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Espectrometria de Massas

O Estudo de sistemas pela formacao de ions em fase
gasosa, com ou sem fragmentacao, que sao
caracterizados por suas relacOes massa/carga e
abundancias relativas.

[ Nobel em: 1906 e 1989 (Fisica); 1922 e 2002 (Quimica)
(h) = m/z = relacao massa/carga

= Daltons (Da) = u = unidade de massa
atdmica

= Thomson (Th) = m/z

lon Abundance

H = m/z = Da/z = Th

M/



O Espectro de massas

» As massas sao colocadas num grafico ou em tabela de
acordo com a sua abundancia relativa.
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IsOtopos na Espectrometria de Massas

H ® Zn  Atomic Number, Symbaol  He
I || |sotopic Abundance
: - Most Abundant |sotope frmeres
3 Li * Be Detection Limit Ranges |5 B " C "N *Q 1 F 0 Ne
<0,1-1 ppt
aadianinaa s ] mwwlrwm 110 L'l[."" MLW e uanianians ] rnl!m rrrmtTTIITT rvlmvwwm et e
ri a 1 12 14 16 20
" Na ' Mg . mA WG WP g (YA
0.1=1 ppb
,‘Lm 1=10 pph | . reee R |l |
B A 27 28 1 2

WK ®Ca?8 2Ti 2V 2Cr Mn ®*Fe # Co ® N #Cu ®Zn  Ga 2 Ge ® As ¥ Se * Br “Kr

5 o e I

g
YRb %S WY @Z 4 Nb“Mo®Tc “Ru*“Rh “Pd “Ag “Cd ®|n % Sn  Sb ®Te | * Xe

A O T M I R I

114 15 130 127

5 (Cs ®Ba ¥la "H ®Ta "W ™ Re ®"0s 7 Ir ™ Pt TBAU ® Hg & TI “Pb“Bl “ Pg 5 At * Rn

S I ' Y | O N U I QS| B’

132 138 130

¥ Fr * Ra * Ac

" Ce  Pr @ Nd * Pm® Sm ® Eu ® Gd * Tb ® Dy ¥ Ho ® Er ® Tm ™ Yb 7 Lu

O S "t I I N " S 18

140 141 “

® Th * Pa ® U ® Np  Pu ® Am ® Cm © Bk ™ Cf ® Es ' Fm ' Md '®No Ly

2 X 238




Abundancia isotopica

TABLE 12-4 [sotopic Composition of Some Common Elements

Elemert M- M+1 M+2
hydrogen 'H 100,06

carbon °C 08.00; 5C 1.1%

nitrogen "N 00,60 BN (.45

OXygen %0 00,80 50 0.26
sulfur 29 05.04% g 0.8% 8 4.2
chlorine S0 75.5% TC1 2454
bromine “Br S50.5% 81Br 49,50
iodine =] 100.0%

M+1 =Cx1,1 + Hx0,015 + Nx0,37 + Ox0,04 + Sx0,8 + Six0,51
M+2 = (Cx1,1)4/200 + Ox0,2 + Sx4,4 + Six3,4



Moléculas com heteroatomos

IsOtopos: presentes na sua abundancia usual.

Hidrocarbonetos contém 1,1% de 13C, portanto havera um

pequeno pico M+1.

Se Br esta presente, M+2 é igual a M*.

Se Cl esta presente, M+2 € 1/3 de M*.

Se o0 | esta presente, 0 pico a 127, tem uma base larga.
Se N esta presente, M* sera um numero impar.

Se S esta presente, M+2 sera 4% de M+,



Espectrometria de Massas

d Peso molecular pode ser obtido a partir de uma

amostra muito pequena.
1 Nao envolve a absorcao ou emissao de luz.

d Um feixe de elétrons de elevada energia quebra a

molécula.

d As massas dos fragmentos e a sua abundancia
relativa da-nos a informacao acerca da estrutura

da molécula.



Espectrometria de Massas

U Indica-nos o peso molecular e informacao sobre a
formula molecular bem como, pode servir para confirmar

a estrutura obtida por RMN e |V.

