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Introducao |

O monitoramento de espécies volateis presentes em
plantas pode ser utilizado para acompanhar a
evolugdo da reacdo quimica ao longo do tempo.
Consequentemente, informacdes a respeito da
cinética da reacdo, consumo/degradacdo e/ou
formacdo de entidades quimicas poderdo ser
utilizadas para desvendar eventuais problemas
associados a ciclos/mecanismos bioquimicos. Para
estudar estes sistemas, foram feitas amostragens
‘on-site” da fragdo volatl produzida por
microorganismos em um bioreator utilizando-se a
microextracdo em fase sélida (SPME). As
amostragens foram realizadas imediatamente apés
0 in6culo dos microorganismos reservatdrio do
reator e apos periodos de 4, 21, 30, 45 e 53 horas.
As amostras foram injetadas no cromatografo a gas
acoplado a um espectrbmetro de massas com
analizador quadrupolar (GC-gMS). Em seguida, as
matrizes de dados foram reordenadas e alinhadas
para aplicagdo de MCR-ALS.

Resultados e Discussao |

Apés o alinhamento dos cromatogramas, fez-se
uma decomposicdo em valores singulares (SVD)
para a indicacdo do numero de cromatogramas
diferentes dentro da matriz, e em seguida, fez-se
uma estimativa dos perfis cromatogréaficos e suas
respectivas concentra¢des utilizando-se o método
de Resolucdo Multivariada de Curvas com o0s
Minimos Quadrados Alternados (MCR-ALS). A
decomposicdo em valores singulares sugere a
presenca de 4 cromatogramas diferentes com
99,56% de variancia explicada e falta de ajuste de
6,62%. A Figura 1 [a), b), (c e (d] apresenta os
cromatogramas assim como suas concentracdes
relativas, obtidas por MCR-ALS. Os resultados de
MCR-ALS sugerem que durante as primeiras 21
horas de exposicdo, sao liberados exatamente os
mesmos compostos volateis (Figura 1 - a). Apés 30
horas, o perfil cromatografico comeca a apresentar
algumas alteracdes significativas, indicando o
surgimento e desaparecimento de espécies,
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originando o cromatograma apresentado na Figura
1 - (b). O cromatograma obtido pela amostragem
realizada apds 30 horas de exposicdo a radiacao
ultravioleta apresenta diferencas significativas com
relacdo ao cromatograma obtido apds 45 horas de
analise, como mostra o cromatograma ilustrado na
Figura 1 - (c). Ap6s mais 8 horas de exposicéo (53
horas de exposicdo) a amostra apresentou o
cromatograma da Figura 1 (d).
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Figura 1. Cromatogran;";gh de fracdo volatil do
bioreator obtidos por MCR-ALS

Conclusodes

A combinagéo entre SPME-GC-gMS com MCR-ALS

para monitoramento de dados evolutivos
proporcionou a extracdo de cromatogramas virtuais,
cujos picos representam entidades sendo

consumidas e produzidas com grande precisdo. Os
resultados deste trabalho podem contribuir para o
estudo e monitoramento de espécies volateis de
vérias substancias.
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