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RESUMO

As leishmanioses sdo zoonoses causadas por protozoarios flagelados do género Leishmania e
transmitidas por insetos hematdfagos denominados flebotomineos. Clinicamente se
apresentam como visceral e tegumentar. A leishmaniose visceral tem como agente etiologico
a Leishmania (Leishmania) infantum chagasi e principal vetor nas Américas os flebotomineos
da espécie Lutzomyia longipalpis. Além disso, Lu. longipalpis é considerado como vetor
permissivo para L. (L.) amazonensis, um dos agentes etioldgicos da leishmaniose tegumentar
americana. Para localizacdo dos hospedeiros e realizacdo do repasto sanguineo, 0s insetos
hematofagos utilizam compostos organicos volateis (COV) liberados pelos mesmos,
denominados cairomoénios. Alguns estudos demonstram que hospedeiros infectados por
parasitas podem liberar compostos diferentes dos ndo infectados e influenciar na atratividade
de tais hospedeiros para os insetos hematdfagos vetores. O presente estudo buscou investigar
se hamsters ndo infectados e infectados com L. (L.) amazonensis apresentavam diferenca na
atratividade para Lu. longipalpis; além da diferenca de atratividade, buscou avaliar o volume
de sangue ingerido pelos flebotomineos e os COV emitidos pelos diferentes grupos de
hamsters. Complementar a isso, também foram avaliados os COV liberados in vitro em
cultura de macrofagos infectados ou ndo com L. (L.) amazonensis e de amastigotas livres
dessa espécie. A atratividade dos animais foi avaliada por meio de testes realizados em
gaiolas, onde se contabiliza a taxa de alimentacdo das fémeas dos flebotomineos. As fémeas
alimentadas foram entdo individualizadas em microtubos, maceradas e homogeneizadas para
leitura da absorbancia a 540nm. Tal leitura permite estimar o volume de sangue ingerido por
cada fémea, a partir de curva padrdo de absorbancia versus volume de sangue obtida
previamente. Os COV liberados pelos diferentes grupos de animais foram obtidos por meio de
uma fibra de microextracdo em fase sélida (SPME) e analisados por meio de cromatografia
gasosa acoplada a espectrometria de massas. Apds algumas etapas de desenvolvimento da
metodologia, ficou estabelecida extra¢do dos volateis com uso de fibra de SPME revestida por
polidimetilsiloxano/divinilbenzeno e com a amostra aquecida em banho-maria a 90°C por um
periodo de 50 minutos. Os testes de atratividade foram realizados com um total de 10
hamsters — antes e ap6s a infeccdo — onde foi possivel observar uma taxa média de
alimentacdo das fémeas de 64,25% antes da infeccdo e de 64,75% apds a infec¢do. Na
avaliacdo do volume de sangue ingerido por fémea, foram obtidas médias de 0,98uL e 1,10uL
antes e apds a infeccdo, respectivamente. Os volateis extraidos a partir de amostras de pelos
dos animais utilizados nos testes de atratividade e das culturas in vitro foram identificados
com auxilio de biblioteca de espectros e célculo dos indices de retencdo. Os COV
identificados foram submetidos a analise de componentes principais para verificar possiveis
correlagdes com os animais e o status da infeccdo. A partir dos resultados obtidos para 0s
testes in vivo, ndo foi possivel observar uma influéncia da infeccdo por L. (L.) amazonensis na
taxa de alimentacdo das fémeas de Lu. longipalpis em hamsters e no perfil de COV liberados
por esses animais. Para os COV identificados a partir dos testes in vitro com culturas
infectadas com L. (L.) amazonensis, foi possivel observar a presenca de undecan-2-ona
exclusivamente nas formas amastigotas-like livres; octan-1-ol e 2-feniletanol nas formas
amastigotas (independente da maneira de obtencdo); e de 4-fenilciclohexeno em todas as
amostras, porém em maior teor nas amastigotas livres de lesdo. Tais compostos podem ser
estudados futuramente quanto a sua atratividade para flebotomineos.

Palavras-chave: leishmanioses; flebotomineos; ecologia quimica; compostos organicos
volateis.



ABSTRACT

Leishmaniasis are zoonosis caused by flagellated protozoa of Leishmania genus, transmitted
by hematophagous insects called sand flies, and present two main clinical manifestations:
visceral and cutaneous. Visceral leishmaniasis has as Leishmania (Leishmania) infantum
chagasi as aetiological agent and Lutzomyia longipalpis sand flies as main vector in the
America. Furthermore, Lu. longipalpis is considered as a permissive vector to L. (L.)
amazonensis, one of aetiological agents of American cutaneous leishmaniasis. To ensure a
successful Leishmania transmission, the female sand fly needs to detect a vertebrate host for
blood meal. For this, sand flies females and other haematophagous insects use some chemical
cues called kairomones, which are volatiles organic compounds (VOCs) released by the hosts.
Some studies have demonstrated that parasites-infected hosts can release different compounds
when compared to uninfected, presenting a higher attractiveness to haematophagous vectors.
In the present study, we evaluated possible differences on the attractiveness of golden
hamsters uninfected versus L. (L.) amazonensis-infected to Lu. longipalpis females and the
blood volume ingested by the sand flies females fed on those animals; also, we investigated
the VOCs released by the animals before and after infection with L. (L.) amazonensis.
Additionally, we evaluate possible differences in the VOCs released by host macrophages,
uninfected or infected by L. amazonensis, and by free amastigotes in culture medium.
Hamsters’ attractiveness trials were performed in Barraud cages, by counting of the number
of blood fed sand flies females, which after each trial were individualized in microtubes,
macerated and homogenized for absorbance reading at 540nm. Such reading allows
estimating the blood volume ingested by each sand fly female, by using a standard curve of
absorbance versus blood volume previously obtained. VOCs realeased by the different groups
of animals were obtained by a solid phase microextraction fiber and analysed by gas
chromatography-linked mass spectrometry. After some development steps, we established the
VOCs extraction conditions: SPME fiber coated with polydimethylsiloxane/divinylbenzene,
with the sample heated at 90°C for 50 minutes. Attractiveness trials were performed with a
total of 10 hamsters — before and after infection — and we could observer means of blood fed
females of 64.25% before the infection and 64.75% after the infection. For the blood volume
ingested by sand fly female, we obtain means of 0.98uL and 1.10pL before and after the
infection, respectively. VOCs extracted from animals samples and from in vitro cultures were
identified by comparing mass spectra to the library of the machine and by comparing the
retention indexes to those of a mixture of C8-C20 n-alkanes. Identified VOCs were subjected
to principal components analysis to verify possible correlations with animals and status of
infection. The results obtained from the in vivo trials did not showed a possible influence of L.
(L.) amazonensis infection on the blood meal rates of Lu. longipalpis in hamsters and on the
VOCs profiles released by these animals. For the VOCs identified from in vitro L. (L.)
amazonensis-infected cell cultures, it was possible to observe the presence of undecan-2-one
exclusively in amastigote-like cells; octan-1-ol and 2-phenylethanol in amastigote forms
(independently of the obtained method); and 4-phenycyclohexene in all of the samples, but
with large amount in amastigotes from lesion site. Such compounds can be future evaluated
for their attractiveness for sand flies.

Keywords: leishmaniasis; sand flies; chemical ecology; volatile organic compounds.
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1 INTRODUCAO
1.1 Leishmanioses e flebotomineos

As leishmanioses sdo zoonoses causadas por protozoarios flagelados do género
Leishmania (Kinetoplastida: Trypanosomatidae), dividido em quatro subgéneros: Leishmania
Saf’Janova, 1982, Viannia Lainson & Shaw, 1987, Sauroleishmania Ranque, 1973 e
Mundinia Shaw, Camargo & Teixeira, 2016 (ESPINOSA et al., 2016; WHO, 2017). Dentre
tais subgéneros, apenas 0s parasitas dos subgéneros Leishmania e Viannia e uma espécie de
Mundinia, na Tailandia, sdo capazes de infectar os seres humanos (AKHOUNDI et al., 2016;
STEVERDING, 2017).

Embora tais protozoarios sejam capazes de infectar e causar manifestacdes
patoldgicas relevantes para o ser humano, 0 mesmo é considerado um hospedeiro acidental,
uma vez gque ndo apresenta importancia para a manutencao do ciclo do parasita na natureza
(GONTNO; DE CARVALHO, 2003).

O ciclo de vida dos protozoérios do género Leishmania e desenvolvimento completo
de suas formas ocorrem em um hospedeiro vertebrado e um inseto hematofago responsavel
pela vetorizacdo dos parasitas. Dentro de tal ciclo, a Leishmania apresenta duas principais
formas: as amastigotas, que ndo possuem flagelo e sdo as formas infectantes para o vetor; e as
promastigotas metaciclicas, que sdo flageladas e infectantes para os hospedeiros vertebrados
(Figura 1) (PAHO, 2020).
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Figura 1. Ciclo de vida e transmissdo dos protozoarios do género Leishmania. (a) fémeas de flebotomineos
adquire as formas amastigotas da Leishmania durante o repasto sanguineo em hospedeiro infectado; (b)
amastigotas se diferenciam em promastigotas prociclicas no intestino do inseto e ap6s desenvolvimento
completo se diferenciam em promastigotas metaciclicas; (c) promastigotas metaciclicas migram para o
aparelho bucal do inseto e sdo inoculadas em um novo hospedeiro vertebrado no momento de um novo
repasto sanguineo; (d) promastigotas metaciclicas sdo fagocitadas por macréfagos e voltam a se diferenciar
em amastigotas; (e) as amastigotas se multiplicam intracelularmente e, ap6s apoptose da célula infectada,
infectam novas células do hospedeiro; (f) as formas amastigotas sdo adquiridas pelo vetor durante um novo
repasto sanguineo, continuando assim o ciclo de transmissao.

Hospedeiros F

vertebrados

()

Adaptado de: PAHO. Interactive Atlas of Leishmaniasis in the Americas: clinical aspects and differential diagnosis. Washington,
D.C.: Pan American Health Organization, 2020.

Endémicas em 98 paises e amplamente distribuidas mundialmente, as leishmanioses
sdo consideradas doencas tropicais negligenciadas e estima-se cerca de um bilhdo de pessoas
vivendo em areas com risco de transmissdo (WHO, 2020). Clinicamente, as leishmanioses se
apresentam como: visceral e tegumentar.

A leishmaniose tegumentar americana (LTA) pode ser manifestada de trés formas:
cutanea, mucocutanea e cutanea difusa. Acomete principalmente a pele, mucosas e
cartilagens, podendo produzir deformidades e apresentar impactos nos campos social e
econémico devido ao seu envolvimento psicologico (BRASIL, 2017). Ja a leishmaniose
visceral (LV) atinge principalmente tecidos do figado, baco e medula 6ssea, podendo ser fatal
em 95% dos casos se 0 diagnostico e tratamento ndo forem feitos de maneira precoce (WHO,
2017).
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No Brasil, observou-se um aumento no nimero de casos de LTA registrados a partir
da década de 80, aléem de uma expansdo com a confirmacdo de casos autdctones em todos 0s
estados do pais a partir do ano de 2003, tendo como principal agente etioldgico a Leishmania
(Viannia) braziliensis, seguida pela L. (Leishmania) amazonensis (BRASIL, 2017). Dentre
tais espécies de Leishmania, a L. (L.) amazonensis é a principal responsavel pela manifestacdo
cuténeo difusa da LTA, geralmente associada & paciente com deficiéncia da resposta imune
(CONVIT; ULRICH, 1993).

A LV, que tem como agente etiologico a Leishmania (Leishmania) infantum,
apresenta casos autdctones em 24 dos 27 estados do pais (BRASIL, 2021a). No periodo entre
1990 e 2020 foram registrados 753.656 casos de LTA e 95.547 casos de LV, sendo 16.432 e
1.933 casos de LTA e LV no ano de 2020, respectivamente (BRASIL, 2021b, 2021a).

As leishmanioses sdo transmitidas por insetos hematofagos denominados
flebotomineos (Diptera: Psychodidae: Phlebotominae), popularmente conhecidos como
mosquito-palha, tatuquira, birigui, entre outros (BRASIL, 2017). Sdo insetos de pequeno
porte (2-3 mm de comprimento), apresentam o corpo recoberto por cerdas; sao holometabolos
e, além de utilizarem carboidratos como fonte de energia, as fémeas necessitam de
alimentacdo sanguinea para maturacdo de seus ovos (BRAZIL; BRAZIL, 2003). Durante o
repasto sanguineo, a saliva dos flebotomineos gera uma grande reacdo inflamatéria, tornando
suas picadas um fator de incbmodo, principalmente em areas endémicas (ABDELADHIM,;
KAMHAWI; VALENZUELA, 2014; SACKS; KAMHAWI, 2001).

Atualmente, dentre quase 1.000 espécies de flebotomineos descritas no mundo, 530
ocorrem nas Ameéricas e aproximadamente 20 espécies sdo consideradas como vetores das
leishmanioses no Novo Mundo (BRAZIL; RODRIGUES; FILHO, 2015; SHIMABUKURO;
DE ANDRADE; GALATI, 2017).

Para uma espécie de flebotomineo ser considerada vetora, alguns critérios devem ser
atendidos como, por exemplo, apresentar infecgdo natural por Leishmania spp e estar presente
altas densidades em area de transmissédo (READY, 2013).

A LV tem como principal vetor flebotomineos da espécie Lutzomyia longipalpis, que
esta distribuida amplamente pelo Brasil (BRASIL, 2014). No estado de Sdo Paulo, pode ser
encontrado em 196 municipios, dos quais aproximadamente 77% apresentam transmissdo de
LV (HIRAMOTO et al., 2019).

Apesar de ter o papel de principal vetor do agente etioldgico da LV, Lu. longipalpis
também é considerado um vetor permissivo da L. (L.) amazonensis, um dos agentes
etioldgicos da LTA (MOLYNEUX; KILLICK KENDRICK; ASHFORD, 1975; SILVA et al.,
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1990). A L. (L.) amazonensis tem como principal vetor flebotomineos da espécie
Bychromomyia flaviscutellata (LAINSON; SHAW, 1968; RANGEL; LAINSON, 2009). No
entanto, por se tratar de uma espécie com uma baixa antropofilia, possui maior importancia na
transmissdo zoonotica da LTA (BRILHANTE et al., 2015). Além disso, Lu. longipalpis pode
ser encontrado como espécie predominante em regifes urbanas endémicas para as
leishmanioses, onde é possivel identificar a presenca de DNA de L. (L.) amazonensis em
cerca de 40% dos espécimes coletados (CARVALHO-SILVA et al.,, 2022). Ainda, Lu.
longipalpis também ja foi capaz de transmitir L. (L.) amazonensis experimentalmente para
camundongos, resultando em manifestacdo clinica da LTA nos animais (DA SILVA et al.,
2021).

Levando em conta a maior importancia de Bi. flaviscutellata na transmissao
zoonotica da LTA, a presenca de Lu. longipalpis em regides onde ocorre a transmisséo de L.
(L.) amazonensis e sua capacidade de transmitir experimentalmente essa espécie de
Leishmania, cabe ressaltar a relevancia de se investigar os diferentes aspectos envolvidos no
papel de Lu. longipalpis como vetor permissivo dessa espécie (BRILHANTE et al., 2015;
CARVALHO et al., 2018).

De forma geral, Lu. longipalpis é considerado como um complexo de espécies, uma
vez que dentro da mesma espécie existem diferentes populacfes. As populacfes apresentam
diversas caracteristicas diferentes, no entanto s&o divididas de acordo com o feromonio sexual
produzido por cada uma delas: (S)-9-metilgermacreno-B (9-MGB), 3-metil-a-himachaleno (3-
MaH) e biciclo[9.3.1]pentadeca-E-3,4-Z-8,9-trieno (sobraleno — SOBR), sendo que este
ultimo anteriormente era considerado como uma dupla de isbmeros denominados cembreno-1
e cembreno-2 (Figura 2) (HAMILTON et al., 2005; PALFRAMAN et al., 2018).

Figura 2. Estruturas moleculares dos feromdnio sexuais produzidos pelas diferentes populagbes de Lu.
longipalpis. (a) (S)-9-metilgermacreno-B; (b) 3-metil-a-himachaleno; (c) sobraleno, sendo dois
homosesquiterpenos e um diterpeno, respectivamente.

(@) (b) (©)

Fonte: PALFRAMAN, M. J. et al. Sobralene, a new sex-aggregation pheromone and likely shunt metabolite of the taxadiene synthase

cascade, produced by a member of the sand fly Lutzomyia longipalpis species complex. Tetrahedron Letters, v. 59, n. 20, p. 1921-1923,
2N1Q
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No estado de Sdo Paulo sdo encontradas duas das diferentes populagbes de Lu.
longipalpis (9-MGB e SOBR) (CASANOVA et al., 2006). A presenca de tais populagbes em
areas com diferencas epidemiologicas da LV sugere que elas apresentem uma diferenca na
capacidade vetorial de L. (L.) infantum (CASANOVA et al., 2015).

Os feromonios sdo compostos organicos volateis (COV) responsaveis pela mediacdo
de interagdes intraespecificas, sendo considerados como semioquimicos. Além dos
feromonios, que podem apresentar diferentes funcdes, existem também os aleloquimicos, que
desencadeiam interacdes interespecificas. Tais interacdes mediadas por semioquimicos, sejam
elas intra ou interespecificas, sdo objetos de estudo da ecologia quimica (Figura 3) (ZARBIN;
RODRIGUES; LIMA, 2009).

Figura 3. Nomenclatura dos semioquimicos de acordo com o tipo de interacdo mediada. Aleloquimicos séo
classificados de acordo com o beneficio para o organismo emissor e para o receptor. Feromdnios sdo
classificados de acordo com a funcdo exercida.

Semioquimicos
interespecifico ‘ intraespecifico
Aleloquimicos Feromonios
Cairomonios Sexual
Alomonios Trilha
Sinomonios Agregacado

Adaptado de: ZARBIN, P. H. G.; RODRIGUES, M. A. C. M.; LIMA, E. R. Feroménios de insetos: tecnologia e desafios para uma
agricultura competitiva no Brasil. Quimica Nova, v. 32, n. 3, p. 722-731, 2009.

Dentre os aleloquimicos, os cairomdnios sdo COV liberados por um organismo que
desencadeiam uma resposta benéfica para organismos de outra espécie (PITTS et al., 2014).
No caso dos insetos hematofagos, esses volateis sdo utilizados para sinalizar a presenca dos
hospedeiros (BRAY; WARD; HAMILTON, 2009).

1.2 Cairomonios e infecgdes por parasitas
O conhecimento dos cairomdnios pode ser aplicado no monitoramento e/ou controle
desses insetos por meio de iscas atrativas, principalmente em areas endémicas da doenca onde
estdo presentes os vetores em menor densidade (LOGAN; BIRKETT, 2007).
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A partir da identificacdo de cairomonios, tais compostos podem ser testados em
aparatos utilizados para mensurar a atratividade de insetos, tais como os olfatbmetros e tlneis
de vento. Nesses aparatos, a fonte de estimulo é colocada distante do inseto e, geralmente, ha
a presenca de fluxo de ar que direciona os volateis para o inseto (OMRANI et al., 2010).
Nesse tipo de experimento, no caso de insetos hematdfagos, avalia-se a preferéncia dos
insetos por volateis dos hospedeiros e infere-se, indiretamente, que houve uma escolha para a
hematofagia.

Alguns estudos tém mostrado que hospedeiros infectados por parasitas podem liberar
compostos diferentes daqueles ndo infectados, influenciando assim na atratividade dos insetos
hematdfagos por tais hospedeiros. Diferentes espécies de culicideos transmissores da malaria
apresentaram uma maior atratividade por hospedeiros contaminados com Plasmodium spp
(BATISTA; COSTA; SILVA, 2014; CORNET et al., 2013; DE MORAES et al., 2014; DIEZ-
FERNANDEZ et al., 2020; LACROIX et al., 2005).

Além da diferenca dos volateis presentes em camundongos infectados e néo
infectados, também foi constatado que a presenca de gametdcitos no hospedeiro infectado
também é capaz de aumentar a atratividade dos insetos por esses hospedeiros (BATISTA,;
COSTA,; SILVA, 2014; DE MORAES et al., 2014; LACROIX et al., 2005). Foi também
demonstrado que diferentes cepas de parasitas podem desencadear respostas distintas na
atratividade, como é o caso do Plasmodium falciparum, onde culicideos infectados por uma
cepa sensivel a cloroquina apresentaram uma maior atratividade aos odores humanos de
voluntarios saudaveis (SMALLEGANGE et al., 2013) e culicideos infectados por uma cepa
isolada de pacientes infectados no Marrocos ndo apresentaram diferenca na atratividade
(NGUYEN et al., 2017).

Para flebotomineos, existem evidéncias de que diferentes espécies de Leishmania
possam manipular a quantidade de sangue ingerida e a frequéncia de alimentacdo sanguinea
dos insetos, aumentando a taxa de transmissao (ROGERS, 2012; ROGERS; BATES, 2007).

Ao avaliar a resposta de Lu. longipalpis frente a hospedeiros infectados ou ndo por L.
(L.) i. chagasi, sugere-se que a maior atratividade do inseto pelo hospedeiro contaminado
ocorra devido a uma alteracdo dos odores do hospedeiro mediada pelo parasita (O’SHEA et
al., 2002), porem ndo foram identificados os compostos que poderiam estar envolvidos nessa
maior atratividade.

Em outro estudo, foi avaliada a atratividade de Lu. longipalpis frente aos odores
extraidos de hamsters antes da infec¢do e ap6s um periodo de laténcia de infeccdo por L. (L.)

i. chagasi. Em tais testes realizados em tubo em Y (um dos tipos de olfatdbmetros), os
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flebotomineos apresentaram uma preferéncia pelos odores extraidos dos hamsters ap6s as
manifestacBes clinicas da doenca, reforcando a presenca de uma maior atratividade por
hospedeiros infectados (NEVATTE et al., 2017). Esse estudo também ndo identificou os
volateis envolvidos.

Quando avaliados os compostos volateis presentes em amostras de pelos de cées
infectados (assintomaticos e sintomaticos) ou ndo por L. (L.) i. chagasi, foram identificados
10 compostos presentes em maior quantidade no grupo de cdes infectados, dos quais seis
compostos — octanal, nonanal, g-hidroxietil fenil éter, decanal, heptadecano e 2-etil-hexil
salicilato (Figura 4) — podem ser considerados como potenciais biomarcadores de infeccéo
pelo parasita, tanto em infeccBes assintomaticas quanto em infecgcBes sintomaticas
(MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014a).

Figura 4. Estrutura molecular dos compostos identificados como potenciais biomarcadores de infec¢do de

caes por L. (L.) i. chagasi. (a) octanal; (b) nonanal; (c) S-hidroxietil fenil éter; (d) decanal; (e) heptadecano;
(f) 2-etil-hexil salicilato.

(@) (b) (c) Hl

(o]
-

Fonte: Pubchem.

Tais compostos identificados como biomarcadores acima citados foram testados
quanto a sua atratividade individualmente — em concentragdes de 50 e 100% — para machos e
fémeas e em diferentes misturas entre eles para machos de Lu. longipalpis. Dentre 0s
compostos individuais, nonanal (50%) e decanal (50 e 100%) apresentaram resposta
consideravel de ativacdo para fémeas e octanal (50 e 100%), nonanal (100%), decanal (50 e
100%) e heptadecano (100%) apresentaram resposta consideravel de ativacdo para machos.

Quanto as misturas testadas para os machos, octanal:decanal (1:1) apresentou resposta
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significativa de ativacdo e octanal:decanal:heptadecano (1:1:1) apresentou resposta
significativa de ativacdo e atracdo (MAGALHAES-JUNIOR et al., 2019).

Ainda considerando cées infectados ou ndo por L. (L.) i. chagasi, com o auxilio de
um sensor para analise dos COV provenientes de amostras de pelos e confirmacdo da infeccao
por PCR, foi possivel distinguir os animais infectados dos animais sadios com boa
especificidade e boa sensibilidade, até mesmo para os cdes com baixa parasitemia (STANIEK
et al., 2019). Quando testada a atratividade dos COV provenientes de tais amostras, foi
possivel observar uma maior atratividade dos odores de cées infectados para fémeas de Lu.
longipalpis (STANIEK; HAMILTON, 2021).

Com relacdo a L. (V.) braziliensis, agente etioldgico da leishmaniose tegumentar, e
seu vetor Ny. neivai, ndo foi possivel observar diferencas na atratividade e nos volateis
emitidos por camundongos BALB/c infectados ou ndo, assim como ndo houve diferenca entre
os volateis produzidos pelos dois grupos de animais (DA ROCHA SILVA et al., 2019).

1.3 Extracao e identificacdo de cairomonios

Além do desenvolvimento de melhores iscas atrativas para insetos vetores, a
padronizacdo da extracdo e da identificacdo dos COV liberados por hospedeiros vertebrados
também pode levar a possiveis biomarcadores de infec¢do que podem ser considerados como
ferramentas de diagnostico. No caso da malaria, a analise de COV respiratdrios de individuos
infectados com P. falciparum reportou inicialmente um grupo de quatro compostos da classe
dos tioéteres presentes em diferentes concentracfes quando comparado com individuos
saudaveis (BERNA et al., 2015; IVAN et al., 2021). No entanto, um grupo de terpenos
liberados na respiracdo mostrou um aumento ao longo do curso da infeccdo, podendo ser
considerados como possiveis biomarcadores para a predicdo da infeccdo por P. vivax e P.
falciparum com uma acuracia de até 91 e 93,5%, respectivamente (BERNA et al., 2018).

Por mais que os COV provenientes da respiracdo dos hospedeiros vertebrados sejam
considerados como uma parte importante para a atracdo dos insetos, a identificacdo dos
voléteis liberados pela pele também pode ser considerada como pega chave na interagdo
vetor-hospedeiro. O uso da técnica de microextracdo em fase solida (Solid Phase
Microextraction — SPME) para extracdo dos COV a partir de amostras de pelos se mostrou
como uma ferramenta interessante para a avaliagdo de odores da pele de hospedeiros
(TAVARES et al., 2019). Além de ndo envolver o uso de solventes para extracdo das
amostras volateis, o sistema de SPME reduz o tempo de preparacdo das amostras e aumenta a

sensibilidade das anélises, sendo associado principalmente a detectores de Cromatografia
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Gasosa acoplada a Espectrometro de Massas (CG-EM), para posterior separacdo e
identificacdo dos analitos (ZHANG,; LI, 2010).

A técnica de SPME é realizada por meio de uma fibra de silica revestida por um
polimero, protegida por um tubo hipodérmico e presa a um émbolo. O polimero pelo qual a
fibra é revestida € responsdvel por adsorver os compostos volateis presentes na amostra,
sendo exposta somente no momento da extracdo da amostra e da injecdo no cromatografo
para analise (VALENTE; AUGUSTO, 2000).

Os compostos da amostra a ser analisada podem ser extraidos por meio de extracdo
direta ou headspace (mais utilizada). Na extracdo direta a fibra é colocada em contato direto
com a amostra e na extracdo por headspace os volateis sdo extraidos do espaco existente entre
a amostra e o local onde a fibra € inserida (PAWLISZYN, 2012).

As fibras de SPME disponiveis comercialmente podem apresentar diferentes tipos de
revestimentos da fibra de silica, cada um com diferentes caracteristicas (SHIREY, 2012;
SUPELCO, 2018a). Quando o perfil da amostra a ser analisada é desconhecido, diferentes
tipos de fibras devem ser avaliadas para encontrar a mais eficiente na extracdo dos volateis de
tal amostra, uma vez que cada um dos revestimentos ira ser mais compativel com
determinadas classes de compostos quimicos (SUPELCO, 2018b).

Com a expansdo do uso da técnica de SPME, puderam ser obtidas amostras de
compostos volateis de produtos naturais (STASHENKO; MARTINEZ, 2007), de cdes (DE
OLIVEIRA et al., 2008; MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014a), de urina de camundongos
(KWAK et al., 2009) e até mesmo de seres humanos (DORMONT et al., 2013; DORMONT,;
BESSIERE; COHUET, 2013; GALLAGHER et al., 2008; TAVARES et al., 2019).

Para outros insetos hematdfagos, a SPME ja foi utilizada para a identificacdo de
compostos liberados em situacdes de alarme pelas glandulas de Triatoma infestans
(GONZALEZ AUDINO et al., 2007) e de Triatoma dimidiata (MAY-CONCHA et al., 2015).
Além disso, também foram identificados compostos nas fezes de Cimex lectularius e seu

efeito negativo no comportamento de agregacédo desses insetos (OLSON et al., 2016).
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2 JUSTIFICATIVA

Como salientado anteriormente, para culicideos, transmissores do agente etiologico
da maléria, os dados de literatura apontam para uma maior atratividade dos hospedeiros
infectados com determinadas cepas de Plasmodium spp, além de uma diferenca no perfil de
volateis liberados por tais hospedeiros quando comparado com hospedeiros ndo infectados.

Para os flebotomineos e Leishmania spp, seis artigos tratam desse assunto. Cinco
deles foram realizados com L. (L.) infantum e Lu. longipalpis, sendo trés com estudos
comportamentais, indicando aumento da atratividade de flebotomineos para animais
infectados (NEVATTE et al., 2017; O’SHEA et al., 2002; STANIEK; HAMILTON, 2021);
um com anélise cromatografica de volateis de pelos de animais infectados e ndo infectados,
que identificou um determinado grupo de biomarcadores de infeccdo (MAGALHAES-
JUNIOR et al., 2014) e um que utiliza um sensor capaz de diferenciar caes infectados de caes
sadios a partir dos volateis extraidos de amostras de pelos dos animais (STANIEK et al.,
2019). No Unico estudo com L. (V.) braziliensis, ndo houve indicacdo de diferenca
comportamental na atratividade para Ny. neivai (DA ROCHA SILVA et al., 2019).

Esses resultados deixam uma pergunta, serd que somente a L. (L.) infantum,
causadora da leishmaniose visceral, pode causar alteracdo na atratividade para o vetor, sendo
gue 0 mesmo ndo se observou para a espécie, L. (V.) braziliensis, causadora da leishmaniose
tegumentar? Além disso, a infecdo por espécies de Leishmania causadoras da LTA é capaz de
alterar o perfil dos COV liberados pelos hospedeiros?

O presente projeto foi idealizado para investigar essa questdo utilizando o modelo de
outra espécie causadora de leishmaniose tegumentar, L. (L.) amazonensis. Como modelo de
flebotomineo, foi utilizada a espécie Lu. longipalpis, considerada permissiva para essa espécie
de Leishmania.

Tendo em vista também estudos anteriores realizados com culturas celulares de
glébulos vermelhos infectados com P. falciparum, onde se verificou a presenca de alguns
COV liberados exclusivamente pelas culturas infectadas, levantou-se a questéo se a cepa de L.
(L.) amazonensis utilizada no presente estudo seria capaz de alterar o perfil de COV liberados

por culturas de células infectadas por ela.
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3 OBJETIVOS
3.1 Objetivo geral
Avaliar possiveis diferencas de atratividade de hamsters ndo infectados e infectados

com Leishmania (Leishmania) amazonensis para fémeas de Lutzomyia longipalpis.

3.2 Obijetivos especificos
v' Auvaliar a quantidade de sangue ingerida pelos flebotomineos alimentados em
hamsters ndo infectados e infectados.
v" Identificar os COV emitidos pelos hamsters nao infectados e infectados.
v" Analisar os COV emitidos em cultura de macréfagos infectados ou ndo com L.

(L.) amazonensis e de amastigotas livres dessa espécie.
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4 MATERIAL E METODOS
O presente estudo foi realizado em diferentes etapas para a verificacdo dos objetivos
propostos: atratividade de hamsters sadios e infectados para Lu. longipalpis; analise dos COV
liberados pelos animais nas duas condicdes testadas e analise dos COV liberados em culturas

de células, conforme esquematizado abaixo (Figura 5).

Figura 5. Fluxograma geral das etapas realizadas durante a execucdo experimental do estudo. (a)
delineamento dos testes realizados a partir de infec¢do in vivo; (b) delineamento dos testes realizados a
partir de infecco in vitro.
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4.1 Flebotomineos

A colbnia de Lu. longipalpis utilizada no presente estudo foi obtida inicialmente no
ano de 2019 (feroménio: sobraleno) junto ao grupo da Profa. Dra. Eunice Aparecida Bianchi
Galati, da Faculdade de Saude Publica na Universidade de S&o Paulo (USP). Atualmente, vem
sendo mantida no laboratério de Parasitologia da Faculdade de Ciéncias Farmacéuticas de
Araraquara (FCFAr/UNESP) de acordo com a mesma metodologia utilizada para Ny. neivai
(GOULART et al., 2015, 2017) com algumas modificacOes especificas.

Para os testes de atratividade foram utilizadas fémeas de Lu. longipalpis com idade
entre 7-10 dias, da geracdo F2 até F19. Até o momento dos testes, as fémeas ndo recebem
nenhuma fonte de alimentacdo sanguinea, apenas de solucdo de sucrose 30% até cerca de

cinco horas antes dos testes.
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4.2 Infecgéo dos hamsters

Todas as cepas de Leishmania utilizadas no presente estudo sdo mantidas no
Laboratorio de Estudos de Biologia da Infeccdo por Leishmania (LEBIL) do Instituto de
Biologia da Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP) pelo Prof. Dr. Danilo Ciccone
Miguel.

Para a realizacdo de testes iniciais, foi utilizada uma cepa de L. (L.) amazonensis
(IFLA/BR/1967/PH8), inicialmente isolada de flebotomineos da espécie Bi. flaviscutellata,
para infeccdo dos hamsters. Foram inoculados com agulha de insulina 50 pL de PBS
contendo 2x10° promastigotas de fase estacionaria de L. (L.) amazonensis por coxim plantar
da pata posterior esquerda. A pata direita ndo foi inoculada para servir como padrdo de
controle n&o infectado individual.

Apos a infecgdo no LEBIL, os hamsters foram transferidos e mantidos no Biotério do
Departamento de Ciéncias Biologicas da FCFAr/UNESP. Em todos os testes foram utilizados
hamsters machos e os animais foram anestesiados via intramuscular de acordo com o peso de
cada animal com uma dose composta por ketamina 10% (120mg kg-1) + xilazina 2% (5mg
kg-1) (ERHARDT et al., 1984).

