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Introducao

A quimica de produtos naturais (QPN) ao longo da
histéria forneceu inumeras substancias com
potencial farmacolégico, contudo, nas ultimas
décadas, as industrias pouco tem investido na
pesquisa e desenvolvimento em QPN devido
principalmente a fatores econémicos e ao reduzido
nimero de novas entidades quimicas. Neste
contexto, a visédo reducionista inserida
principalmente na cultura ocidental véem sendo
questionada e novas abordagens estdo sendo
aplicadas para o entendimento das relacdes inter e
intra-especificas em toda complexidade em matrizes
naturais’?. Assim, o emprego de técnicas de
vanguarda que permitam obter uma amostragem
completa de um dado organismo é fundamental
para estudos posteriores. Nesta visdo, a
quimiometria cumpre esse papel, pois permite o
planejamento, andlise e otimizacdo de experimentos
multifatoriais, fornecendo subsidios para diversas
abordagens como a metabolémica, a biologia
sistémica e a desreplicagéo1’2. Neste trabalho foi
planejado e otimizado experimentos de extracao,
aplicando um design em simplex centrdide para as
espécies Jatropha multifida e J. gossypifolia.

Resultados e Discussao

Inicialmente foram preparados quatorze extratos
foliares distintos para cada espécie a partir de 1,0 =
0,1g de material vegetal e 10 = 0,1 mL de solvente
para a extragdo. Apos filtragdo e evaporagdo dos
solventes por meio de um speedvac, 30uL de cada
extrato bruto (5 mg.mL") foi injetado num
cromatégrafo liquido de alta eficiéncia acoplado a
um detector de arranjo de diodos. Desta forma
foram gerados quatorze cromatogramas para cada
espécie.

Em seguida, os cromatogramas foram analisados
afim de avaliar quais os solventes com a maior
capacidade de extragdo para o conjunto. A
atribuigcdo da escolha foi tomada a partir do nimero
de bandas cromatograficas presentes nos
cromatogramas. Para a espécie J. multifida os
solventes foram: etanol, acetona e o 1,4 dioxano
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enquanto para a J. gossypifolia foram: metanol,
isopropanol e cloroférmio.

Posteriormente, foi aplicado um design de mistura
em simplex centréide. Neste tipo de planejamento
sao realizados dez experimentos, sendo trés deles
constituidos de solventes puros escolhidos e sete
experimentos compostos de misturas binarias e
ternarias. A partir da analise do numero de bandas
cromatograficas de cada experimento foi possivel
construir uma equacdo através de ferramentas
matematicas de regressao, a qual possibilitou gerar
graficos de superficies de contorno para cada
espécie, Figura 1.
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Figura 1. Superficie de contorno para as espécies:(a) J.
gossypifolia; (b) J. multifida.

Analisando os graficos da Figura 1 é presumivel
que a melhor condigao de extracao para a espécie
J. gossypifolia esta localizada na regido de
composigao 1:1 cloroférmio : isopropanol e para J.
multifida a fragdo 2/3:1/3:1/3 etanol : acetona : 1,4
dioxano.

Conclusoes

O uso da quimiometria permitiu o planejamento e
otimizacdo dos extratos brutos através de
experimentos em simplex centrdide. Essa
ferramenta oferece elementos fundamentais para
estudos metaboldbmicos e revela a diversidade
metabdlica entre essas espécies de Jatropha.
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