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Introducao |

Espectros de RMN de alta resolu¢do de amostras
bioldgicas tais como biofluidos e tecidos, podem ser
muito complexos. Em muitos casos, a mera
inspecdo visual de tais espectros revela apenas uma
pequena quantidade de informacdo. Por isso, tem-
se usado métodos estatisticos computadorizados,
conhecidos como analises quimiométricas ou
guimiometria, para extrair o maximo de informacdes
destes espectros™®. Um método utilizado é o
reconhecimento de padrdes, o qual se destina a
agrupar as amostras com  caracteristicas
semelhantes e distingui-las das demais, que por sua
vez, poderdo vir a formar outro grupo, destacando-
se aqui a analise por componentes principais (PCA)
e andlise discriminante com calibragdo multivariada
por minimos quadrados parciais (PLS-DA).

Resultados e Discussao |

Foram adquiridos espectros de RMN de ‘H de
amostras de soro sanguineo provindas de
camundongos inoculados com tumor de Ehrlich (TE)
ou com tumor Sarcoma 180 (S180), além de grupos
sadios (controle). Os espectros obtidos foram
submetidos a analises quimiométricas para distinguir
entre grupo doente e sadio, a fim de obter um
diagnéstico no menor tempo possivel de
desenvolvimento do tumor.

O método PLS-DA mostrou melhores resultados
do que o método de PCA (Figura 1). Esta
superioridade ja era esperada visto que o método de
PCA é um método ndo supervisionado em que cada
uma das componentes principais (PC) detecta as
direcbes de maior variancia na matriz de dados X,
enquanto que o PLS-DA ¢é um método
supervisionado, no qual se fornece dados
identificando as amostras, o que otimiza a
separagdo entre 0s grupos por rotacionar o0s
componentes do PCA de forma a obter o maximo de
separac&o entre as classes’.

Os resultados obtidos estdo resumidos na Tabela
1. Pelo método PLS-DA foi possivel diminuir o
tempo de diagnéstico de sete para cinco dias ap0s a
inoculacdo com TE em camundongos Swiss e Balb-
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C, tornando o diagndstico mais precoce. Em relacao
ao S180, o tempo de diagndstico foi o mesmo para
os dois métodos, porém no método de PLS-DA é
possivel conseguir um diagndstico suspeito no
periodo de sete dias apds a inoculacéo.
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Figura 1. Grafico de escores a esquerda e de T-
escores a direita de PC1 (49,6%) versus PC2
(23,8%) utilizando as amostras de controle (azul) e
de cinco dias de inoculacdo de TE (preto) em
camundongos Swiss.

Tabela 1. Resultados das andlises quimiométricas
obtidos a partir das duas linhagens de camundongos
com os tumores TE e S180.

Tumor TE TE S180
Camundongo Swiss | Balb-C | Swiss
Diagnéstico da PCA 7 7 10

presenca do PLS-
tumor (dias) DA 5 5 10

Conclusoes |

A andlise quimiométrica de espectros de RMN de
H adquiridos diretamente de soro sanguineo de
camundongos inoculados com TE pelo método de
PLS-DA permitiu diagnosticar o tumor apés cinco
dias com boa precisdo, e com dez dias para
inoculagdo com S180. Comprovou-se que o método
de PLS-DA permite otimizar os resultados obtidos
pelo PCA, diminuindo o tempo de diagnéstico.

Agradecimentos |
CAPES, CNPq e FINEP.

Whishart, D. S. Trends Food Sci. Tech., 2008, 19, 482.
2Nicholson, J. K.; Lindon J. C.. Nature, 2008, 455, 1054.




