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Estrutura da matéria

Demócrito (Grego, 400 a.C.)

- O maior expoente da teoria atômica.

- Tudo o que existe é composto por 
elementos indivisíveis chamados 
átomos, do grego, "a", negação e "tomo", 
divisível. O átomo é indivisível. 

- O universo esta composto de Vácuo e 
Átomos.

Dmitri Ivanovitch Mendeleiev (1834-1907)
Prêmio Nobel (1906) 

Livro: O sonho de Mendeleiev (Paul Strathern)
Viagem de trem Kiev-Moscow

Tabela Periódica com os Elétrons e as Órbitas
Linhas 1, 2, 3: Linha 2 têm duas nuvens electrónicas. Linha 3 têm três nuvens 
electrónicas...
Colunas I,II,III... :  Coluna I, Lítio e o Sódio por exemplo, têm 1 elétron na última 
camada electrónica. Coluna II, o Berílio e o Magnésio têm dois elétrons de valência......

Tabela dos elementos



Paul-Émile Lecoq de Boisbaudran
químico frances descobre em 1875 o metal Gálio Ga 
(eka-alumínio) com ponto de fusão igual a 28,76 °C 

A colher que desaparece.  Sam Kean
www.skoob.com.br

AlumAlumíínio: Ponto de fusão = 660 nio: Ponto de fusão = 660 ooCC

GGáálio: Ponto de fusão = 29 lio: Ponto de fusão = 29 ooCC

Tabela periódica de Dmitri Ivanovitch Mendeleiev.
Pergunta: Quando, onde e como se formaram todos os 

elementos da tabela periódica ?

Edwin Powell Hubble (1889-1953)

George Lemaitre com Albert Einstein em 1932
Teoria do Big Bang Big Bang



Karl Jansky em 1930 nos laboratórios da American 
Telephone and Telegraph – AT&T detecta o som do Big 

Bang

OBSERVATORIO DE ARECIBO - PUERTO RICO

NUCLEOSSÍNTESE: Diagrama mostrando um dos 
modos pelos quais o hidrogênio pode ser convertido 

em hélio no sol

NUCLEOSSÍNTESE: Diagrama que exibe a colisão de dois núcleos de 
hélio para formar o berílio.  Por sua vez, o núcleo de berílio colide e se 

funde com outro núcleo de hélio para formar o carbono.

Vácuo – Eletricidade - Eletromagnetismo

Otto von Guericke:

Experiência do 
vácuo (1650)

James Clerk Maxwell: 
Teorias, do 
eletromagnetismo, da 
luz e da cinética dos 
gases (1864)

Michael Faraday: 
Físico – químico (1831) 
Eletroquímica: 
eletrólito, ânodo, 
catodo, eletrodo e íon. 

William Crook (1878): Tubo de raios 
catódicos. Matéria radiante



Experimento de Plucker - Hittorf em 1869:

Tubo de vidro á vácuo, aplicando uma corrente contínua elétrica é
observada um feixe de luz verde fluorescente no ponto X 
denominados raios catódicos. 

Experimento de Plucker - Hittorf em 1869

Experimento de Perrin (1895):

Demonstra que os raios catódicos são compostos por cargas 
negativas.  Os raios catódicos representados pela linha tracejada 
atravessam o anodo furado A.  Os raios catódicos podem ser  
deslocados por meio de um campo magnético de tal forma que 
eles atinjam o eletrodo B onde são coletados e detectados.

J.J. Thompson no seu laboratório em 
Cambridge

Experimento de Joseph John Thomson (1897):

Medida da velocidade dos raios catódicos e da razão massa/carga 
(m/z).  Aplicação de um campo elétrico entre as placas A e B produz 
uma força perpendicular à direção dos raios catódicos. Aplicação de 
um campo magnético M produz outra força perpendicular à direção dos 
raios catódicos mas em sentido contrario ao do campo elétrico.  
Descobre uma partícula menor que o átomo dando o nome de 
partícula corpuscular.

