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Introducao

Pesquisas recentes demonstram que substancias
micropoluentes tais como o0s farmacos estédo
presentes em  ecossistemas aquaticos e
terrestres [1]. H&, portanto necessidade de
monitora-los, diminuir a liberacdo para o meio
ambiente e destrui-los, principalmente em fonte de
agua potavel para abastecimento humano.

As técnicas comumente utilizadas para analise
desses micropoluentes sdo a cromatografia liquida
e a gasosa acopladas a espectrometria de massas
(GC-MS e LC-MS)[2]. Tais técnicas sao
dispendiosas, demoradas e destrutivas. Para um
monitoramento seletivo e n&o destrutivo durante,
por exemplo, um processo de degradacdo deste
micropoluentes, novas metodologias analiticas séo
necessdarias. Este estudo apresenta o uso da
espectroscopia UV/Vis aliada a métodos
qguimiométricos tais como calibracdo multivariada
com selecdo de varidveis como alternativa para a
analise rapida e nao destrutiva destes compostos.

Resultados e Discussao

Os micropoluentes estudados foram os farmacos
cloreto de clortetraciclina (CLO), cloreto de
oxitetraciclina (OXI) e diclofenaco de sédio (DIC).
Estes farmacos foram misturados segundo um
planejamento fatorial parcial. Os niveis de
concentracdo estudados para OXIl e DIC foi de 10,0
a 50,0 mg L™ e para CLO foide 1,0 a5,0 mgL™. As
amostras foram analisadas em um
espectrofotdometro Cary 50 na faixa de 200 a
450 nm. Os conjuntos de calibracdo e predicdo
foram preparados com 35 e 5 amostras,
respectivamente. Uma alta sobreposicdo foi
observada nos espectros.

A regressédo por quadrados minimos parciais (PLS)
foi utilizada na construcdo dos modelos. O algoritmo
de selecdo dos preditores ordenados (OPS®) foi
empregado para selecdo de variaveis [3].

A Figura 1 mostra as variaveis selecionadas para o
DIC. Observando seu espectro puro percebe-se que
uma combinacdo de vetores de regressdo e de
correlagao selecionou variaveis interpretativas e que
sdo importantes para se obter boas previsbes de
sua concentracdo. Resultados similares foram

34%Reuni&o Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

obtidos para os modelos dos outros farmacos,
indicando que o algoritmo OPS® se mostra bastante
intuitivo e eficiente na selecdo de variaveis.
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Figura 1. Espectros puros de cada farmaco,
espectro da mistura e variaveis selecionadas para o
diclofenaco de sddio.

Absorbancia

A Tabela 1 mostra que melhoras significativas nos
modelos ocorreram apés a selecdo, além disso, os
modelos se mostraram aptos para a previsdo apds o
uso do algoritmo OPS®.

Tabela 1. Resultados estatisticos obtidos a partir de

dados de UV/Vis definidos para todos os farmacos.
Completo* OPST  Completor OPST  Completo* OPS?

CLO DIC OXI

Vetor Info. Reg-S Reg-C - Nas
hOPS - 10 - 6 - 7
hMod. 4 3 4

nVars 1604 344 1604 12 1604 98
RMSECV 0,548 0,312 3,417 3,038 0,891 0,468
Ry 0,926 0,977 0,965 0,973 0,999 0,999
RMSEP 0,317 0,158 1,333 0,708 0,494 0,454
Ry 0,975 0,992 0,996 0,999 0,999 0,999

*Completo: espectro completo. TOPS: Selecdo OPS. hOPS:
nuamero de variaveis latentes para o vetor de regressédo utilizados
na selecdo. hmod: nimero de variaveis latentes utilizadas no
modelo. nVars: nimero de variaveis selecionadas. Reg.: vetor de
regressdo, C.: vetor de correlagdo, S.: vetor de residuos, Nas:
vetor nas.

Conclusoes

A espectroscopia UV/VIS aliada aos métodos PLS-
OPS® mostrou-se uma metodologia viavel, rapida e
de baixo custo para realizar determinacfes
simultaneas dos trés farmacos analisados.
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