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Introducao

A técnica de ressonancia magnética nuclear (RMN)
€ muito utilizada na Quimica Orgénica para a
elucidacdo de compostos. Ela pode representar
uma potencial ferramenta para a Quimica Analitica,
visto que diversas propriedades dependem da
estrutura dos compostos. Neste contexto, o
presente  trabalho apresenta uma andlise
exploratéria a partir da Analise de Componentes
Principais (PCA) realizada com espectros de RMN
de hidrogénio (RMN 'H) de 10 variedades de 6leos

vegetais. O objetivo dessa analise é o
reconhecimento de similaridades entre as
variedades de O6leos, o que pode levar a

semelhancgas de suas propriedades fisico-quimicas,
além disso, a PCA permite extrair informagdes
importantes e nao evidentes do conjunto de dados
para sua melhor interpretagao.

Parte Experimental

Foram utilizados 6leos vegetais de girassol, canola,
soja, milho, castanha do Para, algodao, arroz,
gergelim e um 6leo misto de gergelim com gergelim
torrado. Para a obtencao dos espectros de RMN 'H,
20 pL de cada 6leo foram dissolvidos em 700 uL de
CDCI; e os espectros (-4,00 a 16,00 ppm) foram
obtidos no espectrometro de RMN Bruker Avance |l
500 MHz (frequéncia para 'H). A PCA foi obtida
com o programa computacional Pirouette 3.11,
como pré-processamento os dados foram centrados
na média.

Resultados e Discussao

Para o conjunto de 20 amostras foram realizados
estudos de PCA com o espectro de 0,4 a 6,5 ppm
tendo sido realizada uma andlise exploratéria com
cinco fatores e variancia total de 98,06 %.

No grafico de escores PC1 x PC2 (Figura 1) podem
ser observados dois grupos que representam,
respectivamente, amostras de 6leos nao refinados
(A) e refinados (B). Uma segunda observagao pode
ser realizada dentro do grupo B, no qual a amostra
de 6leo de linhaga se encontra separada na PC1
das demais amostras deste grupo. Analisando o
grafico de loadings (Figura 2) é possivel inferir que
este comportamento esta diretamente relacionado
com a maior intensidade do pico referente aos
protons metilicos do é&cido linolénico (0,97 ppm).
Isto poderia indicar uma maior concentracdo de
acidos graxos livres nessa amostra.
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Ao analisar a Figura 2, também pode ser observado
um sinal intenso em 1,3 ppm que se refere aos
hidrogénios da cadeia linear dos ésteres (-CHz-).
Este sinal pode estar relacionado com a separagao
obtida para os grupos A e B, uma vez que 6leos
nao refinados podem apresentar outros compostos
que possuam hidrogénios com 8 nesta regiao.
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Figura 1. Gréfico de escores para PC2 x PC1. AL: ¢leo de
algodao, AR: dleo de arroz, CA: dleo de canola, CP: dleo de castanha do Parj,
Gl: dleo de girassol, GE: 6leo de gergelim, LI: éleo de linhaga, MG: 6leo misto
de gergelim e gergelim torrado, MI: éleo de milho, SO: dleo de soja.
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Figura 2. Grafico de loadings dos espectros de RMN das
amostras de 6leos estudadas.

A RMN aliada a PCA indica a possibilidade de obter
caracteristicas relevantes para andlise do controle
de qualidade de 6leos vegetais.

Conclusoes

A PCA gera perspectiva do desenvolvimento de um
método de classificagdo a partir de RMN e
quimiometria para diferenciagdo de 6leos refinados
e nao refinados, dentre outras informacgdes
relacionadas com a estrutura dos compostos.

Agradecimentos

Ao CNPq, pelo financiamento do projeto e ao 1Q-
UNICAMP a infraestrutura oferecida.

'Souza, E. C.; Dissertacdo de Mestrado, USP, 2007.