O átomo é divisível

J. J. Thomson (1897) anuncia na Real Academia de Ciência (Inglaterra) 
que o átomo não é uma partícula indivisível. 
Ele chegou a esta conclusão após verificar que a massa da partícula 
corpuscular (elétron) é menor que a massa do elemento mais leve, o 
Hidrogênio. 
Ele descobre os isótopos Ne-20 e Ne-22, mesmo elemento mas massas 
diferentes.

Joseph John ThomsonJoseph John Thomson



Descobrimento dos isótopos Ne-20 e Ne-22 Francis William Aston 
(aluno do J.J. Thomson): Descobre a maioria dos 
isótopos dos elementos químicos.

Partícula corpuscular = elétron

J. J. Thomson compara o átomo com um pudim inglês.
Ernest Rutheford (aluno de J.J. Thomson) compara o átomo 

com um sistema planetário. 

Ernest Rutherford (1911) propõe o modelo atômico.

Espectrógrafo de massas de J.J. Thomson
Primeiro espectrógrafo de massas de Aston.

Porta amostra (B). Campo magnético (M).  Bomba de vácuo 
(G).



Os pais da teoria moderna do átomo. 
Os pais do átomo (divisível).

Joseph John Thomson (1856-1940)

--FFíísico britânicosico britânico
--Experiências com o Tubo de Raios CatExperiências com o Tubo de Raios Catóódicosdicos
--Invento do Espectrômetro de massasInvento do Espectrômetro de massas
--Descobre que o Descobre que o áátomo tomo éé divisdivisíível. vel. 
--Descobre os isDescobre os isóótopos.topos.
--Descobriu o elDescobriu o eléétrontron
--Premio Nobel Premio Nobel 

Ernest Rutherford (1871-1937)
--FFíísico Neozelandêssico Neozelandês
--Desenvolve o modelo planetDesenvolve o modelo planetáário do rio do áátomotomo
--Descobriu o conceito de meiaDescobriu o conceito de meia--vida radioativavida radioativa
--Premio Nobel de QuPremio Nobel de Quíímicamica

Niels Bohr (1885-1962)
-- FFíísico dinamarquêssico dinamarquês
-- Teoria que explica o modelo Teoria que explica o modelo 
atômico proposto por Rutherford em atômico proposto por Rutherford em 
1911, levando em conta a teoria 1911, levando em conta a teoria 
quântica, formulada por Plank, quântica, formulada por Plank, 
Einstein, de Broglie, Schodinger, W. Einstein, de Broglie, Schodinger, W. 
Heisenberg, Pauli.   Heisenberg, Pauli.   

Max Planck (1858-1947)

• Constante de Planck (h) = 6,62606957 × 10-34 m2 kg / s

• h = 4,135 x 10^(-35) eV.s

• Energia de um fóton (quantum) = E

• E = h ν

• onde ν é frequência da radiação 

Dalai Lama: “...é irônico que J.J. Thomson tenha ganho o 
Nobel depois de provar que os elétrons são partículas e anos 
depois seu filho ganhou o mesmo premio depois de provar 
que os elétrons se comportam como ondas”

J. J. Thomson (Nobel 1906)J. J. Thomson (Nobel 1906)
George P. Thomson George P. Thomson 

(Nobel 1937)(Nobel 1937)

A dualidade partícula-onda do elétron :
Dualidade da matéria



Artur Jeffrey Dempster (canadense) trabalha no laboratório 
da Universidade de Chicago (1935).  Construiu o primeiro 
espectrômetro de massas com campo magnético fixo.