[ Nela a amostra € bombardeada por um feixe de elétrons
com elevada energia que causam a fragmentacao das
moléculas. As massas dos fragmentos sao medidas e

depois faz-se a reconstrucéo da molécula.



Regras Gerais de Fragmentacao

Regra de Stevenson

QA fragmentacdo mais provavel € a que deixa a carga
positiva no fragmento com a E de ionizacao mais baixa. Em
outras palavras: Os processos de fragmentacao levam a
formacao de ions mais estaveis sao preferiveis aos que
levam a ions menos estaveis.

JApesar da fragmentacao ocorrer em condicOes altamente
energeéticas (onde qualquer coisa pode acontecer), podemos
prever tipos de fragmentacbes mais provaveis que Sao
condizentes com a estabilidade de intermediarios quimicos.



Regras Gerais de Fragmentacao

UOE* (n°® e~ impar e massa par) — pode ser fragmentado de 2
formas: segmentacao de uma ligacao para criar um EE* e um (R*) ou
segmentacao de ligacoes para criar outro OE* e uma molécula neutra;

UEE* (n° e~ par e massa impar) — pode ser fragmentado de uma
unica maneira: segmentacao de ligacOes para criar outro EE* e uma
molécula neutra (regra do numero par de elétrons);

a

Eventos iniciais de ionizacao

e~ em orbitais ndo ligantes n >e~ em orbitais m>e~ em orbitais o



Regras Gerais de Fragmentacao

1. A quebra e favorecida nas ligacoes dos atomos de
carbonos ramificados. Segue a ordem de estabilidade
dos carbocations.

Ordem de estabilidade dos carbocéations
CH;" < RCH," < R,CH" < RsC’

2. As ligacoes duplas favorecem a quebra alilica e dao
um ion de carbonio alilico estabilizado por

ressonancia. 0 oo o SN,
k. J : I % ‘
R—C—C=C—R;, ——» R—C—CYC—R —x—> c=c—¢ +
l - \
H H H R
ﬁclc:na/ r—— \u-cleavage
(2" v N
i =) +
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+ . 2 -4 -

R, —C —CH—CH—R, R, —CH-7 CH—CH—R; S
| | N

H H H



Regras Gerais de Fragmentacao

3. Os anéis insaturados podem | ' | ’

sofrer reacdo de Diels-Alder gy (Babinly LR || ¢
Inversa  (segmentacao retro ——
Diels-Alder) .

m/z 66

4. Em compostos aromaticos alquil
substituidos, a quebra ¢é mais
provavel na ligacdo [ ao anel,
dando o ion benzilico, estabilizado
por ressonancia e posterior
formacéao do ion tropilio.




Regras Gerais de Fragmentacao

5. As ligacbes C-C
proximas a um
heteroatomo

frequentemente se
guebram deixando a
carga no fragmento
gue contem 0
heteroatomo, porque
os eletrons n&o-
ligantes fornecem
estabilizacao por
ressonancia

(segmentacao indutiva = 1)
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Regras Gerais de Fragmentacao

6. Compostos carbonilicos tem 8
a tendéncia de quebrar a o RdLR, R R—c=0
ligacéo a-carbonila Mg ET0EV
(segmentacéo a) A R o

7. As molécula neutras mais
frequentemente eliminadas sao:
CO, olefinas, H,O, NH; HS,
mercaptanas, cetenos e alcoois

(eliminaQéO) where Y =  TOe_/ . —RHC—CH, _

8. Compostos carbonilicos que Griv, ’
possuem hidrogénio no carbono c ! !
y geralmente apresentam o jg . JO\; - /1:
rearranjo de McLafferty, como o LT L
principal caminho de K R' =

fragmentacao (rearranjo)



Analise Espectral de Alcanos

v’ M* forte;

v Perda de unidades CH, em série: M-14, M-28, M-42,
etc.

v Ramificagdes diminuem a intensidade de M*;

v A quebra da ligacdo C-C de alcanos de -cadeia
ramificada levar a carbocations secundarios e terciarios:;

v" Cicloalcanos apresentam M* mais intensos que RH;

v E comum uma fragmentacdo por meio da perda de uma
moléecula de eteno (M-28).
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Espectro de massas de RH

» Carbocations mais estaveis serao mais abundantes.

abundance
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Example MS: n-alkanes — r-heptane
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Example MS: branched alkanes - 2,2-dimethylhexane
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Example MS: cycloalkanes — frans-p-menthane
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Analise Espectral de Alcenos

v' Apresentam M* forte;

v" As duplas sao dificeis de se localizar ja que elas migram
Imediatamente;

v’ M-41 (41 = carbocation alila) é um fragmento importante no
espectro de massas de alcenos terminais e forma-se por
meio de uma segmentacao a.

