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Resumo
A cromatografia gasosa bidimensional abrangente (GC×GC) é uma técnica que 

permite a separação e identificação de compostos com desempenho superior 

à cromatografia gasosa monodimensional (1D-GC). A GC×GC gera um número 

considerável de dados, os quais precisam de uma potente ferramenta computacional 

para a correta identificação dos compostos. Neste contexto, o uso de softwares 

adequados e altamente especializados se torna o coração da análise. Este trabalho 

objetivou comparar a eficiência de dois diferentes softwares, ChromaTOFTM e 

GCImageTM na identificação de compostos presentes em uma amostra de bio-óleo 

de palha de cana-de-açúcar analisado em um sistema GC×GC/TOFMS. O tratamento 

de dados no ChromaTOFTM foi realizado fornecendo as seguintes condições, largura 

de pico na 1D: 10 s; largura de pico na 2D: 0,2 s; razão sinal/ruído: 3 e intervalo 

de massas: 40-550 u.m.a. Para o tratamento da mesma amostra no GCImageTM, foi 

necessário informar apenas o período de modulação, que foi 10 s. Em ambos os 

softwares empregou-se a biblioteca NIST MS Search versão 2.0. O total de compostos 

tentativamente identificados foi de 324 aplicando o ChromaTOFTM e de 271 aplicando 

o GCImageTM. A diferença de 53 compostos pode ser atribuída principalmente à 

ferramenta de deconvolução espectral presente no software ChromaTOFTM, a qual é 

realizada automaticamente no processamento com este software e, manualmente, 

por opção do operador, no GCImageTM. O ChromaTOFTM identificou um número 

maior de compostos pertencentes as classes de cetonas e açúcares, em grande 

parte, identificados por deconvolução espectral. A partir do estudo comparativo 

pode-se concluir que a identificação de dados obtidos em um GC×GC/TOFMS deve 

ser realizada no software ChromaTOFTM para um resultado mais preciso, entretanto, 

quando o objetivo do trabalho for uma caracterização geral da amostra, pode-se 

empregar o GCImageTM.

Palavras chave: ChromaTOFTM, GCImageTM, tratamento de dados, comparação de 

softwares.
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1. Introdução
A cromatografia em fase gasosa bidimensional 

abrangente (GC×GC) gera uma quantidade considerável 
de dados e necessita de uma ferramenta computacional 
muito poderosa para fazer o processamento desses 
dados, de modo a se obter resultados confiáveis. Com 
esta finalidade existem softwares como o ChromaTOFTM 
(Leco Company), desenvolvido para o processamento 
e tratamento de dados obtidos exclusivamente pelo 
equipamento GC×GC/TOFMS da Leco, e softwares 
ditos “universais”, como GCImageTM (Zoex, Houston, 
TX, USA), aplicado no processamento e tratamento de 
dados originados de equipamentos de diversas marcas. 
Estes dois softwares citados possuem recursos como a 
ferramenta de deconvolução espectral, que auxilia na 
identificação de analitos que coeluíram durante a análise 
cromatográfica, proporcionando maior exatidão na 
identificação de compostos.

A coeluição é bastante observada em análises 
de amostras como o bio-óleo, uma mistura complexa 
com mais de quatrocentos compostos orgânicos 
oxigenados, como aldeídos, cetonas, açúcares, furanos, 
ácidos carboxílicos, fenóis, entre outros. Este óleo 

apresenta potencial para ser empregado como fonte de 

comodites químicos, na geração de energia, na produção 

de compostos químicos e resinas e na manufatura de 

adesivos[1-6].

Assim, a compreensão da composição química 

do bio-óleo possibilita a seleção e manuseio correto 

do mesmo, assim como a condição adequada para sua 

utilização e estocagem[7-16].

Frequentemente as análises, a separação e iden-

tificação de bio-óleos são desenvolvidas através da cro-

matografia gasosa acoplada a espectrometria de massas 

(GC/qMS)[17-27].

Dependendo da biomassa original, o perfil croma-

tográfico do bio-óleo pode mostrar uma complexidade 

ainda mais elevada, sendo indicado o uso da croma-

tografia em fase gasosa bidimensional abrangente, uma 

técnica relativamente nova e amplamente aplicada a 

amostras petroquímicas nos últimos anos[8,28-31].