Espectrômetro de massas de Dempster

Alfred Otto Carl Nier (Universidade de Minnesota, EUA).
Até os anos quarenta, as medidas da massa dos isótopos eram feitas

medindo-se a distância entre as linhas registradas sobre chapas fotográficas.  
Nier revolucionou essa metodologia ao propor a utilização de um dispositivo 
elétrico, de forma a eliminar erros sistemáticos obtidos.  O detector “Faraday 

Cup”

A

Wiley e McLaren (1955)
desenvolvem o espectrômetro de massas por tempo de vôo 
denominado Time of Flight - TOF.  Analisador de massas 
entre 600 a 10.000 Daltons.

Time of Flight - TOF
Primeiro GC/MS (TOF) 

McLafferty e Gohike



GC/MS e a técnica da monitoração de íons selecionados 
(SIM)

Compilação do primeiro banco de dados dos espectros de 
massas produzidos pela NIST, EPA e NIH Mass spectra 

databasetodos via impacto de elétrons a 70eV 

Diferentes tipos de ionização

Ionização química (CI)

História da espectrometria de massas no Brasil

• Espectrômetro de massas no IPT (1953).  Prof. Ivo 
Jordan no Instituto de Química da USP.

• Espectrômetro de massas MS-2 da Metropolitan Vickers 
no Instituto de Energia Atômica – IEA – SP (1955) hoje 
IPEN. Profs. Eichi Matzui, Koji Kawashita e Claudio 
Rodrigues.

• Espectrômetro de massas na UNICAMP – Química 
orgânica: Concetta Kascheres e Marcos Everlin.

• Espectrômetro de massas no IPEN: Orgânica e 
Inorgânica: George Sarkis, Daniel Lebre, Oscar Vega e 
Olívio Pereira. 

Espectrômetro de massas da 
Metropolitan Vickers (1955)

Instalado juntamente com o reator nuclear no 
Instituto de Energia Atômica - IEA, atual IPEN.



Analisador magnético e eletrostático.
Marca/Modelo: Shrimp
Aplicação: Análise isotópica. Geocronologia

Analisador magnético e eletrostático.
Shrimp MS na Geocronologia – USP
Microssonda Iônica de Alta Resolução
Koji Kawashita e Kay Sato

Shrimp IIe MS na Geocronologia – USP
Microssonda Iônica de Alta Resolução Isótopos

Isótopos Estáveis

Definição
–– São isSão isóótopos que não sofrem decaimento topos que não sofrem decaimento 

radioativo espontaneamenteradioativo espontaneamente

NNúúcleocleo

PartPart íícula Alfacula Alfa

Isótopos Radioativos

Definição
–– São isSão isóótopos que sofrem decaimento radioativo topos que sofrem decaimento radioativo 

espontaneamenteespontaneamente

NNúúcleocleo

PartPart íícula Alfacula Alfa



Métodos de datação por isótopos radioativos.
A primeira coluna contém os nomes dos isótopos (isótopos pais). A segunda 
coluna contém os nomes dos isótopos formados pelo decaimento radioativo 

dos primeiros (isótopos filhos). A terceira coluna dá a meia-vida dos isótopos 
pais, em anos.

O método do carbono-14

• O carbono que existe na Terra, presente no ar, nas rochas e nos seres vivos, tem três 
isótopos. O mais abundante é o carbono-12 (C-12): 99% do carbono na Terra é C-
12. Depois vem o carbono-13, com praticamente 1% de abundância. Não sobra 
quase nada para o outro isótopo, o carbono-14, que é extremamente raro (apenas 
0,001%).

• A atmosfera da Terra é constantemente bombardeada por partículas sub-atômicas 
vindas do exterior, os chamados "raios cósmicos". Boa parte desses raios cósmicos 
são prótons de alta velocidade, vindos do Sol ou de locais mais ermos do universo.

• A reação entre o núcleo de nitrogênio (N-14) e o nêutron forma o isótopo carbono-
14 do seguinte modo:   

14N7 + 1n0 --> 14C6 + 1H1
14C + O2 --> 14CO2

14C6 --> 14N7 + b
A meia-vida do carbono-14 é de 5730 anos.