H, e
[ R—C —ﬁ:CHz}

@
R\ + HC-C=CH,

v Nao é possivel diferenciar isbmeros diastereoméricos por
EM.

v Cicloalcenos apresentam um padrdo de fragmentacao
caracteristico que corresponde a reacéo retro Diels- Alder.

W] —[C

observed loss of 28

+-

+



Espectro de Massas de Alcenos

Estabilizac&o por ressonancia dos cations é favorecida.

// allylic position

+ £
H CH & H CH H CH
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Example MS: alkenes —1-pentene
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Example MS: alkenes — cis- 2-pentene
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Example MS: alkenes —1-hexene
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Analise Espectral de Alcinos e Aromaticos

v Apresentam M* forte; muito parecidos aos EM dos alcenos.
v Apresentam M*-1.

v’ M-39 (39 = ion propargila) € um fragmento importante no
espectro de massas de alcinos terminais e forma-se por
meio de uma segmentac&o a. |r—<—o=n|"

v Apresentam M* muito intenso.

v Quando apresenta cadeia lateral maiores, o modo de
fragmentacao preferivel € a quebra da cadeia lateral para
formar inicialmente o cation benzilico e depois o ion tropilio.

v Quando a cadeia lateral do anel contém mais de 3 ou 4

carbonos, pode-se observar ions formados pelo rearranjo
de McLafferty.

@
R* + H,C-C=CH




Espectro de Massas de Aromaticos
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Example MS: alkynes — 2-pentyne
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Andlise Espectral de Alcoois e Fendis

v' Alcoois normalmente nao
apresentam M* devido ao
pProcesso de desidratacao:
termica (eliminacao 1,2) ou por

R H H

T o]

\

fragmentacdo (eliminacao 1,4) M- 18
do ion molecular;
v' A fragmentacdo mais importante [f/}] @ K
S G

para alcoois € a perda de grupos
R por segmentacao aq;

v Fendis apresentam M* intensos, o R
M*-1, perda de CO para produzir { ”“] —{ @EH] —
M-28 e perda de radical formila + }

(HCO') para gerar o pico em M- 3
29; D

m/z 57

-CO

DD



Espectro de massas de ROH

> Alcoois normalmente perdem a uma molécula de
agua (M-18).
» M* pode nao ser observado (visivel).
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Proposta de Fragmentacao para ROH

clivagem «

-OH tOH / > CH;CH,CH,CH, + CH;CH=OH
| e | m/z =45
CH;CH,CH,CH,CHCH; —— CH;CH,CH,CH,CHCH;
2-hexanol m/z = 102/\ \ + .
carbono a| clivagem a CHEHCHCH,CH==0H. ¢ CHy
m/z = 87
H fOH

5y 1>
CthHqQHCHaCHCH — CH;CH,CHCH,CHCH; + H,0

m/z = (102 - 18) = 84
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Example MS: alcohols — /7 -pentanol
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Example MS: alcohols — 2-pentanol
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Andlise Espectral de Eteres

v' Eteres normalmente apresentam M* mas bem fracos.
v" Principal modo de fraamentacéo é a segmentacao a:

H, +
R—C —0O-R

@
R* + H,C—O-R

v  Formacdo de fragmentos carbocations por meio da
segmentacao f (indutiva) e perda do grupo alcoxi:

H o @
R—C—O-R R—CH + <O-R
R R

v Rearranjo de um dos ions fragmentos em vez do proprio
ion molecular. oo, OH
; ;

v’ Eteres aromaticos perdem grupo R para formar grupos

+
CGHSO o’R *e %
@ *R 4 © C=0  + CgHs*




Relative abundance

Espectro de massas de ROR’
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Proposta de Fragmentacao para ROR’

