Sociedade Brasileira de Quimica ( SBQ)

Planejamento fatorial auxiliado por simulac&o para otimizacdo da
separacdao de acidos organicos por eletroforese capilar.

Fernando A. S. Vaz' (PG), Michelle D. de Almeida® (IC), Maiby C. Mesquita* (IC), Roy E. Bruns® (PQ),

Marcone A. L. de Oliveira*?

(PQ).* marcone.oliveira@ufjf.edu.br.

1Grupo de Quimica Analitica e Quimiometria (GQAQ), Universidade Federal de Juiz de Fora (UFJF), Departamento
de Quimica, Juiz de Fora, MG. 2Departamento de Quimica, Universidade Estadual de Campinas, Campinas, SP.

Palavras Chave: Eletroforese Capilar, Acidos Organicos, Planejamento fatorial, Simulag&o.

Introducéo

Acidos organicos (AO) sdo espécies importantes
presentes em inimeras matrizes de carater biolégico
e alimenticio. Tais compostos podem ser
prontamente separados por eletroforese capilar de
zona (CZE), sob fluxo invertido e deteccao indireta. O
objetivo deste trabalho foi otimizar através de
planejamento fatorial com o auxilio de simulacédo
(Peakmaster'), a separacdo dos seguintes AO:
acético (Ac), aspartico (As), citrico (Ci), férmico (Fo),
malico (Ma), oxalico (Ox), piravico (Pi), succinico (Su)
e tartarico (Ta).

Resultados e Discussao

A otimizacdo baseou-se na analise das curvas de
mobilidade efetiva em funcdo do pH para os AO mais
0 anion tampéao cromoforo (acido ftalico) com auxilio
do simulador Peakmaster (Figura 1).
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Figura 1. Curvas de mobilidade efetiva x pH.

Entre o pH 5,4 e 5,8 o ftalato apresenta mobilidade
intermediaria aos AO e poder tamponante
consideravel. Portanto, realizou-se o planejamento
fatorial (PF) com 2 fatores e 3 niveis (Tabela 1) a fim
de se estabelecer o melhor pH (ajustado com TRIS) e
concentracdo de tampdo para a separagdo. As
condicdes experimentais tais como voltagem,
temperatura no cartucho, tempo de injecéo, capilar e
a concentracdo do inversor de fluxo eletrosmético
(CTAB) foram mantidas constantes. O experimento 9
apresentou o melhor resultado. A Figura 2 mostra o
eletroferograma simulado (A) e experimental (B)
obtido na condicéo étima (avaliagdo qualitativa).
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Tabela 1. Planejamento fatorial 3%

Exp. 1 2 3 4 5 6 7 8 9
pH - 0+ - o + - 0 +
[ftalato] - - - O 0 0 + + +

pH: (-): 5,4; (0): 5,6; (+): 5,8.
Acido ftalico: (mmol L™) (-): 5,0 ; (0): 10,0; (+):15,0

A I

30 mAu

Tempo (min)

Figura 2. Compostos: 1 -0Ox; 2 - Fo; 3—-Ta; 4 —Ma; 5 —
Ci; 6 — Su; 7 — Pi; 8 — Ac; 9 — As; ps — pico de sistema.
Condigdes de andlise: -10 kV, 25 °C, 230 nm, injecao: 2s
X 50 mBar. Eletrélito condutor: 15 mmol L* de ftalato
ajustado com TRIS (pH 5,8); CTAB 0,2 mmol L™ Capilar
de silica fundida recoberta com poliimida: 75 ym d.i.,
360 pm d.e. e comprimento total de 48,5 cm (efetivo: 40
cm).

Conclusdes

A associacao entre o PF e o simulador Peakmaster é
vantajosa, pois minimiza o numero de experimentos e
maximiza o nivel de informacdo do sistema
investigado. Novos estudos com enfoque quantitativo,
como avaliagdo de superficie de resposta e validacdo
deverdo ser realizados. Entretanto, os resultados
preliminares obtidos indicaram que o método podera
ser aplicado em matrizes de interesse contendo
estes AO.
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! Peakmaster, disponivel em: http://www.natur.cuni.cz/~gas/
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