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1 – INTRODUÇÃO
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ANÁLISE DOS COMPOSTOS VOLÁTEIS DA AGUARDENTE DE
CANA POR CONCENTRAÇÃO DINÂMICA DO “HEADSPACE” E
CROMATOGRAFIA GASOSA-ESPECTROMETRIA DE MASSAS1
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2 – MATERIAL E MÉTODOS

2.1 – Aguardente de cana
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2.2 – Extração de compostos voláteis do “headspace”
da aguardente de cana e adsorção em Tenax-TA.
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2.3 – Cromatografia gasosa – espectrometria de massas
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“armadilha” ou tubo contendo 
Tenax-TA 
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2.4 – Identificação e quantificação dos compostos
voláteis
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2.4.1 – Determinação dos índices de retenção li-
near (IRL)

&��
�������
��
�������
�
��µD�
#
�
��-�����
��
���
�����*��
�
(���
#
�
����
��$���
�

�B�;C�
�������
���
�
�����
���
�
�
���
��������
������
������	
7�
9����
���
��
�����+.

������
�3GD�
�
�
�
��
��
�
,
�%����
#
�
���
��������
�
�
������
�
�
����
�
��
�����+.

������
�
�
�
�������
��
�����$���
���
�
��������
�(��+.
�


����
3GD�Y9�����
��
�����+.

������
��
��
�
��
��

)
�G�Y����

��
�����+.

�

�
��
��

)
�G�
Y����

��
�����+.

�

�������

�����
�

�
��
��

)
�G���Y����

��
�����+.

�

�������

���
��
�

�
��
��

)
�
Y�0���

��
��� 
�
�
�

�������

�����
�

�
��
��

)

3 – RESULTADOS E DISCUSSÃO
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TABELA 1. �
�	����������
����
	
������� !"�������������	�����������"�	��
�	#	�����"�$��
�	����������	������
%!������#	�	�
�����
&��	������'(!�����
%�
������������&�
)��	�������
����
������������������%�����
��������
��

NI
a

 Composto IRL
b

  Espectrometria de Massas (E M)
c

 Identificação
d

 Quant.
 

(ng)e 
CV 

(%)f 
 ��������      
01 Propanoato de etila 725 29(100), 57(96), 45(16), 75(13), 74(13), 43(12), 42(11), 102(10). EM[16 ]+IRL[2 ]  

 
64  18 

04 Butanoato de etila   816 71(100), 43(83), 88(60), 60(25), 29(25), 73(24), 89(16), 45(15), 61(10), 101(10). EM[16 ]+IRL[2 ;11] 
 

+ - 

05 Acetato de 3-metilbutila   898 43(100), 70(50), 55(42), 41(21), 42(19), 39(12), 29(11), 87(10). EM
[16 ]

+IRL
[2 ;11]

 
 

4876 35 

06 Pentanoato de etila   917 29(100), 85(76), 41(70), 88(68), 57(60), 43(56), 9(45), 101(43), 60(38), 55(35). EM[16 ]+IRL[2 ]  
 

201 14 

08 Hexanoato de etila 1017 88(100), 43(68), 29(62), 99(48), 60(44), 41(35), 73(32), 70(30), 42(28), 101(26), 61(25), 71(24). EM[16 ]+IRL[2 ]  
 

3056 24 

10 Acetato de hexila 1027 43(100), 41(32), 56(25), 55(23), 42(20), 29(18), 39(18), 61(16), 69(12), 73(6). EM[16 ]+IRL[11 ;10]  
 

57 32 

11 Heptanoato de etila 1110 88(100), 29(77), 41(75), 43(55), 55(33), 113(48), 101(40), 60(37), 39(37), 73(35), 115(24), 70(23). EM[16 ]+IRL[11 ] 
 

311 20 

12 Octanoato de etila 1213 88(100), 29(45), 41(36), 101(32), 57(30), 43(27), 60(27), 55(26), 73(26), 127(22), 70(22), 61(20). EM
[16 ]

+IRL
[2 ;10]

 
 

6331 15 

13 Nonanoato de etila 1308 88(100), 41(60), 101(52), 29(52), 55(46), 43(34), 141(32), 73(31), 60 (23), 39(22), 70(21), 42(21). EM[16 ] 
 

150 19 

14 Decanoato de etila 1424 88(100), 101(38), 29(33), 41(31), 43(27), 73(23), 55(22), 70(20), 60(18), 61(16), 155(14), 157(14). EM
[16 ]

+IRL
[11 ]

 
 

7476 10 

15 Oc tanoato de 3-metilbutila  1467 70(100), 41(67), 43(65), 55(56), 127(41), 57(36), 71(31), 29(30), 42(22), 145(17), 69(11). EM[16 ] 
 

178 22 

16 Undec anoato de etila 1509 88(100), 101(53), 41(50), 29(40), 55(38), 43(32), 73(27), 169(21), 157(17). EM[16 ] 
 

88 20 

17 Dodec anoato de etila 1618 88(100), 101(46), 41(32), 43(29), 29(29), 55(26), 73(21), 70(18), 57(14), 60(14), 61(14), 157(11). EM[16 ]+IRL[2 ]  
 