Existem diversos estudos que utilizam a croma-

tografia gasosa bidimensional abrangente com detector 
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de espectrometria de massas com analisador por 
tempo de voo - Time-of-Flight Mass Spectrometry 
(GC×GC/TOFMS) e analisador quadrupolar (GC×GC/
qMS) para a análise de bio-óleo, relatando resultados 
satisfatórios[32-35].

Moraes[10] e colaboradores identificaram em uma 
amostra de bio-óleo de palha de cana-de-açúcar, ácidos, 
éteres, aldeídos, cetonas e fenóis por GC×GC/TOFMS 
utilizando o software exclusivo ChromaTOFTM. Em 
outro trabalho, Moraes[36] empregou a GC×GC/TOF-
MS e o software ChromaTOFTM na análise qualitativa 
de amostras de bio-óleos de casca de arroz e caroço de 
pêssego, identificando 106 compostos no bio-óleo de 
casca de arroz e 223 compostos no bio-óleo de caroço de 
pêssego. Entre os compostos identificados para as duas 
amostras foram encontrados fenóis, ácidos, cetonas, 
aldeídos e éteres entre outros oxigenados.

Também foi relatada a aplicação da GC×GC/
qMS utilizando o software universal GCImageTM na 
análise qualitativa de bio-óleo de palha de cana-de-
açúcar, identificando tentativamente 331 compostos e 
confirmando 166 destes por índice de retenção. Entre 
estes compostos foram encontradas cetonas, fenóis, 
açúcares, ácidos, aldeídos e éteres[32].

Em outro estudo Schneider[35] relatou a 
identificação de 130 compostos no bio-óleo da serragem, 
aplicando o GCImageTM para o tratamento de dados 
obtidos por GC×GC/qMS. Os compostos identificados 
pertencem majoritariamente às classes de fenóis e 
cetonas, mas foram encontrados também ácidos, ésteres, 
éteres, álcoois e hidrocarbonetos.

A técnica 2D-GC proporciona vantagens em 
relação à 1D-GC, entre elas se destaca um aumento da 
capacidade dos picos, o que gera uma melhor separação 
entre analitos e aumento na detectabilidade, devido ao 
estreitamento das bandas cromatográficas decorrente da 
modulação. Apesar do ganho da técnica, em amostras 
complexas pode-se observar a ocorrência de co-eluições 
tanto na primeira quanto na segunda dimensão. Para 
acompanhar essa evolução, é fundamental a utilização 

de softwares capacitados, que podem resolver problemas 
como a coeluição, além de oferecerem um processamento 
de dados efetivo, possibilitando a extração de todas as 
informações disponíveis das amostras analisadas[28,37-39].

Neste trabalho foram aplicados os softwares 
ChromaTOFTM e GCImageTM para o processamento de 
dados de uma amostra de bio-óleo de palha de cana-de-
açúcar, analisada por um equipamento GC×GC/TOFMS 
- Pegasus/Leco, para comparar o potencial de cada um 
com relação a número de compostos processados e 
identificados e também suas capacidades em relação a 
deconvolução espectral, que resolve coeluições.

2. Experimental

2.1. Amostra
A amostra empregada neste trabalho foi uma 

solução de bio-óleo de palha de cana-de-açúcar, com 
concentração de 1000 mg L-1 em diclorometano (JT Baker 
e Sigma Aldrich). O bio-óleo foi obtido por processo de 
pirólise rápida de biomassa de palha de cana-de-açúcar 
da região de São Paulo (cedido pela empresa Petrobras).

