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Técnicas de espectroscopia vibracional tem se demonstrado cada vez mais
promissoras para com o diagndstico clinico, ao passo que, através de analises nao
invasivas, ndo destrutivas e em tempo real, sdo capazes de gerar verdadeiras
impressdes digitais moleculares de uma amostra biologica. Trazendo o conceito de
“biopsia liquida”, fornece informacbes altamente especificas dessas substancias,
viabilizando a caracterizagao por uma diversidade estrutural e bioquimica, além de
dados qualitativos e quantitativos sobre os comportamentos vibracionais de grupos
funcionais inerentes em proteinas, carboidratos, lipidios, acidos nucleicos etc. Dentre
as técnicas de espectroscopia, a Espectroscopia no Infravermelho por Transformada
de Fourier (FT-IR) é caracterizada a partir da interagao da luz infravermelha para com
a amostra de material. A partir dessa interacdo, as ligagées moleculares da amostra
absorvem determinadas frequéncias da luz, o que culmina em vibragdes em nivel
atébmico. Assim, as frequéncias de vibracido sdo mensuradas e o espectro é obtido,
fornecendo informacgdes detalhadas sobre a composi¢cdo e estrutura quimica da
substancia. No entanto, a identificacdo e interpretagcdo dos espectros € complexa,
principalmente quando se faz necessario comparar uma grande quantidade de
amostras. Nesse contexto, a analise por componentes principais (PCA) sobrevém
como um recurso para a simplificacdo do processo de analise amostral. Esta,
configura uma redugdo na dimensionalidade de um conjunto de dados espectrais,
viabilizando a identificacdo de padrdes, observacdo de tendencias, classificacao e
diferenciagao de amostras. Para tanto, o PCA, converte as variaveis originais em um
conjunto menor, os chamados componentes principais (PCs), que séo arranjos
lineares ndo correlacionadas das variaveis originais. A vista disso, o objetivo do
presente estudo foi empregar a metodologia estatistica PCA para a analise de dados
espectrais de FT-IR em biofluidos. Os dados foram obtidos através de uma revisdo na
literatura, através da busca de estudos utilizando as palavras-chave “espectroscopia
vibracional”, “espectroscopia FT-IR”, “biofluidos” e “técnicas de diagndstico” no
PubMed e ScienceDirect e, a partir disso, foram selecionados 12 artigos, publicados,
estes, a partir do ano 2011. Para a geragao dos graficos dos componentes principais,
nesse interim, foi utilizado o software Matlab. Diante os graficos processados, foi
possivel monitorar semelhancas e identificar heterogeneidades biomoleculares entre
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as amostras, concebendo maior destreza ao trabalho de analise comparativa de
biofluidos. A analise através da metodologia PCA, demonstrou sucesso na redugao
de ruido dos dados espectrais, na medida em que os PCs mantém o maximo de
informagéo possivel com um numero reduzido de variaveis. Portanto, conclui-se que
o emprego do PCA para a analise, leitura e interpretacdo dos espectros FT-IR se faz
de grande vantagem, uma vez que nos permite, com maior clareza e preciséo,
compreender intrinsecamente a composigao bioquimica de um determinado biofluido
e manipular arranjos de dados complexos oriundos de espectros FT-IR.
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