C,H} CH 3

l g -
CHACH,CH  + :Q—CHCH;

“H, ;  CHj
(%Hg Gt e (iHS + | m/z = 51
CH,CH,CH—O—CHCH; —— CH;CH,CH—Q—CHCH; \
e ® : CH; CH,;
éter sec-butilisopropilico m/z = 116 | 2 |7
CH%CHJCH_Q: + _C;HCH_‘,
m/z = 43

(FH;% . CITHS lell,x CI‘-H;I.
CH;CH,~CH--0—CHCH; —SM298M&, Cy_(O_CHCH;, + CHiCH,

- m/z = 87

.CHj; CH, CH.

clivagem a

" I = S }_7_1_ e | .
CH;CH,CH~O—CHCHj » CH;CH,CH=Q—CHCH; + CH,
m/z = 101

o, CH,
C[’Igc‘l‘llc‘»H—g.?_‘__'_CHCH} CIlvagem ¥ .

| + :

m/z = 101
carbono &




Example MS: phenols - phenol
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Analise Espectral de Aldeidos e Cetonas

v" Principal modo de fragmentacéo é a segmentacao a:

Py — R-Cz0 + +H M-1 peak
: + M-15, 29, 43...
R-C=0 + Ry m/z 43, 58, 72, etc.

o "
R)J\R1

'
R” "H "R * H-C=0 m/z 29 Ry is larger than R

v  Formacdo de fragmentos carbocations por meio da
segmentacao f (indutiva):

{R\

v' Rearranjo de McLafferty sdo observados quando existem
v-H:

R_ _H *
TR,

—+ =
O

P

@ -0

. g .
A,

. m/z R* R
R s ;\ M- 41 {
H can be R-subs.

1

Ay

R H
m/z 44 { 019

)

— 1

R;



Analise Espectral de Aldeidos e Cetonas

v Aldeidos e Cetonas aromaticas perdem H (R) e HCO
(RCO’) por segmentacao a, os picos M-1 e M-29
resultantes podem ser mais intensos que do que o pico do
ion molecular:

o] +-
.
o — O
m/z R*
Remember:
O ++ . .
o aromatic ring can
H @ be subs.
o 3,
0 +:
+
o Oy o o
m/z 105 Remem.ber:
\ aromatic ring can

be subs.



Proposta de Fragmentacao de Cetonas

.+ . ) +
l\ e || / m/z = 43
CHj; CH CH CCH —— CH;CH,CH, CCH,

m/z = 86 - 2
\———’ CH;CH:CHQCEO: + CH;j

m/z =71

y H
HJC/ "‘;+ H\ i
rearranjo de (l)l
H°C '\ McLafferty " |
CHﬁ—C CH; > H3C=Cl’[2 + '(I'I:_C_'CH:

sun fog __ QL Ry I CQ
' \,’ y 4 OC T/ L 7 C.\



Example MS: aldehydes (aliphatic) — pentanal

Relative Intensity

Relative Intensity

1009 HE-HU-3536 m/z 44
HT H
80 0 + ( -_— D34
g L&) o
W
60 —
29
40 —|
M-1
85
20— ‘ ‘ J M+ 86
0 IIH]|H"\“"|!Il fhrrrpritthi !'-'thI!LHIJ'- 1 H'I!'='|“"L“"IJ“"I""I""|“"I'"'I""I""I""[”“I""I""I'“'I""\"“I
z5 50 75 100 125 150
m/z
Example MS: ketones (aliphatic) — 2-pentanone
1007 HS=NU=-0EE1 O
)L PN
a0 — 43
+- 4
60 H H
O ¢ ° + |l
" /§
40 — 58
M* 86
207 M-15
0 .”J“hp“”hﬂ unp!h. I .Jw” NHWL“ et
10 20 30 40 S0 &0 70 g0 30 100

Example MS: aldehydes (aromatic) — m-tolualdehyde

100 —
HMS-NU-3431
| o M-1
I 119 | M* 120
80 - \© H
_E:. i
5
5 60— o
§o
=
o 4
Z
S
,% 40 —
o
20—
0— IS D B L L L L e
25 S0 75 100 125 150 175
m/z
Example MS: ketones (aromatic) — propiophenone
100 —
MS-HW-0031
4 Q + -
'
80 — {@bl _ c=0
> m/z 105
2
T 60— /
z
=
] O
= @
5 40
& miz 77
M+ 134
20—
0 k] et ————ee:
z5 50 75 100 125
m/z




