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Introducao

A desreplicagdo é a principal ferramenta para
triagem de metabdlitos em plantas e outros
organismos com alta complexidade molecular pois,
evita o consumo excessivo de materiais e tempo
nas etapas de otimizacdo e identificagao,
priorizando a selegdo dos metabdlitos com potencial
farmacolégico. As principais plataformas analiticas,
desta abordagem, sao compostas pela
cromatografia liquida de alta eficiéncia (CLAE),
associadas a espectroscopia (UV-DAD e RMN) ou a
espectrometria de massas de alta resolugcéo
(EMAR). O MCR-ALS, por sua vez, surge como
uma nova ferramenta desta abordagem pois,
permite a deconvolugdo de bandas cromatograficas
em matrizes complexas. Neste trabalho foi
executado a resolugdo multivariada de curvas por
minimos quadrados alternados (MCR-ALS) sob
perfil cromatografico do extrato de galhos de
Solanum americanum’.

Resultados e Discussao

O experimento de CLAE-UV-DAD utilizou um
gradiente exploratério de 5-100% H,O:MeOH (0,1%
CH3COOH) durante 30 minutos seguido por 10
minutos em 100% MeOH, coluna monolitica ODS
C18, vazao de 3.0 mL min™', temperatura de 298 K e
volume de injec&o de 30 pL.
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Figura 1. Extrato de galhos de S. americanum.

Previamente, sob o auxilio do software do CLAE-
UV-DAD foram identificadas 88 bandas no perfil
cromatografico de S. americanum (254nm).
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Apods a execucdo do MCR-ALS foi possivel detectar
158 bandas cromatograficas, um aumento de 80%,
quando comparado ao dados originais (Fig. 2). A
figura 3, mostra o perfil cromatografico e os seus
espectros recuperados para o intervalo de 12.8-13.3
minutos.

— | I gt A il T
“‘\""v“’“ r\“ Iy
5 10 15 20 25 30 35 40 45
Tempo de corrida (min)
Figura 2. Perfil desconvoluido de S. americanum por
MCR-ALS.

Figura 3. Perfil cromatografico e espectral obtidos
por MCR-ALS entre 12.8-13.3 minutos de corrida.

Conclusoes

O MCR-ALS, aplicado a CLAE-UV-DAD, permite a
detecgdo de um grande niumero de metabdlitos, em
condi¢cdes ndo otimizadas (coeluigdo), oferecendo
uma nova ferramenta para o desenvolvimento de
estudos de desreplicacdo, em matrizes de alta
complexidade molecular, com baixo consumo de
materiais e tempo.
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