2.2. Análise por GC × GC/TOF-MS
O bio-óleo foi analisado em um GC×GC Agilent 

6890N (Agilent Technologies, Palo Alto, CA, EUA) 
equipado com um detector de espectrometria de massas 
por tempo de voo (TOFMS - Pegasus IV, (LECO, St. 
Joseph, USA) e um amostrador automático Combi PAL 
(CTC Analytics AG, Zwingen, Suíça). O cromatógrafo 
é equipado com um forno secundário e modulador 
térmico de quatro jatos (quad-jet, LECO, St. Joseph, 
MI, EUA). As seguintes colunas foram empregadas na 
primeira e segunda dimensão, respectivamente, uma 
coluna DB-5 (60 m x 0.25 mm d.i. x 0.10 µm de e.f.) e 
uma DB-17 (2.15 m x 0.18 mm d.i. x 0.18 µm de e.f.), 
ambas Agilent Technologies (J&W Scientific, Agilent, 
Folsom, CA, USA). A programação de temperatura foi 
de 60 °C por 1 min e então uma taxa de aquecimento de 
4 °C min-1 até 280 °C onde permaneceu por 15 min. A 
diferença de temperatura entre o primeiro e do segundo 
forno (∆T) foi de 10 °C. O injetor foi operado no modo 
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splitless, a uma temperatura de 280 °C. As temperaturas 
do detector e da interface foram de 280 °C, mantendo 
o fluxo He 99,999% (Linde Gases, Canoas, RS, Brasil) 
em 1 mL min -1. A faixa de varredura de massas foi de 
40 a 550 Daltons. e a velocidade de aquisição de dados 
foi de 100 Hz. O período de modulação (P

M
) utilizado 

foi de 10s.

2.3. Processamento de dados
O processamento dos dados foi realizado nos 

softwares ChromaTOFTM (Leco company) e GCImageTM 
(Zoex, US). Em ambos a identificação dos compostos 
foi executada empregando-se a biblioteca NIST MS 
Search versão 2.0. Foram considerados tentativamente 
identificados aqueles compostos com similaridade entre 
o espectro de massas obtido na análise e o espectro de 
massas da biblioteca superior a 700.

2.3.1. Processamento de dados no software 
ChromaTOFTM

O processamento da amostra no software 
ChromaTOFTM foi realizado conforme a Figura 1. 
Inicialmente selecionou-se a opção process data (a), após 

selecionou-se a amostra a ser processada (b), e então 
selecionou-se o método de processamento previamente 
definido (c).

Os parâmetros de processamento usados no 
ChromaTOFTM, após otimização, foram largura do pico 
na 1D de 10 s, e na 2D de 0,2 s, razão sinal/ruído de 3 e faixa 
de massa de 40 a 550 u.m.a, número de picos detectados 
igual a 1000. A largura da base do pico é o que limita o 
processamento dos dados, quanto menor a área aplicada, 
maior o número de picos processados. A identificação 
dos picos, após processamento é identificada por um 
ponto preto no diagrama de cores.

2.3.2. Processamento de dados por GCImageTM

O processamento de dados no software 
GCImageTM foi realizado seguindo os passos apresentados 
na Figura 2. Primeiro selecionou-se a opção import, 
Figura 2a, selecionou-se a amostra desejada, Figura 2b, 
e na sequência informou-se o período de modulação de 
10 s, Figura 2c.

Após selecionar a amostra, partiu-se para a 
etapa de processamento. As etapas empregadas estão 

Figura 1. Etapas do processamento da amostra no software ChromaTOFTM.
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demonstradas na Figura 3. Primeiramente, selecionou-
se a opção configure, opção settings e, em seguida 
blob detection conforme Figura 3a. Informou-se a área 
mínima de 15, o volume mínimo de 15 e a altura mínima 
do pico igual a 10, Figura 3b. Com estas informações, o 
software realiza o processamento. Ainda, há uma última 
etapa que é a integração dos picos, chamados “blobs” 
(região de pixels dos pontos de dados referentes aos 
analitos) Figura 3c.

2.3.3. Tratamento de dados no software 
ChromaTOFTM

Após a etapa de processamento, o software 
ChromaTOFTM gera uma tabela de picos, Peak Table, 
Figura 4a, onde são mostrados os picos detectados pelo 
software e informações como o tempo de retenção na 
primeira e na segunda dimensão, similaridade entre o 
espectro de massas obtido no processamento da amostra, 
o espectro de massas da biblioteca NIST, área do pico, 
massa molar do composto, entre outras informações. 
Os picos detectados são indicados por pontos pretos 
no diagrama de cores (Figura 4b). Outras informações 

empregadas na identificação dos compostos foram a Hit 
Table, Library Hit e fórmula do composto, Figura 4c, 4d 
e 4e, respectivamente, que informam as possibilidades 
de compostos para o pico selecionado.