A atratividade e os volateis emitidos pelos animais foram avaliados em momentos
diferentes para um mesmo animal: previamente a infeccéo e cerca de cinco semanas apos a
infeccdo por L. (L.) amazonensis.

Apbs a inoculacdo de L. (L.) amazonensis para infeccdo dos hamsters, foi feito o
acompanhamento semanal dos animais para avaliagdo do aparecimento de edema (fase
assintomatica) e também do aparecimento de Ulcera (fase sintomética) na pata inoculada. O
peso dos animais também foi acompanhado semanalmente.

Apos a realizacdo de todos os experimentos propostos, foi feita a verificacdo da
infeccdo dos animais, por meio do crescimento da Leishmania em meio de cultura a partir do
local do inoculo e quantificagdo dos parasitos por grama de lesdo. Tal quantificacdo foi feita
por meio da metodologia de diluicdo limitante (LIMA; BLEYENBERG; TITUS, 1997,
TITUS et al., 1985).

4.3 Avaliagdo da taxa de alimentagéo
A avaliacdo da taxa alimentacdo das fémeas de flebotomineos foi realizada em

gaiolas de voil (30 x 30 x 30 cm), também denominadas de gaiolas de Barraud (Figura 6a).
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Inicialmente, um hamster ndo infectado foi anestesiado e colocado dentro de uma
gaiola de voil contendo 40 casais de Lu. longipalpis, onde foi mantido por um periodo de
aproximadamente 45-60 minutos para a alimentacdo das fémeas dos flebotomineos (Figura
6b).

Figura 6. (a) Gaiola de Barraud utilizada nos testes de alimentacdo das fémeas de flebotomineos; (b)
fémeas de Lu. longipalpis se alimentando em pata de hamster utilizado no teste.

-
Fonte: prépria autora.

Ap0s cada teste, o nimero de fémeas alimentadas em cada um dos animais foi
quantificado para obtencdo da taxa de atratividade das fémeas e as fémeas alimentadas foram
utilizadas para avaliacdo do volume de sangue ingerido por cada inseto.

Passado o teste inicial com o animal ndo infectado, foi realizada a etapa de infeccéo
com L. (L.) amazonensis e verificou-se novamente a atratividade do mesmo animal cerca de
4-5 semanas apds a infeccdo, seguida pela avaliacdo do volume de sangue ingerido por cada
fémea.

Foram realizados testes de atratividade para Lu. longipalpis, com um total de 10
hamsters, ndo infectados e apds a infeccdo com L. (L.) amazonensis. Como forma de evitar
maiores perdas para a continuidade da colbnia, principalmente com os hamsters néo
infectados, optou-se por utilizar uma amostragem randémica (n=5) das fémeas alimentadas
para avaliacdo do volume de sangue ingerido, até que fosse adquirido um total de 30 fémeas
alimentadas para cada um dos grupos — ndo infectado e pos-infec¢do. Tal amostragem
permitiu a selecdo de fémeas em diferentes niveis de repasto sanguineo, desde as com pouca
ingestdo de sangue até fémeas totalmente ingurgitadas (Figura 7).
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Figura 7. Fémeas de Lu. longipalpis com diferentes niveis de ingestdo sanguinea. (a) parcialmente
ingurgitada; (b) totalmente ingurgitada.

Durante os testes que foram realizados, as médias de temperatura, umidade e pressao
atmosférica foram de 26,9°C, 67,6% e 936,7 hPa, respectivamente.

Com o intuito de evitar um possivel viés ocasionado pelas condi¢cdes do dia de
alimentacdo de cada animal, todos os testes sempre foram efetuados com um animal néo
infectado e um infectado em um mesmo dia, conforme demonstrado no fluxograma (Figura
8).

Figura 8. Fluxograma dos testes de alimentacéo realizados com os hamsters néo infectados e infectados com
L. (L.) amazonensis para Lu. longipalpis. Intervalo entre t0 e t1 foi de aproximadamente 30-40 dias e assim
sucessivamente entre 0os demais tempos.
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4.4 Avaliacao do volume de sangue ingerido pelos flebotomineos

A estimativa do volume de sangue ingerido por cada uma das fémeas alimentadas
nos testes de atratividade por meio de alimentacdo direta das fémeas de flebotomineos em
gaiolas é feita a partir de curva padrdo de absorbancia versus volume de sangue ja
padronizada para os flebotomineos (DA ROCHA SILVA et al., 2019). Tal metodologia foi
adaptada de estudo realizado para avaliagdo da atratividade e volume de sangue ingerido para
Aedes aegypti (MACIEL et al., 2014).

Ap0s cada um dos testes de atratividade, os insetos separados para a avaliagdo do
volume de sangue foram colocados em congelador durante 30 minutos e apds esse tempo as
fémeas foram individualizadas em microtubos de 1,7 mL contendo 125 pL de H,0
deionizada.

Os insetos foram entdo macerados com um pistao plastico e, ap6s homogeneizacéo,
100 puL do sobrenadante foram transferidos para uma placa de 96 pogos para leitura das
absorbéncias a 540 nm, comprimento de onda de absorbancia maxima da hemoglobina. A
partir dos valores de absorbancia obtidos para cada um dos insetos, o volume de sangue
ingerido por eles foi calculado a partir da equacdo da reta da curva padréo obtida previamente
(Figura 9).

Figura 9. Esquema geral de metodologia utilizada para avaliagdo do volume de sangue ingerido pelas
fémeas nos testes de atratividade.
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Fonte: propria autora. Criado em BioRender.com
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4.5 ldentificacdo dos volateis emitidos pelos animais

Para identificacdo dos volateis emitidos pelos hamsters, os animais foram
previamente anestesiados e 50 mg de pelos da regido dorsal foram retirados com auxilio de
uma tesoura de ponta curva. Até 0 momento da extracdo para analise dos volateis, as amostras
de pelos foram acondicionadas individualmente em placas de Petri fechadas com Parafilm® e
mantidas em freezer (-20°C).

No momento da realizacdo da etapa de extracdo dos volateis, os pelos foram
acondicionados em vials de 20 mL especificos para extracdo em headspace e aquecidos em
banho-maria para melhor liberacdo dos compostos volateis, que foram adsorvidos por uma
fibra de SPME (Figura 10) (DE OLIVEIRA et al., 2008).

Figura 10. Vials utilizados para acondicionamento das amostras durante as extracfes, com fibra de SPME
inserida para adsor¢do dos volateis.

Fonte: propria autora.

Ap0s cada uma das extracdes, as fibras foram inseridas no injetor do cromatégrafo
gasoso acoplado a um espectrémetro de massas — CG-EM (Shimadzu GC-MS QP2010 Plus)
por 5 minutos para dessor¢do dos volateis a 240°C em modo splitless sob fluxo de gas de
arraste (He 0,7 mL min™) e separados na coluna cromatografica RTx-5MS (30 m x 0,25 mm:;
0,25 pum — silica fundida 5% difenil/95% dimetil polissiloxano). As temperaturas da fonte de
ions e da interface foram ajustadas em 250°C, com varredura de espectros de 40 a 400 m/z e
impacto de ionizagdo de 70 eV.

Todas as analises por CG-EM foram realizadas no Laboratério de Ensino e Pesquisa
Analitica do Instituto Federal de Educacdo, Ciéncia e Tecnologia de S&o Paulo, Campus

Matéo (IFSP Mat&o), em parceria com o Prof. Dr. Christiann Davis Tosta.
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Previamente as analises para extracdo e identificacdo dos volateis em si, foi
necessaria a realizacdo de padronizacdo do revestimento da fibra de SPME e da temperatura e

tempo de extracdo que seriam utilizados.

45.1 Padronizacdo fibra SPME

Para a etapa de padronizagdo do revestimento da fibra de SPME a ser utilizada, a
amostra de pelos de um hamster sadio foi acondicionada em um vial de 20 mL, que foi
aquecido em banho-maria a 90°C.

Ap0s atingir tal temperatura, foram inseridas no septo do vial quatro fibras de SPME
compostas por diferentes tipos e espessuras de revestimentos, sendo eles: 50/30 um
divinilbenzeno/Carboxen®/polidimetilsiloxano (DVB/CAR/PDMS — 24 Ga Gray), 65 pm
polidimetilsiloxano/divinilbenzeno  (PDMS/DVB - 24 Ga Pink), 85 um
Carboxen®/polidimetilsiloxano (CAR/PDMS — 24 Ga Lt. Blue) e 85 pum poliacrilato (PA — 24
Ga White). As fibras foram mantidas durante 30 minutos para extragdo dos volateis por
headspace e um vial vazio foi utilizado como controle negativo.

Apds a etapa de extracdo, as fibras foram inseridas no injetor do cromatégrafo e a
temperatura da coluna foi programada da seguinte maneira: 70°C por 2 minutos; 70-120°C a
2°C min™*; 120°C por 20 minutos; 120-200°C a 4°C min™* e 200°C por 5 minutos (DA ROCHA
SILVA et al., 2019).

A partir dos cromatogramas obtidos, foi avaliado o nimero de picos totais e a area

total para cada um dos revestimentos para a escolha da melhor fibra.

4.5.2 Padronizacdo temperatura/tempo de extracdo
Apds a padronizacdo do tipo de fibra de SPME a ser utilizada (PDMS/DVB), foi

realizada uma etapa para padronizacdo da melhor temperatura e do melhor tempo de extracdo

dos volateis utilizando o revestimento de SPME padronizado.

Para tal etapa, foram utilizados trés vials contendo 50 mg de pelos de hamster sadio
cada um e cada um dos vials foi aquecido em banho-maria a uma temperatura de extragéo
diferente (50°C, 70°C e 90°C). Para cada temperatura foram testados trés tempos de extracao
diferentes (10, 30 e 50 minutos).

Na tentativa de se obter uma melhor separacao e resolucdo dos picos, foi realizada
uma alteracdo no programa de temperatura da coluna cromatografica, que foi a seguinte: 40°C
por 10 minutos; 40-130°C a 3°C min™; 130°C por 10 minutos; 130-245° a 3°C min™ e 245°C
por 5 minutos (adaptado de TAVARES et al., 2018).
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A partir dos cromatogramas obtidos, foi avaliado o nimero de picos totais e a area

total para cada uma das combinagdes de temperatura/tempo de extracao testadas.

45.3 Extracdo e identificacdo dos volateis

Para a etapa de extracdo e identificagdo dos volateis emitidos pelos animais quando
ndo infectados e apds a infeccdo por L. (L.) amazonensis, amostras de pelos de 50 mg foram
obtidas de cada animal no mesmo dia da realizacdo de cada um dos testes de atratividade.

Tais amostras foram mantidas no congelador, acondicionadas individualmente até o
momento da extracdo para analise dos volateis de cada um dos animais nas duas condigdes
testadas.

A extracdo dos volateis foi realizada com as amostras de pelos dos hamster
acondicionadas individualmente em vial de 20 mL, que foram aquecidos em banho-maria a
90°C, por um periodo de 50 minutos.

Na tentativa de se obter uma melhor resolucdo dos picos, foi realizada uma nova
alteracdo no programa de temperatura da coluna cromatogréafica: 40°C por 2 minutos; 40-
140°C a 4°C min™; 140°C por 4 minutos; 140-245°C a 2°C min™ e 245°C por 2 minutos
(adaptado de MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014 e TAVARES et al., 2018).

Tais condicdes do programa de temperatura do forno da coluna cromatografica foram
testadas com uma amostra de pelos de um hamster sadio, que teve seus volateis extraidos de
acordo com as condicdes ja estabelecidas.

A partir dos espectros de massas obtidos de cada pico dos cromatogramas, foi feita a
identificacdo dos compostos com auxilio de bibliotecas préoprias (NIST 08, NIST 98v101,
Wiley MS 229 e FFNSC 1.3), considerando similaridade acima de 75% e também pelo
calculo dos indices de retencdo (IR) de cada composto, feito a partir dos tempos de retencao
de uma mistura de n-alcanos comercial (C8-C20 — Sigma-Aldrich®) analisada sob as mesmas
condigdes cromatograficas das amostras. O IR de cada composto foi calculado de acordo com
a seguinte equacdo (Van den Dool and Kratz):

IR = 100n + 100 x _{X-TZ)  onde,
tr(Z+1)-1trZ

n = ndmero de carbonos do n-alcano com o tempo de retencéo anterior a composto analisado;
trX = tempo de retencdo do composto analisado;

trZ = tempo de retencdo do n-alcano imediatamente anterior ao composto analisado;

trZ+1 = tempo de reten¢éo do n-alcano localizado imediatamente ap6s o composto analisado.
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Os IR calculados sdo comparados com dados da literatura por meio de duas bases de
dados: <https://webbook.nist.gov/chemistry/name-ser/> e
<http://www.odour.org.uk/Iriindex.html>.

Apds o calculo dos IR, os compostos obtidos a partir das analises das amostras de
pelos dos hamsters foram identificados a partir das bibliotecas de espectros de massas e dos
indices de retencdo de cada pico.

4.6 Infeccdo e andlise de volateis in vitro

4.6.1 Cultura de macro6fagos

Inicialmente foi realizada a extracdo da medula déssea de fémur e tibia de
camundongos BALB/c. As células foram entdo plaqueadas com meio RPMI (2030) e
mantidas em estufa com CO, (5%) a 37°C por sete dias, para obtencdo de macrdfagos
totalmente diferenciados.

Os macréfagos obtidos foram plaqueados em duas placas de seis pogos, em cinco dos
pocos, na proporcdo de 1,5 x 10° macréfagos por poco. Em uma das placas os macréfagos
permaneceram sem infeccdo e na outra foi realizada etapa de infeccdo com a mesma cepa de
L. (L.) amazonensis utilizada para a infecgdo dos hamsters (PHS).

Ap0s a etapa de infeccdo dos macréfagos, foi feita a contagem para determinar a
propor¢do de macrdfagos infectados e a quantidade de amastigotas a cada 100 macr6fagos.
Além disso, foi realizado procedimento para extracdo de possiveis volateis produzidos pelos
macrofagos infectados e/ou ndo infectados.

A extracdo dos possiveis volateis produzidos foi realizada por meio de dois
diferentes tipos de polimeros — Tenax® TA (Supelco) e fibra de SPME revestida por
PDMS/DVB — por um periodo de 24 horas (Figura 11).

Figura 11. Imagens representativas do procedimento usado para a extracdo de volateis produzidos por
macrdfagos infectados ou ndo com L. (L.) amazonensis (cepa PH8).

-----

Fonte: Danilo Ciccone Miguel.
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Ap0s a extragdo dos volateis, foi feita a fixacdo das culturas com metanol, que foram
coradas com Kit InstantProv — Panético, para observacgao das formas por microscopia dptica.

4.6.2 Amastigotas livres

Nesta etapa de execucdo do trabalho, foram obtidas formas amastigotas livres de
duas maneiras diferentes: amastigotas-like, obtidas a partir da diferenciacdo das formas
promastigotas; e amastigotas propriamente ditas, obtidas a partir da lesdo de hamster utilizado
nas etapas anteriores do trabalho.

Para a obtencdo das formas amastigotas-like livres, promastigotas de L. (L.)
amazonensis (PH8) foram incubadas em meio de cultura com pH de 5,2. Ap6s a diferenciacao
das promastigotas em amastigotas, foi realizado o plagueamento em placa de seis pogos para
extracdo dos volateis, seguindo a mesma metodologia utilizada para a cultura de macréfagos,
conforme descrito no item anterior (4.6.1).

As formas amastigotas propriamente ditas foram obtidas apds a eutandsia dos
hamsters, a partir da lesdo utilizada para a etapa de quantificacdo dos parasitos (item 4.2) e
apos a obtencdo de quantidade suficiente de amastigotas, foi realizado o plaqueamento em
placa de seis pocOes para extracdo dos volateis, também seguindo a mesma metodologia
utilizada anteriormente (item 4.6.1).

Também foram realizados esfregagos a partir do plaqueamento, que foram fixados
com metanol e corados com Kit InstantProv — Panético, para observacdo das formas por

microscopia optica.

4.6.3 Andlise dos volateis

Como controle das extracdes dos volateis das culturas de macrofagos e das formas
amastigotas, foi realizada a extracéo dos volateis de uma placa de seis pogos contendo apenas
meio de cultura, seguindo as mesmas condicdes descritas acima.

As fibras de SPME utilizadas para a extragdo dos volateis in vitro foram inseridas
individualmente no injetor do CG-EM por 5 minutos e a analise de tais volateis foram
realizadas seguindo as condi¢Ges cromatograficas determinadas ap6s toda a etapa de
padronizacdo ter sido concluida (item 4.5.3).

Para as extracdes realizadas com o polimero Tenax® TA, 5 mL de uma mistura de
hexano:acetona (1:1) foram passados por cada um dos tubos de vidro contendo o polimero

para retirada dos compostos extraidos das amostras. O volume de solvente de cada amostra foi
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coletado individualmente em vials de 10 mL e foi reduzido pela metade sob fluxo de gas
nitrogénio, de maneira a se concentrar 0S compostos presentes em cada amostra.

Ap0s a concentracdo das amostras, foi injetado 1 pL de cada uma no CG-EM com o
auxilio de uma micro seringa de 10 pL (Hamilton). Apds a injecdo, a analise também foi
realizada sob 0 mesmo programa de temperaturas descrito no item 4.5.3, com acréscimo de
um cut-off de quatro minutos, devido ao solvente.

Os compostos volateis obtidos nessas analises foram analisados e tentativamente

identificados a partir das bibliotecas e dos indices de retencéo de cada pico.

4.7 Anélise dos dados
Para os testes de atratividade por meio da alimentacdo direta dos insetos, 0 niUmero
de fémeas alimentadas e o volume de sangue ingerido por cada fémea foram analisados
estatisticamente por meio do teste t (GraphPad Prism 5.03). As areas relativas dos picos dos
compostos identificados por CG-EM foram submetidas & anélise de componentes principais
(Principal Components Analysis - PCA) e posteriormente a analise de agrupamento
hierarquico (Hierarchical Cluster Analysis — HCA) (XLSTAT® 2022 by Addinsoft).

4.8 Etica
O estudo foi submetido e aprovado pela Comissdo de Etica no Uso de Animais
(CEUA) da Faculdade de Ciéncias Farmacéuticas do Campus de Araraquara da UNESP
(Protocolo CEUA/FCF/CATr 16/2018) (Apéndice A).



35

5 RESULTADOS E DISCUSSAO
5.1 Infecgéo dos hamsters
Os hamsters que foram infectados com a cepa de L. (L.) amazonensis foram
acompanhados semanalmente para verificagdo do curso da infeccdo.
Dentro desse acompanhamento, foram realizadas as medicGes das patas infectadas
(p.e.) e das patas controle ndo infectadas (p.d.), além da pesagem dos animais. Por meio dos
dados obtidos durante 0 acompanhamento dos animais infectados (10 semanas pds-infeccao),
pode ser verificado que houve um aumento do tamanho da pata infectada a partir da segunda
semana apos a infecgdo (Figura 12a). A diferenga entre os tamanhos das patas infectadas e das
patas controle é apresentada como tamanho da lesdo (Figura 12b).

Figura 12. Dados gerais dos animais apés a infeccdo por L. (L.) amazonensis. (a) tamanho das patas
infectadas e ndo infectadas apos infec¢do; (b) tamanho da lesdo das patas infectadas; (c) peso dos animais
apos infecgdo. p.d.: pata direita (ndo infectada); p.e.: pata esquerda (infectada).
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Os hamsters apresentaram o edema caracteristico da infec¢do por L. (L.) amazonensis e ganho

de peso no periodo (Figura 12c).
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5.2 Avaliagéo da taxa de alimentagéo
Quando realizados os testes de alimentacdo direta das fémeas de Lu. longipalpis,
foram obtidas respostas variaveis entre os hamsters utilizados. De tal maneira, ndo foi
possivel observar uma influéncia da infeccdo por L. (L.) amazonensis na atratividade dos
animais, uma vez que para mais da metade deles — seis — foi obtida uma taxa de alimentagéo

menor quando infectado (Tabela 1).

Tabela 1. Nimero de fémeas alimentadas em cada um dos hamsters (antes e ap0s a
infeccdo) nos testes de atratividade por meio de alimentacdo direta das fémeas de

flebotomineos (n = 40/hamster; ntoraL = 400 para cada condicdo testada). p=0,9341.

Fémeas

Fémeas

H . . Tamanho da Efeito da
amster allmenfcadas allme_ntadas lesio (mm) infeccio
Antes da infeccéo Apbs infeccdo

1 30 (75,00%) 29 (72,50%) 9 )

2 32 (80,00%) 26 (65,00%) 8 )

3 34 (85,00%) 24 (60,00%) 2 )

4 32 (80,00%) 27 (67,50%) 2 )

5 19 (47,50%) 26 (65,00%) 5 (+)

6 23 (57,50%) 20 (50,00%) 4 )

7 30 (75,00%) 24 (60,00%) 7 @)

8 15 (37,50%) 27 (67,50%) 6 (+)

9 27 (67,50%) 34 (85,00%) 3 (+)

10 15 (37,50%) 22 (55,00%) 2 (+)

Somatdria 257 (64,25%) 259 (64,75%) - (+)

Média 25,7 (64,25%) 25,9 (64,75%) 4,8 (+)

Embora ao considerar os resultados gerais o efeito da infeccdo por L. (L.)
amazonensis seja positivo, tal resultado ndo apresentou diferenca estatistica (p>0,05), uma
vez que as médias de alimentacdo foram bem prdéximas para os dois grupos. Além disso, o
tamanho da lesdo ndo foi um fator capaz de influenciar na taxa de alimentagdo apés a infeccao
dos animais, uma vez que animais com lesGes maiores apresentaram taxas menores de
alimentacdo apos a infeccéo.

A diferenca de atratividade de hospedeiros quando infectados, embora nédo se
conheca ao certo por quais mecanismos, é atualmente bem elucidada para hospedeiros
infectados por parasitas do género Plasmodium para culicideos ndo infectados (BATISTA;
COSTA; SILVA, 2014; CORNET et al., 2013; DE MORAES et al., 2018; DIEZ-
FERNANDEZ et al., 2020; LACROIX et al., 2005).

Para espécies de flebotomineos do Novo Mundo, tal diferenga na atratividade é
relatada a LV, onde hamsters infectados com L. (L.) i. chagasi foram mais atrativos para Lu.
longipalpis (NEVATTE et al., 2017; O’SHEA et al., 2002). Ainda para a LV, também foi
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observada uma maior atratividade de cées infectados com L. (L.) i. chagasi para Phlebotomus
perniciosus, principal vetor na regido do Mediterraneo (CHELBI et al., 2021).

Embora utilize espécies do agente etiologico, do hospedeiro e de flebotomineos
diferentes, o presente estudo corrobora o j& observado anteriormente para a LTA, onde
camundongos BALB/c infectados com L. (V.) braziliensis ndo apresentaram maior
atratividade quando comparado com camundongos sadios (DA ROCHA SILVA et al., 2019).
Tal resposta observada para a LTA pode ser devido a diferencas na interacdo hospedeiro-
parasita-vetor que ocorrem quando comparada com a LV, uma vez que dependendo da
espécie de Leishmania a resposta imune e demais fatores envolvidos na infec¢do séo alterados
(FALCAO et al., 2016; REBOUCAS et al., 2021).

5.3 Avaliacdo do volume de sangue ingerido pelos flebotomineos

Além da avaliacdo da atratividade dos hamsters antes e apds a infeccéo por L. (L.)
amazonensis, também foi avaliado o volume de sangue ingerido pelas fémeas de
flebotomineos que se alimentaram nos animais em cada uma das condi¢Ges. Um possivel
aumento no volume de sangue poderia ser esperado, uma vez que facilitaria a aquisicao de
parasitas pelo inseto, favorecendo a manutenc¢éo do ciclo da doenca.

O volume de sangue ingerido pelas fémeas que se alimentaram nos hamsters foi
calculado individualmente a partir de curva padrdo obtida previamente. Foram obtidas médias
de 0,98uL e de 1,10uL de sangue ingerido para as fémeas que se alimentaram nos hamsters

ndo infectados e infectados, respectivamente (p=0,1333) (Figura 13).

Figura 13. Volume de sangue ingerido pelos flebotomineos em cada um dos hamsters nos testes de
atratividade por meio de alimentagdo direta das fémeas de flebotomineos (n=30/cada condigdo testada).
NI: ndo infectado; PI: pos-infec¢do. n.s. = ndo significativo.
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O presente estudo ndo demonstrou diferenga no volume de sangue ingerido quando o
hospedeiro é infectado por L. (L.) amazonensis, algo que também j& foi observado para L. (V.)
braziliensis (DA ROCHA SILVA et al., 2019). Por outro lado, quando os flebotomineos estao
com infeccdo por alguma espécie de Leishmania ja estabelecida, ocorre uma diminui¢do no
volume de sangue ingerido por eles. A alteracdo se da por meio de mudancas fisioldgicas
geradas pela formacdo de um bloqueio da valvula estomodeal dos insetos por um gel de
proteofosfoglicano secretado por promastigotas de Leishmania. O bloqueio faz entdo com que
ocorra uma menor alimentacdo dos insetos em um unico hospedeiro, fazendo com que ele
realize multiplas picadas em diferentes hospedeiros, favorecendo assim a transmissdo dos
parasitas do género Leishmania (ROGERS, 2012; ROGERS; BATES, 2007).

5.4 Identificacdo dos volateis emitidos pelos animais
5.4.1 Padronizacéo fibra SPME

Previamente as extracBes dos volateis, foram realizadas padronizacdes para escolha

das melhores condicdes de extracdo. Em um primeiro passo, foi padronizado o melhor
revestimento da fibra de SPME a ser utilizada nos proximos testes.

Para a escolha do melhor revestimento da fibra de SPME, foram avaliados a area
total e 0 nimero de picos totais obtidos nos cromatogramas (Apéndice B) para cada um dos

quatro tipos de revestimentos testados (Figura 14).

Figura 14. Nimero de picos totais e area total dos picos obtidos a partir de amostras de pelos de hamster
para os diferentes revestimentos testados das fibras de SPME. DVB: divinilbenzeno; CAR: Carboxen®;
PDMS: polidimetilsiloxano; PA: poliacrilato.
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Dentre os quatro revestimentos testados, a fibra composta por PDMS/DVB foi a que
apresentou um maior nimero de picos (38), seguida por DVB/CAR/PDMS (22), PA (11) e

CAR/PDMS (6). Analisando a area total dos picos obtidos para cada revestimento, a fibra
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composta por DVB/CAR/PDMS apresentou uma &rea maior, no entanto a menor &rea
apresentada pela fibra de PDMS/DVB ressalta uma maior sensibilidade de tal revestimento
para a amostra analisada, uma vez que uma menor area cobriu um maior nimero de
compostos.

Dessa maneira, a fibra revestida por PDMS/DVB foi escolhida para as proximas
etapas de extracdo dos volateis, mesmo revestimento utilizado em outros trabalhos para a
extracdo dos COV de pelos de camundongos, cdes e seres humanos (DA ROCHA SILVA et
al., 2019; MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014a; TAVARES et al., 2019).

Apesar de ter sido possivel estabelecer o tipo de revestimento a ser utilizado para as
proximas etapas, ainda foram necessarios ajustes no programa de temperaturas da coluna
cromatografica para obtencdo de picos com melhor resolucdo do que foi obtido na
padronizacdo da fibra de SPME (Figura 15a), onde é possivel observar alguns picos com
baixa resolucéo, principalmente na porcao final do cromatograma (Figura 15b).

Figura 15. Cromatograma obtido nas condigdes testadas a partir da extracdo utilizando fibra de SPME
revestida por PDMS/DVB. (a) cromatograma total; (b) zoom tg=45-72 minutos.
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5.4.2 Padronizacdo temperatura/tempo de extracdo

Apos a padronizacdo do revestimento da fibra de SPME, foram realizadas extracGes
para padronizacao das melhores condicGes de temperatura e tempo de extracdo dos volateis.
Para as diferentes condi¢Ges de temperatura e tempo de extracdo que foram testados, também
foram avaliados a area total e 0 nimero de picos totais obtidos nos cromatogramas (Apéndice
C) para cada uma das condicdes (Figura 16).

Figura 16. NUmero de picos totais e area total dos picos obtidos para cada uma das condicdes de
temperatura/tempo de extrag&o testadas.
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De acordo com o nimero de picos totais obtidos e area total dos picos, foi possivel
observar um aumento conforme o aumento do tempo e também da temperatura de extracéo.
Dessa maneira, a melhor condicdo para extracdo dos volateis foi a de 90°C por um periodo de
50 minutos, que apresentou um total de 82 picos.

A temperatura de extracdo que apresentou o melhor resultado se mostrou a mesma de
outros trabalhos que utilizaram a mesma metodologia de extracdo. No entanto, o tempo de
extracdo necessario para obtencao de um maior nimero de COV foi maior do que o utilizado
para cdes (MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014a), camundongos (DA ROCHA SILVA et al.,
2019) e seres humanos (TAVARES et al.,, 2019), que foram de 18, 30 e 40 minutos,
respectivamente.

Com relagdo a resolucdo dos picos, foi possivel obter melhor resultado do que o

obtido anteriormente na etapa de padronizagéo da fibra de SPME (Figura 17).
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Figura 17. Cromatograma obtido para as melhores condi¢des de temperatura/tempo de extracdo testadas
(90°C por 50 minutos). (a) Cromatograma total; (b) zoom tz=20-55 minutos; (c) zoom tg=55-93 minutos.
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5.4.3 Extracdo e identificacdo dos volateis

Apesar da melhor resolucgéo dos picos para as corridas cromatograficas nas condi¢fes
testadas nesta etapa, foi realizada mais uma modificacdo no programa de temperaturas da
coluna cromatografica para as préximas etapas: 40°C por 2 minutos; 40-140°C a 4°C min™;
140°C por 4 minutos; 140-245°C a 2°C min™ e 245°C por 2 minutos (adaptado de
MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014 e TAVARES et al., 2018) (conforme descrito no item
3.5.3).
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As novas condi¢Bes no programa de temperaturas da coluna cromatogréafica foram
testadas antes de prosseguir com as analises dos volateis dos animais testados. Foi possivel
verificar uma melhor resolucéo dos picos no cromatograma obtido (Figura 18).

Figura 18. Cromatograma obtido ap6s modificagbes no programa de temperatura da coluna
cromatografica. (a) Cromatograma total; (b) zoom tz=9-36 minutos; (c) zoom tg=36-59 minutos.
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Apos a integracdo dos picos dos cromatogramas dos COV obtidos a partir das
amostras dos 10 hamsters que foram utilizados para os testes de atratividade para 0s

flebotomineos (Apéndice D), foi possivel observar um perfil semelhante de picos para os
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volateis extraidos antes e apds a infeccdo, com variacbes entre 0s nimeros de picos totais
obtidos para os animais (Figura 19).

Figura 19. NUmero de picos totais obtidos para os hamsters que tiveram a atratividade testada para a Lu.
longipalpis . NI: ndo infectado; PI: pés-infeccao.
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Tal variacdo no nimero de picos totais entre os diferentes hamsters reforga mais uma
vez que a variabilidade interindividual deve ser considerada como um fator importante ao se
avaliar a atratividade de hospedeiros vertebrados frente a insetos vetores e também para a
analise dos COV liberados pelos animais.

Apds procedimento de identificacdo dos volateis extraidos a partir das amostras de
pelos dos hamsters utilizados nos testes de atratividade para os flebotomineos, foi possivel a
identificacdo de 73 compostos (Tabela 2). Apenas os COV provenientes do hamster nimero 6
ndo foram identificados, devido a problemas técnicos durante o procedimento de extracao e

analise dos compostos.