Anélise Espectral de Esteres e Acidos

v" Principal modo de fragmentacéo é a segmentacao a:

+o + =

0
+ +
——— R-C=0 + +OR, R)J\O,H ———  R-C=0 + «OH

o)
RAO’R‘

++ +e

]
R)]\O’H

O
R)ko,m

v' Rearranjo de McLafferty sdo observados quando existem

v-H:
[ _H H. * Ho ]+ H -
o ? ., ? 0)9 |
= O'R1] e AR R)LQ RAO .
. &
H H. * o) " o
Bo —t- [2] G — o -
o o) -
m/z 60

+ further loss of
COtom/z 77



Example MS: esters (aliphatic) — ethyl butyrate

Relative Intensity

1007 MS-NuW-0441 0
7/\)?\ /\.)L ©
80 0 ™~ .
1 29 both McLafferty
0 o (take home exercise)
e J\o/\\ m/z 88
40— 43
20
) ‘ ‘ | M+ 116
0 ...:.‘.I.|....|! ‘ frrrrrreHH !...‘.|‘...|....|...‘..‘..! I.‘. ‘|.....‘..‘|I...‘..‘.|.‘..‘....|
10 20 20 40 70 80 a0 100 110 120
m/z

Example MS: carboxylic acids (aliphatic) — pentanoic acid

Relative Intensity

100
MS-HW-3125
4 .+ -+
H
4\0 OH
80— I ]
OH OH
6o m/z 60
40
20—
i M+ 102
0 |,.'||,.|[ - !........|..Hm.w..,.i.!..‘..H.....|....|
10 20 20 40 50 60 70 80 90 100

m/z

Example MS: esters (benzoic) — methyl ortho-toluate

Relative Intensity

100
ME-NW-1579 119
| o) o
e
80 91 C+. N
— 0 o)
2 CH,
2 o
Z 60 m/z 118 M* 150
- -
e
=
% 40—
v
20—
0 ‘......‘...H.l.: J......!!. .......‘,..‘......‘.! !..l.‘.....:i...m...‘.u.!. I..‘..,.,.‘...;...‘..‘...‘ T
75 100 125 150
m/z
Example MS: carboxylic acids (aromatic) — p-toluic acid
100 —
M8=NW=1535 O
H
80 Q M+ 136
] OH
119
60—
] 91
40—
20— ‘
0 ..............I........!.....'...!I.......!.I!l!.:......Ii.::....;:.! !:....P..;.:....... !‘.} |..|
25 50 75 100 125 150
m/z




Analise Espectral de Aminas

v Principal modo de fragmentacdo € a segmentacao a.
Aminas 121as njo ramificadas apresentam M-30 como pico
diagnostico: {

R

v Perda de H e subsequente eliminacdo de HCN é
caracteristico de aminas aromaticas:

+
.
N . . N
|

(of

f*féf

R +

. +.
NH,

S —IE

v Rearranjo de McLafferty nao sao freqguentemente
observados em aminas alifaticas, mas é observado em
sistemas piridinicos com y-H na cadeia lateral




Example MS: amines, 1° — pentylamine
1004
MS=NUW=3728
W@E
80—
30
= 4
=~
L]
T 60
g
=
o
=t
=
o 40—
5]
i
20—
| M+ 87
0 ~prererrebrreerrr e e e e
10 20 30 40 S0 60 70 80 a0 100
m/ z
Example MS: amines, 3° - tripropylamine
100 —
MS=NU=0202
B \/\.N
80— /)
= |
=
o
2 114
L
<
5 -
2
=
o 40
")
i
20—
| M+ 143
) .."......"..,..!:‘......"!....!.‘...l...‘.!:!‘..‘....‘..l....‘......,‘.‘....,‘.‘.,...‘i‘....H.‘..:.1......H.l....‘.......‘...:...H..l...u......u...‘..“...
25 S50 73 100 125 150 175

m/z

Example MS: amines, 2°

Relative Intensity

— dipropylamine

100 —
ME=NW=2502
] \\/
- NE
80 H
@ H
I\rl 72
H
60
40
20
M*101
0 ...:..:,.....H! .||||.|.} b
0 zo 30 40 50 &0 70 80 90 100 110
m/z



