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Introdução 

Metabolômica refere-se a uma abordagem 

bastante promissora na identificação e quantificação 

de todos os metabólitos de determinado órgão e/ou 

organismo, sendo uma técnica útil para análise de 

metabólitos secundários em matrizes complexas. 

Com o objetivo de desenvolver um método analítico 

de extração eficiente para os metabólitos 

secundários presentes em folhas de cana-de-

açúcar, foi avaliada a influência de diversos 

parâmetros experimentais. 

Resultados e Discussão 

Um modelo Simplex-Centróide
1
 foi aplicado para 

investigar a influência de diferentes proporções de 

solventes na preparação do extrato, considerando-

se como resposta o número de picos obtidos nos 

cromatogramas obtidos por HPLC-DAD. A seleção 

dos solventes foi feita considerando-se o triângulo 

de seletividade de solventes de Snyder
2
. A 

representação da superfície de resposta em função 

do número de picos é mostrada na figura 1. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Figura 1. Superfície de resposta do número de 
picos em função das proporções de solventes. 
 
A melhor condição de extração não é obtida pela 

simples triagem de solventes, assim, após seleção 

da melhor mistura de solventes extratores, utilizou-

se um planejamento fatorial
3
 a fim de determinar o 

grau de importância de alguns parâmetros 

experimentais e as melhores condições para uma 

extração quantitativa. Neste trabalho foram 

avaliados a razão entre volume de solvente e massa 

de amostra, número de extrações consecutivas e 

tempo de ultrasonicação, em função da área total 

dos cromatogramas HPLC-DAD. 

 
Tabela 1. Fatores e níveis avaliados no planejamento 
fatorial. 

Fator Nível (-1) Nível (+1) 

Volume (mL) 2,0 4,0  

N° de extrações 1 3 

Tempo US (min) 15 45 
 

Conclusões 

Levando-se em consideração a seletividade, o 

grau de toxicidade e custo, os solventes escolhidos 

para o planejamento do modelo Simplex-Centróide 

foram água, etanol e isopropanol. De acordo com a 

superfície de resposta obtida para as diferentes 

misturas, a proporção ideal para a extração do maior 

número de metabólitos foi H2O/EtOH/IPA 

0,30:0,45:0,25 (v/v). O planejamento fatorial mostrou 

que maior rendimento de extração é obtido após três 

extrações consecutivas, com relação m/v 1/10 e 15 

min de ultrasonicação nessa ordem de importância 

para os parâmetros avaliados. Utilizando essas 

condições, foram obtidos em média, 120 picos 

cromatográficos quando o extrato foi analisado por 

HPLC-C18, utilizando condição cromatográfica ainda 

não otimizada. A identificação preliminar de 

flavonóides e vários ácidos fenólicos, entre os 

principais, ácido cumárico, ácido vanílico, ácido 

cafeico e ácido ferúlico foi possível através de 

HPLC-DAD-MS. 
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