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Resumo

A espectroscopia de RMN de 1H mostra em um Unico espectro todas as classes de substincias presentes € em quantidades
detectaveis. Entretanto, essa grande quantidade de informac¢des pode dificultar a interpretacdo dos dados de um grande niimero de
amostras. Neste sentido, a quimiometria tem sido aplicada com sucesso em dados espectrais para reduzir a sua complexidade e
evidenciar as informacdes mais relevantes. A avaliacdo microbiana dos sedimentos dos manguezais (Cananéia, Bertioga ndo
Contaminado ¢ Contaminado [derramamento de 35 milhdes de litros petroleo em 1983]) foi realizada analisando-se os espectros
de RMN de 1H dos acidos graxos presentes em maior concentracdo em 27 extratos (nove de cada manguezal), sendo trés de cada
ponto (1: proximo ao mar ou rio; 2: centro do manguezal e 3: area proxima ao continente). As amostras foram preparadas em
triplicata diluindo-se 1,5 mg de extrato de acido graxo em 0,6 mL de CDCI3. TMS (#0,0) foi utilizado como referéncia dos sinais.
Os espectros de RMN foram adquiridos a 298 K no equipamento Bruker DRX400 (9,4 Tesla - 400,2 MHz para a frequéncia do
hidrogénio). A matriz de dados foi construida no programa Origin 8.0 e analisada no programa Pirouette 4.0. As transformagdes
usadas foram a divisdo pela norma um e a primeira derivada e o pré-processamento foi o autoescalamento. Este estudo foi iniciado
pela analise visual dos espectros de RMN de 1H dos extratos dos acidos graxos, onde foram observados os sinais dos hidrogénios
do alquil ester, que ¢ o composto majoritario nas amostras. A andlise quimiométrica foi feita através da Analise por Componentes
Principais (PCA), sendo que a melhor discriminagdo das amostras foi obtida mantendo-se os sinais dos acidos graxos de cadeia
ramificada, insaturados, hidroxilados. No grafico de escores de PC1 x PC2 (24,0% e 17,2% de variancia, respectivamente)
observou-se a discriminagdo das amostras em trés grupos (acidos graxos da parede celular dos micro-organismos isolados dos
sedimentos dos manguezais de Bertioga Contaminado, ndo Contaminado e Cananéia). Além disso, verificou-se que as replicatas de
cada ponto de coleta estdo agrupadas, mostrando a reprodutibilidade dos dados. Os resultados mostram que a biodiversidade
microbiana dos trés manguezais apresenta pequenas diferencas, mas que podem ser observadas fazendo-se uso da RMN de 1H
aliada a métodos quimiométricos.
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