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Introducéao

A maioria dos farmacos quirais € comercializada
como racemato. Entretanto os dois enantibmeros
podem apresentar 0s processos de absorcgéo,
distribuicdo, metabolizacdo e excrecdo de forma
estereosseletiva sendo que, até o momento, para sua
analise as principais técnicas sao os métodos de
separacdo como: cromatografia liquida de alta
eficiéncia e eletroforese capilar’. Assim, o
desenvolvimento de metodologias analiticas mais
rapidas torna-se viavel. Neste trabalho foi utilizada a
espectroscopia de fluorescéncia molecular quando o
farmaco é complexado a uma molécula hospedeira

como a ciclodextrina. O propranolol é um b-
blogueador utilizado em tratamentos
cardiovasculares, hipertensdo e angina. O

enantiomero (S)- € predominante como forma mais
ativa em relacdo ao (R)-propranolol’. Métodos de
calibragdo multivariada de primeira ordem como
minimos quadrados parciais (PLS) e de segunda
ordem como andlise de fatores paralelos (PARAFAC)
foram empregados no desenvolvimento de uma
metodologia para analise de propranolol a partir de
espectros de fluorescéncia molecular.

Resultados e Discussao

Utilizou-se um total de 21 amostras na faixa de
concentracdo de 30 — 90% do enantibmero (R)- e 70
— 10% do enantibmero (S)-Propranolol. Para a
calibracdo de primeira ordem através do método PLS
foram utilizadas 16 amostras para calibracdo e 5
amostras para validacdo, enquanto que para
calibracdo de segunda ordem a partir do método
PARAFAC 7 amostras foram utilizadas na calibracédo
e as demais na validagdo. A molécula hospedeira
utilizada na complexagcdo do farmaco foi a b-
ciclodextrina e para uma melhor separacdo entre as
formas (R)- e (S)- a presenca de tbutanol se faz
necessario. A Figura 1 mostra 0s espectros de
fluorescéncia molecular do farmaco propranolol
complexado a b-ciclodextrina. Pode-se observar a
regido utilizada na calibracdo por PLS na faixa de
emissao de 340 — 424 nm no comprimento de onda
de excitacdo fixo em 290 nm.
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Na calibracdo através do PARAFAC as faixas de
comprimento de onda utilizadas na calibragéo foram:
excitacdo 270 — 310 nm e emissao 340 — 424 nm.
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Figura 1. Espectros de fluorescéncia molecular
propranolol.

A Tabela 1 mostra os resultados dos modelos PLS e
PARAFAC. Como € possivel observar os modelos
apresentam resultados semelhantes para os erros de
previsdo representados pelo erro médio.

Tabela 1. Resultados dos modelos PLS e
PARAFAC.
Erro
Modelo RMSEC RMSEP Médio R?
0 )
)
PLS 0,19 2,99 5,36 0,99
PARAFAC 2,47 2,79 5,26 0,98

RMSEC e RMSEP correspondem a raiz quadrada do erro médio
guadratico de calibragdo e previsdo, respectivamente.
corresponde ao ajuste dos modelos.

Conclusdes |

Os modelos PLS e PARAFAC apresentaram bons
resultados na calibracdo e previsdo de enantibmeros
a partir de espectros de fluorescéncia molecular. O
método constitui-se em uma alternativa rapida e de
menor custo em relacdo aos métodos de separacéo
até entdo empregados.
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