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Introducao |

Um problema de interesse continuo em
cromatografia liquida é o desenvolvimento de
procedimentos praticos para otimizar processos de
separacdo. O estado da arte em separagbes de
picos em cromatografia liquida inclui a utilizagéo de
modelos estatisticos obtidos de resultados de
planejamentos de experimentos para descrever
como os sinais analiticos se comportam como
funcdo das condicbes cromatograficas como
composigdo da fase movel, tipo e temperatura da
coluna, fluxo da fase movel entre outras. Existem
poucos métodos disponiveis para otimizar varias
respostas cromatograficas simultaneamente. Entre
eles a sobreposicao de superficies de respostas e o
método de desejabilidade de Derringer e Suich sao
0os mais Uteis. Tendo em vista as vantagens em
fazer modelagem estatistica usando tempos de
retengcdo propomos um método de otimizagdo por
simulagdo dos comportamentos de  picos
cromatograficos com mudangcas nas condicdes
cromatograficas.

Resultados e Discussao |

Através do ponteiro do “mouse” foi escolhido um
conjunto de condigcbes dentro do dominio
experimental ja investigado por planejamento de
experimentos, Figura 1. Os valores das condicdes
cromatograficas foram substituidos nos modelos
estatisticos onde os tempos de retengéo de todos os
picos cromatograficos de interesse foram
calculados. Estes tempos de retencdo foram
exibidos graficamente na tela do computador, figura
2. Misturas de sete compostos neutros e onze
agrotéxicos foram separados pela metodologia.

Dominio
Experimental

Figura 1- Esquema do programa de otimizacao
multiresposta. Um ponto do dominio experimental
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serd fornecido ao médulo de modelos que calculara
os tempos de elui¢cdo dos picos.
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Figura 2. Separagdo cromatografica por método
computacional.

Conclusoes |

O programa de simulagdo se mostrou eficiente nas
separacoes dos picos da mistura e especialmente
na separacdo de sistemas com inversdo de picos,
que sao dificilmente separados por métodos
atualmente usados.
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