Tabela 2. Compostos identificados, em ordem crescente de tempo de retencdo (tg) e com seus respectivos indices de retencdo (IR) calculados e obtidos a partir das bases de dados. Valores

indicam a area relativa do composto na amostra; -: indica auséncia do composto na amostra. NI: ndo infectado; PI: pds-infeccéo.
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3 e H1 H2 H3 H4 H5 H7 H8 H9 H10
Rooxs g Compost
= = C postos

(mm) % E NI Pl NI Pl NI Pl NI Pl NI Pl NI Pl NI Pl NI Pl NI Pl
1 10,242 903 902 heptanal 0,60 - 0,41 - - 0,64 - 0,20 0,51 0,25 042 070 0,68 051 1,50
2 13,758 986 990 acido hexanoéico - - - - - - - - - - - 0,75 0,55 0,76 0,70 0,84 029 1,29
3 14223 1005 1005 octanal 0,58 072 0,40 - 0,17 - 0,82 0,61 0,58 0,67 0,43 062 088 0,53 084 069
4 15,284 1034 1034 limoneno 0,73 - - - - - - - 0,94 - - - - - - - - -
5 15,320 1035 1029 2-etilhexan-1-ol - 1,38 - - - - 1,28 0,19 1,24 0,15 - - - -
6 15,625 1042 1043 alcool benzilico 1,19 349 122 259 0,89 2,19 2,06 2,73 2,28 1,53 - - 0,33 - - - - -
7 15,735 1049 1049 2-fenilacetaldeido - - - - - - - - 0,17 0,18 - - - -
8 16,109 1068 1061 1-feniletanol - - - - - - - - - - - - 0,53 - - - - -
9 16,280 1071 1068 1-feniletanona - - - - - - - - 1,85 - - - - -
10 17,003 1076 1072 octan-1-ol 0,45 081 050 - 0,28 0,76 0,56 - 0,68 0,52 - 0,38 0,10 035 0728 0,49 026 038
11 17525 1086 1083 acido heptanoico - - - - - - - 0,30 0,64 038 029 0,44 - 0,71
12 17,702 1092 1089 terpinoleno - - - - - - - 1,15 - 1,26 - - - - - - - -
13 17,777 1093 1093 nonan-2-ona - - - - - - - 0,30 - 0,19 0,25 0,17 - -
14 18,287 1107 1109 nonanal 1400 1507 11,67 1291 504 26,35 996 1363 1539 1691 12,02 10,49 6,94 1066 2567 1373 2185 1645
15 18,807 1134 1128 acido 2-etil hexanoico - - - - - - - - 0,55 0,10 - - - -
16 20,493 1165 1163 (E)-non-2-enal 1,08 1,07 094 1,23 0,33 0,70 0,46 1,29 0,95 0,39 0,27 0,68 0,22 096 1,47 0,66 080 121
17 20947 1176 1172 nonan-1-ol 0,69 1,9 057 0,99 1,40 2,27 3,02 1,04 1,22 1,08 1,20 0,13 1,01 017 029 0,31 - 0,15
18 21,253 1190 1192 acido octandico - - - - - - - - - - 0,82 1,74 5,46 251 1,09 1,52 044 186
19 21531 1191 1181 naftaleno 0,74 1,99 1,22 2,67 0,43 3,51 1,05 2,81 1,14 2,70 2,72 0,43 - - 0,83 0,41 0,74 0,37
20 21,713 1194 1191 decan-2-ona - - - - - - - - - - 0,30 0,99 0,43 0,88 1,25 - 1,21 0,24
21 21,792 1197 1193 a-terpineol - 0,86 - 0,75 0,28 - 0,82 0,79 1,20 - - - - - - 1,16 - 0,46
22 21,887 1198 1194 octanoato de etila - - - - - - 0,60 - 0,71 - - - - - - - - -
23 21920 1199 1200 dodecano 0,52 0,81 0,55 0,49 0,28 1,30 0,83 - - - - - - - -
24 22,055 1203 1199 mirtenol - - - - - - 0,27 - 0,19 - - - - - - - - -
25 22,221 1208 1208 decanal 3,50 805 266 417 1,42 5,04 2,54 4,39 2,76 3,03 2,58 2,87 1,32 235 414 1,88 446 2,60
26 22,582 1218 1212 verbenona - - - - - - 0,42 - 0,35 - - - - - - - - -
27 22,645 1227 1220 2-fenoxietanol - - - - - - - - 0,39 - - - - -
28 24,364 1266 1266 decan-1-ol 0,42 072 038 - 0,16 0,55 0,40 0,32 0,84 - 0,49 0,52 - 059 0,77 0,86 072 088
29 24891 1289 1278 acido nonandico - - - - - - 4,28 5,76 15,97 724 359 8,05 141 761
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31 25549 1297 1296 nonanoato de etila 0,39 1,00 1,15 0,50 0,48 1,13 1,48 0,53 1,05 0,83 - - - - - - - -

33 28,030 1366 1364 (E)-undec-2-enal 0,37 - - 0,84 - - 0,83 - 0,43 0,27 0,36 068 078 1,16 079 112

35 29,252 1396 1394 decanoato de etila 0,52 - 0,85 - 0,19 - 0,67 - 2,01 0,87 - - - - - - - -

37 29,856 1411 1408 dodecanal 0,96 1,22 0,91 0,90 0,34 2,12 0,65 0,95 0,76 1,15 4,81 0,82 2,69 1,32 1,25 0,41 0,60 0,88

39 32451 1468 1457 (E)-dodec-2-en-1-ol - - - - - - - - - - - 2,90 - - - - - -

41 32,927 1478 1473 dodecan-1-ol 0,85 - 0,57 6,63 - - - - 1,22 1,53 1,66 0,38 1,38 0,53 0,60 0,25 0,34 0,28

43 33917 1499 1500 pentadecano 0,83 126 051 216 0,39 1,13 0,91 2,27 0,68 0,59 1,29 - 0,30 - - 0,41 - 0,41

45 36,676 1580 1580 tridecan-1-ol - - - - - - - - - - - - - 0,29 - - - -

47 37,847 1596 1592 dodecanoato de etila 1,26 044 305 1,19 - - 4,85 1,25 5,21 4,41 - - - - - - - -

49 38,528 1615 1612 tetradecanal 0,98 0,95 141 131 0,46 1,93 0,75 1,38 0,90 1,26 533 0,82 2,84 1,64 1,59 1,13 0,80 1,80

51 40,845 1681 1680 tetradecan-1-ol 1,24 151 1,22 1,36 0,49 - 1,03 1,43 0,60 - - 0,81 4,18 1,09 0,88 111 0,47 1,01

53 41,499 1699 1700 heptadecano 275 470 422 1,52 4,60 2,69 4,44 3,21 4,80 4,90 5,64 3,06 507 411 7,35 6,87 577

55 42,082 1717 1715 pentadecanal 1,07 0,95 1,01 - 1,51 0,50 - 0,75 1,43 6,89 0,85 4,35 1,24 1,39 0,89 0,95 1,20

57 43,771 1771 1770 3-metilheptadecano - - - - - - - - - - - - - - - 0,77 - -

59 44574 1796 1798 tetradecanoato de etila 4,54 583 1140 7,23 3,11 3,05 15,19 7,62 10,42 10,08 - - - - - - - -
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2,6,10,14-
61 44,930 1809 1809 tetrametilhexadecano - - 4,48 - - - - - - - 1,12 7,49 0,62 8,38 4,79 5,61 7,87 5,64

63 45268 1821 1821 hexadecanal 0,52 0,74 0,47 - 1,24 0,68 0,44 - 0,25 - 2,09 0,24 2,24 1,06 2,38 - 0,58 0,62

65 47,131 1884 1880 hexadecan-1-ol 3,89 3,94 4,53 4,12 1,24 4,29 2,72 4,35 1,94 3,57 3,45 513 7,57 5,09 7,42 3,86 2,65 4,71

67 47,565 1899 1900 nonadecano 11,04 2,83 5,89 3,86 0,77 2,60 1,58 4,07 2,09 3,63 5,86 11,10 3,50 1020 7,63 10,69 10,75 8,05

69 48,343 1927 1926 metil n-hexadecanoato - 0,72 1,01 1,35 0,32 0,44 - 1,42 0,72 - - - - - 0,75 - 045 135

71 49,730 1982 1986 heptadecan-1-ol - - - - - - - - - - - - 0,32 - - - - -

73 50,242 1999 2000 eicosano 6,30 - 3,39 - - 1,89 1,19 1,72 1,34 2,52 14,15 10,25 11,48 1005 7,78 9,20 8,49 6,30
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Dentre os 73 compostos identificados, alguns j& foram previamente identificados em

estudos de analise do perfil de volateis presentes em amostras de diferentes hospedeiros

vertebrados (Tabela 3).

Tabela 3. Compostos identificados nas amostras de pelos de hamsters que j& foram previamente
identificados em outros estudos com diferentes hospedeiros vertebrados.

Compostos

Fontes dos compostos

Camundongos

Caes

Seres humanos

heptanal
acido hexanoico
octanal
2-etilhexan-1-ol
limoneno
alcool benzilico
octan-1-ol
acido heptanoico
nonanal
(E)-non-2-enal
nonan-1-ol
acido octandico
naftaleno
dodecano
mirtenol
decanal
verbenona
decan-1-ol
acido nonandico
undecanal
(E)-undec-2-enal
acido decandico
tetradecano
dodecanal
geranilacetona
dodecan-1-ol
pentadecano
acido dodecanoico
hexadecano
tetradecanal
tetradecan-1-ol
heptadecano
pentadecanal
octadecano

2-etil-hexil salicilato

hexadecanal
hexadecan-1-ol
nonadecano

metil n-hexadecanoato
acido hexadecandico

gicosano

a
a
a, b

a, b

o

o

a, b

O OoOUT ' OOT ! T OCUOTOTOT O T 1 T

O T T 1

b

c,d

c,d

o OO0

c,d

o -

O O

e
e

e, f,gh
g
f, g

h
e

e, f.h
e, h
h

Letras simbolizam os estudos onde cada composto foi identificado previamente: a: ROCK et al., 2006; b: DA ROCHA SILVA et al.,
2019; c: DE OLIVEIRA et al., 2008; d: MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014; e: BERNIER et al., 2000; f: DORMONT et al., 2013; g:
DE MORAES et al., 2018; h: TAVARES et al., 2019.
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As &reas relativas de todos os compostos identificados a partir das amostras de pelos

foram entdo submetidas & PCA, com base no coeficiente de Pearson, para verificagdo de

possiveis correlacdes de COV com algum animal ou grupo de animais (Figura 20).

Figura 20. Andlise de componentes principais (PCA) dos compostos volateis identificados a partir das amostras
de pelos de hamsters ndo infectados e infectados com L. (L.) amazonensis. (a) F1 x F2; (b) F2 x F3. Os nimeros
representam os COV identificados, de acordo com a tabela 2. NI: ndo infectado; PI: p6s-infeccao.
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A partir do resultado obtido por meio da PCA, néo foi possivel observar nenhuma
correlacdo entre os compostos e um animal ou grupo de animais especifico. No entanto, é
possivel observar que a infecgdo influencia no perfil de COV emitidos pelos animais, uma vez
que aproxima as amostras desses animais estdo mais proximas no biplot, principalmente em
F2 x F3, indicando uma reducdo da variabilidade interindividual ap6s a infeccao.

Tal auséncia da separacdo entre os animais nas duas condigdes testadas — ndo
infectado e pos-infeccdo — se torna mais evidente quando realizada a HCA para verificacdo da

proximidade dos animais de acordo com os COV produzidos por cada um deles (Figura 21).

Figura 21. Andlise de cluster para verificagdo da proximidade dos hamsters que foram utilizados para os
testes de atratividade e que tiveram seus COV extraidos e identificados. Os nimeros representam os COV
identificados, de acordo com a Tabela 2.

300

Dissimilaridade
Z

100

30

A HCA permitiu distinguir os COV identificados em dois principais agrupamentos: |
(compostos que englobam os animais Nl e Pl 1, 2, 3, 4 e 5) e 1l (compostos que englobam os
demais animais). Em ambos os agrupamentos é possivel observar a presenca de tanto
hamsters ndo infectados quanto hamsters apos a infec¢do, comprovando que a infeccao por L.
(L.) amazonensis ndo é capaz de influenciar direta ou indiretamente em tal fator dos
hospedeiros.

Tais resultados observados por meio da PCA e da HCA demonstram mais uma vez
que a variacdo interindividual parece ser mais determinante para a producdo de volateis, e

consequentemente para a atratividade, do que o status da infeccdo dos animais utilizados.
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Conforme mencionado anteriormente, a diferenca de atratividade de hospedeiros
infectados com Plasmodium spp j& é bem estudada e reconhecida, no entanto 0s mecanismos
pelos quais tal diferenca ocorre ainda sdo desconhecidos. Duas principais hipoteses séo
discutidas quanto a isso: i) o préprio parasita € responsavel pela emissdo direta de COV
responsaveis por atrair mais 0s vetores; e ii) o parasita € capaz de gerar alteracbes da
composicdo da microbiota cutanea dos hospedeiros, causando indiretamente uma alteragdo no
perfil dos COV emitidos pelos hospedeiros (BUSULA et al., 2017).

Para as leishmanioses, até o presente momento o foco dos estudos tem sido a LV,
avaliando a alteracdo do perfil de COV liberados por hospedeiros infectados por L. (L.) i.
chagasi, sendo que apenas um estudo identificou efetivamente os compostos diferenciais
gerados pela infeccdo (MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014a). Para a LTA, um estudo
anterior (DA ROCHA SILVA et al., 2019) e o presente estudo demonstraram ndo ocorrer tal
alteragdo nos COV liberados pelos hospedeiros ap6s a infecgdo por L. (V.) braziliensis e L.
(L.) amazonensis, respectivamente.

Dentro da primeira hipétese, sobre a producdo direta de diferentes COV pelo proprio
parasita que influenciariam na atratividade do hospedeiro, devemos destacar as principais
diferencas entre as doencas onde tal fenbmeno ocorre e a que ndo ocorre. Para a malaria e a
LV, temos infeccOes onde o parasita atinge o paciente sistemicamente, atingindo 6rgdos
internos e consequentemente a circulacdo sanguinea. Ja para a LTA, a infeccdo geralmente
ocorre de maneira mais localizada, uma vez que na maioria dos casos ocorre a formacéo de
uma unica papula ou ulceracdo no local da picada do vetor.

Tal diferenca também pode ser levada em conta com relacdo a segunda hipétese
levantada para a malaria, onde o parasita seria capaz de alterar a microbiota cutanea do
hospedeiro e alterar os COV produzidos indiretamente.

Para a LTA tal alteragdo da microbiota cuténea j& foi observada em pacientes de
regido endémica da doenca, com predominancia de casos causados por L. (V.) braziliensis,
para os quais houve uma diminuicdo na diversidade bacteriana presente nas lesdes de
diferentes partes do corpo quando comparada com pacientes sadios. Entretanto, é sugerido
que a alteragdo da microbiota ocorra em decorréncia de infecgcdes secundérias oportunistas
(SALGADO et al., 2016).

Embora para a LV ainda ndo tenha sido investigada uma diferenca na microbiota
cuténea de individuos positivos, a possivel alteragdo dos COV emitidos por tais hospedeiros
e, consequentemente, a maior atratividade para os vetores, pode estar associada a presenca do

parasita na regido da pele dos mesmos, tendo em vista que ja foi verificado que uma maior
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carga parasitaria de L. (L.) i. chagasi na pele de cdes infectados contribui diretamente para a
infeccdo dos flebotomineos no momento da picada (SCORZA et al., 2021).

Uma possivel influéncia de forma mais sistémica para a LTA poderia ser observada
em casos de leishmaniose cutaneo-difusa, que esta associada a pacientes imunossuprimidos e
geralmente é causada pela L. (L.) amazonensis (DA SILVA et al., 2021).

Embora nédo houve diferenga no perfil de COV liberados pelos animais infectados e
ndo infectados, alguns dos compostos listados na Tabela 2 ja foram identificados previamente
em diferentes hospedeiros vertebrados e alguns apresentam resultados de atratividade para
flebotomineos.

Em um estudo com testes realizados em tdnel de vento com alguns &lcoois foi
verificada uma resposta de ativacao e atracdo dose-dependente do nonan-1-ol para machos e
fémeas de Lu. longipalpis (MAGALHAES-JUNIOR et al., 2014b). Também em testes
realizados em tunel de vento, o octan-1-ol mostrou boa resposta de ativagdo e atracdo e o
nonan-1-ol apresentou boa resposta de ativacdo para flebotomineos da espécie Ny. neivai
(MACHADO et al., 2015).

Para flebotomineos capturados em campo — sendo a maioria da espécie Ny.
intermedia — foi avaliada a ativacdo e atracdo desses insetos para 2-fenilacetaldeido,
tetradecano, pentadecano, hexadecano, nonadecano e eicosano. Dentre esses compostos, 2-
fenilacetaldeido, pentadecano e eicosano apresentaram resposta de ativacdo; e 2-
fenilacetaldeido e eicosano apresentaram resposta de atracdo (TAVARES et al., 2018).

Dentre os compostos que foram previamente identificados como biomarcadores de
infeccdo de cdes, octanal, nonanal, decanal, heptadecano e tetradecano foram testados quanto
a sua atratividade individualmente — em concentracdes de 50 e 100% — para machos e fémeas
e em diferentes misturas entre eles para machos de Lu. longipalpis. Dentre 0os compostos
individuais, nonanal (50%) e decanal (50 e 100%) apresentaram resposta consideravel de
ativacdo para fémeas e octanal (50 e 100%), nonanal (100%), decanal (50 e 100%) e
heptadecano (100%) apresentaram resposta consideravel de ativacdo para machos. Quanto as
misturas testadas para os machos, octanal:decanal (1:1) apresentou resposta significativa de
ativagdo e octanal:decanal:heptadecano (1:1:1) apresentou resposta significativa de ativagéo e
atracio (MAGALHAES-JUNIOR et al., 2019).

Além disso, o presente estudo identificou a presenca de acido hexadecanoico em
algumas amostras. O acido hexadecandico é um precursor do acido dodecandico — também

identificado no presente estudo — que é considerado como feromonio de oviposi¢do de Lu.
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longipalpis (DOUGHERTY; HAMILTON, 1997) e mais recentemente de Phlebotomus
papatasi (KOWACICH et al., 2020).

5.5 Infeccdo e analise de volateis in vitro

5.5.1 Cultura de macréfagos

Ap6s o procedimento de infeccdo, observou-se uma proporcdo média de
aproximadamente 75% de macrofagos infectados (Figura 22a) e uma média de 500

amastigotas a cada 100 macrofagos (Figura 22b).

Figura 22. Infeccdo in vitro com L. (L.) amazonensis cepa PH8. (a) porcentagem total de células
infectadas (média de cinco po¢os); (b) NUimero de parasitos para 100 macro6fagos (média de cinco pogos).
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A partir da fixacdo e coloracdo das culturas de macréfagos, foi possivel observar a
presenca das formas amastigotas em vacutolos parasitoforos nas culturas onde foi realizada a
etapa de infecgdo com L. (L.) amazonensis (Figura 23).

Figura 23. Imagens representativas das culturas de macréfagos. (a) ndo infectados; (b) infectados com L.

(L.) amazonensis cepa PH8. Setas indicam amastigotas no interior de vacuolos parasitéforos apos 48h.
Barra = 10 pm.
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Fonte: Danilo Ciccone Miguel.
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5.5.2 Amastigotas livres

A partir da obtencdo dos esfregacos fixados e corados, foi possivel verificar a

presenca de formas amastigotas livres em meio de cultura (Figura 24).

Figura 24. Imagens representativas de laminas de esfregaco da cultura de amastigotas coradas com panoético.
Barra = 10 pm.
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Fonte: Danilo Ciccone Miguel.

5.5.3 Andlise dos volateis

A andlise de volateis a partir de culturas de células é uma ferramenta que ja foi
utilizada para a identificacdo de COV que sdo liberados por glébulos vermelhos infectados
por P. falciparum. Para os agentes etiolégicos das leishmanioses, a extragdo de COV de
infeccdo in vitro ainda é pouco estudada, tendo em vista a existéncia de um Unico trabalho,
que avaliou os COV de cultura de células mononucleares infectadas com L. (L.) i. chagasi
(ANCHIETA, 2016).

Levando em conta que no presente estudo foram realizadas duas metodologias
distintas para a extracdo dos volateis das culturas de macréfagos — néo infectados e infectados
com L. (L.) amazonensis — e de amastigotas livres, em um primeiro momento foi feita a
analise para escolha do melhor polimero a ser utilizado. Por meio da comparagéo, foi possivel
observar uma baixa adsorcdo dos compostos da amostra quando a extracéo foi efetuada com o

polimero Tenax TA (Figura 25).
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Figura 25. Comparativo dos perfis cromatograficos obtidos a partir da extragdo dos volateis de cultura de
macrofagos ndo infectados com fibra de SPME (preto) e polimero Tenax TA (vermelho).
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ApoGs a comparacdo entre os dois tipos de polimeros, tal etapa de anélise dos voléteis
in vitro teve sequéncia com a dessorcdo dos volateis extraidos por meio das fibras de SPME.
Considerando as trés amostras analisadas, foram obtidos perfis cromatograficos semelhantes
entre elas (Figura 26).

Figura 26. Perfis cromatograficos obtidos por meio de extracdo com fibra de SPME (PDMS/DVB) de
culturas de: (a) meio de cultura (preto), macréfagos ndo infectados (verde) e infectados com L. (L.)
amazonensis (vermelho); (b) meio de cultura (preto), amastigotas-like livres (laranja) e amastigotas de
lesdo livres (azul).
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A partir dos cromatogramas obtidos e posterior integracdo dos picos, também foi
possivel observar um nimero de picos totais proximos entre as amostras analisadas, com
valores de 88, 87, 84, 83 e 95 picos para as amostras de meio de cultura, macréfagos nédo
infectados, macrofagos infectados com L. (L.) amazonensis, amastigotas-like livres e

amastigotas de leséo livres, respectivamente (Figura 27).

Figura 27. Nimero de picos totais obtidos por meio de extracdo com fibra de SPME (PDMS/DVB) para as
amostras in vitro analisadas.
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Apesar dos cromatogramas das diferentes amostras apresentarem um numero de
picos totais proximo, apés etapa de identificagdo dos COV, foi possivel observar pequenas
diferengas no perfil dos volateis presentes nas amostras. No total foi possivel a identificacdo

de 61 compostos presentes nas amostras in vitro (Tabela 4).
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Tabela 4. Compostos tentativamente identificados a partir das amostras in vitro, em ordem crescente de tempo de retencdo (tg) e com seus respectivos indices de retencdo (IR) calculados
e obtidos a partir das bases de dados. Valores indicam a area relativa do composto na amostra; valores destacados em negrito indicam composto presente em uma amostra ou grupo de

amostras; -: indica auséncia do composto na amostra.

o © ,
R o E x 2 Composto Meiode  Amastigota- Amastigota 1 acono Mag(zﬁggo *
(min) § g cultura like livre livre AMAzZONensis
1 9,831 893 880 ciclooctatetraeno 0,59 0,74 0,39 0,61 0,38
2 12,559 966 960 benzaldeido 0,18 - - - -
3 15,308 1034 1029 2-etilhexan-1-ol ** 7,44 - 5,96 - 8,21
4 16,344 1060 1056 4,5-dimetilnonano - - - 0,50 -
5 16,897 1073 1068 1-feniletanona * 0,43 0,29 0,38 0,23 0,20
6 17,002 1076 1072 octan-1-ol ** - 0,44 0,41 - -
7 18,163 1103 1103 nonan-2-ol - 2,92 - - -
8 18,303 1107 1109 nonanal ** 1,20 0,56 0,79 0,43 0,39
9 18,784 1120 1120 2-feniletanol - 0,60 3,19 - -
10 19,833 1148 1154 6-metiloctan-1-ol 0,71 - - - -
11 20,940 1176 1173 nonan-1-ol * 1,96 1,35 2,91 - -
12 21,088 1179 1176 mentol * - 1,01 - 0,40 0,26
13 21,533 1190 1181 naftaleno * 2,13 3,04 1,78 2,30 2,58
14 21,913 1199 1200 dodecano ** 0,76 1,11 0,70 0,23 0,29
15 22,232 1208 1208 decanal ** 1,23 0,94 0,71 0,43 0,39
16 22,711 1222 1217 2,4-dimetilbenzaldeido 0,35 - - - -
17 22,921 1228 1220 2-fenoxietanol * 0,88 0,85 0,82 0,48 0,49
18 23,135 1234 1232 6-metilheptil prop-2-enoato 0,38 - 0,36 - 0,29
19 24,711 1276 1266 decan-1-ol * 0,17 1,21 0,88 - -
20 24,848 1280 1277 2-butiloctan-1-ol - - 0,28 - -
21 24901 1281 1285 4,6-dimetildodecano - - - - 0,95
22 25,490 1296 1290 undecan-2-ona - 0,27 - - -
23 25,609 1299 1300 tridecano * 1,37 1,65 1,92 0,44 0,68
24 25,749 1303 1307 undecan-2-ol - 2,32 - - -
25 25,928 1308 1306 undecanal * 1,13 - 0,91 - -
26 27,021 1338 1336 4-fenilciclohexeno 1,26 1,32 9,01 0,56 0,41
27 27,975 1363 1368 2,4,4,6,6,8,8-heptametilnon-1-eno 1,53 - 0,85 - 0,26

28 28,397 1374 1379 2,6,10-trimetildodecano - - - - 0,30
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29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61

29,261
29,366
29,871
31,995
32,556
32,920
33,942
34,171
34,527
35,646
36,541
36,839
38,010
38,545
39,046
40,836
41,388
41,521
41,703
42,453
43,374
43,797
44,490
44,709
44,965
45,141
45,234
45,497
47,116
47,575
49,461
50,093
50,252

1396
1399
1411
1458
1470
1478
1499
1505
1514
1543
1564
1572
1599
1615
1630
1680
1695
1699
1705
1729
1758
1771
1793
1799
1808
1815
1818
1827
1883
1898
1969
1992
1998

1394
1400
1408
1455
1472
1473
1500
1510
1513
1539
1564
1570
1600
1612
1629
1680
1689
1700
1703
1713
1759
1770
1795
1800
1810
1817
1821
1826
1880
1900
1965
1986
2000

decanoato de etila *
tetradecano **
dodecanal **
geranilacetona *
3-metiltetradecano
dodecan-1-ol *
pentadecano *
tridecan-2-ol
tridecanal *
2,6,10-trimetiltetradecano
2-metilpentadecano
3-metilpentadecano
hexadecano *
tetradecanal *
dodecanoato de propano-2-ila
tetradecan-1-ol *
3,7,11-trimetildodeca-6,10-dien-1-ol
heptadecano *
2,6,10,14-tetrametilpentadecano *
(2E,6E) -3,7,11-trimetildodeca-2,6,10-trien-1-ol
4-metilheptadecano
3-metilheptadecano *
(E)-octadec-3-eno
octadecano *
2,6,10,14-tetrametilhexadecano *
2-etilhexil 2-hidroxibenzoato *
hexadecanal *
tetradecanoato de propano-2-ila *
hexadecan-1-ol *
nonadecano *
acido hexadecanoico *
heptadecan-1-ol *
eicosano *

3,55
2,42
2,78

10,55
5,10

1,31
0,67
13,40
1,36
2,36

6,17
4,92

10,40
3,64
1,48
0,60

3,23

2,36

5,27
1,47
1,41

4,14
9,25
2,64
0,37

14,44
0,60

3,75
3,65
2,14
2,59

0,58
0,88
14,71
1,86

0,34
6,06
0,47
2,76

4,13
5,73
3,04
0,27
7,34
4,53

0,91

0,66

11,87
0,80

5,34
4,27
0,54
9,31
2,84
1,38
0,74
0,33

2,39

1,33

1,42
5,09
0,70
3,35

2,24
6,79

0,48
0,63
0,56
0,54
20,61
0,73
1,03

6,58
3,79

0,48
0,87
14,53
3,41
0,59

0,41

6,83
4,71

7,02

1,02
6,65
0,70
1,60

1,23
7,21

0,33

0,67
0,72
28,53
0,52
0,37

4,12
2,48

0,22
0,54
1,75
16,38
2,12

2,26
2,49

2,01

* compostos previamente identificados em amostras de culturas de glébulos vermelhos infectados com P. falciparum (CORREA et al., 2017).

+ compostos que também foram identificados nos hamsters utilizados no presente estudo.
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As areas relativas de todos os compostos identificados a partir das amostras in vitro

foram entdo submetidas a PCA (Figura 28).

Figura 28. Analise de componentes principais (PCA) dos compostos volateis identificados a partir das
amostras obtidas in vitro. (a) F1 x F2; (b) F2 x F3. Os nimeros representam os compostos identificados,

de acordo com a tabela 3.
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A partir dos resultados obtidos por meio da PCA, foi possivel observar uma maior
proximidade dos COV liberados pelas formas amastigotas obtidas a partir de lesdo e pelo
meio de cultura; e dos COV liberados pelos macréfagos, independente da infeccdo (F1 x F2).
Além disso, é possivel observar um maior distanciamento dos COV das formas amastigotas-
like em comparacdo com as outras amostras, tanto em F1 x F2, quanto em F2 x F3.

Para uma melhor avaliagdo da correlagdo dos COV com as diferentes amostras, foi
realizada a HCA a partir dos dados da PCA (Figura 29).
Figura 29. Anélise de cluster dos compostos volateis identificados a partir das amostras in vitro, com
separacdo em dois principais agrupamentos (1 e 2), sendo o primeiro agrupamento o de compostos volateis

correlacionados ao meio de cultura e as amastigotas de lesdo livres (azul) e o segundo as amastigotas-like e

aos macrofagos, independente de estar infectado ou ndo (vermelho).
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A HCA permitiu distinguir os COV identificados em dois principais agrupamentos: |
(compostos que englobam as amostras de meio de cultura e de amastigotas de lesdo livres) e
Il (compostos que englobam as amostras de amastigotas-like livres, macrofagos néo
infectados e macrofagos infectados com L. (L.) amazonensis). De tal maneira, ndo foi possivel
observar nenhum agrupamento das amostras provenientes de culturas infectadas e
diferenciacdo de tais amostras com as demais, corroborando os dados obtidos por meio da
PCA e demonstrados no biplot acima (Figura 28).

Conforme ressaltado anteriormente sobre o uso da analise de COV de culturas de
células infectadas com outros parasitas, em um primeiro momento, foram identificados

terpenos em culturas celulares infectadas por P. falciparum e que foram capazes de gerar uma
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maior resposta eletrofisiologica para An. gambiae (KELLY et al., 2015). Posteriormente, foi
identificado em culturas de globulos vermelhos infectados com P. falciparum um precursor
responsavel pelo aumento da producdo de CO,, aldeidos e monoterpenos que sao capazes de
gerar uma maior atratividade e susceptibilidade de infec¢do para An.gambiae (EMAMI et al.,
2017).

J& para as leishmanioses, um estudo avaliando os COV liberados por culturas de
células infectadas com L. (L.) i. chagasi foi capaz de identificar dois compostos que estavam
presentes apenas nas culturas infectadas: 2,4-difenil-ciclobutano e (E)-(2,3-difenilciclopropil)-
metil-fenilsuféxido (ANCHIETA, 2016).

No presente estudo, embora ndo tenha sido obtida uma diferenciagédo das amostras
por meio das analises de PCA e HCA, dentre os 61 COV identificados foi possivel observar a
presenca de alguns compostos exclusivamente em alguma das amostras.

A amostra de amastigotas-like livres de L. (L.) amazonensis apresentou o0ito
compostos exclusivos: nonan-2-ol, undecan-2-ona, undecan-2-ol, tridecan-2-ol, 3,7,11-
trimetildodeca-6,10-dien-1-ol, (2E,6E)-3,7,11-trimetildodeca-2,6,10-trien-1-ol, hexadecan-1-
ol e heptadecan-1-ol, dos quais dois — hexadecan-1-ol e heptatecan-1-ol — foram identificados
também nos hamsters utilizados no presente estudo. J& a amostra de amastigotas de lesdo
livres apresentou trés compostos exclusivos: 2-butiloctan-1-ol, 3-metiltetradecano e
hexadecanal. Além disso, dois compostos foram identificados exclusivamente na amostra de
macrofagos infectados: 4,6-dimetildodecano e 2,6,10-trimetildodecano.

Dentre tais compostos encontrados exclusivamente em apenas uma das amostras,
podemos destacar a undecan-2-ona, que ja teve sua atividade como repelente testada para
insetos hematdfagos (Figura 30).

Figura 30. COV identificado exclusivamente em apenas uma das amostras de culturas de células infectadas
com L. (L.) amazonensis: amastigotas-like livres. (a) comparativo dos cromatogramas das diferentes
amostras; (b) férmula estrutural da undecan-2-ona. Seta indica o pico referente a undecan-2-ona
(tz=25,490). Cromatogramas: meio de cultura (preto); macréfagos (verde); macréfagos infectados
(vermelho); amastigotas-like livres (laranja); e amastigotas de lesdo livres (azul).
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A undecan-2-ona quando testada como repelente em quatro diferentes concentragfes
apresentou uma boa eficécia de protecdo dose-dependente contra picadas de An. gambiae s.s.,
embora tal eficacia tenha sido menor do que o DEET, principio ativo mais utilizado em
formulacGes repelentes (INNOCENT; GIKONYO; NKUNYA, 2008). O mesmo composto
também foi testado como repelente em uma formulacdo contendo 7,75% do mesmo e
apresentou porcentagens de repeléncia semelhantes ao DEET utilizado na mesma
concentracdo, tanto para Aedes aegypti quando para Aedes albopictus (WITTING-
BISSINGER et al., 2008).

Interessantemente, foi possivel observar também a presenca de dois compostos —
octan-1-ol e 2-feniletanol — exclusivamente nas amostras de amastigotas livres, independente
da origem de obtencdo das mesmas, sendo que o 2-feniletanol apresentou um teor (&rea

relativa) cinco vezes maior nas amastigotas livres obtidas a partir de lesdo (Figura 31).

Figura 31. COV identificado exclusivamente em um grupo de amostras de culturas de células infectadas
com L. (L.) amazonensis: amastigotas livres. (a) e (c) comparativo dos cromatogramas das diferentes
amostras; (b) férmula estrutural do octan-1-ol; (d) férmula estrutural do 2-feniletanol. Setas em (a)
indicam os picos referentes ao octan-1-ol (tg=17,002) e em (b) ao 2-feniletanol (tz=18,784).
Cromatogramas: meio de cultura (preto); macréfagos (verde); macrofagos infectados (vermelho);
amastigotas-like livres (laranja); e amastigotas de leséo livres (azul).
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Dentre todos os compostos encontrados exclusivamente em alguma das amostras,

apenas o0 octan-1-ol apresenta atividade conhecida para flebotomineos, conforme citado
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anteriormente. Tal composto é responsavel por uma resposta de ativacdo e atracdo de Ny.
neivai (MACHADO et al., 2015).

Em um estudo onde foi avaliada a atratividade de uma mistura de compostos
identificados a partir de microbiota da pele humana, o composto 2-feniletanol foi identificado
como responsavel pela reducéo da atratividade dessa mistura de compostos para An. gambiae,
podendo ser considerado como um candidato a repelente (VERHULST et al., 2011).
Futuramente, outro estudo identificou 0 mesmo composto como um dos compostos
associados a individuos menos atrativos para An. gambiae (VERHULST et al., 2013).

Além dos compostos que foram identificados em apenas uma das amostras, também
pode ser destacado o 4-fenilciclohexeno, que estd presente em todas as amostras, porém
apresentou um teor (area relativa) cerca de nove vezes maior nas amastigotas livres obtidas a

partir de lesdo (Figura 32).

Figura 32. COV identificado em todas as amostras de culturas de células, porém em maior teor na amostra
de amastigotas livres de lesdo. (a) comparativo dos cromatogramas das diferentes amostras; (b) férmula
estrutural do 4-fenilciclohexeno. Seta indica o pico referente ao 4-fenilciclohexeno (tg=27,021).
Cromatogramas: meio de cultura (preto); macréfagos (verde); macrofagos infectados (vermelho);
amastigotas-like livres (laranja); e amastigotas de lesdo livres (azul).
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Embora tenha sido possivel observar a presenca de determinados compostos
produzidos in vitro por culturas de células de L. (L.) amazonensis, cabe ressaltar mais uma
vez as diferencas entre as manifestacdes clinicas da LV e da LTA, uma vez que tal alteracdo
apresentada ocorreria apenas de maneira localizada e possivelmente ndo seria capaz de
influenciar de maneira significativa na atratividade de hospedeiros infectados por tal espécie

de Leishmania.
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6 CONCLUSOES

A partir dos resultados obtidos nos testes realizados nas gaiolas, ndo foi possivel
observar diferenca significativa nas taxas de alimentacdo das fémeas de Lu. longipalpis em
hamsters ndo infectados e infectados com L. (L.) amazonensis.