3449 26 

18 Decanoato de 3 -metilbutila 1664 70(100), 43(68), 41(54), 55(53), 71(40), 29(21), 69(15), 39(14), 155(13), 173(12). EM[16 ] 
 

506 44 

19 Tetradecanoato de etila 1807 88(100), 101(64), 41(52), 43(43), 55(42), 29(38), 157(24), 73(21), 69(20), 57(19), 70(18), 213( 16).  EM
[16 ]

+IRL
[2 ]

 
 

190 34 

20 Dodec anoato de 3-metilbutila 1849 70(100), 43(52), 71(39), 41(36), 55(34), 183(18), 57(14), 29(12), 201(11), 42(10), 39(18), 83(7). EM[16 ] 
 

46 38 

21 Pentadec anoato de etila 1897 88(100), 101(52), 41(41), 43(36), 55(33), 57(23), 29(21), 73(19), 157(18), 69(17), 89(15), 70(14). 
 

EM
[16 ]

 
 

11 40 

22 Hexadecanoato de etila 1997 88(100), 101(66), 41(36), 43(32), 55(31), 29(23), 157(20), 73(18), 57(17), 89(16), 70(16), 69(15). EM[16 ]+IRL[2 ]  40 40 
       
 ����	��      
02 1,1-dietoxi-etano   740 45(100), 73(77), 29(33), 47(29), 103(26), 43(24), 75(8), 31(6). EM[16 ] 

 
4554 34 

03 3-Meti l-1-butanol    776 41(100), 55(98), 42(75), 70(64), 29(62), 43(60), 31(59), 57(48). EM[16 ]+IRL[2 ;11] 
 

++ + - 

07 1-etox i-1-pentox i-etano   977 73(100), 45(70), 43(58), 71(50), 29(25), 41(24), 145(20), 55(15), 39(13), 115(12). EM
[16 ]

 
 

1112 13 

09 4,5-De-hidro-2-meti l-3(2�)-tiofenona 1024 60(100), 116(35), 59(33), 45(27), 41(23), 39(17), 58(15), 29(14). EM[16 ]+IRL[17 ] 158 13 

 

                   TRx - TRn 
 IRLx =   [                        + n] x 100 
                 TR n+1 – TRn 
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3.1 – Método
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3.2 – Ésteres

�

���

�
�
%��

��
������
���
���
�9���
�
 ��9���

�
��9���
��

�
!������
�.
�
(���������,������
�
(���������
,�������
��
�
�
���
���
����
�
��
�
��
��
�
��
#���
+.

,
�%���
���
 � ����
���
"�����
4��6	

�
���������

�����
�
�
!�������
���
 � ����
���
"���
����
 ���%
�

���� 
����

������%��

 ������������
���
��,������
�������
�
#�������+.

���
"����	
;����
!������
�.

 #
����
�
 �
�
 ���+'��
 ��$��%�����
 �����
 %���
�
���,��
�
�
 
�
#
���
��
�������H�
�
�
%��

��
�
�����
��
������	
�
#
���+.

��
!������
�"��#�������+.

���
"���
���
,��
���+.

(�9����
������
�����
%��

��
�
%���
��
����
 !�

�
����
�
�!�
��
������
 ��
���
�
(��
�
,��
��$��
�%����	
E�����

�
!������
�)���������

�
���
�
��9���
�
��
%���
�
���)
�
�
������
�
�.

�
��������
�
���
�������
��
 � ����
 ���
"������
 ��,��

 @�
 ����
 �
�������+'��
�����
������,������
���,�����
@�
����
��������9������
��
��
��
�����
�����%,���
�
�
�
����
,��
���
��
������
��

�
�
�����
������,������
 ��)
�
4��
R6	

7�
!������
����
� ��������
���
 � ����
������
�
���
�(�����
����,��
�
�
�
%���
�
�
�
�
%��

��
����
� ���
������	
;�
��� ��*

��
�,����+.

(��������,�
�
(��������
��,�
��
%���
�
,
�%�����
��
5R
������
��
���*�+�
��
,��
�������
��
��#�������
����'��
�

/������
?�H�3C;?�7
��
���
4�56
�
���������
(��

�
%���
�
,
�%����
���������
��
���
���
(����������
���
���*�+��
�����


��!���

�V��
V5W
�

�
���
�
�
�<
%���
�
������#����
���



����"��
�



R O

O

OR

O

 01: R=C2H5

 06: R=C4H9

 08: R=C5H11

 11: R=C6H13

 12: R=C7H15

 13: R=C8H17
 14: R=C9H19
 16: R=C10H21

 17: R=C11H23
 19: R=C13H27
 21: R=C14H29
 22: R=C15H31

 05: R=CH3
 15: R=C7H15
 18: R=C9H19
 20: R=C11H23
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 04: R=C3H7
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