Idade dos dinossauros

Acredita-se que apareceram há pelo menos 230 milhões de anos, e que, 
durante 135 milhões de anos, foram a espécie dominante na Terra, há
cerca de 65 milhões de anos, quando um evento catastrófico ocasionou 
a extinção em massa de quase todos os dinossauros, com exceção das 
espécies emplumadas.

O processo de medição e algumas aplicações da datação 

por carbono-14

O processo de medição e algumas aplicações da datação 

por carbono-14
Qual é mesmo a idade da Terra?

• Lord Kelvin, um dos maiores sábios do século 19, era um craque 
em termodinâmica, ciência que ele ajudou a criar. Um dia ele 
resolveu usar seus conhecimentos da ciência do calor para calcular 
a idade do planeta Terra. Supôs que a Terra, ao se formar, era 
uma enorme rocha incandescente e calculou quanto tempo levaria 
para que ela esfriasse e se solidificasse, emitindo calor para o
espaço. Foi um cálculo relativamente fácil e ele obteve um valor 
em torno de 100.000 anos.

• Usando datações de urânio-238 e rubídio-87, os cientistas acharam 
tempos da ordem de 4,6 bilhões de anos. Essa deve ser, portanto, a 
idade da Terra.



Logaritmo. John Napier Século XX

• Guerra fria - disputa Americana X Russa.
• Conquista do espaço.
• Quem chega primeiro a Lua?
• Resultados da conquista do espaço.
• Desenvolvimento de novas tecnologias.
• Desenvolvimento de novos espectrômetros de 

massas.
• Descobrimos que a Terra e a Lua são irmãs porque 

as análises da composição geológica são idênticas.

Programa espacial Russo:
Yuri Alekseievich Gagarin, primeiro homem 

no espaço na nave Vostok I

Programa espacial Americano:
Apollo 1961 a 1972

Primeiro homem na Lua: APOLO 11   
20/07/1969

Neil Armstrong, Michel Collins 
e Buzz Aldrin  

A procura de vida em Marte: 
Projeto Viking desenvolvimento do GC/MS

26/10/1971



Rosetta partiu 2 de Março de 2004 da estação 
Kourou na Guiana Francesa (Sul América). Rosetta: a journey to comet Churyumov-

Gerasimenko 

Rosetta: a journey to comet Churyumov-
Gerasimenko 

• Em 12 de novembro de 2014, o veiculo Philae se 
soltou da nave mãe Rosetta,  pousou no cometa, 
usando arpões para ancorar.

Rosina: Rosetta Spectrometer for Ion and 
Neutral Analysis 

O espectrômetro de massas ROSINA detectou água 20% 
deuterada, diferente da TERRA. 

Dr. Ray March, Dr. Todd e o 
espectrômetro de massas “Ion Trap”



O Ion Trap detectou moléculas de água, 
metano e aminoácidos (a serem confirmadas).   Aminoácidos os tijolos da vida

Desenvolvimento do espectrômetro de massas 
- MS

•MS (1960) •MS (2010)

Desenvolvimento da cromatografia a gás - GC

•GC (1960)
•GC (2010)

O que é a cromatografia?

• Cromatografia é um processo físico -
químico de separação, no qual os 
componentes a serem separados distribuem-
se em duas fases: fase estacionária e fase 
móvel.

• Quem inventou?  Mikail Tsweet (russo) em 
1903 por acidente.

Acidente no laboratório de Mikail Tsweet



CG (Cromatografia a Gás)
GC (Gas Chromatography)

• No GC o processo de separação baseia-se numa sequência 
de dois passos.  

• No primeiro passo, os componentes de uma
mistura gasosa são adsorvidos pelo revestimento da 
parede interna de uma coluna (Fase estacionaria), 
geralmente um capilar de sílica fundida de comprimento, 
entre 30 a 100 metros, localizado dentro dem um forno. 