As diferencas no nimero de picos totais obtidos para a extracdo de COV dos
hamsters ndo infectados e ap6s a infeccdo ressaltam a variacéo interindividual como um fator
importante para a atratividade.

A identificacdo dos COV dos animais ndo permitiu nenhuma distin¢cdo do grupo de
animais infectados quando comparados com 0s mesmo animais previamente a infeccdo com
L. (L.) amazonensis.

Quando analisados os COV a partir de infecgdo in vitro com L. (L.) amazonensis, ndo
foram observadas diferencas significativas no nimero total de compostos obtidos. No entanto,
foi possivel observar alguns COV presentes exclusivamente em algumas das amostras.

A presenca de determinados compostos em apenas culturas de células infectadas com
L. (L.) amazonensis, assim como 0 ja observado para a malaria, os COV extraidos de
infeccdes in vitro podem ser considerados como um bom direcionamento dos compostos
volateis que podem vir a serem produzidos também por hospedeiros infectados. Dessa
maneira, a identificacdo desses volateis pode ser interessante para a avaliacdo da atratividade
de tais compostos para flebotomineos.

O significado biologico dos resultados obtidos precisa ser mais profundamente
estudados com outros agentes etioldgicos das LTs para um panorama mais geral do processo
de atratividade, pois até momento os dados apontam que a diferenca de atratividade e/ou na
producdo dos COV observada em LV né&o ocorre em LT.
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APENDICES

APENDICE A - Parecer de aprovacio da CEUA/FCF/CAr.
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o UNIVERSIDADE ESTADUAL PAULISTA

u nes " 49{)LIO DE MESQUITA FILHO"
Campus de Araraguara
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CERTIFICADO

Certificamos que a proposta intitulada "Avaliacdo da atratividade de hamster dourado
(Mesocricetus  auratus)  infectado com  Leishmania spp para  flebotomineos
(Diptera:Psychodidae)”. registrada com o Protocolo CEUA/FCF/CAr: 16/2018. sob a
responsabilidade da Pesquisadora Flavia Benini da Rocha Silva. que envolve a producéo.
manutencio ou utilizacdo de animais pertencentes ao filo Chordata. subfilo Vertebrata exceto
humanos). para fins de pesquisa cientifica (ou ensino) - encontra-se de acordo com os
preceitos da Lei n° 11.794, de 8 de outubro de 2008, do Decreto n® 6.899, de 15 de julho de
2009. e com as normas editadas pelo Conselho Nacional de Controle de Experimentacio
Animal (CONCEA), ¢ foi aprovado pela COMISSAO DE ETICA NO USO DE ANIMALIS da
Faculdade de Ciénecias Farmacéuticas do Campus de Araraquara da UNESP em reunido de

24 de outubro de 2018,

Finalidade ( ) Ensino (X) Pesquisa Cientifica

Vigéncia da autorizacédo Agosto de 2020

Espéciel/linhagem/raca hamster dourado

N° de animais 23

Idade/Peso 4 semanas 140 g

Sexo feminino

Origem ANILAB. — Animais de Laboratorio
Criagao e Comércio Ltda — EPP

Araraquara, 24 de outubro-de 2018.

e

]
/ 4

(i tim fana_—

Profa. Dra. CARLARAQUEL FONTANA
Coordenadora da CEUA
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APENDICE B - Cromatogramas obtidos a partir de amostra de pelos de hamster sadio para
os diferentes tipos de revestimentos testados em etapa de selecdo da fibra de SPME. Cinza:
DVB/CAR/PDMS; rosa: PDMS/DVB; azul: CAR/PDMS; preto: PA.
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APENDICE C - Cromatogramas obtidos a partir de amostra de pelos de hamster sadio para
as diferentes condicOes testadas em etapa de sele¢do de tempo e temperatura de extracdo dos
compostos volateis. (a) 50°C; (b) 70°C; (c) 90°C. Em cada imagem, de cima para baixo: 10,
30 e 50 minutos.
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APENDICE D - Cromatogramas obtidos a partir da analise dos compostos volateis presentes
em amostras de pelos dos hamsters utilizados nos testes de atratividade para Lu. longipalpis.
(@) H1; (b) H2; (c) H3; (d) H4; (e) H5; (f) H6; (g) H7; (h) H8; (i) HY; (j) H10. Preto: ndo
infectado; vermelho: p6s-infeccéo.
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APENDICE E - Estruturas moleculares dos compostos volateis identificados e comparagio
dos espectros de massas dos compostos presentes nas amostras de pelos dos hamsters
(superiores) com as bibliotecas utilizadas (inferiores). Porcentagens indicam o grau de
similaridade dos compostos.
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octan-1-ol — 95%

1.1-Diochyloxyoctane $3

C24H5002 WILEYZ25.L1

93 [~ 1ctanol (CAS) Octiin $8 Afol 855 Spol L8 130 WILEY225 L1
92 [~ ictanol (CAS) Octiin $8 Afol 855 Spol L8 130 WILEY225 L1
92 [~ iOctanol (CAS) Octiin $8 Afol 855 Spol L8 130 WILEY225 L1
92 [~ 1Octanol (CAS) Octiin S8 Afol 88§ Spol L8 130 WILEY229 L1
92 [~ 1Octanol (CAS) Octiin $8 Afol 88§ Spol L8 130 WILEY229 L1
%2 [ 1Octnol 130 NIST21.L1B
92 [ 1ctanol 130 NIST21.L1B
=g
Targzt
1.o0x10.000) Base Peak: &1/10,000
” E
05
8e
o P L U S — Ll
400 415 20 475 50.0 550 ED 25 aic
1:130: 1-Dctanol (CAS] Octiin $5 Alfol 8 $5 Sipol L8 $5 nOetancl $$ -Oetan1-ol $§ 0oty alcohal $§ Octanol $3 nOot alechal §§ Heplyl caibinl $5 Caplic aicohol $31
N 0:10,000) Base Peak: £1/10,000
. T E
- 9 ¥e (CHo} 708
F
05 84
0. T T T T T T T
400 425 430 475 500 550 575 600 a5

acido heptandico — 90%

85

I Heptanoic acid $8 Enanthic acid $§ n-Heptan

NISTO8.LIB

g

Base Peak 60/ 10,000

2

Base Peak: 60/ 10,000

/\/\/Y

a

terpinoleno — 85%

8 [ Heptanoic acid <n-> $8 Heptanoic acid 130 FFNSC1 30b
88 [ Heptanoio acid (CAS) Heploio acid 88 Enarthi 130 WILEY225.L1
8 [ heptanoic acid §§ 130 WILEY229.L1
8 [ Heptanoic acid 130 NIST21L18
88 [~ Heptanoic acid (CAS) Heptoic acid $$ Enarthi 130 WILEYZ29.LI
8 [ Heptanoic acid 130 NIST21LIB
8 [ HEPTANOICACID 8 130 WILEYZ29.L|
Taget
1.0010.000) .
05 @ a2 S5
oot 1Ly 1 : : : :
40.0 425 450 475 50.0 550 578 &0.0
1:130: Heptanoic acid
j 1 (x10,000) =
e 4 4 &
oot L | ‘ . ey |
40.0 425 450 475 50.0 55.0 575 60.0
[ it [ Simitar] Regi] Compound Name [ Mot wi | [ tbrary |
i [V slpha Tepinene $§ 1.3Cycohexsdiene Tm 136 WILEV223 L]
] v

{empinolenc:

25 5-Trmetibioyciol. 1 Uhestan 2.l 55 Bic

154 CIOHIB0  WILEY229 LI

3 83
4 83 [~ Camphene 88 Bicyclo[2 2.1heptane, 2.2dime 136 CI0H16 WILEY225 LI
5 82 [ alpha.tepipens $§ ALPHA-TERPINENE $§ 136 CI0H1E WILEY229 LI
6 82 [T Apha-Teminens $§ 136 CI0H16 WILEY229 LI
7 82 [~ A4Tepinenyl acetate 88 3-Cyclohexen-1-ol, 4- 196 C12H2002 WILEYZ2S LI
8 [ teminolene $$ 136 CI0H1E WILEY229 L1
El 82 [~ gamma-Terminene $$ 1.4Cyclohexadiene, 1- 136 CI0H16 WILEY229 L1
elEl%

Target:

1 (610,000) Base Peak: 33/ 10,000

126
05 70
@ 7
o ‘ [ 22 |
400 o 0.0 50 &d0 25 700 70 0.0 130.0 1350

21136 terpinolene §%
L] ot Base Peak: 121710000
g o

0.5+ Y

K w ‘
40.0 450 S0.0 £5.0 0.0 €s.0 700 75.0 80.0 1300 135.0
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Pentanal, 2methyt

NIST21.LIB

52 [ Pentanal, Zmeihyi- (CAS) 2Methypertanal S 100 CEH120  WILEYZ25.I
$1 [ Znonanone S8 142 C3H1Z0  WILEYZ2S.LI
$1 [ 2ZNonanone 142 CSHIED  NISTZ1.LE
$1 [ Hexanal, Zmeinyl- S 2Methyheranal SS2M 114 C7H140  NISTOBLIB
$1 [ Hexanal, Zmeinyl- S 2Methyheranal SS2M 114 CTHI40  NISTIOZLIE
80 [ Hexanal, 2meihyh (CAS) 2Methyheranal 88 114 C7H140  WILEY225.L1
80 [~ Meihyllavenderkeione $$ 2-Nonanone, 3y 172 C10H2002 FFNSC13ib
el
Taget
1.0010.000) Base Peak: 58/10,000
13 |
4 £ 7
° - T T 7 T T t 7 T T T ; T
a0 415 430 475 500 25 550 575 60.0 625 3.0 615 70
2:142: 2 Nonanane (C4S) 5N 5 Methyl rvheptyl ketone 33
] oo Base Peak: 58/10,000
b He(CE) ¢
05|
41 E i
00l—ry T r r r — } r T T L r
nonan_z_onai 92% 400 425 450 45 50.0 525 55.0 57.5 80.0 825 850 675 700
[ Nonanal [CAS) n-Nonanal $Sn-Nomjialdehyde WILEY223L1
7 [ Nonanal <n-> $8 Nonanal 142 CIHIBO  FFNSCIlb
6 [ Nonanal (CAS)n-Nonanal SSn-Norylaidetyde 142 CSH1B0  WILEYZ25L1
% [~ NONANALSS 142 COHIBO  WILEY23L1
% [ Nononal 142 COHIBD  NIST21LIB
% [ NONANALSS 142 COHIBO  WILEY29LI
% [~ Nonanal S n-Nonaldehyde SSnNonanal S5 142 CSHIED  NISTOBLIB
95 [ Nonanal (CAS)n-Nonanal $Sn-orylaideyde 142 C3H130  WILEY225.L1
g
o Taiget
\,/,,::' | pste000) Bass Peakc 57 10,000
14 ! 1.
By 7
] &
bl L A W SN ) O SO S S S S
400 450 sd0 0 0.0 630 700 730 300 830 ad0 5.0 105.0 10,0 11k 120.0 125,
1:142: Nonandl
L] g Base Peak 41/10,000
B 7 7
5| /ZI
a
FAVAVAVAS
. = 4
1| Y YRR\ PP S T M R 2
nonanal — 97% 400 450 50.0 55.0 60.0 850 70.0 750 80.0 85.0 80.0 95.0 105.0 10.0 1150 120.0 125
H -
Hexznoic acid <2-thyl-> §§ Hexanoic acd, 2 CBHI602 FFNSCT3lb
Hexanoic acid, 24thyl-S§ aiphaBhylcaproic 144 CBH1602  NISTOB.LIB
Hexznoic acid, 2ethyl-$§ aipha. Bhyicaproic 144 CBH1602  NISTI07LIB
[ 2ETHYLHEXANOIC ACID §§ 144 CBHI602 WILEY229.
8 [ Heptancicacd, 2ethyl-S$ 2-Bhyheptancica 158 C9H1802  NISTIO7LIB
® 8 [ Heptancicacd, 2<thyl-$ 2Bthyheptznica 158 COH1802  NISTOS.LIB
8 [ Hexznoic acid, 2ethyt- 144 CBHIG02  NIST21.UB
8 [ Heptanoicacd, Zethy- (CAS)2ETHYLHEP 158 COH1B02  WILEYZ23.l
) ol 3§
~o- G Taget:
1.Q10.000) Base Peak 73/ 10,000
05] a
4
0 [ & n 16
ado 450 0.0 55.0 0.0 700 750 8d0 830 9.0 0 100.0 105.0 110.0 ()
1+ 144 Hexancic acid, Zeth-(CAS) Ethphexoic acid $8 Ethylhesanois acid 36 2 thlheroic acid 35 2 Ethyl d 35 acid 33 d 43 acid 3 34 acid $ alpha Ethyicaproic acid §§ .alp
2] ko) Base Peak 88/ 10,000
05|
4
‘ 5] 101 18
£ . s L . | . . . . . . . - , . -
aCldo 2_et|| hexano|co —92% 0o 2o B 0 00 00 %0 00 s30 900 w0 ) 1050 1100 T150
) [ 0
S0 [ 2Nonena, [} 120 CSHI0  NISTZ1LIE
50 [~ 2Nonenal, [E)- CAS)imns2Norenal SS(EF2 140 CIHIG0  WILEY22SLI
[4| 8 [ iUndecene (CAS)n-I-Undecene S alpha- 154 CITHZZ  WILEY229.L1
8 [~ iLndecene 15¢ C1iH2Z  NISTZIUB
[6 | 8 [ TDecene(CAS)Dec-lene $5n1Decencss 140 CIOHZ  WILEYZ29.LI
8 [~ Oclene <abha 5§ 10ctene 112 CBHIE  FFNSC13ib
(8] 8 [ TOctene(CAS)Caplenc $Sn-1Octenc $§. 112 CBHIS  WILEY229.LI
8 [ 10dene 112 CBHIE  NIST21.UB
" |2 &
o Target
~ 1 ox10.000) Base Peak 41/ 10,000
7
16 H H i
5 8
‘ N 81 95
oot " ; . " . " T —L L ; : L : ; e
a0 425 450 415 500 535 80 625 630 &5 700 735 730 715 600 835 830 815 800 935 950
1:140: 2Nonenal. [E]- $3 [E] N 1-al §8
| rafdo0) Base Peak 41/ 10.000
; ] NVAAVAYA"
5 &
54 n &1 . o
ool 5 L | ; s | o o I | 3 .
W0 s «do  «=  so  s3s  s0 15 elo  edf  elo  ers 700  7aE 740 77 =00 &ds &0 &5 00 eds  edc

(E)-non-2-enal — 91%




80

17

nonan-1-ol — 95%

Non:

1-Norianol (CAS) n-Noril alcohol $§ N-NONA
1-Norianol (CAS) n-Noriyl alcohol $§ N-NONA
Nonanol (CAS) Nonyi alcohol $5

1-Norianol

1-Norianol 85 Nomyl alcohol 85 n-Nomy alcoh
1-Norianol 85 Nomyl alcohol 85 n-Nomy alcoh
Nonanol (CAS) Nonyi alcohol $5

Nonanol

&
. e
0 W25 w0 &5 0 sas 515 625
(610,000
r E
0s]
5
A e ‘ el
o ds @0 s =0 s 0 ss es 0 es  o00  ads

18

acido octandico — 94%

cid $5 n-Ca S
93 [ CAPRYLIC ACID $8 OCTANOIC ACID §§.

98 [~ Octanoic acid a-> 8 Octanoic acid

93 [~ OCTANOIC ACID 8§ CAPRYLIC ACID §§

93 [~ Octanoic acid (CAS) Capniic acid $§ neo-Fat
92 [~ Octanoic acid (CAS) Capniic acid $§ neo-Fat
92 [~ Octanoic acid (CAS) Capniic acid $§ neo-Fat
91 [~ Octanoic Acid S5 n-Capnyic acid $S n-Octanai
91 [~ Octanoic acid (CAS) Capryiic acid $8 neo-Fat

(x10,000)

CEH1602
CEH1602
CEH1602
CEH1602
CEH1602
CEH1602
C8H1602

CBH1602

01

55.0

400 450 500 s
1144 Detanoic Acid $6 nCapryic acid $§ nOctansic 26id $3 n-Dctoic acid

(10,000)

0 620 700
6 nilctyic acid $3 NeoFat 835 Capnic

7 800 850 900 95.0 100. 1050 110.0 1150
acid § Enantic acid §§ Detylic acid §8 1-Heptanecaiborylic acid 3 Heptane-1-carbasplic acid §8 Detic acid $6 Hexacid 899 4§ -0 Acid:

19

naftaleno — 91%

[V Napfthalen: Uhite tar $8 NAPHTALIN
§1 [ Naphthalene [CAS) White tar $3 NAPHTALIN
50 [~ MNaphthalene

88 [~ MNaphtholene [CAS) White tar $$ NAPHTALIN
88 [ MNaphthalene

88 [~ MNaphthalene S Albocarbon $§ Dezodorator §
88 [~ Azulene 5§ Bicyelo]5.3 Ojdecapentaene 8 Cy
89 [ AZULENESS

88 [~ THindene, Tmethylene- (CAS) 1-Methylene-1

128 CIDHE
128 C10HB
128 Cl0HE
128 Cl0HE
128 Cl0HE
128 Cl0HE
128 CI0HE
128 CI0HE

&d0
128 Naphithalene [CAS) white tar % MAPHTALINE $3 Naphthene §§ Albocaibon $§ Naphthain 3 Naphihaine $% Dezodorator $3 Moth flakes $% Tar camphor $§

7o

1 (10,000
os]
43 51
o T ‘“w T : T T
W0 o sv | =0 &
1 (10,000,
0.5+
3 51
00 r +— T r
€0 «o | sto | 50 &0

20

decan-2-ona — 88%

156:2

88 [ 2nonanone S5
88 [~ 2Octanone (CAS) Octan-Zone $ Methyl hex
88 [~ 2Undecanone (CAS) 2 Hendecanone §§ Met
87 [~ 2Heptanone (CAS) Heptan-Zone 88 Butyiace
7 [~ 2Octancne (CAS) Octan-2-one S Methyl hex
7 [ 2Undecanone

7 [ Pentanal <2methyi-> 88 Pentanal, 2methyl-
7 [ 2Nonanone

C3H180
CEH160
C11H220
C7H140
CEHI160
C11H20
CEH120
C3H180

Decanone [C45) Decan-2-one §§ Methyl octyl ketone $§ Methyl n-octyl ketone $§ Octyl methyl ketone $5

a

(x10,000)
0.5
‘ . ETR
425 45.0
(x10,000)
r:]
0.5
o T T
400 25 450

2

10
o0 100.0 1050
100 1150 120.0 1250
1 : - H
o | 11ko | 120 | 1250
s 530 EE
25 650 GE
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21

o-terpineol — 86%

[ -aipha -Temi 154 C1I0H180  WILEY229.LI
85 [ 3lyclohexene-Imethanol. apha..apha. 41 154 CIOHIB0  WILEY229.L0
81 [~ 3Cyclohexene-Tmethanol, apha.abha.44i 154 CIOHISO  WILEY229.U
81 [ FORMICACID, ISOBORNYLESTERSS ALP 182 CT1HI802 WILEY229.U
81 [ .detatemineol SS 154 CIOHIS0  WILEY229.Ll
81 [ Mycendl 5 7-Octen-2<l, 2methy-Gmetlen 154 CIOHIB0  WILEY229.L0
79 [ teminy acetate S Teminedl, acetate S§ 196 C12H2002 WILEY229.U
78 [~ Fapha-Tepineol $§ 3Cychhexens-Tmethan 154 CIOHIB0  WILEY225.1
78 [ (endo}{T'hycrox-T'methylethy} 2uinyicycl. 154 CTOHIB0  WILEY223.U
o Gl &
Target
; g10.000) Base Peak: 59/ 10,000
a3
os]
‘ o 138
o 44 1 |

400 450 530 53 60.0 650 T0.0 750 800 830 0.0
1154 |- alpha Terpineol $3 3-Cyclohewene-1 methancl, alpha. alpha. dtimethyl- (3]- (D45 (- alpha. Terpineol & alpha Terpineol, - § phe

950 | 1000 1050  110.0 | 1150 1200 1250 _ 1300 135
bl -ervfiol, (5}:} $3 CYCLE ) alpha. Terpineol §8 CYCLOHEXENE, 1-METHYL4-(2PROPANOL-24L) $3 ALP

35.0

Base Peak: 59/ 10,000

o] e
=]

/@/’“‘” 136

22

~o

octanoato de etila — 77%

[~ 0Oc ety ester (CAS)
77 [ Oxalic acid. isobuiyl periy ester

B

76 [~ Butanoic El‘:\d 2.3dimethyl-, methyl ester 130 C7H1402 NIST21.LIB
76 [~ Butanoic acid. 2.3-dimethyi-. methyl ester $$ B 130 C7H1402 NISTO8.LIB
76 [~ Butanoic acid. 2.3-dimethyi-. methyl ester (CAS 130 C7H1402 WILEY223.Ll
76 [~ Pentanoic acid. 2-methyl- methyl ester $§ Val 130 C7H1402 NISTO8.LIB
76 [~ Pentanoic acid. 2-methyl-. methyl ester 130 C7H1402 NIST21.LIB
76 [~ Heptadecanoic acid. ethyl ester {CAS) Ethyl n- 258 C13H3802 WILEY225.U
76 [~ Nonadecanoic acid. ethyl ester $§ 326 C21H4202 NIST107.LIB
=
Target
101
80 ‘
2ol ‘ ‘ | | ‘ ‘

12172 ctanoic acid, ethy ester (CAS) Ethyl caprylate $6 Ethyl octanoate $3 Ethyl octoate §§ Ethyl n-octanoate $§ Capryic acid ethyl ester $§

Base Peak: 28/ 10,000

o (10,000)

e

23

dodecano — 88%

a r-Dodecant 3
88 [ Dodecane (CAS)n-Dodecane 55 Ba 51-0904 170 C12H26  WILEYZ25.1
88 [~ Octane. 3 5dimethy- 142 CI0HZZ  NIST21UB
88 [~ Butane, 2 2-dmethy- $§ Nechexane 85 2.2.0 86 CBH14 NISTO8.LIB

88 [~ Octane. 35dimethy (CAS) 35Dimethyloctan 142 C10H22  WILEY229.11

elEd

Base Peak: 57/ 10,000

]

Base Peak: £7/ 10,000

N (CEg)yg e

88 [T Butane. 2 2-dimethyl- 86 C6H14 NIST21LIB
7 [ Dodecane (CAS)n-Dodecane $8 Ba 51-0904 170 C12H26 WILEY229.L1
7 [ Undecane 156 C11H24 NIST21LIB
7 [~ Undecane (CAS)n-Undecane $8 Hendecane 156 C11H24 WILEY229.L1
Target
1 (x10,000) -
0.5+
s
o T T T T T T L T
40.0 425 450 475 50.0 525 gs.0 575
13:170: Dodecane (CAS) nDodecans $% Ba 51-090453 §§ Adakane 12 $§ lsododecans $§
j 1 (x10,000)
0s]
7 ‘ 1 ag 11
400 ds g0 475 50.0 cds 0 ER

24

mirtenol — 81%

(32,561 3 5undesatriene 88 1.3.5-Undecatr
80 [~ 15Cyclohexadiens-T-methanol, 4-{1methylet
7 [ Bioyolo[3.1.0hexane. Gmethylene-

78 [ 11-MethyH3Z/62)-3 6undecadienalide $$ Ox
78 [ Bioyco[32.0hept-Genc S8

78 [ Bioyolo[32 Oheptbene

77 [T NNbis[Nbenzylcabamoylmethyibromoacet
77 [T FUCOSERRATEN 85 1.3.5Octatriens. (ZE}

(<10,000)

.
150
152

9
194
9

®

431
108

C1THI8
CIH160
C7HI0

C12H1802

CBH1Z

WILEY229.L1

NISTZ1.LIB

WILEY225.LI
NISTI07.LB

NISTOB.LIB

WILEY225.Ll
WILEY225.L1

elEd

Base Peak: 79/ 10,000

el

W0 | 435 430 75 s00 | 535 | S0 51s
2:152: Myrtenal $3 Bicyclo{3.1.1lhept-2-ene-2 methanol, & G-dmethyl- ([CAS) 2 Finen1 Dol $8

Base Peak: 79/ 10,000

o] s
E

o
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Name
AL $§ CAPRIC ALDEHYDE $$
9 [ Decanal S$n-Decadehyde $$n-Decanal S

156 C10H200 7
% Decana\ (CAS)n-Decanal §S Decylaldeiyds 156 CI0H200  WILEY229.L1
% [ Decandl 15 CI0H200  NIST21LIB
% Decana\ (CAS)n-Decanal §S Decylaldetyds 156 CI0H200  WILEY228.L1
% [ Decandl 15 CIOH200  NIST21LIB
% [ Decanal S$n-Decaldehyde SSnDecanal $S 156 CIOH200  NISTOS.LIB
95 [ Decanal <n-> 8§ Decandl 15 CI0H200  FFNSC13Jb
$4 [ DECANALSS 15 CI0H200  WILEY223.Ll
ol &
Target
1,00x10.000) Base Peak: 41/10,000
25 | |
2] o 4
05 e 70 8
| ; 1] |11
sl L 2 .
400 as0 500 = 6.0 650 700 750 800 850 900 950 100.0 105.0 1100 1150 1200 1250
11156 N-DECANAL $3 CAPRIC ALDEHYDE $§
] (10,000) Base Peak: 41/10,000
=] [
05 s @ T &
L i
00l J I . — My 7 I s |l s : \!| . w1
decanal — 97% 400 450 50.0 550 650 700 750 80.0 850 90.0 9.0 100.0 1050 1100 1150 120.0 1250
750 CIOHIA0
76 [ SMethyi 2mexhyhuene Sunithoenal 54 150 CIOHIAO  WILEY229L!
75 [ MIXTUREOF 2HYDROXY-IAG7TETRAM 178 CI2H1B0  WILEY229.Ll
74 [ Beyk[3.10hex3en2one, 4methyl-1{lme 150 CI0H140  WILEY229LI
74 [ 25Cyciohexadens, 14diethyl-1 4dmethyl- 164 CI2H2)  NISTOSLE
74 [~ 25CYCLOMEXADIENE, 14DIETHYL14DI 164 CI2H20  WILEY229.L1
74 [~ 25Cycbheradens, 14dethyi-1 ddmethyi- S 164 CI2H20  NISTI07LIE
73 [ 1567 Tetahydo4indoione $§ 156, 7Tetra 135 CBHINO  NISTOELIB
slE s
Target
1.00x10.000) Base Peak 107/ 10,000
26 i 4 7 125
0.5
0 T & n ‘
[YSIS ‘ e U S A —
400 450 500 5.0 60.0 s 700 7 50.0 0.0 950 000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350
1150 Bicyclo[3 1. Thept-3-en2-one. 4.6 B-timelhyl (C45) Berbenane $ 2Pinend-one $§ Yerbenone 33 VERBENON 55
4] raboe _ Base Peak 107/ 10,000
o1 7 "
= = - ? s
2
0.5]
i e
0.0 T T T T T T T | T T T T T T T T T T T +
Verbenona _ 84% 400 450 500 550 60.0 650 700 750 80.0 850 90.0 950 000 10ko  1bo 1o 1200 1250 1300 1350
Eia 0 y L
[~ Ehanol, 2phenoxy- S8 befa Hydmxye\hylph 138 CBHI002  NISTIOZLIB
i [ Eihanol, 2phenoxy- S8 beta Hydoyethylph 138 CBH1002  NISTOZ.LIB
[ Bihanol, 2phenoxy- (CAS) 2FPhenoxyethanol 138 CBHI002  WILEY229.L1
0 [ Ehanol, 2phenoxy- 138 CBHI002  NIST21LIB
[ Eanol, 2phen 138 CBHI002  NIST21LIE
[~ 2PHENOXYETHANOLD S8 Bthanold, 2phe 138 CBHSDO2 WILEY229L1
[ Eihanol, 2phenoxy- (CAS) 2Fhenoxyethanol 138 CBH1002  WILEY229.L1
[ Bihanol, 2phenoxy- (CAS) 2Fhenoxyethanol 138 CBHI002  WILEY229.L1
=4
o Target
; ox10.000) Base Peak: 94/ 10,000
£
05 =
m o & i 136
o Te 1 . !
400 50 500 0.0 650 700 750 8l.0 83,0 900 950 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350

2-fenoxietanol — 87%

1:138: Ethanal, 2-phenaw- [CAS) 2 Phenaxyemana\ $3 2PHENCXY-ETHANDL §6 Arosal $$ Phenanetol $§ Dowanol EP §3 Phencwethal $% Phenaayethanal $3 Phenyl cellosolve $% Phenaxethyl aleohol §8 Glyeol monophenyl ether § 1-Hydrow- 2 phenoiyel

Base Peak: 94/ 10,000

<10,000)
| F -
E| 0y
05 -
45 s
@
oold | : : | ‘ : : . : | . ‘ ‘ ‘ ‘ : ; e
400 40 550 60.0 6.0 76,0 750 80.0 850 90.0 950 1000 1050 1100 ko 1200 1250 1300 1350

28

decan-1-ol — 88%

Regi
4 [ 7
88 [~ 1-Pentadecancl {CAS) Pentadecanol 55n Pe 228 C1 5 H320  WILEY229.Ll
m 88 [T 24Dimethy-1heptene 26 C9H18 NIST21.LIB
7 [ 2-Nonenal, (E)- (CAS)trans-2-Nonenal $§ (E}-2 140 C9HI60 WILEY229.L1
| 7 [ 1-Pentanol. 3.4dimethyl- 88 3.4-Dimethyl-1pe 116 CTH160 NISTO8.LIB
7 [ 1-Pentanol, 3.4dimethyl- 8¢ 16 C7TH160 NIST107.LIB
7 [ 1-Pentanol, BM\meM (CAS) 3.4 DIMETHY 116 CTHIE0 WILEY229.LI
87 [~ 1.1-Dioctyloxyoctane S8 370 C24HS002 WILEY229.LI
87 [~ 1Octene (CAS) CapMenE $§n-10ctene $§ 112 CBHIE WILEYZ229 LI
& &
Target
70
0.5

E 2 .0
4:188: 1-Dezancl (CAS) Decyl deshel m T ma ] AUa\ 1034 nDecandl 95 5|Da L10§g A

625

5 80,
coha\ cio wAu:aho\ c WU $$ nDecar1-0l § Nony\calbma\ £ Decar\a\ 9 Eapm: alechel $$ T8 $$ n Decy\ a\cahal '3'3 Capriric alcahal %Anlak $$Epal 10681

Base Peak 41/ 10,000

B i (x10,000)
1 4

Me (CH2) 50H
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Neransic acid 5 Nonansic acid COHIE02  FFNSC1.alb
95 [~ Nonanoic acid (CAS) Nonoic acid $§ Norylic 158 C9H1802 WILEY228Ll
95 [~ Nomanoic acid 158 C9H1802  NIST21.LIB
93 [~ Nonancic acd (CAS) Nonsic acid $§ Norfic 158 C9H1802 WILEY225Ll
93 [~ Nonancic acd (CAS) Nonsic acid $§ Norfic 158 C9H1802 WILEY225Ll
93 [~ Nomanoic acid 158 CSH1802  NIST21.LIB
92 [~ Nonancic acid (CAS) Nonsic acid $5 Norfic 158 CYH1802  WILEY229.Ll
82 [ Nomancic acid S n-Nonanoic acid $Sn-Nono 158 CSH1802  NISTOB.LIB

Q=

0 Target
h 1 010,000 Base Peak: 60/ 10,000
0 0] @
s
- 129
4 - . & & o
n:"l SN B N s S O
400 450 50.0 550 60.0 65.0 700 750 200 85.0 90.0 95.0 100.0 105.0 1100 150 120.0 1250 130.

