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Quais informações esta 
técnica me fornece?

u Determinar a massa molecular

u Fórmula molecular

u Características estruturais



No passado...

A massa molecular era determinada

u por densidade vapor
u Ponto de fusão

Fórmula molecular

u Análise elementar

Técnicas lentas e precisavam de grandes quantidades 



HOJE???!!

u CG-EM
u HPLC-MS
u Fontes de ionização :
u ionizac ̧ão por ele ́trons (electron ionization - EI) 

(amostras gasosas)
u ionizac ̧ão por eletrospray (electrospray ionization -

ESI) (líquidas)
u fontes de ionizac ̧ão
dessorc ̧ão/ionizac ̧ão a laser assistida por matriz – matrix
assisted laser desorption/ionization - MALDI (sólidos)

u MALDI-TOFF



Te ́cnica de EI 

u mole ́culas voláteis e termoestáveis 

u a alta energia proveniente dos ele ́trons (70 eV) 
pode causar excessiva dissociac ̧ão iônica

u íon molecular pode não ser observado 

u Dificultando processo de elucidac ̧ão estrutural 



Técnica deionizac ̧ão qui ́mica 
(chemical ionization – CI 

u gás reagente na câmara de ionizac ̧ão 

u as mole ́culas de metano, geram espe ́cies 
protonadas e transferem seus pro ́tons o analito. 

u te ́cnica de ionizac ̧ão 

u Facilita para ver o íon molecular da amostra



Espectrometria de Massa





Glossário
u Íon Molecular – obtido a partir da perde de um é a partir 

da molécula (M+)

u Pico Base – Pico mais intenso do espectro (100% 
intensidade)

u Cation radical – espécies carregadas positivamente e 
com número ímpar de elétrons 

u Íons Fragmentos - cátions ( cátions radicais) obtidos da 
decomposição do íon molecular. Geralmente são 
carbocátions estáveis. 

u m/z – razão massa carga



Ionização – Formação de 
cátion-radical 
Ion Molecular (M+)





Metanol



Espectrômetros de massas 
de baixo resolução

u Massa molecular nominal dos fragmentos

(massa mais próxima de um número inteiro)

Massas de alta resolução pode determinar a massa 
molecular exata de um fragmento com precisão de 
até 0,0001 uma.



Octano, M+ = 114
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Isooctano, Não apresenta íon 
molecular 
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Decano



2-Metilpentano



Espectro de massas de isômeros



Isótopos
u Moléculas contendo diferentes isótopos podem 

ser identificados e distinguidos.

u No caso de Bromo ou Cloro (79Br : 81Br, intensidade 
1:1 e 35Cl : 37Cl, intensidade 3:1). Assim serão 
observados os picos "M” e "M+2”. 

u A intensidade estará associada à abundância 
natural destes isótopos.

u Picos de "M+1" pode ser visto devido a presença 
de 13C na amostra. 





1-bromopropano



1-Bromopropano



2-Cloropropano



(3-Cloropropil)benzeno

CH2 CH2CH2Cl

base peak m/e 91 (m-63)



Isótopos na 
espectrometria de massas

u Abundância natural dos isótopos pode auxiliar na 
identificação da amostra



Cloroacetona
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1-Butanol
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1o Alcool: Perda de 
molécula de H2O



3-Metil-1-penten-3-ol
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Rearranjo de McLafferty
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Transferência de H de um carbono situado a 3 carbonos 
da carbonila e elimina um alceno neutro



Rearranjo de McLafferty em 
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Benzamida
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Ácido Decanóico



p-Cloroacetofenona



Octanoato de metila



Vida real