Analise Espectral de Amidas e Nitrilas

v" Principal modo de fragmentacéo é a segmentacao a:

H +e

2
R-C -C=N

&
R+ + O=C=NH, [
mfz 44

H- +  R-c=C=
H

v' Rearranjo de McLafferty sdo observados quando existem

v-H:
-+ . H .
o= s | X
H,C*

H
Sy
NH
m/z 41

+.

— -

2

v' Perda de HCN (M-27) também é observado para nitrilas.

v" Nitrilas aromaticas apresentam M+ intenso, perda de HCN
é comum (m/z 76) em oposicao a perda de CN (m/z 77).



Example MS: amides — butyramide

100 —
MS-NW-5048
. 9
C.
50— NH,
é\ h 44 +.
2 o
U B0 -
£ /\NHQ
o A
2z 59
=
o 40
D
(4
20
| M+ 87
0 ..‘e!H‘..,.‘...J‘.!l}......!!‘{ [ !&...,H.hl... b 1...‘....,,‘...|.‘..|
10 20 30 40 S0 60 S0
m/z
Example MS: nitriles — propionitrile
1004
MS-NW-0774
] M-154
80 -
- HC=N
_3\ 4
2
o 80
<
o
Z
g 40
o
20 MH 55
T A E—— .l...l.e.lal.....,.|!l L
10 15 20 25 30 35 40 45 S0 55
m/z

Example MS: amides (aromatic) — benzamide

1007 Hg=NU=0224 0 NH
| &C— 2
20 77
.
o] M+ 121
2
T 60—
g
=
s A
=
2
% 40 —
[/
20 —
0 ...J..l....,::.....,....:J..J.!,I*.L...M!.{....,.'!‘:l....|.:..,...|..“....|....|...
10 20 30 40 S0 &0 70 80 20 100 110 120
m/z
Example MS: nitriles — valeronitrile (pentanenitrile)
1004 MS-IW-2225 H
_ H
20 -
E 43
= H,C?
[5}
[
L 60 mfz 41 N
£ ¢
o - 54
Z
5 40
@
o
20—
] ‘ ‘ M-+ 83
0 ..‘....‘.l....,l‘.‘.....‘.:!.l‘ | !...‘.;!!! T et Tt maa——
S0 75 100 125

m/z




Analise Espectral de Haletos de Alquila

v' RX normalmente apresentam M* razoaveis.

v Compostos contendo Cl e Br sao o0s Unicos que
apresentam o pico de isotopos M+2 intensos. Compostos
contendo F e | nao;

v Para RCIl a razao entre a intensidade de M*/M+2 é de 3:1.
v Para RBr a razao entre a intensidade de M*/M+2 é de 1:1.

v Valores apreciaveis de M+4, M+6, etc.... Sdo devido a
combinacdo de dois ou mais atomos de halogénio na
molécula.



Analise Espectral de Haletos de alquila

v' RX normalmente apresentam M*

v Principal modo de fragmentacdo de RX é a perda de X
levando a formac&o de um carbocation cuja intensidade do
sinal € proporcional a sua estabilidade.

[R—x R+ X

}+.

v’ Perda de HX é a segunda fragmentacdo mais comum :

N o
[R—(I:—Hc;—x] H—F [R—ﬁ:CHg] & H-X
v Segmentagdo a. | R—c::—x]+’ R+ H,C=X

H

v Perda de cadeia lateral (R>8) para haletos de cadeia

longa. R~

Lj%- o




Espectro de massas do RX (X= Cl, Br, |)

100
80
Cl

S 60 |
_cgrs HsC —CH—CH;5
S 8
=) M

40 :
e 78 (C5H, 3

20 / M—+2

| ‘ | | | _80/(C3H;'Cl)
0L | patillle el L T | I T I | T
10 20 30 40 50 60 70 8 90 100 110 120 130 140 150 160

mlz



Proposta de Fragmentagéo para RCI

CH;

