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Tabela 1. Peso molecular, massa do monitoramento seletivo de íons (SIM) e polaridade da aquisição SIM para 22 

aminoácidos. A massa SIM é [M+H]+ para aquisição do modo positivo e [M-H]–para aquisição do modo negativo.
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Figura 1. Otimização do teor de sais do tampão na HILIC, mostrando a melhora do formato do pico e da retenção para os dez aminoácidos selecionados na 

concentração ideal de 20 mM. Foi usado o tampão formiato de amônio (de 5, 10 e 20 mM) com pH de 3 na fase móvel. A mistura padrão de 250 μM foi injetada 

como o volume de injeção de 1 μL para a concentração de 5 e 10 mM e de 0,5 μL para a concentração de 20 mM à taxa de fluxo de 0,9 mL/min na fase móvel.
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Figura 2. Cromatogramas da verificação SIM dos 22 aminoácidos-padrão a uma concentração de 100 µM. Os aminoácidos com os mesmos valores m/z 

(Leu/Ile/ Hyp, Nva/Val, and Gln/Lys) são detectados nos mesmos canais SIM (m/z 132,1, 118,1 e 147,1).
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Figura 3. Exemplos das curvas de calibração de seis aminoácidos selecionados (Phe, Leu, Gly, Glu, His, and Lys). As curvas de calibração foram obtidas com 

base na área média do pico de cada verificação SIM (n=3). Phe, Leu, Gly, and Glu possuem ajustes lineares já His e Lys possuem ajustes quadráticos.
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Figura 4. Exemplo de cromatogramas do SIM dos aminoácidos no vinho, registrado em m/z 132,1. O cromatograma da amostra de vinho (5 vezes diluído)

(inferior) foi sobreposto com a quele dos aminoácidos correspondentes na solução pa drão de 100 µM (superior). Três aminoácidos (Leu, Ile, e Hyp) com o mesmo

valor m/z puderam ser separados e as suas identidades foram atribuídas com base nos seus tempos de retenção.
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Figura 5. Quantidade dos 17 aminoácidos no vinho. O teor dos aminoácidos (mg/L) foi quantificado com 

calibração externa. Vinhos brancos diluídos 5 e 8 vezes com N HCl 0,1 foram injetados três vezes cada, com 

volume de injeção de 0,5 µL e estão apresentadas as concentrações médias dos aminoácidos.

Tabela 6. Resultados da quantificação dos 17 aminoácidos no vinho branco. A unidade de quantidade é mg/L e os desvios padrões para as injeções das 

três réplicas são mostrados em parênteses.
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Figura 6. curvas da calibração (a) interna e (b) externa da prolina.
Sete níveis de calibração (1, 10, 25, 50, 100, 250, e 500 µM) foram usados 
nas duas calibrações. Para a calibração interna, uma concentração de 
prolina-2,5,5-d3 de 50 µM foi adicionada a cada um dos sete padrões de 
calibração. Na curva da calibração interna, o eixo Y representa o % ISTD 
calculado pelo percentual da razão da área do analito (isto é, a prolina) e o 
padrão interno (isto é, a prolina-2,5,5-d3). O eixo X representa a 
concentração da prolina. O eixo Y na calibração externa representa a área do 
pico.

Tabela 7. Resultados da quantificação de prolina no vinho branco. A unidade 

de quantidade é mg/L e os desvios padrões para as injeções das três réplicas 

são mostrados em parênteses.
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