1: 158  Monanoic acid $4 n-Nonancic acid $3 rMonoic acid $3 n-Nonylic acid $3 Nonoic acid 8 Nonyic acid $3 Pelargic acid $3 Pelaigonic acid $ 1-Octanecarboxylic acid $$ Cirasol 185a $5 Emfac 1202 $3 Hexacid -9 $4 Pelaigon $5
Base Peak: 60/ 10,000

- = Ay

4 x10.000

50 1200 1250 130

a
&

acido nonandico — 96%

 pe at 86 C11H; WILE
Hexanoic acid, 1,1-dmethypropyl ester §tet 136 C11H2202  NISTOSLIE
80 [ Hexanoic acd, pentyl ester 136 C11HZ202  NIST21.LIE
80 [~ Hexanoic acd, pentyl ester (CAS) Amyl hexoat 136 C11H2202 WILEY229.L1
80 [ leopentyl hexanoate 136 C11H2202  NIST21.LIE

80 [ 3methybutyl hexanoate SS ISOAMYLHEXAN 136 C11H2202 WILEY229L1
80 [ 3methybuty hexanoate $§ ISOAMYLHEXAN 186 C11H2202 WILEYZ29L1
80 [~ Hexanoic acd, pentyl ester (CAS) Amyl hexoat 186 C11H2202 WILEYZ29L1
79 [ Octanoic acid, Jmethybutyl ester {CAS) 3met 214 C13H2602 WILEYZ29L1

o3l &
0
N TN T 1X10.000) Base Peak: 43/ 10,000
E:

] v 3 3 350 100.0 105.0 110.0 11k

4o 450 500 55.0 6 650 700 780 8d0 8 900
11 186 : Hesanoic acid, pentyl ester [CAS) Amyl hesoate § Amy caproals $% Amyl capranate §6 Amyl hewanaate 3 Penty| caproate $§ nmyl caproate § Peniyl heranoals $§

j 1 (x10,000) -
| 3 o 7
Yo Ry} CC(0) (Chy) e M‘

Base Peak: 43/ 10,000

s [ , ! 5 il il 134

} : } ] 0 3 3 } : 900 90 100.0 105.0 110.0 1150

pentil hexanoato _ 81% a0 o 0.0 530 600 680 700 750 0.0 )

o CI1H WILE

[~ Nonanoic acid, ethyl ester 186 C11Hz202 NIST21.LIB
S0 [ Nonanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethylnonano 186 C11H2202 WILEY225.L1
85 [ Nonanoate <ethyl->$§ Nonanoic acd. ethyle 186 C11H2202 FFNSC1.3lb
85 [ Nonanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethylnonano 186 C11H2202 WILEY225.L1
85 [ Nonanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethylnonano 186 C11H2202 WILEY225.L1

89 [T Nonanoic acid, ethyl ester 186 C11H2202 NIST21.LIB
88 [ ETHYL NONANOATE 8§ 186 C11H2202 WILEY223.U1
87 [ Decanoic acid, ethyl ester 200 C12H2402 NIST21LIB
sl &
Target
4 (x10,000) Base Peak: 88/ 10,000
o
05 41
‘ 57 n 101

& 1 5 "
el L] LI L ol v 11 e

45.0 9.0 100.0 105.0 110.0 1150 1200 125.0 130.0 135.0 140.0

400 5 500 s 0.0 20 70 ) g0 e 900
11186 Nanansic acid, ethyl ester (CAS) Ethwl nananoate §5 Wine ether $5 Ethyl nonylate $3 Ethyl pelargonate 3% Nananoic acid ethyl sster $§
Base Peak: 88/ 10,000

j 1(Wﬂﬂﬂ'
p—
05 43
173 60 101
I’ 5 141
Wbl Tl PN PR | O N S S S S
80.0 85.0 50.0 950 100.0 105.0 1100 1150 1200 125.0 130.0 135.0 1400

nonanoato de etila — 91% CERN O

8 [ Ui 1 I
88 [ Dodecanal (CAS) n-Dodecanal §§ 1-Dodecan WILEY229.L1
84 [~ 2Methjdodecan-1ol S8 200 C13H280  WILEY229.l
8 [~ Octadecanal {CAS) Stearaldehyde S8 Stearyi 268 C18H360  WILEY229L
8 [ 20cten-lol [CAS) 20ctenol 8 Oct-2en-1ol 128 CBHI60  WILEY22LI
8 [ Ecosane. 2methyl- (CAS) 2Methylsicosane 296 C21Ha4  WILEY22SLl

82 [~ Butanoicadd. 3ono- 1.1dmethyletnylester (158 CBH1403  WILEY22S.Ll
81 [~ 2UNDECEN-1OLSS 170 C11H220  WILEYZ25.Ll
81 [ Decand 156 C10H200  NIST21.LIB

o] &

Target
(10,000} Base Peak: 43/ 10,000
o 1 7 T

05
69 82
e il
o T T T T T T T T T | T T T — T
40.0 425 5.0 5 50.0 525 55.0 575 0.0 625 5.0 70.0 725 750 775 80.0 825
3:170: Undesanal (CAS) Hendesanal &8 lindecanal $ Undecy aldehyde 5 Hendecanaldehyde $§ rndecy! aldshyds 3 Undesylic aldshyds §§
o (x10,000) Base Peak: 43/ 10,000
4 B OCH (CHg) g
LEY 8.
| 88
0 T T T T T T T T T T ‘ T ‘ | T T T T T T
a5 50.0 525 20 578 60.0 625 850 ers 700 725 750 775 80.0 825

undecanal — 88%




84

INDECENAL WILEY229 LI
8 [ 2Nonenal, (E) (CAS)tmns2MNonenal SS(E)}2 140 CIH160  WILEY229.L0
87 [ 1-Dodecanol (CAS)nDodecanol $§CO 1286 186 CI2H260  WILEY229.Ll
87 [ .DELTA-2$Sdodec2enal s8 182 C12H220  WILEY229.Ll
8 [ 1-Tetmdecanol (CAS) Afol 14 88 Tetadecano 214 C14H300  WILEY229.Ll
8 [ 1-Pertadecanol (CAS) Pertadecanol $§nFe 228 CI5HI20  WILEY229.Ll
8 [ .DELTA-3$Sdodec-3enal $§ 182 C12H220  WILEYZZ9.Ll
8 [ (E-2decenal S 154 CIOHIBO  WILEY229.Ll
83 [ 2ETHYL13HEXANESSGLYCOLDIACETA 230 C12H2204 WILEY229.Ll

" " g

Target
4010.000) Base Peak: 41/10,000
7
H b 7
iy &
&
o ; T T T T T T T T T = T T T T L
400 435 450 475 50.0 535 550 575 60.0 635 650 675 70.0 715 750 75 80.0 825
1:168: TRANS-2UNDECENAL $3
o (:10,000) Base Peak: 41/ 10,000

o T T T T T T T T T T T T T T
(E)-undec-Z-ena] —91% R P T = P = = e R PR P~
Vil
Bl 5 & o cid <
2 [ nDecanocacd 172 C10H2002  NIST21 LB
2 [~ Decanoicaci (CAS) Capricscid 8 Dscoica 172 CI0H2002 WILEY228.L1
[A] 51 [ decancicacd $5Caprcacdss 172 C10H2002 WILEY225L1
S1 [~ Decanoicaci CAS) Capricacid 88 Decoica 172 CI0H2002 WILEY22.L1
6] % I nDecanoicacd 172 CI0H2002  NIST21LIB
S [ DECANOICACID $§ 172 C10H2002 WILEY225L1
[E] 9 [ Decancicacd (CAS) Copicacid SSDecoica 172 C10H2002 WILEY225L1
S0 [ Decancicacid (CAS) Capric acid 88 Decoica 172 C10H2002 WILEY228.L1
el
® Target
h 1.0(x10.000) Base Peak: 60/ 10,000
o 4 s
0.5+ 128
& e
45 _ 1s .
S A T U S "f"“‘|n N T S NS S N S -
40.0 450 50.0 ! €0.0 8.0 70.0 7.0 80.0 85.0 90.0 95.0 100.0 105.0 110.0 1150 1200 1250 1300 135.0 140.0
1:172: Decancic acid <rv> $8 Decancic acid
J 1 (10,000} Base Peak: 60/ 10,000
514 E:
s 129
3 83 a7 18
. .. sl L f | 5 \‘ ‘ T g, o 143
aCIdo decan()lco _ 93% 0o o ) o €00 | e80 700 70 0 0o 0 1000 1050 1100 T1E0 | 1200 120 | 1300 1380 1400
186 C1 Ho202
8 [ Decanoic aci. elniesier 200 C12H2402  NISTZ1LB
8 [ Decancicack, ethyiester CAS) Efyidecane 200 C12H2402 WILEY229.L1
8 [ Dscanoic aci, elniester 200 C1242602  NISTZ1LE
8 [T Decanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethyl decano 200 C12H2402 WILEY229.LI
88 [~ Hexadecanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethyl pal 284 C18H3602 WILEY2Z29.LI
88 [~ Decanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethyl decano 200 C12H2402 WILEY229.LI
88 [~ Decanoic acid, ethyl ester $$ Capric acid, eth 200 C12H2402 MNIST107.LIB
ole &
Torget
1 (x10,000) Base Peak: 88/ 10,000
05 4
55 70 i
e ® ‘ .
400 450 50.0 5.0 0.0 €50 70.0 780 80.0 85.0 90.0 95.0 100.0 105.0 110.0 115.0 1200 125.0 130.0 135.0 140.0 145.0 150.0 155.0
12200+ D i, ethyl ester [CAS) 3 Ethyl $§ Ethyl caprinate £ Capric acid athyl ester $% Decanoic acid ethyl ester $ Ethyl ester of Decanaic acid §§

1 glx10.000) Base Peak 83/ 10,000

=] PY=—
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. o7 15 129 143

- 140 |
decanoato de et||a789% alo 450 500 S50 800 650 700 730 800 850 %60 950 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 {400 1450 1500 1550

= 1 H v
Undecane (CAS) n-Undecane $§ Hendecane 156 C11H24  WILEY225 LI
8 [ 2{Timeihylacetony)} 2methyl-3butanone SSP 186 C10H1803 WILEY229.L1
7 [~ Dinvoctyl disufide $5 Disuffide, dioctyl (CAS) 290 C16H3452 WILEYZ25.L1
7 [ Undecane (CAS)n-Undecane $§ Hendecane 156 CT1H24  WILEY229L1
7 [~ Undecane, Smethyl- (CAS) 5-Methylundecane 170 C12HZ6  WILEYZ29L1
8 [~ Dodecane (CAS)n-Dodecane $Ba 510304 170 C12H25  WILEY229L1
8 [ 22%Timethyl5decene 38 done 88 5Dece 210 C13HZZ02 WILEY229L1
8 [ Pentadecane [CAS)n-Pertadecane S8 212 CI6H32  WILEYZ2SL1

sl

Targzt
P N 1.00x10.000) = Base Peak: 57/10,000
7
054 13 &s
0 by r r r T T r r r r r r T r r r r
400 425 450 ais 50.0 525 530 575 60.0 625 650 7.5 700 725 750 775 80.0 825 85.0
20133 Tetiadecans (CAS) n-Tetiadecane 3§ lsotetiadecane $§
o (x10,000) Base Peak: 57/10,000
=] | -
By & 7
85
0, o T T T T T T T T T T T T
tetradecano — 89 A) 400 425 450 475 50.0 525 600 625 650 675 70,0 725 750 75 80.0 825 850




85

CI8H360  WILEY229.L

ol -
Octadecanal (CAS) Stearaldshyde $§ Stearyt

e
83 [ Decandl (CAS)n-Decanal $8 Decylaldehyde 156 CI0H200  WILEY229.LI
8 [ Degandl 156 CIOH2I0  NIST21.LB
83 [ Heptonal 114 C7HI40  NIST21.LB
83 [ Heplanal (CAS) n-Heptanal SS 2077204001 H 114 C7H140  WILEY229LI
83 [ Octodecand (CAS) Stcarcldchyde S Siean! 268 C18H360  WILEY229.LI
83 [ Decanal $Sn-Decaldehyde SSnDecanal S 156 CIOH200  NISTI07.LIB
8 [ lsooctane, (stherylomy)- S kooothimyl other 156 CI0H200  NIST107.LIB
; slpe
Terget
,W/\/\ (x10,000) Base Peak 55/ 10,000
07 1 " 7
37
os]
69 8
o0l — . : ; ; ; ; ; . T . : L . . . 5
40 | 4ls 450 475 S00 | 525 550 | 575 600 625 650 675 700 | 735 | 750 s 80 62 8l0 875 900 925 850
1: 184 Dodecanl (CAS) n-Dodecanal §8 1-Dodecanal &4 Lauraldehyde 44 Aldshyde C-12 8 L auraldehyde £8 D 8 Laup aldehyde $§ Lauic aidehyde $3 D odecyl aldehyde £ nDodecyl aidehpds $3 nDodecylc aidehyde $3
o] e Base Peakc 41/ 10,000
0s] b
. &
| & m & o6
, Ll LS L
dodecanal — 84% R T T R T e R T = P A PR TR CRR s T R PR A~ AR AN~ RN PR~ FaaR=
Compound Name
GERANYL 134 C
NERYL ACETONE S8 194 C13H220  WILEY229.1
80 [ 5%Undecadien2one. 6, 10dimethyt- (- 194 C13HZ0  NIST21LIB
89 [ GERANYLACETONESS 194 C13H20  WILEY229LI
89 [ 5%Undecadien-2ons. 6, 10dmethyk- (- 194 CI3HZ20  NIST21LIB
8 [ 59Undecadien-2one, §,10dmethyk- (- 194 CI3HZ20  NIST21LIB
89 [ 59Undecadien2one, 6,10dmetyi-SSDiy 194 CI3H220  NISTOBLIB
89 [ 59Undecadien2one, 6,10dmethyt- (B (CA 194 C13H220  WILEY229.L1
W 89 [ 59.UndecadenZone, 610dmeinyi-SSDhy 134 C13HZ0  NISTIO7LE
B &
Taget
1.0010.000) Base Peak: 43/ 10,000
38 !
0s]
0 ‘ 5 L 78 % 0 125 1% 18 151 174
0 S0 & 7 ) %0 100 110 120 130 140 150 160 170 160
1:194: GERANYL ACETONE $5
4| oo Base Peal 43/ 10,000
O DT O
H oty T T Ly Iz -~ i PR R =KL B i - — e 1
geranllacetona — 91% 40 50 60 70 a0 30 100 110 120 130 140 150 160 170 180 150
Hit
18 Nonadecen-1l 22 CISH30  NISTOLIS
&7 [ 12Nonadecen-1l S 282 CISHIO  NISTIO7LE
8 [ E2Octadecadecen-lol 268 CIBH30  NISTOBLIB
85 [~ E2Octadecadecen-iol $§ 268 C1BH360  NISTI07LI
865 [ UndecZene <Mydmxy-> 88 2Undecen-lol 170 C11H220  FFNSC13lb
86 [ Octadecenl (acineiobacter exiract) $8 (7}3- 268 C18H3EO  WILEY225L1
86 [ Pertanoic acid, 10undecenyl ester $3 254 C16H3002  NISTI07LIB
86 [ Pertanoic acid, 10undecenyl ester 254 C16H3002  NISTOELIB
olE s
i Target
H 1.00x10.000) Bose Peak 55/ 10,000
0~ E
39 4
0s] i 4
i & = 108
Ll ]
bl e e B T
40 E) ] ) % 160 o 130 130 150 180 170 180 190
3:184: ians:2 Dodecen ol
L] ol Base Peak 57/ 10,000
°s = o = i
. Tl 09 a 5
o |‘| U HH “ g L : it 17 : 13 : : : : :
(E)_dodec_z_en_l_ol _ 87% 40 E ) 70 80 50 100 110 120 15 1do 150 160 170 180 150
| Hit | Similer] Regi| Compound Name | Mol Wt| Formuia | Library |
T 79 [ Ocadecans, oo 288 CI6H3/0_ NS 1218
79 [ Ocadecane, T<hioro- (CAS) 1 Chlorooctades 288 C1BH37CL  WILEY229.U
79 [ Dihlomacete acid, 4penadecyl ester 338 CI7H32020 NISTOBLE
7 [ Tndec2Erenal $§ 2 Trdecenal, (£ 196 C13H240  FFNSC13ib
79 [~ Chioroacetic acid. uidecyl ester C15H29002 NISTOBLIE
79 [ 2Dodzcend, (£)- 55 (1200 C12H220  NISTIO
73 [ TRANS-2DODECENAL SS Ci2H220  WILEY229.1
7 [ Chioroacsticacid, 3teiradecy ester 290 C16H3I002 NISTOELIB
7 =
Target
_ 1 gx10.000) Base Peal 43/ 10,000
O 7
40 i
0s] s
‘ PR ‘ , 71
91 g A1 s 149 ‘
11— “\\‘\\“ Talll 7 ‘ ‘ ‘ ‘ . ‘
a0 0 6 70 & %0 100 1o 120 130 140 150 150 170
23: 182 2-Dadecenal, (E} $3 (E}2-Dodecen-al 3
o] ot Base Peak: 417 10,000
&l < 70
o<] i K VAVAVAVAVAYS
0oLt o] ‘_:J\| | Gl % g 1B 135 138
40 £ ) 70 o % 110 120 130 1h0 150 180 170

(E)-dodec-2-enal — 79%




86

ol (CAS) n-Dode: H |
8 1-Pertadecanol (CAS) Pertad CI5H320  WILEY229L
88 [T Bis{3554imethyhexy) ether 55 270 C18H3BO  WILEY223.L1
7 [ lsooctanols S8 130 CBH18D  WILEYZ25.Ll
7 [ lsooctanol 130 CBH1BD  NIST21.LIB
7 [ lsooctanol (CAS) Isaoctyl alcohol $5 130 CBH180  WILEY22SLl
7 [ lsooctanol (CAS) Isaoctyl alcohol $§ 130 CBH18D  WILEY225Ll
7 [ lsooctanol 38 Isooctyl alcohol $§ 130 CBH1BD  NISTIO7.LB

Isooctanol 85 lsooctyl aloohol $5 Boal 8886~ 130 CBH180  NISTOSLIB

ol &

Base Peak: 43/ 10,000

054 ‘ a3

‘ i 1
0.0+ T T L T T T T T T T T T T T T T
40 50 60 70 80 sl 100 110 120 130 140 150 160 170 180 150 200
2:186 - 1-Dodecancl [CAS) n-Dodecanol $3 C0 12 % 5 1238 $3 Dodscanol $3 Pisol $3 Alfol 12 § Sipol L 12 $3 Lauryl 24 $3 Siponol 25 5 Siponol L 2 $$ Siponol L 5 $3 Dodecancl-1 $3 Karukor 20 $3 Aloohol C12 £ Lauric sleohol $ Laul slcohol $n-D1
Base Peak: 55/ 10,000

L] e
E . .

CHM

dodecan-1-ol — 91% % 5 ) e > % ) £ o ) e ) w w T ) %

Hit | Similar] Regi | Compound Name | Mol Wt| Formula | Lbrary |
T8 |72 [ 20H)Benzouranons, 3.4 5 4etrahydoda, 180 CIIHTG0Z

ifbuty m 5 LI
2{3HpBenzofuranone, 3 4 5, betrahydro-3a, 180 C11H1602  NISTIO7.LIB
72 [~ Z3HBenzofuranone, 3a.4 5 Bestrahycio-ds 180 C11H1602 WILEY225.Ll
72 [ 34Headensl 2buy-2ethyhSmethy- $$2- 154 C13H20  NISTORLIB

72 [ 24Hexadenal, 2butyl 2ethyl methyl- 8§ 184 CI3H220  NISTI07.LB
72 [ 350ctadiene, 4 5diethyl-3 Sdimethyl- (CAS) 184 Cl4H2ZE  WILEY228.Ll
72 [T 350ctadiene, 4 5dethyl3 6dimethyl- 8 (3F 194 C14HZE  NISTOZLIE

ElEs

Target
1 0X10.000) Base Peak £7/ 10,000
185
@
0s] P 2
‘ ‘ 8 \ 1 25 21
o s i & - 9
G HN A J L1 1 F L | : . 5 . . 1 Al .
E) % 100 T 20 h h 1% 100 G0 180 130 20 ED ED

P <0 70 g0
19: 236 : 26l bupl-4-hyeon-4 methyl-2 5 cpclohexadien-1-one $3

A (x10,000) —
E| 180

Base Peak 165/ 10,000

; ; ; ; o s i m Y
2,6-ditert-butil-4-hidroxi-4- aol N L L GTAL ST i T W ‘ ‘
40 50 60 80 100 110 120 130 150 160 170 150 200 210 220
metilciclohexa-2,5-dien-1-ona — 72%
[ Pertadecane adh
[~ Butane. 2 2<dimethyl- (CAS) 2.2-Dimethybutan WILEY225.LI
[~ Butane, 22dimethyl- 86 CEH14 NIST21.LIB
51 [~ Butene. 2.2dimethyl- $8 Neohexane $$2.2-0i 86 CEH14 NIST08.LIB
50 [~ dodecane. 1.1<ifluoro- $8 206 C12H24F2 WILEYZ229.LI
50 [~ Butene. 2.2dimethyl- $8 Neohexane 58 2.2-0i 86 CEH14 NIST107.LIB
%0 [~ Hexadecane {CAS)n-Hexadecane $$ Cetane 226 C16HM4 WILEY229.LI
50 [~ Docosans (CAS) n-Docosans 8§ C22H46 ST 310 C22H46 WILEY229.LI
90 [ Butane. 2.2dimethyl- 86 CEH14 NIST21.LIB
sl &
Taget:
1 (10,000) Base Peak: 57/ 10,000
7
0.5 4 8
00l . ; . . T e . . T . 2 . ; . . .
40.0 425 45.0 475 50.0 825 55.0 57.5 60.0 €25 ©5.0 67.5 70.0 725 750 el 80.0 825 85.0
1:212: Pertadecane (CAS) nPentadecans
1q(£10.000) Base Peak: 57/10,000
m
0.5+ i 85
o. T T T T T T T ‘ T T T T T T T T T T T
pentadecano _ 95% R s a0 s o R w0 s G 2= 20 s 0o s 7o s 00 &35 a0
-> §§ Trids nal 1260 FFl
94 [T Octadecanal $§ Stearaldehyde $S Octadecyl 268 C18H360 NIST107.LIB
94 [T Octadecanal (CAS) Stearaldehyde SS Steandt 268 C18H360 WILEY229.Ll
84 [~ Octadecanal $8 Stearaldehyde $8 Octadecy! 268 C18H360 NISTO8.LIB
83 [~ TRIDECANALSS 198 C13H260 WILEY223.LI
83 [ Trdecanal (CAS) Tridecanaldehyde $$ Tridec 198 C13H260 WILEY223.LI
83 [ Trdecanal $8 n-Trdecylaldehyde $$ Tridecan 188 C13H260 NIST107.LIB
93 [~ Tetradecanal 212 C14H280 NIST21.LIB
393 [ Tidecanal $§ n-Tidecylaldehyde $§ Tridecan 198 C13H260 NISTO8.LIB
ol &
Target:
/\/\/v\/\/y 40Uc10.000 Base Peak: 57/ 10,000
T 2
05 89
I LT | |
3 54 110 h
oot LY : | : : ‘ ; : H : I N : VI ]
400 450 500 0 60.0 850 700 7.0 80.0 85.0 s0.0 85.0 100.0 1050 110.0 1150 120.0 1250
5:198: Tridecanal <n-> $3 Tridecanal
5| 1 (x10,000) Base Peak: 57/ 10,000
= ,
5 [:1:]
0] 71 o5
P " ‘ ‘ ‘ B ‘ ‘ s o 1?;& )
| [ | . | . ] | as L 103 Ll |

tridecanal _ 94% R 450 50.0 ) 60.0 650 70.0 750 80.0 250 90.0 95.0 100.0 1050 110.0 1150 1200 1250




87

C12H300

Tetradecanol < $5 1-Teiradecancl
85 [ $Octadecene, (E} S8 (959 0ctadecene #5252 C18H36  NISTOSLIB
85 [ JHexdecene, 258 (37 3Hoadecene # 224 CI6H32  NISTOSLIB
85 [ dHexadecene. 7 224 CI6HR  NIST21LIB
85 [ JHexdecene, @) CAS)cisFHexadecene 224 CI6HI2  WILEY229L1
85 [ $Octadecene. (E- (CAS) 252 CIBHIE  WILEY229.1
8 [ %Octadecen, (B} S5 252 C1gH36  NISTIO7LIB
85 [ JHexadecens, @55 224 CI6HR  NISTIO7LIB
=g
Targzt
N N NPy 1010000} i, Base Peak 69/ 10,000
0 7
45 4 g
05 7 &2
‘ ‘ 11
o | ! | |
400 450 0.0 20 €00 820 70.0 750 &d0 850 0.0 950 100.0 1050 1.0
11200 Tiidecanol cn> 6 1-Tiidecanol
4] ratox) Base Peak: 55/ 10,000
B # | A
5] & i
7 ‘ ‘ 1
En
: orl : : ; : ‘Ef"‘ — | : T ‘ n
-1- — 0, 400 450 0.0 550 60.0 650 700 750 &0.0 850 0.0 950 100.0 105 10,0
0
Hit
[ decanoicacid 55 Capic acd $§ CI0H2002 V
[~ Tetradecancic acid (CAS) Myistic acid SSMY 228 C14H2802 WILEY229L1
[ decanoic acid 55 Capic acd $§ 172 C10H2002 WILEY229.L1
[ Hexadecanoic acid (CAS) Palmitic acid S$ Pl 256 C16H3202 WILEY229.L1
[ Octadecanoic acid (CAS) Stearic acid $8n0 284 C13H3802 WILEY223.L1
[ Pentadecanoic acid (CAS) Pentadecyicacid 242 C15H3002 WILEY223.L1
[ Hexadecanoic acid (CAS) Palmitic acid $$ Pl 256 C16H3202 WILEY229.L1
[ nDecancic acd 172 C10H2002  NIST21.LIB
ol@ s
Taiget
1.0E10.000) Base Peak: 50/ 10,000
46 ! ‘
o= .
& 129
83
o T T T T T T | T | T T T T T T T T T
g0 <00 ED) 60,0 =0 700 780 &d0 &20 900 od0 "100.0 1050 110.0 1150 1200 1250 1300
1+ 200: dodecanoic acid $% Lauic acid §§
2 (x10,000) Base Peak 60/ 10,000
5 y |
05] £
69 85 129
83 o 1s
o7 101
£ . o r r r r r — e r } : T ,
aC|do dodecan0|co — 88% 40.0 450 50.0 550 60.0 65.0 700 750 80.0 850 90.0 95.0 1000 1050 1100 1150 120.0 1250 130
v Do c acid, cihy este WILE
%2 [ Dodecanoic acd. eihyl ester NIST21LIB
92 [ Pentadecancic acd, ethylester S Bhylpent 270 C17H3402  NISTIOZ.LIB
92 [ Hexadecanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethyipal 284 C18HI502 WILEY229.L
91 [ Dodecanoate <ethyi> S8 Dodecanoic acid, &t 228 C14H2802 FFNSC13lb
91 [ Hexadecanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethyipal 284 C1BHIS02 WILEY229.L1
91 [ Decanoicacd, ethylester (CAS) Bihyidecano 200 C12H2402 WILEY229.1
91 [ Decanoic aci, ethyl ester 200 C12H2402  NIST21LIB
91 [ Decanoic acd, ethyl ester (CAS) Eihyldecano 200 C12H2402 WILEY223L
ol@ &
Target
1 ox10.000) Base Peak 88/ 10,000
051145 101
& s s 187 3
7 ‘. ! L1 I ! s i) 18 I g
0 <0 E) 70 & % 100 110 120 130 120 150 180 170 180
12 228: Dadecanoic acid, ethyl ester (45 Ethyl laurste 38 Etbyl dodecanoate §3 Eiyl laurinate §5 Ethyl dodecylate $3 Lauiic acid, ethyl ester $§
4| o) Base Peak 85/ 10,000
0] 4, 01
70 ) c 5 57 3
. T ‘|‘\ N | 1 I L : s 128 14 ! 5 i 7
dodecanoato de etlla — 92% 40 60 70 80 90 100 10 120 13 140 150 160 7 180
Hexadecane 3 5
[~ Pentadecane <> $§ Pertadecane Ci5H32  FFNSCI3db
93 [ Ecosane 202 CHH4Z NIST2ILIB
93 [~ Hexadecane (CAS)n-Hexadecane 5 Cetane 226 C16H34  WILEY2Z9LI
92 [ Heptadecane (CAS) n-Heptadecane $§ 200 CI7H36  WILEY229L1
92 [ Todecane 184 C13H28  NIST21LIB
92 [ Heptadecane (TAS) n-Heptadecane $§ 240 CI7H3E  WILEY229.1
92 [ Heptadecane 20 CI7H36  NIST2ILIB
92 [ Heptadecane 20 CI7H36  NIST21LIB
i@y
Target
T N 4 g10.000) - Base Peak: 57/ 10,000
" E
48
05 85
9% N 149
ool L - I — g5 11 - ; L 2 ; Az ; L ; ; ar7]
0 S0 60 70 80 20 100 110 120 130 140 150 160 170
41226 Hexadecane
FE (<10,000) Base Peak: 57/ 10,000
2 " Ed
. AVAVAVAVAVAVAVAN
05
8s
. ‘\ 1 1 \ e 17 i 155 169
hexadecano — 93% ) ) & 70 ) ) o 120 130 140 150 180 170
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49

tetradecanal — 89%

Tetradecanal (
defta{2dodecanol 5

186 CI2H260

WILEY223.LI
FFNSC1.3lb
NIST107.LIB
WILEY22.Ll
NIST107.LIB
NISTO8.LIB

NIST107.LIB
NISTO8.LIB

|y

Base Peak: 43/ 10,000

143]
1

7 [ Tetradecanal <n-> SS Tetradecanal 212 C14H280
7 [ TlHeptadecenal S§ 282 CI7HI0
7 [ Dedecanal (CAS)n-Dodecanal § 1Dodscan 184 C12H240
8 [ Pentadscana-SS 226 C15H300
8 [ Pentadecanal 226 C15H300
86 [ Hexadecanal S Palmitaldehyde 5 240 C16H30
86 [~ Hexadecanal S Palmitaldehyde 5 240 C16H30
Target
1.¢x10.000) =
0]
0.0t T T
400 450 500 550 600
212 Tetiadecanal (CAS) 8

(10.000)

1350 1400 1450 150

Base Peak: 57/ 10,000

oo (o) 1

128
i

70 730 800 &

1350 1400 1450 180

50

2,6,10-trimetilpentadecano — 85%

Pentadecane <n-> $§ Perntadecane

212 CisHaz

d s [ FFNSC1 3lib
85 [~ Peniadecane, 26 10timethyl- S5 26.10-Tim 254 C18H38  NISTOSLIB
85 [~ Peniodecane, 2.6, 10timetyl- S5 25 C16H38  NISTI07.L1B
85 [~ Telracosane > 8 Tetracosane 8 C24HSD  FFNSC13ib
17| 8 [ Teladecane <> $8 Telradecane 198 C14H30  FFNSC13ib
85 [ Sufurus acid. 2ethyheni nonyl ester 320 C17H36035 NISTOBLIE
85 [ Heninacortans (CAS) Uniracortane SSn-He 437 C31HG4  WILEY229.U
85 [ Heninacortans 435 C31H64  NIST21LIB
elEs
Target
1 (x10,000) Base Peak: 57/10,000
71
05w
&
13 N 2
] Y AT P o ; R
£0.0 750 100.0 1250 150.0 300.0 3250
12: 254 PENTADECANE, 251 0TRIMETHYL- §8 NOR-PRISTAN $%
J 1 (%10,000) Base Peak: 57/ 10,000
j 43
054 4
as
@ “ IL M . J AP aw 155
<00 70 100.0 1250 20,0 300.0 320

51

tetradecan-1-ol — 92%

- C14H300
952 [~ 1-Dodecanol {CAS) n-Dodecanol $8 CO 12 $8 C12H260
52 [ 1-Dodecanol 186 C12H260 NIST21.LIB
92 [~ Pentadecanol <-> $§ Pentadecanol 228 C15H320 FFNSC13lib
92 [ 71-Dodecanol $§ Dodecyl alcohol $8 n-Dodec 186 C12H260 NIST107.LIB
92 [ 1-Dodecanol $§ Dodecyl alcohol $§ n-Dodec 186 C12H260 NISTOE.LIE
91 [ 7-Undecanol CAS)n-Undecanol $$ 1-Hende 172 C11H240  WILEY229.L1
1 [ 71-Dodecanol {CAS) n-Dodecanol $8 CO 12 88 186 C12H260 WILEY229.L1
1 [ 1-TETRADECANOL $8 214 C14H300 WILEY225.Ll
ol &
Target
1 (x10,000) Base Peak: 55/ 10,000
e
0.5 11
o L . ‘ ] ‘ :
B: 214 Tetadecanol <n-> $3 1-Tetradecanol
J 1 (%10,000) Base Peak: 55/ 10,000
o z E
j 41
0.54
R
54
ool : : ‘ ‘ < | | : 10 L
40.0 450 50.0 5.0 60.0 650 105.0 1100

52

tridecanoato de etila — 91%

[ Ehyltidecanc
91 [ Pertadecancic acid. ey ester $§ B pert

91 [ Nonadecanoic acid, cify ester S5

90 [ Octadecanoic acid, eyl ester (CAS) Byl ste
90 [ Octadecanoic acid, eyl ester

90 [ ETHYL TRIDECANOATE 58

89 [ Hexadecanoic acd, eihyl ester (CAS) Ethy pal
89 [ Hexadecanoic acd, eihyl ester (CAS) Ethy pal

(x10,000)

15H;

C15H3002
270 C17H3402
26 C21H4202
312 C20H4002
312 C20H4002
242 C15H3002
284 C18H3602
284 C18H3602

[
NISTO!
NIST107.LIB
NIST107.LIB
WILEY229.L1
NIST21.LIB
WILEY229.L1
WILEY229.L1
WILEY229.L1

clE s

Base Peak 88/ 10,000

0543

180 190 200

Base Peak 88/ 10,000

ol } - Ll L 1o
0 50 60 0 100
2:242: Ethyl bidecanoate § Tridecancic acid sthyl ester $8 nTridecancic acid ethyl ester §§
106610.000)
i n
0.5
Py T A gz
0 50 £ 0 100
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53

heptadecano — 97%

C17H36
Cl4H3D

FFNSC1.31b

9% [~ Teiradecane 198 C14H30  NISTZ1.LB
9 [~ Nonadecane {CAS)n-Nonadecane 88 268 CISHA  WILEY22SLI
9% [~ Nonadecane 268 C13H40  NIST21LIB
% [ Telradecane 188 C14H30  NISTZ1LB
% [~ Octadecane <> §§ Octadecane 54 CIEHIE  FFNSC13ib
9 [~ Tidecane o> §§ Tridecane 182 C13H28  FFNSC13lb
% [~ Ecosane 282 C20H4Z  NISTZILIE
=g
Taget
| ol610.000) Base Peal: 7/ 10,000
I
7
5] &
o .“ ; 1] ; Ll L ; L : A4 : ass 159)
P 50 ] 70 %0 100 140 180 150 170
3:240: Hepladecane <n> §¢ Heptadecane
| ot Base Peak 57/ 10,000
- . n
0s] 8
0ol ‘ L . Ly . 1 L ‘ ‘ 191 : 158 Jeg)
& ) ] 70 ) 100 140 150 180 7