' 352, 372
CH;,(",H + ICk + iCE
m/z =43

Tclivagem
heterolitica
CH- CH,

| ik | i
CH;CH-Cl: + CH;CH-Cl:
—e A\ | A
/ m/z =78 m/z = 80
CHq CH'%

- Ligpe—
CH;CH-Cl: + CH,CH-YCi:
k ,‘«’CIZH3 AfCIHx
L[ ]S
CH;CH--CI?’ + CH,CH--CI¥’

2-cloropropano
m/z =178 m/z = 80

clivagem
| homolitica

CH;CHZCl: + CH;CHZCl: + ‘CH:

m/z =63 m/z = 65



Espectro de massas de RBr

100
80
CHg_CHz_CHz—BF

o
§ 60 M
S 0 122 (C3H77)Br)\ M + 2
c 124 (C3H;*'Br)

20

0 l! II " : il I lr I I I [TIT] I l{l : 11 r I I : -
10 20 30 40 50 60 70 &8 90 100 110 120 130 140 150 160

mlz

CH;CH,CH,ZBr: + CH;CH,CH,~'Br: —— CH;CH,CH,~Br: + CH;CH,CH,2'Bp: — CHsCH,CH, + “Br: + ®Br:

1-bromopropano m/z =122 m/z =124 m/z =43



Example MS: nitro — 1-nitropropane

100 —
MS=Nl}=4318
80— : %NOz
b J
= 43
T 60
B3]
=
s
B
=
o 40
[13]
[
20—
NO* 30 +
] | NO,* 46 M+ 89
0 !'|‘| ||,.'I -
10 20 20 40 S0 50 70 80
m/z
Example MS: chlorine - 1-chloropropane
100 —
HS-NLI-0944
80 —
> : §CI
o
§ B0 —
< 43
o -
2
=
T 40—
D
o
@ M+2
20 H,C=ClI
| ‘ ‘ m/z 49, 51 M+ 78\
Y ISP | ) SUNYY Y T U OSSN D
10 15 20 25 30 35 40 45 S0 55 80 65 70 75 80
m/z

Example MS: nitro (aromatic) — p-nitrotoluene

100 —
ME=NU=E217 NO,
9N +

o] M+ 137
= _
=
o
£ = CsHs*
= 5Mg5 2]
© b O
=
=
5 40
5]
i

20—

| m/z 107
0 ‘.........‘..‘l.!!.!.....‘:!‘}1.......‘”H‘.‘....:!.! .....:;.I!!...::.I!I.....,....:.:........:...l..........
25 50 75 100 125
m/z
Example MS: chlorine — p-chlorotoluene
100 4
ME=Nu-0157

20 Cl
- o1
h=4
o
T 50|
g
=
z ] M* 126
+
D 40
[)
i

20 M+2

0 ..............|.::........:!..:.::'!...:,.:........I!H......!:...,.::.III...!:...................!.”;.

25 S0 75 100 125

m/z



Example MS: bromine — 1-bromobutane

100
MS-NW-0163
80—
3 -
‘Q Br
L 80—
ko :g
€ 57
o -
=
5 a0
e}
[
M+2
20—
. M* 136 |
‘ ‘ | H,C=Br |
0 I | 1 || Ll | ' Lol ‘
z25 50 75 100 1235
m/z
Example MS: multiple bromines — 3,4-dibromotoluene
100 4
MS=TW=-3335
. Br M+2
Br Br
80 169,
Br %0 171 M+4
= J
=
2
560 —
£ M* 248\
s 4
=
T 404
5}
o
20—
O—
S0 100 150 200 250
m/z

Example MS: bromine — p-bromotoluene

Relative Intensity

100 —

B0

60—

40 -

20

MS-NW-8353

Br

91
M+2

M+ 170

L bt m I
L L L L L L Y ) L L A L I W B i

23

50

73 100

m/z

125 150 175

Example MS: iodine — iodobenzene

Relative Intensity

100 —

80

60 —

40

HME=HW-093E

20 40

80

77

M+ 204

20 100 120 140 160 120 200

m/ z
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