• Logo em seguida, o forno é progressivamente aquecido e 
os componentes são adsorvidos sequencialmente e 
transferidos para um gas inerte chamada de fase móvel, 
geralmente gás Hélio.

Programação de aquecimento da coluna pelo forno do GC

CROMATOGRAFIA Partes de um cromatografo a gás

Esquema do Cromatógrafo a Gás mostrando seus 
principais componentes: 1) Gás de arraste. 

2) Manômetro de gás.  3) Injetor.  4) Coluna 
cromatográfica. 5) Forno do GC. 6) Detector.  

7) Registrador.   

Injetor = Inlet

• Objetivo: Introduze a amostra dentro de um 
fluxo contínuo de gás de arraste. 

• Tipos de injetores: 

On-colunm

Split - Splitless

Injetor do GC – on column



Banana split
Injector “Split – Splitless”

Coluna cromatográfica empacotada

Comprimento: 1 a 3  metrosComprimento: 1 a 3  metros

Diâmetro interno: 1 a 4 mm.Diâmetro interno: 1 a 4 mm.

Tubo: aTubo: açço ou vidro.o ou vidro.

Fase estacionFase estacionáária: ria: 

Carvão ativado, Tenax, Peneira Carvão ativado, Tenax, Peneira 
molecular.molecular.

Coluna cromatográfica capilar

Comprimento: 10 a 100  Comprimento: 10 a 100  
metrosmetros
Diâmetro interno: 0,1 a Diâmetro interno: 0,1 a 
0,75 mm.0,75 mm.
Tubo: vidro.Tubo: vidro.
Fase estacionFase estacionáária: ria: 
DB5, HP5 = 5% siloxana. DB5, HP5 = 5% siloxana. 

Utilidade da coluna cromatográfica

• Separa os compostos químicos do eluente 
de acordo com sua polaridade.

• Regra: 

Coluna polar, separa compostos polares.

Coluna apolar, separa compostos 
apolares.

Forno do Cromatógrafo a gás

Programa da 
temperatura do forno em 
função do tempo.

Isotérmicas.

Rampa de temperatura.

Tempo de eluição: 10 a 
90 minutos



Detectores do GC

• Os detectores são dispositivos que transformam as 
variações na composição do gás de arraste em 
sinais elétricos.

• Tipos de detectores:
Condutividade térmica TCD
Ionização de chama FID
Captura de elétrons  ECD
Fotométrico de chama FPD
Espectrômetro de massas MS

Detector DTC ou TCD

Detector de condutividade térmica (DCT), usado para 
compostos orgânicos, inorgânicos, derivados de petróleo 
etc. 

Os DCT possuem dois ou quatro filamentos de platina (Pt), 
tungstênio (W), níquel (Ni) ou Pt - W, os quais são 
aquecidos por corrente elétrica. 

Conforme o gás passa pelos filamentos há transferência de 
calor e, o tempo da passagem do gás, juntamente com a 
condutividade térmica são registrados, efetuando-se assim, 
a análise. 

Esta análise é feita comparando-se o gás de arraste puro (que 
passa por um conjunto de filamentos) com o gás de arraste 
com a amostra (que passa por outro conjunto de 
filamentos).

TCD Detector DIC ou FID

• Detector de ionização de chama (DIC), 
utilizados apenas para compostos orgânicos 
com baixa sensibilidade para
formaldeído e ácido fórmico, consiste de 

um campo elétrico (200 - 300 v) e uma 
chama onde a amostra é queimada. A 
combustão resulta em radicais livres que 
são ionizados pelo campo elétrico, 
aumentando a corrente nos eletrodos.

FID
Detector DCE ou ECD

• Detector de captura de elétrons (DCE), usado 
principalmente na detecção de pesticidas e drogas. Neste 
detector há uma fonte de radiação beta em corrente 
constante.

• O gás de arraste passa com uma amostra onde há
substituição de um elétron por um íon negativo, o que 
diminui a corrente elétrica. 