[~ Pentadecane, 26,10, 14 tetramethyi-

268 CISH4D  NIST21LIB
94 [ Hewdecane, 2610 14tstmmetyt- CAS)Ph 282 C20H42  WILEY229L1
94 [ Hexadecane, 26.10.14tetrmmethyl- 282 C20HE2  NIST21LIB
9 [ Heptadscane, 26,10, 15 tetramethyi- S§ 29 C21H44  NISTIO7LI
93 [ Heptadecane, 26,10, 15terametnyi- 26,1 296 C21Ha4  NISTOSLIB
93 [ Hepladecane, 26,10 5 telramelhy- (CAS) 2, 286 C21Héd  WILEY229L1
93 [~ Pertadecane, 26,10, 144etrameiyl- 268 CISHID  NIST21LIE
93 [ Pertadecane, 26,10, 144etameiyl- (CAS) i 268 CISH0  WILEY229L1
slEe
Taiget
W{\A{ 10610.000) Base Peak 57/ 10,000
54
8
0 “ s ], - : 1L s S ; g
P <0 100 110 150 150 170 180
1: 268 Pentadecane, 26,101 4tehamethyl [CAS) Prstane §8 PRISTANE (FIELD ION) $3 26,1014 8 Bule hycrocarbon $8 25,1014 TETRAME THYL PENTADECANE 33
o e Base Peak 57/ 10,000
| 1 i
o (0 e | 2 (e e
0] @ ey CH{CH e CF ) e Chg 3R
as
el el SN IS, — S S S
i % 50 6 80 ) 100 110 150 180 170 180
2,6,10,14-tetrametilpentadecano — 95%
Pertadzcanal 15H I ]
Pertadecanal- 226 CI5H300  NISTOSLIB
82 [ Oxrane, tetradecy- 240 CI6HI20  NIST21.LIB
8 [ Tetradecansl S Myistaldshyde SS Myistiald 212 C14H280  NISTIO7.LIB
82 [ Telradecanal <n-> $§ Tetradecanal 212 C14H2BO  FFNSC1.3ib
81 [~ Gydlododscancl 184 CI2H240  NIST21LIB
81 [ 1Ociadecyme $§ 250 C18HM4  NISTIOZ.LB
81 [~ 1Ociadecyme 250 C18HM  NISTOSLIB
81 [~ Tidecanal > 88 Tridecanal 198 C13H280  FFNSC13ib
@8
0 3 B 7
55 105
0s] T
| L
400 450 500 550 6.0 850 700 a0 9.0 100.0 105.0
1: 226 Pertadecanat 3%
1,010,000} Base Peak 82/ 10,000
) <7
& ) o
0s] o JAVAVAVAVAVAVAY,
il
% S =l e
pentadecanal — 84% 400 40 50.0 550 60.0 650 70.0 0.0 95.0 1000 1050
Fi [ Similas] Regt [Mot wi| Fomuia | Lbrary |

56

dodecan-5-ilciclohexano — 86%

85 [~ Dodecane, Scycloheny- S8 (1-Buyloctlcyd
8 [~ Cycohexane, (1hexyteiradec)- {CAS) 7Cyel
8 [~ Cycohexane, (1hexyteiradecy)- 3§ Ecosane
8 [~ Cycohexane, (1hexyteiradecy)- 88 Eicosane
8 [~ Undecane, Soycloheny-$§

C18H36
C18H36
C18H36  WILEY225.L1
252 C18H3E  NISTOSLIB
364 C26H52  WILEY229LI
364 C26H52  NISTI07.UB
364 C26H52  NISTOSLIB
238 C17H3  NISTID7.LE

NIST03LIB
N

o=

Base Peak: 57/ 10,000

il 141 158

130.0 1350 1400 1450  150.0 1550

Base Peak: 57/ 10,000

(x10,000)
. p
O Tt
ol - T T |||. Folly T
Wo s ws o win  eic e 7o s wo  ws
13: 252 Dodecane, S-cyclohexyl 43
o] aoieem, -
J 4 7
0.5+
e T . . : | | L =t
400 450 50.0 0 800 65.0 700 75.0 80.0 85.0 s0.0

1300 1350 1400 1450 1500 1560
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eptad i- $§ HMethylheptads:
Heptadecanz, 3mathyl- $§ 3-Methyheptadee

[ B
NISTOS.LIB

88 [ Tetmtnacontans S$n-Tetratizcantane §$ 478 C3HHM  NISTIO7LIB
7 [ Hexadecane, liodo-SSCetfliodide SSHexa 352 CIGH3  NISTOSLIB
7 [ Docosane <n-> $§ Docosane 310 C2H46  FFNSC13lb
87 [ Tetmcosane <> 8 Tetracosane 33 C24HS0  FFNSC13lb
&7 352 C25H52  FFNSC13lb
&7 29 C21Hia  FFNSC13ib
87 [ Eeosane > $§ Bcosane 282 C0HE2  FFNSCI3ib
)
Target
/\W 1 0X10.000) Base Peak: 57/10,000
57 g
0s] o 8s
&0 ki e 127 181 <5 =
, el o T et w e e e
an 0 ) 70 &0 B 100 110 120 130 1k 150 160 170 180 180 200 210 220
1+ 254 Heptadecane, methyl $3 M ethyheptadecans 5
4] oo Base Peak: 57/10,000
. 7
. i A(\
89 Esl 112 7 5 225
. g | : “I‘ il I : i I I il e 198 T : :
3_met||heptadecano _ 90% 0 E) ) 70 20 % 100 o 120 o a0 ) 80 170 ) 150 200 210 o
ol Ci5H FENSC1 3b
51 [ Teiradecanol <n-> § I-Tetradecancl 214 C14HID0  FFNSCI3lb
(4] 81 [ THeptadecanol S§n-Hepladecanol SS Hepta 256 C17HI60  NISTIO7LIB
(6 | 91 [ T-Pertadecancl SSnPentadecanci $§n-1Pe 228 CISHR0  NISTIOTLIB
[6 | o1 [ TPENTADECANOLSS 228 CI5HR20  WILEY229.
91 [ 1-Pertadecancl 228 C15H320  NISTZILIB
[ 0 [ Tidecanol <> 88 1-Tidecandl 200 C13HZBO  FFNSC13Jb
[ | 30 [ -Trdecanol 200 C13H280  NISTZ1.LIB
9 [ iFertadecand 228 CI5H320  NIST2ILIB
L]l &
Target
N NG 1 ox10.000) Base Peak: 55/ 10,000
4 g >
58 sl 68 -
1
| 99 125
sl LU : : : : : : } : : L ; e ; ‘
400 20 sd0 20 0.0 520 70.0 750 200 &0 0.0 050 100.0 1050 10,0 150 1200 1250
2: 228: Pentadecanol <n> § Pentadecanol
4| a0 Base Peak: 551 10,000
0s] s o i
125
S = ; L ‘ : MH! : SREEE ; " ‘ L
t d 1 I 910/ 400 450 50.0 55.0 60.0 650 700 750 80.0 850 90.0 9.0 100.0 1050 110.0 1150 120.0 1250
pentadecan-1-0l — (o
9 [V Teradecanoate <ethyi-> SS Tetradecancic ac c 2
9% [ Pentadecancic acid, eyl ester SS Ethyl pert C17H402
95 [ Tetradecancic acid, athyl ester (CAS) Ethyl my CI6H3202 WILEY229.Ll
94 [ ethyl pentadecanote SS 270 CI7H3402 WILEY229.L1
94 [ Hexadecancic acid, athyl ester (CAS) Ethy pal CI8HIE02 WILEY229.Ll
9 [ ETHYLMYRISTATE $§ ETHYL TETRADEC CI6H3202 WILEY229.Ll
93 [ ETHYLHEPTADECANOATE $§ C19H3B02 WILEY229.Ll
9 [ Tetradecancic acid, athyl ester (CAS) Ethyl my CI6H3202 WILEY229.Ll
9 [ ETHYL TRIDECANOATE $§ CI5H3002 WILEY229.Ll
QAL
Taiget
1. o(X10000) Base Peak: 88/10,000
s i1
057 e .
55 7073 Jer . 256
q ‘\ | ‘\‘ il N 1l ! e 125128 14 [ kil 135 189 i 27
& ) L] 70 ) % 100 110 130 130 tho 150 T 180 B zh0 20 20 20 240 | 250
1+ 256: Tetiadecanoate <ethyl> §8 Tetradecanoic acid, ethyl ester
2] agkdoo Base Peak: 88/10,000
0s 101
e
55 07
: 0 oobbl My WLl L e e e T m e e A
tetradecanoato de etila — 96% B T
Heptadecane <> $8 Hepladecane FFNSC1.31b
9% [ Heptadecane SSnHepladecane SS Nomath 240 CT7H36  NIST107.LB
% [~ Octadecane o> $8 Octadecane 254 C18H38  FFNSC13lb
9 [ Nonadecane (CAS)n-Nonadecane $§ 263 C19HAD  WILEY229LI
9 [ Octadecane (CAS) n-Octadecane $§ 254 C18H33  WILEY229LI
95 [~ Nonadecane 263 C19H40  NIST21LB
95 [~ Ecosane. 1bmethy- 53 29 C21H4  NISTIO7.LB
95 [ Ecosane. 1lmethyi- 53 10Methylicosane 236 C21H44  NISTO3.LIB
elE
Target
e e 1 X10.000) Base Peak: 57/ 10,000
60 & 7
05 85
9% . N 25¢
o ‘ R Lo Sl R = 1 T ; ; ; ; ;
& 50 & 7o 50 ) 160 110 120 130 120 170 180 180 200 210 E 240 250
1:254: Octadecane 33 D ctadecane §§ Oetadecan 5
L] koo Base Peak: 57/ 10,000
ElN |
‘ 99 3 . N
Q L M L 1z m M 113 127 141 169 183 187 213
T T T T T T T T T T + T T T T T T T T
OCtadeCano — 96% 40 50 €0 70 80 20 100 110 120 120 140 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250




91

7] ane. 2.6,10, 14tetramethy H 20L
94 [ Docosane an-> $§ Docosane C2H4G  FFNSCT3lb
94 [ Eoosane > §§ Ecosane 202 C0HE2  FFNSClb
94 [ Heneicosane cn-> S Henelcosane 296 C21HAa  FFNSC13ib
94 [ Hexadecane, 26,10, 14tetramethyl- 282 CNHE  NIST21LB
94 [ Hedecane, 26,10, 14tetamethyl- CAS) Ph 282 C20H42  WILEY229.L1
94 [ Heneicosane S8 n-Heneicosane $§ 29 C21H&4  NISTIO7LIE
98 [ Hedecane, 26,10, 14tetramethyl- 282 CNHE2  NIST21LB
94 [ Tetmcosane <> S8 Tetracosane 33 C24HS0  FFNSC13lb
o)
Target
/\W 1.00x10.000) Base Peak: 57/10,000
El 7T
61 0s] a3 8s
7 9 113 127 97
bl sl Ll e LRSS S S
0 £ 60 70 ) By 100 1o 120 130 1d0 130 180 170 130 180
1+ 282 Henadecane, 25,1014 tetiamethyl (TAS) Phytane 36 2.5,10.14-Tetiamethylhexadecane §3 Phytan 5
4] raboe Base Peak: 57/10,000
= El 7
LI 85
7 99, 113 127
ool L | i A = — = 7
_ i 040 & 0 & 70 & £ 100 1o 120 ) 140 150 180 170 180 180
2,6,10,14-tetrametilhexadecano — 94%
Compound Name:
2h
2Hthylhexd salicylate $§ Benzoic acid, 2hydr NISTO8LIB
Salcylate cisopertyl-» S8 Benzoic acid, 2ydr 208 C1ZH1603 FFNSC1.31b
208 C12H1603 WILEY229.1
208 C12H1603  NISTIO7LIB
208 C12H1603  NISTI07LIB
208 C12H1603  NISTOSLIB
Benzoicacd, 2hydroxy-. 2methybutylester S 208 C12H1603  NISTI07LIB
78 [ Saloylete chenl> 88 Benzoic acid, 24ydrowy 222 C13H1803 FFNSC13lb
Lol &
Target
(x10,000) Base Peak 120/ 10,000
i T
O
S g 128
05 .
43 o 83 |
65 a5 %2
) Al ] ol 3 ‘ i
g0 500 550 60,0 B0 00 780 30.0 850 0.0 950 1000 050 100 1150 1200 1250 1300 1350
1: 250 Saliylate <Zethylhenyl> $ Benzoic acid, 2 hydiosy-, 2ethyhes ester
(x10,000) Base Peak 120/ 10,000
a1 70
El 138
05 =
@ E oA
‘ ‘ 65 ‘ 8 o 112
- - - . 0 T i —a “‘ L 2 — T r T T ; T
2_et||_heXI| saIICIIatO _ 91% 400 450 50.0 550 60.0 65.0 700 750 80.0 85.0 0.0 950 1000 1050 1100 1150 1200 1260 1300 1350
I
Dodecanal (CAS) n-Dodecanal $5 1Dodecan CI2H240  WILEYZ23.1
7 [ Telradecanal (CAS) Myristaldehyde SSMyistyl 212 C14H280  WILEY229.1
85 [~ Tetradecanal (CAS) Myristaldehyde S5 Myistyl 212 C14H280  WILEY223.L1
86 [~ Tetradecanal <n-> $$ Tetradecanal 212 CI4HBO  FRNSC130b
86 [~ Pertadecana- 3§ 226 CI5H300  NISTIOZLIB
86 [ Pertadecana- 226 CI5H00  NISTOBLIB
86 [ Octadecanal $5 Stearaldehyde $$ Octadecyl 268 C18H360  NISTIO7LIB
86 [ Octadecanal (CAS) Stearaldehyde S€ Steanl 268 CIZH360  WILEY223.1
AL
Target
1.0x10.000) Base Peak: 43/10,000
2
63 4 071 ki
05 109
&s
8 N N O SN S
400 as0 500 550 60.0 650 700 750 80.0 30 00 9.0 100.0 105.0 1100
12 240 Hexadecanal (CAS] PALMITIC ALDEHYDE §4 Palmialdehyde §§
o (:£10,000) Base Peak: 43/10,000
El ‘ o > -
05 % 5 B
& T &2
s o 109
el ENNSNN J TN - I I O Y S S
hexadecanal — 87% 400 450 50.0 550 600 700 750 80.0 850 90.0 950 100.0 105.0 1100
yrstate 0 [EFIE]
Octadecanoic acid (CAS) Stearic acid $$ 10 CI8H3602 WILEY229.L1
il 81 [~ lsopropyl Myistate S8 Tetradecanoicacid -~ 270 C17H3402  NISTI07.UB
81 [ ISOCHIAPIN B %2<S§ 350 C19H2606 WILEY229LI
&1 [ ISOCHIAPINE SS 346 C19H2206 WILEY229LI
80 [ 9Octadecencicacd (2 (CAS)Oleicacid S§ 282 C12H402 WILEY229.Ll
80 [~ lsopropyl Pamitate 208 CI9H302  NIST21LIE
80 [ Docosanoic zcid 340 C22H4202  NIST21LIE
80 [ 99 Dmethogbicydo[33.1ona2 dione §§ 212 C1IHIE04  NISTIOZLIB
ol &
Target
W\Aw,o\( 1.0x10.000) Base Peak: 43/ 10,000
0
64 , L
0.5 & i e
¥ 0
125 129 514 28
: . 188
sl | |.}|. \“H‘\‘H‘m“. Weo CET L o I 5 |
0 50 60 70 50 90 10 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 240
9270 Icopropyl Myiistate
] rolgm: Base Peak: 437 10,000
E E
[=] VAAAAAAN
‘ 7 0
& 129 1o 211
ol Ll N T ARSNNE NS SN S
0 E 70 &0 B 10 120 130 1o 150 160 170 180 180 200 210 220 230

tetradecanoato de propano-2-ila — 81%




92

[ ano -Hexadecar
[ i-Heptadcanol 55 n-Heptadecanol 55 Hepta NISTI07LIE
93 [~ Pentadecanol <n-> $§ Pertadecancl 228 CI5HR20  FFNSC13lb
93 [ Tetradecanol o> $5 1-Tetradecanol 214 C14H3O  FFNSC13lb
93 [ IPertadecanol S n-Pertadecancl SSn-1Pe 228 CISH320  NISTI07LIB
92 [ I-Tetradecanol (CAS) Aol 14 $§ Tetradecano 214 C14H300  WILEY223L1
92 [ ITelradecanol SSn-Tetradecan-Tol SSn-Tet 214 CT4H300  NISTI07.LIB
92 [ Tndecano <n-> $§ 1-Trdecanol 200 C13H2BO  FFNSC1lb
%2 [ lPertadecene 210 CI5H0  NIST21LIB
=
Target
P N e e N e e N W 1010.000) . Base Peak: 551 10,000
05 &8
| 111
7 140 123
9 95 149
bt M Tl e e ML T
400 a0 500 S50 600 650 700 750 800 850 900 950 1000 1050 100 1150 1200 1260 1300 1350 1400 1450 1500
11 242: Henadecancl <> §3 1-Hewadecans]
g| 1.o(x10.000) Base Peak: 437 10,000
0s] 68 ‘ i
125
elltle WMLl ol e oy R e
hexadecan_l_olfgs% 40.0 450 500 550 60.0 650 00 750 80.0 850 90.0 95.0 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 1400 1450 1500

270 C17H3 NIST107LIB
ety pertadecanoate $§ 270 C17H3402 WILEY22SLl
[T Hexadecancic acid. ethyl ester (CAS) Bihylpal 284 C18H3502 WILEY229.L1
[T Tetmdecanoate <ethyl-> §8 Tetradecancicas 256 C16H3202 FFNSC1.3lb
[~ Pentadecancic acid. ety ester S8 Ethylpert 270 C17H3402  NISTOSLIB

[~ ETHYL HEPTADECANOATE $§ 298 C19H3802 WILEY229.Ll
[T Tetrdecancic acid, ethyl ester (CAS) Btryimy 256 C16H3202 WILEY229.Ll
[~ Palmitate <ethyl-> S Hexadecamoic acid,eth 284 C12H3502 FFNSC1.2lb

[~ ETHYL TRIDECANOATE §§ 242 CI5H3002 WILEY228.L1
ElE &
Target
1.0iX10.000) Base Peak: £6/ 10,000
z £
05743
) kit s 157 . 20
ool lils Lol [ s 122 142 I il 185 182 212 il 241
% S0 0 70 ) ) o 1o 20 30 1do | ase 160 70 80 ase 200 20 230 280 20 280 20 200
11 270: Pentadzcancic acid, ethyl ester 3 Ethyl pentadecanaate §5 Pentadzcanoic acid ethyl ester §5
R Bass Peak £8/ 10,000
8 s 5 57 J)
- 0 “‘ L L L b ORI A ] - BT r i r T T r
pentadecanoato de etlla — 950, ) E) £ ) S e Ho 1% 1o 1o 1% 180 40 180 1% 2 20 Zo | 2oz 20 20 200
o o N
52 [ Octadecans (CAS) nctadecane $8 254 ClaHae  WILEY225L1
3 [ Ocadecane $SnOctadecane 58 Octadecan 254 C1BH3E  NISTIOTLIE
[£ | %2 [ Heptadecane SSnHeptadecane $S Nomalh 240 C17H36  NISTIO7LIB
[E | 5 [ Terstnacontane $Sn-Tetmtriscontans S5 478 CMHTO  NISTIO7LB
[6 | % [ Docosane $nDocosane SS Nomaldocoss 310 C22H45  NISTIO7LIB
[7| % [ Docosane (CAS)n-Docosane SSC2ZHAE ST 310 C22Hé6  WILEY22L1
[E | %2 [ Headecae 25 CI6HM  NIST21LIB
[5] % [ Octacosane $$nOctacosane $§ 34 C26HSE  NISTIOTLIE
i@
Taget
N S S S N 1 0lx10.000) Base Peak: 57/ 10,000
- 71
0] &
& = 143 7
@ ‘ I I [ Ll e L e | i 161 155 168 153
? E) €0 7 £ %0 160 1o 120 130 1do 120 180 170 130
1 268 : Nonadecane §§ nNonadkcane §5
L] ot Base Peak 57/ 10,000
= P
AVAVAVAVAVAVAVAVAVA
q ‘I [l m T 10 1 127 141 iz 169 183

nonadecano — 93% % ) €0 70 8 %0 100 110 120 130 140 150 160 170 160

WILEY225 LI
2Nonadecanone 55 Methyl heptadecyl keton 282 C19H380  NISTOSLIB
[~ 2Nonadecanone 8§ Methyl heptadecyl keton 282 C19H380  NISTI07.LIB
83 [~ 2Nonanone, Shydrony- $$ S-Hydroxy-2nona 158 CSH1802  NISTOBLIB
83 [~ 2Nonanone, Shydrony- $$ S-Hydroxy-2nona 158 CSH1802  NISTIO7LIB
83 [C 2Nonanons, $hydrow- (CAS) S-Hydroiy-2n0 158 CIH1802  WILEY229L1
83 [ 2Peniadecanone, 6,10, 144imethy- (CAS) 6,1 268 CIBH360  WILEY229.1
83 [ 2Pentadecancne, 6,10, 14tnmethy- SSHexa 268 C1BH3G0  NISTOS.LIB

=4

Target:
YV\A/WW 1 10,000} Base Peak: 43/ 10,000
7
! 5
0] 4t sg n
&9 85
s
ol L ‘ ! 1] 1] Bt
40.0 430 <00 ED &d0 70 730 20.0 &0 0.0 00 100.0 105.0 110.0
2: 254 : 2-Heptadecanone
L] ot Base Pealc 43/ 10,000
g . ANAAN
0s] o
a1 i
0 ‘ L I il 2, 7 % 100 110
heptadecan-z-ona —84% 0 o o 0o 2o B o w50 o w50 o 050 50 10
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Heneicosanoic acid. methyl ester CAS) lethy
S0 [ Heptadecanoic scid, methylester CAS) Meth 284 C1BH3602 WILEYZ29L)
S0 [ Pertadecanoic scd, Temethyl metyiesier 270 CITH302  NIST21 LB
90 [~ Pentadecanoic acid, 14-methyl- methyl ester 270 C17H340Z NISTO0E.LIB
90 [ Hexadecanoic acid, 15methyl-, methyl ester 284 C18H360Z NIST21.LIB
90 [ Hexadecanoic acid, 15methyl-, methyl ester $ 284 C18H360Z NISTOE.LIB
S0 [ Pentadecancic acid, melhylester [CAS) Methy 256 C16H3202 WILEY229.L
88 [~ Hexadecanoic acid. methyl ester CAS) Methyl 270 C17H3402 WILEY229.L

=4

Taiget
4 ox10.000) Base Peak 74/10,000
0
e o
‘ o L 143 27
ool LI+ o e e — —— : : : : : : :
) B) B 7 E) % 1B 110 B3 130 120 ko 120 o 130 200 o 20
1 270 Hexadecanoic acid, methyl ester (CAS) Methyl paitate $% Methyl hexadecanoate $§ Methyl nhexadecanoate $5 Uniphal ASD §§ Metholens 2216 $§ Paimiic acid methyl ester $% Paimitic acid, methyl ester $3 r-Hexatecanoic acid methyl ester 36 PAL
] oo Base Peak 74/10.000
E 3
05| &
s N 227
. LN T RS T S S

"
"
B

metil n_hexadecanoato — 91% & ) ] 7o ) ) 180 110 20 130 140 150 180 170 1

anoic acid <n1-> 3§ He c 256 C16
Hexadecancic acid (CAS) Paimiic acd 88 Pal 256 C16H3202 WILEY229.L1
91 [ n-Hexadecancic acd 256 CIGHI02  NIST21LB
91 [ Pentadecancic acid SS Pertadecylo scid S8 242 CI5H300Z  NISTOBLIE
91 [ Pentadecancicacid 22 CISH02  NIST21 LB
91 [~ 9Ocadecencic sod (Z) CAS) Olsicacid SS 282 C18H3402 WILEY225LI
90 [~ PALWITICACID SSHEXADECANOICACIDS 256 C16H3202 WILEY229LI
90 [ Tetmdesanoic acd §S My acid SSnTetr 228 C14H2802  NISTIO7.LB
90 [ Boosanicacd S8 Achic acid $S Aractidc 312 C20H400Z  NISTI07.UB
0= )
Terget
1 lx10.000) Base Peak 4310000
0s]
| . 129
i 11s s 213 N 26 s
[y L] I\‘\ I ul\“ i ] L | | . = i 251 34
0 - - - + T : ; . : ; : .
B 740 1250 5o 2000 250 2500 2750 a0bo 3250 asho
1: 256 : Hexadssanois acid <> 8% Hexadecanic cid
L] et Base Peak 7310000
0s]
| 128
26
115 o ST ATl s 213 .
;- . 0 I | n‘\ L ‘Ml T S| L : I 27 : : : : :
aC'dO hexadecan0|co — 94% 50.0 750 1250 150.0 1750 2000 2250 250.0 2750 300.0 3250 3500
Compound Name
[ iHe o N
8 [ IHeptadecano (CAS)n Heptadecancl SSHe 286 C17H360  WILEY229Ll
8 [ Tichloroacetic acid, tetradecyl ecter S Tetm 358 C16H290120 NISTOELIE
8 [ 3Ocadecene, B S 202 ClEH_E  NISTIOZLE
8 [ Lndecane, Scyckhent S8 [\ 1M NISTIOZLE
8 [ lDocosens A8 C2Hes  NIST21LE
8 [ lHeadscanol 202 CIEHMO  NIST2ILE
8 [ CYCLOEICOSANESS 260 C20HA  WILEYZ29LI
oA
Terget
I NG NG NG N NGNS 1 x10.000) - Base Peak: 57/10.000
& = j
0s]
‘ | Bt 149
A 1 E—— AT N T S N N O O S S
T 0 00 a0 elo 800 850 800 830 1000 100 1100 200 b0 1350 140 b0 150
18: 256 : 1 Hoptadecanl
4| raiom Base Peak: 43/ 10.000
AV AVAYAVAYAY,
) o7
SCTATE P SN VT O Y 11 [ RS 1 VN P ‘ SN
5 sdo  s%o  iwbo  idkd (2] T30 130 145 1450 i%h

heptadecan_l_ol - 83% 4o o s00 550  edo S0 700 780 o @

H = )

Octadecanoic acid. ethyl ester (CAS) Eihyl ste: WILEY225.LI

[~ Monadecanoic acid, ethyl ester S5 326 C21H4202  NISTIO7.LIB

80 [~ Hexadecanoic acid. ethyl ester (CAS) Etfyipal 284 C18H3602 WILEY223.LI

80 [~ Hexadecanoic acid. ethyl ester (CAS) Etfylpal 284 C18H3602 WILEY22S.LI

8 [~ Tetradecanoic acid. ethyl ester (CAS) Bty my 256 C16H3202 WILEY229.Ll
8 [~ Docosanoic acid. ethyl ester $S Ethyl docosan 368 C24H4802  NISTOSLIB

8 [~ Docosanoic acid, ethyl ester $§ 368 C24H4802  NISTIO7.LIB

8 [~ ETHYLESTEROF DOCOSANOICACIDSSE 368 C24H4802 WILEY229.Ll

elE

Torget
°
N WWV 1.0010.000) Bose Peak: 88/10,000
o
a3
os] EE m
I
H | 15 9 3 3 201 284
ookl by | " Pl JE L o e i 23 27 i 2 :
o 70 100.0 1250 1500 1750 200.0 2250 2500 2750
1 284 Henadecanoic acid, ethyl ester
| ot Base Pea £8/ 10,000
El s " RVAVAVAVAVAVAVAVAVY
05] 55
‘ ‘ ‘ 69 284
s o 3 157 . o ™
ool Ll THN TN R R A B 128 il I 185 198 )

hexadecanoato de et'la — 94% 0.0 750 100.0 1250 1500 W zhe 250 2500 2750
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Regi
~ C20He2__ FFNSC13lib
[ Nonadecane Nonadecane C19HID  FFNSCI3ib
[~ Hepladecane $5 n-Heptadecane $§ Nomalh C17H3%  NISTIOZLIB
[~ Octadecane <n-> $5 Octadecane C18HB  FFNSC13ib
[ Hepladscans <> S8 Heptadecane CI7H36  FFNSC13ib
[ Hensicosans <n-> $§ Heneicosane C21H84  FFNSCI3ib
[ Hexadscane <> 8§ Hexadecans CI6H34  FFNSCI3ib
[ Nonadscane (GAS) n-Nonadecane $§ CI9HID  WILEY228.L
[ Nonadscane CI9H&  NISTZ1.LB
°|& &
Target
N N 1 ol10.000) Base Peak: 57/ 10,000
« n
05] 85
® 113 -
o ‘ ; Ll e 1l L, e m 105 I il 141 185 459 169)
) E) B 70 E) % 100 o 130 o 140 %o 180 70
1282 Eicosane <> $§ Eicosane
| nogoon Base Peak 57/ 10,000
~| 71
.
05 8s
= " .
eicosano — 94% 0 0 ) 70 ) % 100 o 130 30 140 150 160 70
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APENDICE F — Cromatogramas obtidos a partir da analise dos compostos volateis extraidos
de culturas in vitro de Leishmania spp. (a) meio de cultura; (b) macrofagos; (c) macrofagos
infectados com L. (L.) amazonensis; (d) amastigotas-like livres de L. (L.) amazonensis; (€)
amastigotas de leséo de L. (L.) amazonensis.

(&) 2=}
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50 100 150 200 250 0 E0 400 450 00 250
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APENDICE G - Estruturas moleculares dos compostos volateis identificados e comparagéo
dos espectros de massas dos compostos presentes nas amostras das culturas de células
(superiores) com as bibliotecas utilizadas (inferiores). Porcentagens indicam o grau de
similaridade dos compostos.

Compostos

Espectros de massas

rae
yolooctatetraens

45 dimetilnonano — 92%

0
r o1 NIST21 LB
[ Styene NIST21.LIB
91 [ Styrene S Benzene. ethenyl- (CAS) ETHENY 104 CBHE WILEY229.L1
91 [~ Styrene 8§ Benzene, ethenyl- $§ Bulstren K5 104 C8HE NISTO8.LIB
H H 91 [~ Styrene $8 Benzene, ethenyl- 104 CBHE FFNSC1.2lib
% [ Bicychold20octa-1,3 Siriene 104 C3H8 NIST21.LIB
90 [ Styrene S Benzene. ethenyl- (CAS)ETHENY 104 CBHS WILEY229.LI
90 [ Stmene SS Ehenybenzene SSvinybenzene S 104 CBHE WILEY229.L1
. . o & &
Target
(x10,000) Base Peak: 104/ 10,000
L o
H H .
05]
H h . |
oA S ; T T —— T e T T — P L
400 5 s 55 60.0 65.0 70.0 750 80.0 85.0 90.0 5.0 100.0 1050
1:104: 1,35,7-Cyclooctatetiaene (CAS) Cyclooctatetraene $§ [Ennulene $3
(x10,000) Base Peak: 104/ 10,000
A s
05 T | |
3 < —
- 50 5 7 ‘ 79 102
ciclooctatetraeno — 92% R T CM T S
40.0 450 0.0 0 60.0 650 70.0 750 80.0 85.0 0.0 95.0 100.0 105.0
Fit Regi
3 3 [ 3
r 58 20cten-1-0l, (26)-
8 [ 26Qctadien-lol. 3.7dimethyk propanoate. { 210 C13H2202  NISTI07.LIB
[6 | 8 [ THenol 2ethy- [CAS) 2Eihyhexancl $32- 130 CBHIBO  WILEYZ23L1
82 [~ Geranyl propionate S 2.60ctadien-T0l. 37d 210 C13H2202 WILEY229.1
7] @ 2 Foctadien-1ol propanoate{ 210 C13H2202  NISTOB.LIB
9 | @& 142 CIHI1BO  FFNSC13lb
82 [~ Hexanol <2thyl> 53 1-Hexanol, 2eihyl- 130 CBHIBO  FFNSC13lb
0 82 [ DecZenlolSs2Decenlol 156 CI0H200  FFNSC13lb
clas
Target:
1 010.000) _ Base Peak: 57/ 10,000
“
0.s] &8
5 ‘ ‘ o 83 &
S NP NN 1 U OSSN Y N o BN
0 S, 50.0 550 60.0 5.0 70.0 750 80.0 850 90.0 95.0 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350
3:130: 2ETHYL HEXANOL 3
= (x10,000)
g
0.s]
1 5
8¢
2_et||hexan_1_0| _ 83% 40.0 45.0 0.0 0 60.0 65.0 70.0 780 0.0 8.0 90.0 95.0 100.0 105.0 1100 1150 120.0 125.0 130.0 135.0
Regi
2
r 184 C13H28
[~ Trdecane (CAS) n-Trdecane $§ 184 C13H28  WILEY229.Ll
[~ Dodecane (CAS)n-Dodecans SSBa 510904 170 C12H26  WILEY229.Ll
™  Hexadecane (CAS) n-Hexadecane $$ Cetane 226 C16H34 WILEY229.LI
[~ Decane <> 5§ Decane 142 CI0H22  FFNSC13lb
[ Hexadecane 226 CI6H4  NIST21.LIB
[~ Oetane, 345 6tetrametryl- SS 17D Cl2H26  NISTI07.LIB
[~ Octane, 3,45 6eirametiy- 5§ 345 6Tetram 170 C12H26  NISTOELIB
H sl
Target
1 oB10.000) Base Peak: 43/ 10,000
7 r
H 71
0] 8s
Wlde =
400 450 50.0 55.0 60.0 65.0 700 750 80.0 85.0 90.0 950 100.0 105, 110.0 1150 120.0 1250
9. 166 Nonane, 4 5-dimethyl- (CAS] 4, 5-DIMETHYL-MOMNANE $% 4.5-Dimethyinonane $¢
4 (x10,000) _ Base Peak: 43/ 10,000
H 7 | .
s b (T ) o (T (T
054 gg K (1 7) 01 Pk
o |4 | ‘ &5 L & | 2899 113 127
al0 F 0.0 0 600 6.0 700 750 800 830 0.0 9.0 100.0 105 110.0 1150 120.0 1250
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Hit Regi
N o v phen
93 [ Ethanone. Tphenyl- (CAS) Acetophenone 88 120 CBHBO  WILEY229.L1
91 [ Acetophenone 120 C2HEOD NIST21.LIB
[£ ] 9 [ Ethanone, Tphenyl- (CAS) Acetophenone S8 120 CBHBD  WILEY229LI
51 [~ Ethanone, Tphenyl- (CAS) Acetophenone S8 120 CBHBD  WILEY223LI
[6 | 91 [ Acelophenone $§ Eihanone, Tphemi-SSAc 120 CBHBO NIST107.UB
S0 [~ Acetophenone 120 C8HBO NIST21.LIB
[8 | 9 [ DICUMYLPEROXIDE s8 270 C18H2202 WILEY225.L1
90 [ Acstophenone SS Ethanone, 1-phemyi- 120 CBHBO  FFNSC13lb
)=
Target
1 (%10,000) Base Peak: 105/ 10,000
7 s
05+
& 120
43 4 ‘
0 |4 | | ; ; . :

400 450 50.0 5.0 60.0 <0 T
1:120: Ethanone, 1-phenyl- [CAS) Acetophenone $3 Pheryl methyl ketone $% Hypnen $§ Hypnone $4 4

o

0 750 500 350 90.0 950 100.0 1050 110.0 0 1200
wetophenon $3 Acetybenzene $§ Benzoyl methide $3 1-Phenylethanone $8 Methyl pheryl ketone $8 1-Phenyl1-ethanone $3 METHYL PHENYL KETOME

