(SZCZEŚNIAK; RACHOCKI; TRITT



(SZCZEŚNIAK; RACHOCKI; TRITT



–

–



5.3 Conclusão

6 CANABINOIDE SINTÉTICO

6.1 Metodologia

6.1.1 Materiais

Neste estudo foi utilizada uma amostra de  apreendida 

por autoridades policiais. O material utilizado estava impregnado em folhas e para ser 

analisado inicialmente foi realizada uma extração do material utilizando metanol. Os 

demais reagentes utilizados eram de grau analítico.



6.1.2 Calorimetria de varredura diferencial

6.1.3 Análise Termogravimétrica (TGA) 

6.1.4 Ressonância Magnética Nuclear (RMN)

(δ) em ppm.

6.2 Resultados e discussão

6.2.1 Ressonância magnética nuclear



–

–

–



–

–
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6.2.2 Análise térmica



Um evento endotérmico foi observado em 265,9 °C (T

associado ao MP da substância, seguido por um evento exotérmico em 356,6 °C (Figura 

fragmento m/z 298.1913, resultante da clivagem α abaixo da carbonila do éster metílico.

–
Análises TGA - Tevento (°C)

MDMB-4EN-
PINACA

1º 2º 3º 4º 5º END EXO

188,1 271,9 517,5 617,2 766,1 306,9 356,6



–

6.3 Conclusão



7 SIMULAÇÃO DE ESPECTROS DE FTIR PARA IDENTIFICAÇÃO 

PRELIMINAR

7.1 Metodologia

7.1.1 Dados Experimentais (DE)

única. Os parâmetros de aquisição foram: faixa espectral de 4000 a 650 cm⁻¹, 16 

e 1 cm⁻¹. O solvente utilizado na extração dos selos foi 



–



–



7.1.2 Dados da Literatura (DLT)

– 650 cm⁻¹ e resolução de 2 cm⁻¹). As 

7.1.3 Dados Teóricos (DT)

–



TARI; GÜMÜŞ; AꞱAR, 2015)

–

7.1.4 Análise de Dados



7.1.5 Análise Estatística dos Dados

converter os espectros do tipo “stick”, produzidos pelos métodos computacionais, em 

utilizadas formas de linha Gaussianas, com largura de linha de 20 cm⁻¹, comprimento de 

– 650 cm⁻¹ e espaçamento de pontos de 1 cm⁻¹. A resolução dos espectros 

utilizando o pacote ‘spectral’ versão 2.0

–

de Pearson (R²), com uma janela de 11 cm⁻¹ e polinômio de ordem 4. Para a determinação 

7.2 Resultados e discussão



–

–

– 1585 cm⁻¹ e 1500 – 1400 cm⁻¹, correspondentes 

—H em 746,4 cm⁻¹, associada ao anel orto , e em 824 cm⁻¹, 

cm⁻¹ é atribuída à carbonila, enquanto uma banda próxima a 1375 cm⁻¹ está relacionada 



–

735 cm⁻¹, 

802 cm⁻¹ e 870 751 cm⁻¹, respectivamente, que podem ser atribuídas à deformação 

—H de anéis trisubstituídos. A amostra S4 apresentou a banda C em 831 cm⁻¹, atribuída 

—

apresentou bandas C em 750 cm⁻¹, atribuídas à flexão fora do plano C—

diferença ocorre dentro da faixa de 1600 cm⁻¹, mas considerando toda a faixa espectral 



1680 cm⁻¹ para S2 e 1670 cm⁻¹ para S5.

⁻¹ para S2 e 1668 cm⁻¹ para S3. Nesse caso, é difícil inferir 

– Bandas definidas na Tabela 24 com valores de número de onda em cm⁻¹ 

–
–
–
–
–
–

–
–
–

–
–
–



797 cm⁻¹, que podem ser atribuídas à deformação C—

– 1020 cm⁻¹, além de 

bandas em 1275 cm⁻¹ e 1200 cm⁻¹. Além disso, ambas apresentam bandas próximas a 

cm⁻¹ e 864 cm⁻¹, que podem ser atribuídas à flexão fora do plano C—

presença de iodo foi caracterizada pela banda em 1210 cm⁻¹, correspondente à 

apresentou uma banda em 1059 cm⁻¹, associada ao estiramento C

cm⁻¹, geralmente associada ao estiramento C=C em anéis aromáticos, não foi observada 

– Bandas definidas na Tabela 24 com valores de número de onda em cm⁻¹ 

– 1400 cm⁻¹, correspondentes ao estiramento 

– 685 cm⁻¹, que podem ser atribuídas à flexão fora 



—

cm⁻¹, relacionada ao estiramento C—

– Bandas definidas na Tabela 24 com valores de número de onda em cm⁻¹ 

–

as, ruídos, bandas do cristal ATR e bandas características de H₂O e 

CO₂. Já os espectros computacionais não apresentaram essas interferências.



–





interferências do ambiente, como a absorção de CO₂.

– 3030 cm⁻¹, 

– 1709 cm⁻¹.



–



–



–

7.3 Conclusão
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ANEXO B – ESPECTROS DE RMN DAS FENILETILAMINAS
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ANEXO C – ANÁLISE TERMICA DAS FENILETILAMINAS
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ANEXO D – ESPECTROS FTIR/ATR DAS CATINONAS SINTÉTICAS
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ANEXO E – ESPECTROS DE RMN DAS AMOSTRAS DE CATINONAS 
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ANEXO G – TERMOGRAMA DAS CATINONAS SINTÉTICAS

–

–



–

–



–

–



–

–



–

–