• O gás de arraste com a amostra é comparado com o gás de 
arraste puro (corrente de fundo), que quanto maior seu 
valor maior é a sensibilidade do detector. 

• A diminuição do valor da corrente de fundo é sinal de 
impureza, vazamento da fonte, sujeira ou coluna mal 
condicionada. 

• O gás de arraste usado é o N2 livre de H2 e O2, isto é, gás 
N2 ultra puro.



Inventor do ECD: James Lovelock

Lovelock inventou Lovelock inventou 
o ECD para detectar o ECD para detectar 
os compostos CFC os compostos CFC 
que destroem a que destroem a 
camada de ozônio. camada de ozônio. 

Cromatograma: padrão externo e interno 
Y=Intensidade de sinal (mV).  X =Tempo de Retenção (minutos).
Picos azuis = Padrões de compostos de interesse. 
Picos brancos = Compostos desconhecidos

Cromatograma: 
Padrão

GC e MS no espaço

•1960
•2004

GC/MS O Cromatografo a gás e a Espectrometria de 
massas

Casamento perfeito!!!Casamento perfeito!!!



O que é um GC/MS e qual a sua 
importância?

• O GC/MS é um método analítico onde é
acoplada a técnica da Cromatografia a gás e 
a técnica da Espectrometria de massas. 

• Analisador hibrido: GC/MS, LC/MS, GC/TOF.
• Analisador hifenizado: GC-MS , MS-MS, 

GC-TOFMS
• Importância: análise física - química.

Quais eram os problemas de  
acoplamento do GC com a MS?

• GC: Pressão positiva (>P.A.)
• MS: Pressão negativas (Vácuo)
• Fluxo de gás.
• Interfase.

Quem primeiramente desenvolveu  o 
GC/MS?

• Frederick McLafferty
• 1950.
• Cornell University 
• Interfase

GC/MS

GC/MS GC/MS spectrum



GC/MS

Cromatograma: padrão externo e interno 
Y=Intensidade de sinal (mV).  X =Tempo de Retenção (minutos).
Picos azuis = Padrões de compostos de interesse. 
Picos brancos = Compostos desconhecidos

ESPECTRÔMETRO DE MASSA 
QUADRUPOLAR

Fonte de Fonte de ííonsons

AnalisadorAnalisador

ColetorColetor

Partes do Espectrômetro de massas e suas opções 

Espectro de massas:
Y = Intensidade de íons (mV)
X = Razão massa/carga dos íons (m/Z)

Prof. Wolfgang Paul (1913-1993) 

• Orientador de vários alunos de trabalhos científicos: O. 
Osberghaus, H. Ehrenberg, H. Bennewitz, G. Knop e H. 
Steinwedel. 

• W. Paul e H. Steinwedel registram a Patente Alemã 
“Apparatus for separating charged particles of different 
specific charge” em 7 de Junho de 1960.

•• Prof. Paul na Universidade de Bonn 
inventa em 1953 o Filtro de Massas 
Quadrupolar e o Armadilhador de Íons –
“Ion Trap”. 

• Em 1989 conquista o Prêmio Nobel de 
física.



Armadilha de Armadilha de ííons ou ons ou ““ Ion TrapIon Trap ””

• Transformação física de um quadrupolo bidimensional 
denominado Filtro de Massas para um quadrupolo 
tridimensional denominado Armadilha de Íons ou “Ion 
Trap”.

O Filtro de massas quadrupolar

•• No Filtro de massas quadrupolar os No Filtro de massas quadrupolar os ííons entram e viajam ons entram e viajam 
na direna direçção z enquanto oscilam no plano x ão z enquanto oscilam no plano x –– y.  A oscilay.  A oscilaçção ão 
éé controlada pelos potenciais DC (U) e RF (V) aplicados controlada pelos potenciais DC (U) e RF (V) aplicados 
em cada par de varetas.  Somente aqueles em cada par de varetas.  Somente aqueles ííons com ons com 
trajettrajetóórias estrias estááveis sob os valores U e V selecionados veis sob os valores U e V selecionados 
viajarão ao longo do filtro de massas e serão detectados.viajarão ao longo do filtro de massas e serão detectados.