Base Peak: 105/ 10,000

1 ox10.000) _
I ac
B
054 < P
120
43 | |
- | Il
0
1'fen||etan0na_ 94% 0 420 500 550 600 620 700 750 80.0 320 900 9.0 100.0 105.0 1100 1150 1200
130
91 [ TOctanol (CAS) Octin SS Afol BSSSipol L8 130 CBHIBO  WILEY229.L1
91 [~ 1Octanel 130 C8H180 NIST21.LIB
%0 [~ 1OCTANOLSS 130 CEHIEO  WILEY229LI
90 [ 1Octanol [CAS) Octiin S5 Afol 858 Sipol L8 130 CBHIBD  WILEY229.U
90 [~ 1Octnl 130 CEH1S0  NIST2ILIB
90 [~ 1Octanel {CAS)Octiin $8 Alfol 8 $$ Sipol L8 130 CBH1BO  WILEY229.L
90 [~ 1Octanol CAS)Octiin $5 Afol 858 Spol L8 130 CBHIBD  WILEY225.0
clEs
Taiget
H 1,00¢10.000) Base Peak: §6/10,000
n E
&
0] 2384
. 108
. . e
00— - ~—r T T T T T T T T T T
400 450 0.0 550 60.0 D) 700 750 0.0 850 90,0 50 100.0 105.0 10 1 0
1:130: 1-0ctanol $ Oetyl alcohol § nDctan-1-0l $3 no)ctanol $$ n-Octyl sloohol $3 Alfl 8 §3 Caprpic aleohol $3 Heptyl carbinol $§ Dctanol §3 Detin 33 Sipol L8 3§ Alcchol o8 $% Capyl alcshol $3 reHeptyl carbinol §3 Octan-1-o $8 Pi 0
R Base Peak: 55/10,000
=] i |
70
0.5+ 84
&
&8
octan-1-ol — 92% ool - — o L i : — : e ;
) 430 560 550 60.0 630 700 750 300 830 900 950 100.0 105.0 110.0 1150 120.0
38 5C1 3lb
% [ 2Nonanol NIST21.L18
9% [ 2Nonanol (CAS) 144 CSHDO  WILEY229LI
95 [~ 2Nonanol S5 2Nonadecanol SS Honanol2) 144 CIH200  NISTOB.LIB
% [~ Decan-2ol $§ 2Decarcl 158 CI0H220  FFNSC12ib
% 2Decarol S8 2 Hychmydecane S Methylno 158 CI0HZ20  NISTI07LIE
95 [~ 2Decanol (CAS) 2-Hydroxydecane $§ 158 C10H220 WILEY229.L
9 [ 2Nonanol (CAS) 144 CSHO  WILEY229L1
H 9 [ 2Nonanol 144 COH200  NIST21LIB
clEE
Target
100x10.000) Base Peak 45/ 10,000
0s]
4 o
0ot [ R . e 1 . . . . . : il ‘ : 125 18
ado 430 ED 550 0.0 530 700 740 edo 330 ot.0 890 0b.0 TR T Thg | 1200 1250 T3
1: 144 : Nonan-2-ol $3 2-Nonanel
| rotioo0) Base Peak 45/ 10,000
05
a & 8o
ol L S S - I T B . T : i) : : 2z
nonan_2_0| —98% PR 450 ED 550 60.0 700 720 edo 330 0.0 820 100.0 105 10,0 TEo 1200 1250 130
Nonanal {CAS)n-Nonaral S5 n-Nomalds! 1
95 [ Nonanal (CAS)n-onanal SSn-Noryialdshyde 142 WILEY225.L1
93 [ Nonanal (CAS)nNonanal SSn-Norylaldehyde 142 CIHIBO  WILEY229.L1
92 [~ Nonanal (CAS)n-Nenanal §$ n-Nonylaldehyde 142 C9H180  WILEY225.L
9 [ Nonand < ral 142 CIHIBO  FFNSC13ib
91 [~ Nonand SSnNonaldchyde SSn-Monanal $ 142 CSH120  NISTOBLIB
91 [ Nonana 142 CSHIED  NISTZ1LIE
91 [ NONANALSS 142 C9HIBO  WILEY228L1
91 [ Nonand 142 COHIBO  NIST21LE
LA
Taiget
= 1 x10.000) Base Peak 57/10,000
z T
by 0
‘ ‘ ‘ 7 82 o8
% YN S S . S S O S S Y-S S N S T
300 &5 450 &5 S00 S35 S50 575 600 635 630 675 700 735 750 795 800 &35 850 815 800 925 50 975
1:142: Nonanal [CAS) rhonanl $6 35 % 3 36 % 4 Norylic aldehyds $% Nonanoic aldehyds $§ Pelargonic aideyds % nNonan-1-2 35 1-nonanal §3
o] 1ot00g Base Peak 57/ 10,000
=l 4 T OCH (€2} 7He
0s]
I
9y
54 | ‘ n 8
oot e e — | I N WA
400 &5 450 &£ S00  S2& S50 515 600 625 650 | 675 700 725 750 715 800 350 675 900 | 925 950 91§

nonanal — 94%
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iy

. -
Phenylethyl Alcohol $8 Benzenes

ethanol $$ Ph

e

H
CEH100

NISTO:

83 [ Phemylethyl Alcohol SS Benzencethancl SSPh 122 CBH100  NISTID7.LIB
H 83 [~ Benzeneethanol (CAS) Phenethyl alcohol $P 122 CBHIDO  WILEYZ23.L1
0~ 82 [ PHENYLETHYLALCOHOL S§ 122 CBHIDO  WILEY229.1
82 [~ Phenyethyl Alcohol 122 CBHI00  NISTZ1LIB
82 [~ Phenylethyl Acohol 122 CBHI00  NIST21LIB
82 [~ Benzeneethanol (CAS) Phenethyl alcohol S 122 CEHIDO  WILEY229.L1
82 [ Benzeneethanol (CAS) Phenethyl alcohol SSP 122 CBHIDO  WILEY229.L1
jolj= .
Taiget
1.0lx10.000) Base Peak: 91/ 10,000
05
cs & 22 267
1 &5 5
ol bl e e A e
50 E) 70 ) 50 0 1o 1k 130 1do 1Bo 160 170 té0 180 200 2d0 230 230 240 280 280
1:122: Phenethyl alcchel §5 Benzeneethanol
i (x10.000) Base Peak: 91/ 10,000
05
- 122
s LA 103 lzz
- 0.0 ) T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
2_fen i Ietanol _ 84% 0 50 80 70 80 20 100 110 120 130 140 150 150 170 180 190 200 210 20 230 240 250 260
95 [ INonanol (CAS) n-Nonyl alcohol 5§ N-NONA CSHADO  WILEY223.L)
95 [~ HNonanol S Nomyl alochol SSn-Nonyislooh 144 CSH2I0  NISTOBLIB
95 [~ TNonand 144 COHO  NIST2ILB
95 [~ 1MNonanol 6 Nonylaleohol $$nNomylalcoh 144 COH200  NISTI07LIE
95 [~ MNonanol 144 COH20  NISTZILB
95 [~ TNonanol (CAS)n-Nonyl alcohol SSH-NONA 144 CIH200  WILEY229.L1
95 [~ 1HNonand 144 COH2O  NISTZILB
95 [ 1Decene 40 CI0H20  NISTZILB
Olfe
Target:
4 gX10.000) Base Peak 55/ 10,000
G E
9 4 7
0s]
83 V
7 &
: 82
0ol — ‘ ; ; il H — | | I I | ; ; H L] H 105
400 450 5 55 5. 750 80.0 850 90.0 95.0 100.0 105.0
12144 1-Nonanol (C45) n-Nonl alcohol $5 NNONANOL $3 Nonyl aleohol $5 Octylearbinal 38 Pelargoric aleohol $3 rNonan-1-ol 6
4 olx10.000) Base Peak 56/10,000
=] T E
| ¥e (CH2) 50H
0]
‘ & .
. 7 E
ool . 0 Tt s e | | : ‘S\Z‘I : : \‘99‘ :
nonan 1 OI 95% 00 450 50.0 o 6l.0 65.0 700 730 80.0 850 0.0 950 100.0 1050
5 2 v C 0
[ Cyoloheand, bmethyi-2{Tmethyiethy)- (Tal 156 CIOH200  NISTZ1LIB
[~ Cyclohexanol, Smethyt2{methyethy)- CAS 158 C10H200  WILEY223.1
[~ Cyclohexanol, Smethyi-2{Imethyiethyl)- [15{ 156 CI0H200  NIST21LIB
[~ Cyclohexanol, Smethyi-2{1 methyiethyi)- CAS 156 CI0H200  WILEYZ29.1
[ Menthol S5 Cyciohexancl, Smethyi-2{Imethyl 156 CI0H200  NISTIO7LIB
[ Cyolohaanol, Smethyi2{Imethyicthy)- [1S{ 156 CI0H20  NISTOBLIB
[ Cyclohandl Smethyi-2{Imethyicthyi)- [1S{ 156 CI0H200  NISTI07LIB
[ {sFMenthol 35 Cyclohexanol, Smethyl-2-{lme 156 CI0H200  WILEY229.1
o Q=L
H Target
1 g{x10,000) Base Peak: 71/ 10,000
10 4
054 5 &7
‘ 123
8 108! 138
e 1 PP 1 VS, 1 S | S S S RS S
400 450 50.0 550 60 65.0 700 750 80.0 850 90.0 95.0 100.0 050 1100 1150 1200 1250 1300 1350
1:158 : Menthol §8 Cyclohenanol, 5methy+2-(1methylethyl}
1 gx10,000) Base Peak: 71/ 10,000
B
05 5 -
‘ ‘ 123
20 08
ool —t : : “1 : BT et 2, e T ‘ : T
0 400 450 50.0 = 60.0 650 70,0 750 80.0 850 90.0 95.0 000 1050 1100 150 1200 1250 1300 1350
mentol — 95%
Regi
[v_ Naphihalene C10) 2118
9 [ Naphthalene 128 CI0H8 NIST21.LI6
9% [ Awiene 128 Cl0HE NIST21.LIE
9% [ AZULENESS 128 CIOHE  WILEY229Ll
9 [ Naphthalens CAS) Whitetar SSNAPHTALIN 128 CIDH3  WILEY229L
9 [ Awlene (CAS) Cydopertacydoheptene SSB 128 CIDH3  WILEY229L
95 [ Naphthalene 128 C10H8 NIST21.LIB
95 [~ Naphthalene 8 Abocarbon $§ Dezodorator s 128 C1OHB NIST107.LI8
95 [ Naphthalene (CAS) Whietar $S NAPHTALIN 128 C1DH3  WILEY223L
slEs
Taiget:
(x10,000) Base Peak: 128/ 10,000
3
05
51 . 02
0 il ik ; i dlizo : : : : st
500 750 100.0 1250 150.0 1750 200.0 250.0 7750
1:128: Naphthalene
1.00x10.000) Base Peak: 128/ 10,000
e | ©@
0]
o i ;5 TS M P ‘ : ; ‘ :
50.0 750 100.0 1250 150.0 1750 200.0 250.0 2750

naftaleno — 96%




100

Regi
Do o 5 2125
88 [ Dodecans {CAS)nDodecans $8 Ba 510904 170 C12H26  WILEYZ29.L
88 [ Trdecane (CAS)n-Tidecane S§ 184 Cl3H28  WILEY223L1
8 [ Trdecane 184 Cla3Hze  NISTZLLE
8 [ Undecane 186 CI1H24  NIST2LLB
8 [ Dodecans $SnDodecane S5 Adskane 1285 170 C12H26  NISTIOZLIE
8 [ Lndocanc <n> S§ Undecane 185 CITH24  FFNSCI3lb
8 [ Dodecanc > S5 Dodecane 170 C12H28  FFNSCI3lb
8 [ Undecane 186 CI1H24  NISTZLLB
ol &
Target:
\/\/\/W\ 1.00x10.000) Base Peak: 57/ 10,000
T Ed
12 7
os]
‘ &
a | s 2 1], e Gl Lol , spop W m ki 127 13
400 450 El E 0.0 630 700 750 &0.0 8.0 500 b8 1050 100 1150 | 1200 | 1250 1300 1350
1:170: Dodecane (C45] nDodecane § Ba 51090453 3 Adskane 12 43 lsododecane $6
(x10,000) Base Pealc 57/ 10,000
a1 T 7
| % ()
oe] 7
&
Q | L s L Il LA % Ut il
d d 880/ a0 450 00 5.0 0.0 700 780 800 85,0 900 90 000 1060 100 1150 1200 1250 1300 1350
oaecano — 0
L 0 L
8 [ Decanal >SS Decana 156 C10H200  FFNSCT 31b
[3 | 94 [ DECANALSS 156 C10H200 WILEY229.U1
[@ | 9 [ Decanal SSnDecaldehyde SSnDecanal S8 156 C10H200  NISTOZLIB
[5 | 9 [~ Decanal (CAS)n-Decanal 5§ Decyl aldehyde 15 C10H200 WILEY229.L1
[6 | 9 [ DecanalSSnDecaldehyde SSnDecanal S§ 156 CI0H200  NISTI07LIB
7| % [ Decanal 156 C10H200  NIST21.LIB
[ | 93 [ DECANALSS 156 C10H200 WILEYZ229.L1
8] 9 [ Decanal 156 C10H200  NIST21.LIB
sl
Target
o, o) Base Peak: 411 10,000
i
l 3 « 7
H
. 0
05 ‘ 7 ey
s F 1o 12
n“ | T / . H‘| ; ‘ L T L , : L
ado 20 sl0 2o 600 550 700 720 &l &0 o0 Lo 100.0 1050 1100
1:156: N-DECANAL £ CAPRIC ALDEHYDE §8
L] oo Base Peak: 41/10,000
E 7
5 4 ocz et 5
T 705 82
7 . i
| i ] ‘ £ o vz
s J : \\ = 5 L 1 ; | : 54‘\. - ; I |
% ) 20 500 0 500 550 700 750 Eh a0 00 950 100.0 105.0 110.0
ecanal — (]
0 138 CEHI002  NISTOSLIE
92 [ Ehanol, 2phenoxy- 138 CEH1002  NISTZ1LIB
91 [ Bhano, 2phenciy- (CAS) 2Phenowyethandl 138 CBHID02  WILEY229.L1
P 91 [~ Ethanol, 2phenoiy- 138 CEH1002  NIST21LIB
80 [~ 2PHENOXYETHANOLD $§ Ethanoid, 2phe 138 CAHIDOZ WILEY223LI
8 [ Ehano, 2phenci- (CAS) 2Phenowyethandl 138 CBHID02  WILEY225L1
89 [ Ehano, 2phenciy- (CAS) 2Phenowyethandl 138 CBHID02  WILEY22SLI
89 [ Bhano 2phenciy- (CAS) 2Phenawyethandl 133 CBHID02  WILEY229.L1
. o=
o Target
1 q0x10000) Base Peak: 94/ 10,000
o
05
7 3
is 51 & } 128
oolél | | 7 | 19
40.0 5.0 50.0 550 0.0 650 70 7 800 850 90.0 950 1000 1050 1100 150 T 1250 1300 1350 1404
1:138: Ethanol, 2-phenaxy- 56 .beta-Hydiasethyl phen ether $5 . beta -Phenosyethyl alzahol $5 Arasol 5 D owanal EP 65 Ethylens olveol manopheny ether $5 Givcol manaphenyl ether $§ Phenosethal 5 Phencwetal $6 Phenosyethanal §5 Phenanyethyl alco
1 o0x10000) Base Peak: 94/ 10,000
= F J“
05
3 . . sa 7 5] e
c [ ; 82, | 74 91 | o 18
2 f H I 94(y 400 350 50.0 550 60.0 620 70.0 750 800 850 o0 950 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 140
-fenoxietanol — 0
90 [¢ 2Propencicacd, 2ethyhexyesier (CAS) 28 184 C11H2002 WILEY229.L1
88 [ 2Propenvicacd. 2ethyhen ester SS Acnlc 184 C11H2002  NISTOELIB
88 [~ 4{Frop2encyloxyloctane $ 1Propypertyia 184 C11H200Z  NISTOELIB
[~ 4{Prop-2enoyionyjoctane S8 C11H2002_ NISTI07.LB
[___2Propenoic acid. bmethyihopti & CllH, 5
[~ 2-Propencic aod, methyiheptyl sster SSE-M 184 NISTOE LIB
88 [ 2Propenoic acd, bmethyhepty ester (CAS)6 184 CT1H2002 WILEY229.L1
7 [ 2Propencio acid, 2ethyihe ester 184 CI1H2002  NIST21LIE
8 [ (SHeH5Methy-Theptancl $§ SMethyl-hept 130 CEHIZ0  NISTOSLIB
clEE
Target
100x10.000) Base Peak 55/10,000
o
15 Y |
051y
0 ‘ Ees 138
o | |48 ‘ | Ly 5 103
400 48 0.0 S50 0.0 6.0 700 750 500 a0 90.0 950 000 0k0 1100 1150 1200 1250 | 1300 1350
5: 184 2 Propencic acid, Bmethylhepyl ester $3
4| rotioo) Base Peak 55/10,000
El 1 ™ /\l;\,v\)\
0s]
4 ‘ By "z
0 “““. - | 53 el y7e : 11y : E : e : e ;
400 450 0.0 S50 0.0 6.0 700 750 500 i 90.0 950 1000 w0k0 1100 1150 1200 1250 | 1300 1350

6-metilheptil prop-2-enoato — 88%
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1 v ol
2 9 [ TDecanol CAS) Decyl alcohol SS T 148SSAl 158 CIDH220  WILEYZ29.L1
3 9 [~ TDecanol (CAS) Decylaloohol SST 14855 A 158 CIDH220  WILEYZ29.Ll
3 9 [~ 1Decanol S Decylalcohol $$n-Decan-lol § 158 CI0HZZ0  NISTOS.LIB
5 9 [ TDECANOLSS 158 CI0H20  WILEY229Ll
5 95 [~ 1Decanol (CAS) Decylaloohol $$T 14885 A1 158 CIDH220  WILEYZ29
7 95 [ TUndecanol (CAS)n-Undecanol $$ 1-Hende 172 CTTH240  WILEY229.1
3 95 [~ 1Decanol 158 CI0H220  NISTZILE
5 95 [~ 1Decanol (CAS) Decylaloohol SST 14858 A 158 C1DH220  WILEY229.L1
sle &
Targzk
o 10%10000) Base Peak 55/10,000
\/\/\A/\/ H u _
16 1
05 83
‘ ‘ il 82 ‘ e
% B R D — 8 O L
400 450 50.0 550 800 5.0 70.0 750 80.0 850 90.0 50 100.0 105.0 110.0
11188 Decyl alechol $6 1-Decansl
1.010,000) Base Peak 55/10,000
ETRmE E =
8
05
‘ 1 & | i 142
= = o [ s L a7 g %
0 S I O S =1 e e e ol
decan-1-0| - 97/0 400 450 50.0 55.0 60.0 850 70.0 750 80.0 85.0 80.0 95.0 100.0 105.0 110.0
Formula
v -ane, 4,64 ] C14 H30
[ Dodecane, 4 5dimethy- S§ 4.6 Dimethyldode 198 C14H30
93 [ Dodecane. 4 6dmethyt- 5§ 198 CI4H3D  NISTID7LIE
93 [ Hexadecane (CAS)nHexadecane $$Cetane 226 C16H34  WILEY2Z29L
93 [ Telradecane (CAS) n-Tetradecane 5§ lsotetra 198 C14H30  WILEY229.L1
93 [ Hexadecane 226 CI6H3  NIST21LB
93 [ Tetrdecans 198 CI4H3D  NIST21.LB
92 [~ Decane, 3 7<methy 5§ 170 Ci2H26  NISTID7LIE
92 [ Decane. 37dmethyl 5§ 3.7Dimethyldecane 170 C12H26  NISTO3.LIB
o= |
Taiget
1 glx10.000) Base Peak: 57/ 10,000
H H E Ed
17 8s
5]
! | e, ] | g F B il
0.0-— T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
0.0 S 500 550 600 650 700 750 800 80 900 950 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 1400 1450 1500
1:138: Dodecane, 46-dmethyl- (CAS)
1 g(x10.000) Base Peak: 57/ 10,000
ﬂ 4 7
Pr(Te T (e [ |l
o] PrCMeCH e (Chy ke
- 85
4 6_d|met||d0decano — 93% 400 450 500 550 60D 700 750 800 850 s0.0 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 1400 1450 1500 1550
’
d 81 2-Undecanone 70 C1TH220  NIST21.LIB
81 [~ 2Heptadecanone (CAS) 254 CI7HM40  WILEY229.Ll
81 [~ 2Heptadecanone 254 CI17H340  NIST21.LB
[6 | 80 [~ 2Decanone 58 Decan-2-one §8 Methyl octyl 156 C10H200  NISTOS.LIB
80 [~ 2Undecanone, 6.10-dimethyl- SS Hexahydrop 198 C13H260  NISTOS.LIB
[ | 80 [~ 2Undecanone, 6.10dmethyl- (CAS) 6.10-Dim 198 C13H260  WILEY229.L1
[8 | 80 [ 2Dodecanone 184 CI2H240  NIST21LB
80 [ 2Undecanone, 6,10dmethyi- s Hexalydrop 198 C13H260  NIST107.LIB
o &
Target:
100x10.000) Base Peak: 58/ 10,000
18 1 |
¢ 05] £
E 8 128
|1 v v
e : L L Al , L : e : :
40.0 45.0 0. 550 60.0 €0 70.0 750 80.0 85.0 90.0 95.0 100.0 105.0 110.0 150 120.0 1250
2:170: 2-Undecanone [CAS] 2Hendecanone §§ Methyl nonyl ketone §3 Nonyl methyl ketane $% Ketone, methyl nonpl $§ Methyl nononyl ketone $ undecan-2-one $§
f n (x10,000) Base Peak: 58/ 10,000
of ® T E
B me(caz)p
0]
| = 7
a 53 prd 81 85 % 10
unaecan-Z-ona — (1) 400 450 50.0 55.0 60.0 650 700 750 80.0 85.0 a0.0 100.0 105.0 110.0 150 120.0 1250
B C13
[ Dodecane > §§ Dodecane 170 C12H2E
91 [ 1Octancl 2bub- (CAS) 2Bubk1octancl 33 186 C12H260  WILEY229.L1
91 [ Tetradecane <> $§ Tetradecane 198 C14H3D  FFNSC13Mb
91 [ Eicosane 282 C20H42  NIST21LIB
91 [ 1Octanol, 2buty- 186 C12H260  NIST21.LIB
91 [ Hexadecane (CAS)n-Hexadecane $Cetane 226 C16H3d  WILEY229.1
91 [ lodo2methylundecane 29 C12H25  NISTOB.LIB
91 [ Trdecane (CAS) n-Tidecane §§ 184 C13H28  WILEY229.1
=l d
Target
P N Ny 1.06x10.000) Base Peak 57/10,000
19 §
| 7
69 83
- 125 2
aol = Ul 1 L it o i : o o 150 : : _1ad
0 50 60 70 80 20 110 120 130 140 150 180 170 180
2:184: Tiidecane <rv> $3 Tridecane
] (x10,000) Base Peak 57/10,000
=] 4 7
7
0.5
85
70 a9
i 0 ool ll — Ll | el L s — i~ s : —
trldecano — 91 A) ) 0 &0 70 ) 50 100 110 120 130 140 1350 180 170 130
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% [ catbi indecancl C11 H240 SET
9 [ ZTridecanol $8 2-Hydraxytridecane §§ Methyl C13H280 NISTOS.LIB
94 [ 2Tetradecandl 214 C14H300 NIST21.LIB
94 [~ 2Tetradecandl 214 C14H30D  NIST21LEB
94 [~ 2etradecandl (CAS)sec-Tetmdecylslochol 214 C14H300  WILEY225.L1
94 [~ 2Andecanol (CAS)sec-Undecyl slcohol SSM 172 C11H240  WILEY225.L0
94 [~ 2Undecandl 172 CIH240  NISTZI.LB
94 [~ 2Pentadecancl SSsecPertadecylalcohol S5 228 CI5H320  NISTIOZLIB
94 [~ 2Pentadecancl SSsecPertadecylalcohol S5 228 CI5H320  NISTOSLIB
= |
Target
100x10.000) Base Peak 45/ 10,000
0s]
ss87 69 83 o7 207
o .H‘ - 1l - L I - i . - 18 gas e -
Pl <0 E 70 % 160 120 130 140 180 180 200
10172 Methyl noryl carbinel $3 2-Undecanal
10x10.000) Base Peak 45/ 10,000
E:
05
&9 S
0 Ll i F 1 126 154157
UndeCﬁn-Z-Ol — 96% & N 70 0 %0 110 120 130 10 150 180 170 180 180 200
) =
Benzene, 2cyclohexen-1yi- 55
Benzene, cyclohexen-14i- NIST21 LIB
7 [ Benzene, Joydohexen1yt-[CAS) 4Phemicy 158 ClZH14  WILEY223L1
8 [ Benzenc, Joydohaxen-1yl-[CAS)4Phemiey 158 CI2HI4  WILEY223.L1
8 [ Benzene, Jeyclohexen 13- 188 Cl2H14  NIST21LB
80 [~ Phenethyl propionate $8 Propancic acid. 2oh 178 C11H1402 FFNSC13lb
80 [ Cyclobutane, 1,3diphenyl-, trans- (CAS) 208 CI6H1E WILEY229.L1
80 [ Monomethyi 3phenylcyclobutane-1,1-dicarbox. 234 C13H1404 NISTOS.LIB
elg &
Taiget
(x10,000) Base Peak 104/10,000
4 e
05
78 125
ool 4 5 ss 85 ] i Ll |
a0 450 500 550 600 630 760 790 800 850 930 1000 1050  110.0 1400 1450 1500 1550
1:158 : Benzene, lohe 1yl 4 4 4§ 3-Lyclohe 1-ylbe L2 23
(x10,000) Base Peak 104/10,000
- T
0s]
39 .
oo L2 ‘ SdBR| ; ST M. TINMSE S
o 80 500 S50 600 o 18 810 850 950 1000 1050 1100 1150 10 1450 1800 1850

4-fenilciclohexano — 88%

ne

=
[~ Sufurous acid. cyclohexyimethy tetradecy est

5|8l 374 C21H42035 NISTOS.LIB
6| 81 [ Sufurous acid, cyclohenimethyitidecyl ester 360 C20H40035 NISTOELIB
7] 8 [ Cycoheptane. bromo- 176 C7HI3B  NIST21LIB
T | 80 [ I{Tnmethybiyi) 1 propyne S8 1Trmethylsiy]) 112 CBHI2Si  NISTIOTLIE
19| 80 [ Sufurous acid, cyclohenimethylisobutylester 234 C11H22035 NISTOELIB
20| 80 [ 1Oxspio[5Zoctans-2cabaldshyde S5 140 CBH1202  WILEY225.L1
21 80 [ Sufurous acid, cycichenyimethyl octadecylest 430 C25H50035 NISTOELIE
2] 80 [ bchoohenloycioheranone S8 Cydohexa 216 C12H21CL WILEY225LI
elEl&
Taiget
1 00x10.000) Base Peak: 97/10,000
0s]
3 b 53 ! kA At
400 430 50.0 550 600 630 750 30.0 100.0 1050 1100
14: 224 2,4,4,65 8.5 Heptamethyl-2nonene
| oo Base Peak: 97/10,000
0s]
111
. 53 | s [ ke § 8 108 108 |
o r T B 7 r T T T L
2,4,4,6,6,8,8—heptametl|n0n—2—en0781% o Fen) 500 520 &lo 620 720 ) 100.0 105.0 110.0
[ Decane. 2.3.5 Sictamethyl-£5 NISTI07.LIB
90 [ Nonane, 3.7<imethyl- {CAS) 3.7 Dimethyinona WILEY223.L1
90 [~ Oxalic acid, 2ethyhexyl hexy ester NISTOBLIB
90 [~ Nanane, 3.7<imethyl S5 3 7Dimethyinanane NISTI07.LIB
90 [~ DECANE 2358 TETRAMETHYL S8 WILEY223.L1
90 [~ Nonane, 37<imethyl- $§ 3,7 Dimethyinonane NISTOBLIB
90 [~ Decane 23584ctmmetiyl $52358Tetm 198 CI4H3D  NISTOBLIE
89 [~ Dodecans. 26,1 trmethy- 882611 Thmeth 212 CI5H32  MISTI07LIE
@ &
Target
1 olx10.000) Base Peak: 57/ 10,000
23 1 71
4
05
35
&7 _ .
c | las | ‘ 11 S a7 113 2
40.0 450 0.0 550 500 D) 700 a0.0 a2.0 90.0 1150 1200 1250
11 212: Dodecane. 25,1 0timethyl
4| b0 Base Peak: 57/ 10,000
j T T T
P
Ty 8s
3 ‘ e 1| & 1.5 i il

2,6,10-trimeti|d0dECanO—90% R ; “AE‘.U 0.0 ~ 550 600 650 700 70 sdo 830 9.0 930 : (s 1050 110.0 ‘ 1150 1200 1250
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24

Decanoic acid. ethyl ester

C12H2402

NIST21.LIB

92 [~ Decanoic acid. ethyl ester 200 C12H2402 NIST21.LIB

92 [~ Decanoate cethyl-> $$ Decanoic acid. ethyl e 200 C12H2402 FFNSC1.3lb

92 [~ Decanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethyl decano 200 C12H2402 WILEY229.L1

81 [~ Decanoic acid, ethyl ester (CAS) Ethyl decano 200 C12H2402 WILEY229.LI

91 [ Decancic acid, ethyl ester (CAS) Bthyl decano 200 C12H2402 WILEY229.L1

91 [~ Decanoic acid, ethyl ester §§ Capric acid, eth 200 C12H240Z2 NIST107.LIB

91 [ ETHYL DECANOATE 8§ 200 C12H2402 WILEY223.LI

=g
Target:
1 (x10,000) Base Peak: 88/ 10,000
0.5 43
7 101
45 67 & ds s . 157,
7S 1 e S 1 T wl"]‘ﬁ NS W VRS S S | S S - S S S-S S I
40.0 45.0 50.0 55.0 60.0 85.0 70.0 75.0 80.0 85.0 90.0 95.0 100.0 105.0 110.0 115.0 1200 125.0 1300 135.0 140.0 145.0 150.0 155.0

1: 200 Decanoic acid, ethyl est

ter [CAS) Ethyl decanoate §3 Ethyl caprate §3 Ethyl decylate

% Ethyl caprinate §% Capric acid ethyl ester $3 Decanoic acid ethyl ester $3 Ethyl ester of Decancic acid $§

Base Peak: 83/ 10,000

o (x10,000
|

FICHE =3

0s]
4 0
E |
H 0, 2 1T AL e | 9 s 128 143 1.
ecanoato de etila — 93% o T T T T T t T t T T T t T T T T T T T t
w0 0 500 550 600 alo 850 900 850 1000 1050 1100 150 1200 1250 1300 1350 1400 1450 1800 1550
n rad FF )
“Trdecane <n-> 5 Trdecane ClaHze  FRNSCI3lb
7 [ Tetrdecans 198 C14HI0  NIST21LIE
7 [ Hexadscane CAS)nHexadecan S5 Cetane 226 C16H34  WILEY228L1
7 [ Hexadecane 226 CléH  NIST21.LB
7 [~ Dodecane <> S8 Dodecane 170 Cl2H25  FFNSC12ib
7 [ Pertadecane 10> 5§ Pentadecane 212 C18H32  FFNSC13ib
7 [~ Pentadecane 212 ClsHR2  NIST21.LB
7 [~ Tetradecane SSnTetradecane S ketetrade 198 C14HI0  NISTI07LIE
clEE
Taget
o~ A~ 1 olx10.000) Base Peak 57/10,000
P
%
25 n
05 -
55 - 158
o 1] | 8 T 113 127 141 158
4 0 &0 70 80 %0 180 110 120 130 1do 150 180 170 180 130
1:138: Telradecane <n> % Tehiadecane
L] a0 Base Peak 57/10,000
j 4 71
05 85
‘ 1] i s 127 141 55 69 198]
tetradecano — 98% v ST 4 - y 7 It ; ‘ - S A ; -
£ By E) 70 a 50 100 110 120 130 140 150 180 170 180 150
Dodscanal §$ Lauraidehyds $8n-Do 7.LIB
8 [ Undecanal NIST21 LB
8 [~ UNDECANALSS 170 CI1H2Z0 WILEY225.L1
8 [~ Undecanal <n> $8 Undecanal 170 C11H20  FFNSCI3lb
8 [~ Undecanal (CAS) Hendecandl $§nllndecan 170 C11H220  WILEY225.0
8 [ Undecanal 170 C11H20  NIST21.LIB
8 [~ Hexdecanal $¢ Pamtaldehyde 58 20 CIBH320  NISTIDZLIE
89 [~ 1Dodecanol (CAS) nDodecanol $SCO 1288 136 C12H280  WILEY229.1
elgE &
Taget
(x10,000) Base Peak: 437 10,000
07 L £
26
; & &
9% 221
111 -
Sodl m‘ 1] | HM 1 it e b 151 0
aa 1 7 T 1 T T t T T
25

@0
1: 184 : Dodacar

< 50 70 0 % 100 110 120 130 140 150 180 170 180 180 200 2l
nal [CAS] nDodecanal $3 1-Dodecanal $3 Lawaldehyde §3 Aldehpde C12 38 nLauraldehpde $% Dodecanaldehyde 3% Laun aldehpde 3% Lauic aldehyde $§ Dodecyl aldehyde $$ n-Dodecyl aldehpde 3% nDadecyiic aldehyde $§