2.3.4. Tratamento de dados GCImageTM

Para o tratamento de dados no GCImageTM, 
selecionou-se uma Blob e abriu-se o seu espectro de 
massas, Figuras 5a e 5b. Pesquisou-se na biblioteca 
selecionando a opção Search Library, Figura 5b, e 
comparou-se o espectro do analito com os espectros 
da biblioteca a fim de obter a maior similaridade na 
identificação tentativa dos compostos. Outras ferramen-
tas que auxiliaram nesta identificação foram a fórmula 
estrutural, o peso molecular e a intensidade dos 
fragmentos do espectro de massas, Figura 5c.

Após a identificação tentativa de cada composto, 
o mesmo foi enviado para a Blob Table, Figura 6, que 
consiste em uma tabela que contém informações de cada 
composto como nome, tempos de retenção na primeira e 
segunda dimensão, similaridade, volume do pico, peso e 
fórmula molecular, número da blob, dentre outras.

Figura 2. Etapa de seleção da amostra no software software GCImageTM.
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Figura 3. Etapas do processamento da amostra no software GCImageTM.

Figura 4. Sequência ilustrativa do tratamento de dados no ChromaTOFTM.
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Figura 5. Sequência ilustrativa do tratamento de dados no software GCImageTM.

Figura 6. Figura ilustrativa da tabela de picos (Blob Table) identificadas após tratamento da amostra.
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3. Resultados e Discussão

3.1. Comparação dos dados obtidos no software 
ChromaTOFTM e GCImageTM

Os diagramas de cores gerados após o 

processamento de dados em ambos os softwares, 

ChromaTOFTM e GCImageTM podem ser visualizados, 

respectivamente, na Figura 7a e 7b. Pode-se observar 

uma grande similaridade visual entre os dois 

diagramas. As classes de compostos fenóis, cetonas 

e hidrocarbonetos foram identificadas em ambos os 

softwares, confirmando a eficiência do GCImageTM 

como uma possível opção de softwares de tratamento 

de dados.

Com relação ao número de compostos tentati-

vamente identificados, verificou-se que o ChromaTOFTM 

foi mais eficiente, com 324 compostos, no GCImageTM 

foram 271 compostos. No total, observou-se uma 

diferença de 53 compostos entre os softwares. Este 

resultado pode ser explicado por se tratar de uma 

amostra que foi analisada no GC×GC/TOFMS, sendo 

o ChromaTOFTM o software padrão indicado para 

tal tratamento. Entretanto, o custo associado a este 

programa é alto quando comparado ao GCImageTM, 

sendo importante a busca por softwares alternativos 

com eficiência similar ao padrão.

3.2. Comparação detalhada de acordo com as 
classes químicas de compostos entre os 
softwares

Os compostos foram classificados de acordo com 
as seguintes classes químicas: hidrocarbonetos, fenóis, 
cetonas, aldeídos, álcoois, éteres, ésteres, derivados de 
açúcares e ácidos (Tabela 1). As funções mistas foram 
consideradas, de acordo com o nome oficial do composto: 
Por exemplo, hidróxi benzaldeído, classificado com 
aldeído; hidróxi hexanona, classificada como cetona, 
metóxi furano, classificado com éter.

Resultados semelhantes, com relação a perfil 
cromatográfico, numero de compostos e classes 
químicas, foram relatados em trabalhos que utilizaram 
o GC×GC/TOFMS – Pegasus para analise de bio-
óleo e o software ChromaTOFTM para o tratamento de 
dados[10]. Da mesma forma, são relatados resultados 
similares quando o bio-óleo foi analisado por GC×GC/
qMS e os dados obtidos tratados com o software 
GCImageTM [32,35].

Conforme pode ser observado na Tabela 1, para 
ambos os softwares, os compostos majoritários foram 
cetonas, derivados de açúcares e hidrocarbonetos.

De acordo com a Tabela 1, pode-se observar que 
nas classes de ácidos, álcoois, ésteres e hidrocarbonetos 

Figura 7. Diagrama bidimensionais da amostra analisada no (a) ChromaTOFTM e no (b) GCImageTM.
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a quantidade de compostos identificados entre os dois 
softwares foi muito similar (diferença de 1 composto). 
Já para os aldeídos a diferença foi de 2 compostos 
e para os éteres a diferença foi de 5 compostos. 
Entretanto, para os derivados de açucares, cetonas e 
fenóis houve uma diferença de 36, 16 e 9 compostos, 
respectivamente, com melhores resultados obtidos via 
ChromaTOF.

Na Tabela 2 pode-se verificar as classes de 
compostos identificadas individualmente em cada 
software e também os compostos identificados em ambos 
os softwares. No total 180 compostos foram identificados 
por ambos os softwares, 144 foram identificados apenas 
pelo ChromaTOFTM e 91 compostos identificados apenas 
pelo GCImageTM.

A classe das cetonas foi a que apresentou maior 
semelhança na identificação entre os softwares, 39 
compostos (Tabela 2). Na Figura 8 pode-se observar o 
gráfico de dispersão para as cetonas, comparando-se os 
dados obtidos em ambos os softwares para esta classe, 
onde se pode visualizar a sobreposição da maioria dos 
picos para os compostos identificados apenas pelo 
GCImageTM (15 compostos) e os identificados apenas 
pelo ChromaTOFTM (31 compostos).

Para os hidrocarbonetos, em geral, foram 
identificados compostos lineares e ramificados em sua 
maioria saturados, contendo entre 12 e 30 carbonos em sua 
cadeia, conforme Figura 9. A classe dos hidrocarbonetos 
situa-se em uma região bem característica no gráfico de 
dispersão. Isto é devido à sua relativa baixa polaridade 

Tabela 1. Comparação entre o número de compostos tentativamente identificados por classe química no software ChromaTOFTM e GCImageTM.

Classes Químicas ChromaTOFTM GCImageTM Diferença

Ácidos 29 30 1

Derivados de Açúcares 65 29 36

Álcoois 30 30 0

Aldeídos 15 13 2

Cetonas 70 54 16

Ésteres 29 30 1

Éteres 20 25 5

Fenóis 40 31 9

Hidrocarbonetos 35 36 1

Total 324 271

Tabela 2. Número de compostos identificados segundo as classes químicas, apenas pelo ChromaTOFTM, apenas pelo GCImageTM e por ambos os 
softwares.

Classe química ChromaTOFTM GCImageTM GCImageTM e ChromaTOFTM

Ácidos 10 11 19

Derivados de açúcares 48 12 17

Álcoois 16 16 14

Aldeídos 4 2 11

Cetonas 31 15 39

Ésteres 7 8 22

Éteres 4 9 16

Fenóis 18 9 22

Hidrocarbonetos 11 12 24

Somatório 144 91 180
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Figura 9. Gráfico de dispersão com sobreposição dos compostos da classe dos hidrocarbonetos identificados com GCImageTM e ChromaTOFTM.

Figura 8. Gráfico de dispersão com sobreposição dos compostos da classe das cetonas identificados em GCImageTM e ChromaTOFTM.

e alto peso molecular, que é característico destes 

compostos. Pode-se verificar a sobreposição da maioria 

dos hidrocarbonetos, indicando a identificação de 24 

compostos no total por ambos os softwares. Com o 

GCImageTM foram identificados 12 compostos, e somente 

com o ChromaTOFTM foram identificados 11 compostos.

A Figura 10 mostra o gráfico de dispersão 

para a classe química dos fenóis. Foram identificados 
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fenóis, fenóis substituídos por grupos alquil e metóxi, e 
benzenodióis. A identificação coincidente para os dois 
softwares foi de 22 compostos, e pode ser visualizada 
pela sobreposição dos compostos na Figura 10.

Nesta análise por GC×GC, utilizando este 
jogo de colunas, todos os fenóis localizam-se em 
uma região característica, e pelo gráfico de dispersão 
podemos visualizar os fenóis identificados somente 
pelo GCImageTM (9 compostos) e somente pelo 
ChromaTOFTM (19 compostos). A localização espacial 
dos fenóis foi bastante similar a das cetonas, o que pode 
ser explicado pela similaridade em termos de ponto de 
ebulição e polaridade de suas estruturas moleculares, 
sendo em geral compostos polares e com baixo ou médio 
peso molecular.