Base Peak: 43/ 10,000

J 1 gGx10.000)
j OCH (CH2) 10Me
057 ) &
dod | — 90% sol L1 | “ ; .‘ H\ | L \|\ﬁg i 12 il ; ;
O ecana - 0 40 S0 -l 0 20 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220
Gbrary |
NIST21.LIB
9 NI 8
7 NERYL ACETONE % 194 C13H220 WILEY229.L1
7 [ 5.9Undecadien-2-one. 6.10-dimethyl-, (E}- (CA 194 C13H220 WILEYZ229.L1
7 [ 59Undecadien-2-one. 6.10dimethyl- (E}- $5 194 C13H220 NIST107.LIB
7 5.9-Undecadien-2-one. 6.10-dimethyl-, (Z) 194 C13H220 NIST21.LIB
7 [~ 5.8Undscadien-2-one. 6.10-dimethyl- (2} (CA 194 C13H220 WILEY229.L1
7 [~ 5.8Undecadien-2-one. 6.10-dimethyl-, (2 184 C13H220 NIST21LIB
7 [~ NERYLACETONE $§ 194 C13H220 WILEY229.Ll
o
El@Y
Taiget:
1 (x10,000) Base Peak: 43/ 10,000
T
27 °
0.5+ 69-
5 79 81 107 < 36 )
ool b : PRSP UGS P OB S NSNS < ML S A2
400 450 50.0 55, 60.0 5. 70.0 750 80.0 850 $0.0 950 100.0 1050 1100 115.0 1200 1250 130.0 1350 140.0 1450 150.0
2:194: 5 3Undecadisn-2-one. 6.10-dimethyl, [E]- $3 trans-Geranwlacetone §3 Acetone. Geranyl- §3 Geranyl acetone $% (SE)1-6.10-Dimethyl5,9-undecadien-2-one # $§
J 4 gtx10.000) Base Peak: 43/10,000
s | Y
j 69
0.5+
53 87 - 7 5 36 &
i 9 [YEREDEDF SERNEE. UL S OO X DO 0 SR O S N | S
geranllacetona - 87 /0 40.0 450 £0.0 §5.0 60.0 65.0 70.0 7s. 80.0 850 90.0 95, 100.0 1050 1100 115.0 1200 125.0 130.0 1351 140.0 145.0 150.0
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28

dodecan-1-ol — 84%

[ ol ]

186 C12H260
260 C16H330

Hexadecane, T-chloro- NIST21.L18

1-Octadecanol (CAS) Stenol $§ Sipol § 8 Ste. 270 C18H3BO WILEY229.LI

$0ctadecen-lol (Z) (CAS)cis-90ctadecen- 266 C1EHIE0  WILEY229L1

Nonadecanal (CAS) 284 CI9HA00  WILEY229L1

T-Nonadecanol 5 Nonadecy alcohol $$n-N 284 C19H400  NIST107LIB

10ctadecanol [CAS) Stenol 5 Sipal S S Ste 270 C18HI80  WILEY229L1

Trflucroacetonypentadecane S5 324 CI7H31F302 NISTI07.LE

TRANS-2-DODECENAL $§ 182 C12H220  WILEY223L1

sl 8
Targe
1.0llL.000) Base Peak 85/10,000
e
0] i
‘ &7 ‘ ‘ & a1 o 13 ¥ 180 20e 21

oty . AT AT 11| A" 10, z i 151 177, 1 v

0 <0 B 70 ) % 100 110 1 140 150 160 0 180 150 200 210 20
5188 1.Dodecanol (CAS) n-Dodscanol § CD 12 $§ 5 1298 §3 Dodecanol $3 Piscl $8 AFal 12 34 Sipol L 12,83 Lauyl 24 5 Siponol 25 §3 Siponol L 2 §3 Siponol L 5 $3 Dodecans1 3§ Karukoru 20 $8 Aleshol C12 § Lauic sicshol £ Laun slcohol §8 oy

2 130

Base Peak: 43/ 10,000

=] 1.0x10.000)

¥e (CEz)y 0F

o il 173 140 168

110 120 130 140 150 160 170 180 10

NIST21.LB
7 [ Tetradecane <> § Tetradecane 198 C14 H30 FFNSC1.3lb
9 [ Heptadecane 240 CI7H%  NIST21LB
9% [~ Heptadecane (CAS)n-Heptadscans S5 240 CITHI  WILEY223L1
9% [~ Pentadecane 212 C15H32 NIST21.LIB
9 [ Tidecans o> §§ Tridecane 184 C13HZE  FFNSC13ib
9% [ Hexadecane & $8 Hexadecane 226 CIBHM  FFNSCI3lb
% [ Tetmdecane 19 Cl4H3D  NIST21.UB
o| Gl &
Target
. Q10000 Base Peak 57/10,000
. P g
29 7
05 &
% 327
o.oLlils L 1l m [ . 127 141 155 169 153 212
B 70 100.0 1250 1500 1750 2000 2250 250.0 2750 3000 3250
1: 212 Pentadecane ¢n> 38 Pentadecane:
| rokiooon Base Peak 57/10,000
=l < 1
057 85
c ‘\ I | | Wil . 127 141 155 189 183 212
pentadeCanO —97% sdo 740 100.0 1250 150.0 1750 2000 2250 2500 2750 300.0 3250
Regi
[ 2T NIST21 LIE
92 [ 2Hexadecanol S Hexadecanol 2 8§ 242 C16H340  NISTOB.LIB
92 [ 2Trdecandl (CAS) 2 Hydrawyindecane 55 200 C13H280  WILEYZ29.L1
92 [ 2Undecancl S§ secUndecyl Alcohol S Meth 172 C11H240  NISTIOZLIB
92 [~ 2Undecanol (CAS) sec-Undecylalcohol SSM 172 C11H240  WILEY229.L1
92 [ 2Undecanal 172 CI1H240  NIST21LIE
92 [ 2Dodecancl S Dodscanoi 2 S5 186 CI2H0  NISTOBLIE
92 [T 2Pertadecanol $8 sec-Pertadecyl alcohal $8 228 C15H320 NIST107 LIB
[15 | 92 [T 2-Trdecanol $8 2-Hydrowytidecane $§ Methyl 200 C13H280 NIST107 LIB
Ol
o Targat
1.00x10000) Base Peak 45/ 10,000
0s]
4
L5 8 7 111
0 “' ‘ N A ) N | WSS S e
do 30 do o 700 750 800 850 00 950 1000 1050 1100 1150 1200 1300 1350 1800 1450 1500 ]
7:200: 2Tridecanol
| ottt Base Feak 45/10,000
0s]
43 =
| kl’ i oy
ol . s , H —— . £ ; ; T — e :
400 as0 500 S50 600 650 700 750 800 850 900 000 {050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 1400 1450  150.0 ]

tridecan-2-ol — 92%

31

tridecanal — 89%

v TRIDEC

89

3 H;
C13H260

[ Tidecanal NIST21.LIB
88 [ Tidec{2E}en-lol $§ 2-Tidecen 1o, 2} C13H260  FFNSC13lb
8 [~ Dodecanal C12H240  NIST21.LIB
88 [T Hexadecanal §§ Palmitaldetyde 5§ C16H320  NISTOB.LIB
8 [ Hexadecanal §¢ Palmitaldehyde $§ C16H320  NIST107.LIE
88 [~ Tetradecanal (CAS) Mynstaldshyde $$ Myristyl C14H280 WILEY225LI
8 [ Undecanal o> SS Undecanal 170 C11H20  FFNSC13lb
8 [ Dodecanal o> 55 Dodecanal 134 C12H240 FFNSC13lb
=4
Target
(x10,000) Base Peak: 57/10,000
1 =
4 El
4
67 a2
0.5 -
| g
S N T — i T
40.0 450 500 550 0.0 ) 70.0 750 80.0 85.0 90.0 100.0 105.0 110.0
1:133: TRIDECANAL $3
i (x10,000 Base Peak: 57/10,000
= E
41 8
0.5
83
54 1o
o | | | L ‘ || )
+ T T T T T T T T T
400 450 500 550 60.0 750 80.0 85.0 90.0 1050 110.0
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ciradecane. 2.6, 10trimethy-
Octadzcane. 1-chloro-

NIST21.LIB

85 [~ Octadecane, Ichloro- (CAS) TChlooctadec 288 C1EHI7CL WILEY229.L1
85 [~ Hexadecane, 26,11 154etamethyi- (CAS) 26 282 C20HE2  WILEY229.1
85 [~ Oxalic acid, Gethyloct-34i ethyl ester 258 C14H25D4  NISTOSLIB
85 [~ Hexadecane, T-chioro- 260 C16H3  NIST21.LIB
85 [ Sufurous acid, hexl octyl ester 278 C14H30035 NISTOSLIE
85 [~ Octadecane, <chioro- (CAS) 1Chiomoctadec 288 C1BHI7CL  WILEY229.L1
04|
Target
1.0bx10.000) Base Peak: 57/ 10,000
Ed 71
32 |
| ot 99 12 120
s TS DU & 11 DU SO 1 MY SOV A S I LN A L S S
400 450 50.0 55.0 60.0 5.0 70.0 750 80.0 850 80.0 85.0 100.0 105.0 110.0 150 1200 1250 1300 135.0 140.0 1450 150.0 155.0
18: 240 : Tetradecane, 261 Grimethyk [CA5) 2.610-Trimethylelradecane $5
j 1.0bx10.000) Base Peak: 57/ 10,000
E | 1
" B A
0] [\3“3‘_%\]3
‘ . o7 % 113 o 185
o il &7 1 LR 91 bl a9 | 127 141 149 |
2 6 10_trimeti|tetradecano _ 85% 400 50 500 550 800 60 700 750 800 850 800 950 1000 1050  110.0 1150 1200 1250  130.0 1350 140.0 1450  150.0 1550
1y
3 Ci6H34  NIST21LIB
91 [ Ecosane, 2methyl- 2% C2lHe4  NIST21LIB
91 [ Eicosane. 2methyl S8 2Methyleicosane $§2 296 C21H&4  NISTOBLIB
91 [ Nonadecane, Zmeihyi- 282 CHEZ  NIST21LB
91 [ Nonadecane, 2meihyi- S¢ 2Methyinonadeca 282 C20H&2  NISTOBLIB
91 [~ Tricosane (CAS)n-Tricosane $§ 324 C23H4B  WILEY229LI
91 [ Ecosane, Thexi- (CAS) T-H-HEXYLEICOSA 366 C26HS4  WILEY229.1
91 [ Ecosane. 7hexi 8 7n-Heryleicosane S8 366 C26H54  NISTIO7LIB
91 [ Trcosane 324 C23HEE  NIST21LIB
ol @&
Target
1 (x10,000) Base Peak 57/ 10,000
33 n
0.5q 85
89 9 12
. N 113 _) 7 52 n|
bt el Bl ) e W e e T e o e
50 60 70 80 80 10 120 130 140 150 160 170 180
1: 226 Pentadecane, Zmethyl-
J 1.0x10.000) Base Peak: 43/ 10,000
B E 4
- PAVAYAVAVAYY
- I
05] 8
. 68 13 127 . s
0 =, || [ - 1 i il 155 169 )
H 40 50 60 70 80 90 0 10 120 130 140 150 160 170 180
%
-metiipentadecano — (o
car -mett (C 3-Methylpentad 4
ST [ Heptadecane <-> $5 Heptadecane 240 C17H36  FFNSCT3lb
[ | 90 [ Hexadecane <> S Hexadecane 226 C16H34  FFNSC13lb
90 [ Pentadecans <n-> SS Pentadecane 212 C15H32  FFNSC13lb
[ | 9 [ Octadecane <> $§ Octadecane 254 C18HIB  FFNSC13lb
[ | 90 [ Hexadecane, 2610, 144ctmmetiyl- (CAS)Ph 282 C20Hé2  WILEY225.L1
90 [ Hexadecane, 26,10, 144etramethy- 282 C20H42 NIST21.LIB
90 [ Hexadecane. 2,6.10.144etramethyi- (CAS) Ph 282 C20H42  WILEY229.U
90 [ Nonadecane <1-> $§ Nonadecane 268 C19HAD  FFNSC13Mb
ol &
Target
1 (10,000) Base Peak: 57/ 10,000
34 a3 i
0.5 &
2 & 3 127 15?
o | s3 \‘ ; 2 ; I 1 141 158
T T T t T T T T T T T T T T T T
40 S0 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190
41226 , Jmethy (CAS) k3
j 1 (10,000) Base Peak: 57/ 10,000
d o« (0031 41 (T [ 7l
() et
. 1g7]
q , 54| T e 2 141 155 169 |
3 t_l t d 910/ ) 0 E) 0 50 100 110 120 130 140 150 160 170 180 150
-metiipentadecano — (o
ane <> §§ Hexadecane § 3
Perizdecane <n-> $§ Pentadecane CI5HI2  FFNSC1.30b
Eicosane 282 C20HE2  NIST21LB
Heptadecane <n-> $§ Heptadecane 240 CI7HIS  FFNSC13lb
Tetradecane 198 C14H3D  NIST21LIB
Nonadecane {CAS) n-Nonadecane S8 268 CI9H40  WILEYZ25.LI
Tetradecane <> S8 Tetradecans 198 C14H3)  FFNSC13lb
Hexadecane (CAS) n-Hexadecans SS Cetans 226 CI6H34  WILEY229L1
Nenadecane 268 CI9HAD  NIST21LB
& &
Target
. -~ 1.0(x10.000) Base Peak 57/ 10,000
NN Ell
35 1
0.5q 88
] - _ 243
ool Ly : | : L2 U - i e 1 P : g6 77 983 gop : 2% :
40 50 60 70 80 90 100 10 120 130 140 150 160 170 180 180 200 210 220 230 240
1: 226 Hexadecane <n> § Hexadecans
J 1 (10,000} Base Peak: 57/10,000
j P kel
0.5q 85
@ ‘\ Il Ml : L B 127 181 158 183 1a7 228
heXadeCanO — 96% 2 =0 ) 70 20 %0 180 110 120 120 140 150 160 180 150 200 210 230 2% 240




106

1-Docosanel NIST21LIB
8 [ 1-Docosanol (CAS) Beheric aicohol $8 Behen WILEY225.L)
8 [ Octadecand SS Stearaldehyde S Octadecy NISTOE LB
8 [~ Octadecandl {CAS) Stearaldehyde $§ Stearyl WILEY229.LI
8 [ Octadecans §5 Stearidehyde 5 Octadecy NIST107 LB
8 [ Nonadecanol CAS) WILEY225.L1
8 [~ 1-Nonadecanol $§ Nonadecyl alcohol $6n-N NIST107.LIB
8 [ Dodecanal (CAS)nDodecanal $§ 1Dodecan 184 C12H240  WILEY229L1
=4
Terget
 plxt0.000) Base Peak 57/ 10,000
E i
0 T ‘ i 149
0 s M . 7
o ! Hin . : EFM ! L . 21| e b L : 3 s : 1
) E) & 70 5 180 1o 3 % 40 % % 7o
11212 Tetradecanal (CAS] E23 38T
o] natom Base Peak 57/ 10,000
5 T -
@
0] 8o %
109
d | — 87% ; .“‘ ‘ \|\‘ HH\ “‘\l Al F L o ‘
tetradecanal — 0 'y =0 E) 70 ) 100 110 120 130 140 150 180 170
it | Simtar] Regi| Compound Name TWol Wi] _Formula |_Ubrery
7 S v lsopropy dodesanoate S5 ISOPROPYLESTE 222 C15H3002 WILEY223 0
2 8 [ 1 opr ClH B
3 93 [T Dodecancic acid. 1methylethyl ester 8§ 242 C15H3002 NIST107LIB
4 8 [~ Dodecanoic acid. propyl ester 242 C15H3002 NIST21.LIB
5 8 [ PROPYLDODECANOATE § 242 C15H3002 WILEY229.L1
6 8 [~ Dodecancic acid, propyl ester $§ Propyl dode 242 C15H3002 NISTOZ.LIE
7 85 [~ Dodecancic acid, propyl ester $§ 242 C15H3002 NIST107.LIB

8 [~ Tetradecanoate <sopropyl-> $8 Tetradecanoi 270 C17H3402 FFNSC1.3lib
83 [T Dodecancic acid (CAS) Lauric acid $§ ABL 8§ 200 C12H2402 WILEY229.L1

JOf=AL

® Taget
\/\/\/\/\/\W' \( 1 ox10.000) Base Peak 43/10,000
s
o]
5] 5 102
8385 " - L1 : o 133 200
B T \| H\JH O I Iy Y RO TOOL S ; L I U ird] ‘ i ‘H
40 50 70 80 80 100 110 120 130 140 150 160 170 180 180 200
2242 Dodecanoic acid. 1-methylathyl sster $3 lsopropyl laurate # §3
j 1 glx10.000)
0s] 102
55 73
\ o WA i il
- o . - L AL At - Ll ‘ - - L ' |
dodecanoato de propano-2-ila — 93% % p 4 3 B

Hi | Similar] Regi | Compound Name [ Mol wt| Formuia | Library |
[T "8 [v 6 i0Dodecadien-tol 3.7.1 ety [EH~  22& CI5H280  NIST08.LIB

[Z| 8 [ 610Dodecadien-lol, 37.11imetiyh, (EH~ 224 CI5SH280 WILEY225LI
[3 | 8 [ 610Dodecadien-lol, 37, 1Mty (EH+~ 224 C15H280  NISTIO7.LIB
3 89 [~ 610 Dodecadien WILEY229.L
5 o ILEY225 L1
6 [ 6.10Dodecadien-lol, 3.7.1 Hrmethyl- S5 2.3- 224 C15H280  NISTI0ZLIB
[~ 610Dodecadien-lol, 37,1 Himethyl- $$2.3- 224 C15H280  NISTOS.LIB

[~ Cyclopropanemethanol, 2methyl-2-{bmethyt-3 168 C11H200  NISTOS.LIB

[~ Cyclopropanemethanol, 2methy-2-{émethyt-3- 168 CT1H200  NISTIOZLIB

i O

Tol, 3.7, 1 1imethyl- EH+ 224 C15H280
e % C15

Target
H x10,000) Base Peak: 63/ 10,000
H ! E
4
05 &1
== 67 g8 123
108 162 181 3
ool A ‘| : ‘\ ‘M HITE i : 135, 14t 14? i : 1 : 195 : 207210 222 23
40 = 60 70 80 80 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230
5: 224 6,10-Dodecadien--ol. 3711 -imethy [CA5) 2.3 Dirydrofamesel 55
J 10fx10.000) Base Peak 69/ 10,000
0s] @ 5 - HOCHCHoMe CRCHoCE. CheCHCHaCR
o & . vl b
55 & Ny 181
imeti i 0, pob L L il i il ' [T e \ 20 7
3,7,11-trimetildodeca-6,10-dien-1-ol — 89% P T T M T R T T e T T e P A A
34 [y ne <> S8 Heplade: 240 C17H36
$ [ Octadecane (CAS) nOctadecane 55 254 C18H38
$ [ Tetradecane 198 C14H30  NIST21LIB
4 [ Hexadecane <> $§ Hexadecane 226 CI6H34  FFNSC13ib
$ [~ Heosane 262 C0H42  NIST21LB
[6 | 8 [ MNonadscane 268 CISH4D  NIST21.LB
94 [~ MNonadecane (CAS)n-Nonadecane SS 268 C19H4D  WILEY229.L1
[ | 9 [ GEcosane, 10methyl-(CAS) IG-METHYLEICO 296 C21H44  WILEY225LI
[5 ] 8 [ Ecosane. 1Dmethy-$6 I0-Vethyicosane £ 296 C21H44  NISTOSLIB
o=
Target
1.9{x10.000) Base Peak: 57/ 10,000
~ P £l
Al
05 as
L 99 . . 240
ool el el et s T 15 12 L r T :
0 50 &0 70 80 90 100 10 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240
12 240 Heptadeoane <n> $5 Hepladecane
A 1 0¢10.000) Base Peak: 57/ 10,000
j P 7
054 85
| 99
ool Ly i 12 s 177 141 158 169 182 197 1 249

heptadecano - 94% £ 0 € 70 ) 50 100 110 120 130 140 150 180 170 180 180 260 210 250 2% 240
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10, 144etramethyl- (CAS) Ph

C19H40
C20 H42

3 282 WILEY229 LI
88 [ Pertadecane, 2.6.10. 144etramethyl- (CAS) Pri 268 C19H40 WILEY228 LI
7 [ Heptadecane. 26.10.15tstramethyl- (CAS) 2. 296 C21H44 WILEY229. LI
7 [ Heptadecane, 26,10, 15tetramethyl- $8 2,6,1 296 C21H44 NISTOS.LIB
7 [ Pentadecane, 2,6,10,144etramethyl- (CAS) Pri 268 C19H40 WILEY225.L1
7 [~ Heptadecane, 26,10, 154etramethyl- $§ 236 C21H4d NIST107.LIB
87 [~ Pertadecane, 2,610, 141etramethyl- 268 C19H40 NIST21.LIE
7 [~ Tetracosane. 2.6.10.15.19.23 hexameth- (C 422 C30HE2 WILEY229 LI
jleAg |
Target
1 (¢10,000) Base Peak: 57/10,000
7 Al
40
05+
85
o7 105 13 22
q .|‘ L H“ el : Y Y Y S 4 :
50 60 70 80 S0 100 110 200 210 220
3268 Pentadecane, 2.6.10.14-tetramethyl-
J 1 (¢10,000) Base Peak: 57/10,000
E o
05+
& 113
99 =
A 0 .|‘ H 1l - : a1 il 187 : :
2,6,10,14-tetrametilpentadecano — 88% “ E) E 70 & 2 160 o EORE
0 atrien-1-ol, 3 NIS LIB
26.10-Dodecatrien-1-0l. 3.7.114rimethyi- NIST21.LIB
90 [~ Famesol $$26,10-Dodecatrien-1-ol, 37,114 222 C15H260 WILEYZ229.L1
90 [~ 2.610-Dodecatien-1-l, 3,7,114rimethyl- 222 C15H260 NIST21.LIB
83 [~ 2.6.10Dodecatien-1-l. 3.7.114imethy- (E.E 222 C15H260 NISTOS LIB
83 [~ 26,10-Dodecatien-1-ol, 3,7,114imethyl- 222 C15H260 NIST21LIB
8 [~ 2.610Dodecatien-1-ol, 3.7,114rimethy-, (E.E 222 C15H260 NIST107.LIB
" H 83 222 C15H260  FFNSC13lib
88 [~ 26,10-Dodecatien-1-ol, 3,7,114nmethyi-, {Z.E 222 C15H260 NISTO8LIB
o
o, ol
Target:
4 gX10.000) Base Peak 69/ 10,000
41 .
0.5+
al 93
67 | b 107 . 21
L1y [ 197

(2E,6E)-3,7,11-trimetildodeca-
2,6,10-trien-1-ol — 90%

NRHN

40 50 & 70 ) %
1222 2610Dodeatien--ol. 3.7.11-imethy- $5 Fainesol $5 Fainesyl slochol $

T
11

180 0 120 130 140 150 0 170 180
% 3.7.11-Trimethyl-2.6.10-dodecatrien-1-0l $8 3.7.11-Trimethyl-2. 8.1 0-dodecatriencl $3 StimpAAWF $3 Stimup-CRW $§ StinupH 32

0
3 Stirup-HB 5 Stimup- TP $8 Trimethyl-2.6.1C

200 210 221

Base Peak 69/ 10,000

(x10,000)
(=] 88 z P
05 41
& 93
55 er | N 107 136
e 1T nn " N I | 191 ‘ . ‘
40 50 60 70 80 S0 100 110 180 200 210 220

42

4-metilheptadecano — 74%

74 ne, 4methyi- S 4-41e 4 ClgHae 7
74 [ Nonadecans, 4mehyh $8 & ethyhonadeca C20HZ2  NISTOSLIB
% [ et 20nemi- $§ 248 C13H2804  NISTIOZLE
74 [ FThvetdl, 20momj- S5 Moy} 1246 248 C12H2804  NISTOSLIB
7 [ Octane. 33dmelhyi- CAS) 33 Dimethyoctan 142 C10H22  WILEYZ29LI
7 [ Hensicosane, THI=tyipropyl-(CAS) 11437 366 C26H54  WILEY229.1
74 [ Henecosane. THlethyipropyl- S 11{1-Bhy 365 C26H4  NISTIOTLIB
74 [ Hencicosane, 1H{I<tyipropyl- S5 11{1-Ey 365 C26H34  NISTBLIB
74 [ Dotnscontane 450 C32HEE  NIST21LIB
O
Taget
(x10,000) Base Peal 43/ 10,000
1 E =
Al
0s] 123
&5 128
67 7 ‘ 141
q ; L ! i
r T - 1 T r 1 r - T T T T
400 450 50.0 55.0 60.0 65.0 70.0 750 80.0 125.0 1300 135.0 140.0
13: 254 Amethyl $8 4 8
Bl ¢ (x10,000) Base Peak: 43/ 10,000
| o 7 \Aﬁ/\/\A/\/\/
0.5+
) ‘ | ‘ | &, 1 3 129141
400 450 500 ss0 600 8.0 700 750 800 1250 1300 1350 1400

43

3-metilheptadecano — 89%

[ Heptadecane, Smethyl- 55 3 Methyheptadec
88 [ Heptedecane, 3methyl-
88 [~ Heptadecane, methyt- ICAS) *Methyiheptad
7 [ Hexadecane, Todo- §§ Celylindide 58 Hexa
7 [ Trcosane (CAS)n-Tricosane $$
7 [ Monadecane <> $§ Nonadecane
7 [ Octadecane, Zmethy
7 [~ Teosane (CAS)n-Ticosane $$

C19H40
C23H48

NIST107.LIB
NIST21.LIB
WILEY229 LI
NISTOE.LIEB
WILEYZ29.LI
FFNSC1 3lib
NIST21.LIB
WILEY229 LI

le]

Base Peak: 57/ 10,000

235

Base Peak: 57/ 10,000

Targst
1 (x10,000) =
2 71
0.5+ s
Al el
40 50 60 70 80
1:254 I-methyl- §5 3%
(x10,000)
Al Ei
- 71
05 -4
il I B
40 50 60 70 80
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ecene, (£ (CAS) 6
30ctadecene. (E)- S (363 Octadecene 5 CIBH36  NISTOSLIB
3Octadecene, (E)- $$ 252 C18H36 NIST107.LIB
TNenadecene §§ 286 C19H38  NISTIO7.LIE
1Dacosene 308 C22H44  NIST21LIB
Trichloroacetic acid, tetradecyl ester $$ Tetra 358 C16H29C130 NISTO8.LIB
1Detadecandl 8 n-Octadecanol $§ n-Octad 70 C18H380  NISTIO7LIB

Trfluoroacetic acid nridecyl ester $S Tidecyl 236 C15H27F302 NISTOB.LIB
Tetradecyl trfluoroacetate $§ Tetradecyl 22.2 310 C16H29F302 NISTOB.LIB

O]

Target
1.06€10.000) Base Peak: 55/ 10,000
- & a7
1 14
e 125 21
Ll e R e =
40 S0 0 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 120 190 200 210 220
12 252 30ctadecene. (E) [CAS)
(x10,000)
B El 5
&l o7
0.5+
o | 11
N 125
3 | 1l 1 || Lpe ; i 139 s s : ; ‘ ;

(E)-OCtadeC-3-en0 —95% 40 0 E 70 ) % 100 110 120 130 140 150 180 170 180 150 2% 210 2o

57 0 . o 05 FFNSC1.3lb
57 [ Heptadecane <n-> S§ Heptadecans 240 CI7H36  FFNSCI3lb
96 [~ Nonadecans <n-> S5 Nonadecane 268 CISH4D  FFNSC13lb
9 [~ Nonadecane (CAS) n-Nonadscans $§ 268 C19H4D  WILEY229.U
% [ Nonadecane 268 CISHAD  NIST21.LIB
[6 | 9 [ Heptadecane SSn-Heptadecane $$ Nomalh 240 C17H36  NIST107.LIB
96 [ Hexadecane <> $8 Hexadecane 226 CI6HM FFNSC1.3lib
[8 | 9 [ Eicosane m>SS Ecosane 282 C20HA2  FFNSC13lb
3 | 9% [ Octadecane 254 C18H38  NIST21.LIB
O
Target
10%10.000) Base Peak: 57/10,000
P I i N Ed
4 7
0.5+ 85
| 89 ITE
0oLl I YTz i | L 127 141 169 183 197 19 s 254
50 60 70 80 50 100 110 120 130 140 70 180 190 200 20 220 230 240 250

1:254: Octadecane <n-> $§ Octadecans

a1 (x10,000) —

Base Peak: 57/ 10,000

189 183 197 11 254
T
170 180 190 200 210

EL
N
w
"

OCtadeCanO —_ 97% &£ <0 50 70 a0 % 100 110 120 130 140

93 [ Dodecane, 2,6,104rimethyl- C15H32 NIST21.LIB
93 [T Hexadecane, 26,10, 144etrametinl- 282 C20H42 NIST21.LIB
92 [ Tetratfacontane $$n-Tetratriacortane $$ 478 C34H70 NIST107.LIB
92 [ Hexadecane, 26,10, T4tetmmethyi- 282 C20H42 NIST21.LIB

92 [~ Docosane (CAS)n-Docosane §§ C22H46 ST 310 C22HdE WILEY229.L1
92 [~ Docosane S n-Docosane 5§ Nomal-docosa 310 C22H46 NIST107.UB
92 [ Eicosane §§n-Eicosane SS lcosane # 5§ 282 C20H42 NISTO8.LIB

92 [T Heptadecane. 2.6.10.15¢atramethyl- (CAS) 2, 296 C21H44 WILEY225 LI

0=

Ar\/\(wr\/\r | pis10000) o,
o 71

43

91 |V| ‘ 195

q | sal |1, 1 Ay H a7 155 180 183
100 110 120 130 140 150 160 170 180 190

4 50 7 80 kL
12 282 Henadecane, 2,6,10,1 4tetramethyl- [C45) Phytane $$ 2,6,10,14-Tetramethyhesadecane % Phytan §3

a1 (10,000}

Base Peak: 57/ 10,000

43
0.54
85
& o 13 7
. 0 0 || 53 “ 1] Ll N 1\2 141 155 169 183 197]
2’6110’14-tetramet||hexadecano — 93 /0 40 50 €0 70 80 50 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190
250 C15H FFNSC1.30b
88 [ 2Ehyheol salicylate SS Berzoic acid, 2y 250 C15H2203  NISTOS.LIE
80 [~ POCTYLOXY-BENZOIC ACID 8 250 C15H2203 WILEY2Z9L1
80 [ nOchl4hydrogbenzoste $§ Benzcic acid, 4 250 C15H2203  NISTIO7.LIE
80 [ nOcyl4hydogbenzoste $§ Benzoic acid. 4 250 C15H2203  NISTOSLIE
77 [ 2Ehyheol phydrobenzoote S$pHydrogb 250 C15H2203  NISTOSLIE
77 [ Salicsiate dsopertyl-> S Benzoic acid, 2hydr 208 C12H1603 FFNSC1.3lb
77 [ 150 AMYL SALICYLATE s 208 C12HI603 WILEY2Z9L1
76 [~ Benzoic acid, Zydrony-, dmethybutyl ester S 208 C12H1603  NISTI07.LIB
ez
Taiget
(x10,000) Base Peak: 120/ 10,000
i 0
o.é PO 138
[
a1 70
‘ ‘ ‘ 11‘2 250
73 s 129 s
noly il 1 NN L el L o ; T T . . : T T :
50 80 70 20 80 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250

1: 260 : Salicylate <2-ethylhesyl> $§ Benzoic acid, Z-hydrony-. 2-ethylheny| ester

(x10,000)
A 0

Base Peak: 120/ 10,000

2—et||hex|| Sallcllato - 92% 4 0 E) 70 e 0 100 110 120 130 140 150 160 170 180 150 250 210 230 250 240 250
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Hit [ Similar] Regi | Name [ Mol Wi[ Formula [ Library
1 3T v lsopropyl Mhymstate 270 CI7H302  NIST21 LB
2 91 [~ Tetrmdecanoate <isopropyt> 38 Tetradecanoi 270 C17H3402 FFNSC1.31b
3 [~ sopro State $$ Tetradecanoic acid. I- 0 C NISTOB.LIE
4 50 [ lsopropyl Myrstate C17H3402  NIST21LIB
5 88 [~ Isopropyi Myistate $3 Tetradecanoic acid. 1- C17H3402  NISTI07LIB
5 85 [~ Tetradecanoic acid, propyl ester $$ 270 C17H3202  NISTI07.LB
7 85 [ Tetrmdecanoic acid. propyl ester S Propyitetr 270 C17H3402  NISTOSLIB
3 85 [~ PROPYL TETRADECANOATE 5§ 270 C17HM402 WILEY223L1
9 88 [~ lsopropy myristate §§ Tetradecancic acid, Tm 270 C17H3402 WILEY229.L1
ol &
Target
W\/\/\/\/\n/ o\r 1 olx10.000) Base Peak: 43/ 10,000
48 ’
1 ‘ 55 w 102 2229
8 a7 1
T 115 143 185 21
] |\“\‘ |‘\| Ll i | brd I 183 I | ‘
o T T T T T T T T T T T T T T T T T
40 50 70 90 100 110 120 130 160 170 180 190 200 210 220 230

3: 270 Isopropyl

f

6 S
Myristate $% Telradecancic acid, T-melhylethyl ester % Myristic acid, isoprapyl ester $$ Bisamel $ Crodamal|.P.M. %5 Cradamol IPM 8 Dielyl Estia $$ EmcabM 5 lsomyst %% |sopropyl tetradecanaate 4§ Kessca IPM §§ Kesscomi $% Promyr

Base Peak: 43/ 10,000

(10,0
T

0

102
0.5+
‘ < ¥ in 2
- 129 9
. 8 97 . ~ 185 T
tetradecanoato de propano-2-ila— 90% ookl I ST P 7 R NP - N N S A S S| NS |
0 50 70 30 50 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230
Hexadecan:
Pentadecanol <n-> $§ Pentadecancl FFNSCT 3lib
90 [~ Telradecanol a-> $§ 1-Tetradscanol 214 CI4H0O  FFNSC13lb
90 [ tTrdecanol 200 C13H280  NIST21.LIB
90 [~ 1-TRIDECANOLSS 200 C13H280  WILEY225.LI
50 [~ 1-PENTADECANOLSS 228 CI5H320  WILEY22.LI
80 [ tPenadecancl 228 CI5H320  NIST21.LIB
9 [~ 1-TETRADECANOLSS 214 CI4H0O  WILEY225.L1
90 [ Tidecanol <n-> ¢ 1-Trdecanol 200 C13H280  FFNSC1.3lb
ClE g
Target
o 1.0(x10.000) _ Base Peak 55/10,000
P N N N N N z =7 B
49 0.5+
g8 m 148,
81 125
| 1L I I
o T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
400 450 50.0 550 60.0 85.0 700 750 850 80.0 95.0 100.0 105.0 110.0 1150 1200 1250 130.0 1350 140.0 1450 1504
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