3.3. Deconvolução espectral
Neste estudo observou-se para algumas classes 

químicas a ocorrência de co-eluições, sendo necessária 
a aplicação da ferramenta de deconvolução dos dois 
softwares. Para o ChromaTOFTM a deconvolução 
espectral é aplicada automaticamente, quando este 

Figura 10. Gráfico de dispersão com sobreposição dos compostos da classe dos Fenóis identificados em GCImageTM e ChromaTOFTM.

detecta a coeluição tanto na primeira quanto na segunda 

dimensão, já para o GCImageTM a deconvolução é 

realizada manualmente, podendo ser também aplicada 

na primeira e segunda dimensão.

Um exemplo de deconvolução obtida após o 

processamento no ChromaTOFTM pode ser visualizada 

na Figura 11, onde foi possível a identificação de 

dois compostos que co-eluíram na 1D e 2D. Os picos 

identificados como 436 e 437, correspondem aos 

compostos 2-metoxi 4-(1-propenil) fenol e 3-alil-4-

hidroxiacetofenona e foram identificados com base no 

espectro de massas característico de cada composto, Fig. 

12b e 12c, respectivamente. Importante destacar que a 

deconvolução espectral é realizada com base na diferença 

dos fragmentos presentes no espectro de massas, sendo 

sensível a pequenas alterações.

A fim de comparar a deconvolução espectral, 

selecionou-se a mesma região do diagrama de cores no 

software GCImageTM e o resultado pode ser visualizado 

na Figura 12a. O blob selecionado apresentou um 

espectro de massas com pico base 164, semelhante 



Schneider JK et al. Comparação de softwares para GCxGC/MS

46 Scientia Chromatographica 2016; 8(1):35-48

Figura 11. Região selecionada para realizar a deconvolução espectral.

Figura 12. Ampliação da região selecionada para realizar a deconvolução espectral.

ao espectro do fenol identificado pelo ChromaTOFTM 
na mesma região. Após a seleção do blob, aplicou-se 
a deconvolução (manual) gerando dois novos blobs, 
Figura 12b.

Pode-se observar que os dois blobs gerados 
apresentaram espectros de massas iguais entre si e 
também verificou-se que não houve diferença entre 
os espectros gerado e o blob de origem. O emprego 
da deconvolução manual disponível no software 

GCImageTM não foi eficiente para a identificação da 
3-alil-4-hidroxiacetofenona, a qual foi identificada 
quando empregou-se a deconvolução no ChromaTOFTM.

A diferença entre o número de compostos nos 
dois softwares pode ser explicada, principalmente, pela 
forma em que a deconvolução é realizada em cada um 
deles. Para algumas classes químicas a possibilidade de 
ocorrerem co-eluições entre os picos é maior, devido à 
semelhanças como estrutura química e massa molecular, 
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além de propriedades como polaridade. Esta explicação 
pode ser aplicada para as classes químicas das cetonas, 
fenóis e derivados de açúcares, com maior número de 
compostos identificados pelo software ChromaTOFTM.

4. Comentários finais
A amostra de bio-óleo injetada no GC×GC/

TOFMS e processada no software GCImageTM 
não produziu os mesmos resultados produzidos no 
processamento pelo software ChromaTOFTM. Resultados 
semelhantes entre os dois softwares foram obtidos 
para o processamento de compostos das classes de 
ácidos, aldeídos, ésteres e hidrocarbonetos, o que pode 
estar associado à maior separação dos compostos por 
polaridade no espaço bidimensional.

O processamento no ChromaTOFTM, identificou 
um maior número de compostos para as classes de 

cetonas, fenóis e derivados de açúcares, o que pode 

estar relacionado a maior efetividade do sistema de 

deconvolução espectral automático deste software.

A partir deste estudo pode-se concluir que o 

tratamento de dados gerados pelo GC×GC/TOFMS 

da marca Leco fornece resultados mais exatos 

quando executado pelo software da mesma marca, 

ChromaTOFTM. Entretanto, é possível o emprego de um 

software universal como o GCImageTM, que apresenta 

precisão e possibilita o tratamento de dados de amostras 

analisadas por diferentes equipamentos, de diferentes 

marcas.
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