U +  Vcos

U +  Vcos t

t

( )-

x

y
z+

+

_ _

+

+

__

Armadilha de Armadilha de ííons ons -- ““ Ion TrapIon Trap ””

• O “Ion Trap” : Fotografia de um corte ao longo do eixo 
de simetria cilíndrica.  Fotografia dos três eletrodos, 
tampa superior, tampa inferior e anel. Diagrama 
esquemático ideal mostrando as assíntotas e as 
dimensões ro e zo .    

Emile Mathieu (1835 – 1890)

• Em 1860 - 1873 a equação diferencial que descreve o 
movimento de uma membranas vibrantes.

• As soluções e idéias de estabilidade e instabilidade 
são aplicadas na descrição das trajetórias dos íons 
confinados em aparelhos quadrupolares e define 
limites para a estabilidade das trajetórias.

A equação de Mathieu

• A forma canônica ou comumente aceita como equação 
de Mathieu é:

onde u representa os eixos coordenados x,y e z; ξ é um 
parâmetro adimensional igual a Ωt/2 onde Ω é a 
freqüência e t o tempo; e au e qu parâmetros 
adimensionais adicionais conhecidos como parâmetros 
aprisionadores. 

0 =)u 2q2 - a( + 
d

ud
uu2

2
ξξ cos

• Diagrama de estabilidade no espaço (az,qz) as linhas 
iso-βr e iso-βz são mostradas no diagrama.  

Diagrama de estabilidade



Diagrama de estabilidadeDiagrama de estabilidade

•• RepresentaRepresentaçção esquemão esquemáática dos pontos de trabalho no tica dos pontos de trabalho no 
diagrama de estabilidade para vdiagrama de estabilidade para váárias esprias espéécies de cies de ííons ons 
armazenadas simultaneamente.armazenadas simultaneamente.

TrajetTrajetóória do ria do ííonon

•• TrajetTrajetóória de um ria de um ííon aprisionado com m/z = 105on aprisionado com m/z = 105

•• Figura de Lisajou. Figura de Lisajou. 

Cromatógrafo a gás:amostra é vaporizada e separada em seus 
vários componentes.

Espectrômetro:amostra ingressa no MS através da linha de 
transferência, é ionizada, aprisionado pelo campo quadrupolar 
e ejetada axialmente em direção ao multiplicador de elétrons.

Prof. Raymond E. MarchProf. Raymond E. March

• Prof. March na Universidade Trent (Canada), desenvolve o “Quadrupole 
Ion Store – QUISTOR” no ano de 1973.

• Realiza estudos das reações Ion-Molécula e trajetórias de íons no 
QUISTOR juntamente com o Prof. J. Todd da Universidade Kent 
(Inglaterra).  

• Livro: O. Vega, A. Sassine e R.March “A espectrometria de massas 
quadrupolar”

High Performance Liquid Chromatography HPLC 
Cromatografia liquida de Alta Eficiência CLAE HPLC-MS/MS



HPLC-MS/MS
Tandem MSTandem MS

Bomba Mecânica 1,4 Torr

Bomba Turbo 8 x 10  Torr-3

�� Triplo Quadrupolo (QqQ)Triplo Quadrupolo (QqQ)

Q1
Q2

Q3Q0

~ 8mTorr

Bomba Turbo Molecular 10  Torr-5

Gás Secante

Gás Secante

Orifício

Skimmer

Cela de Colisão

CEM

DF

Gás de Colisão

�� Modos de OperaModos de Operaçção:ão:
�� Q1 Scan (MS)Q1 Scan (MS)
�� Product Ion Scan (MS/MS)Product Ion Scan (MS/MS)
�� Precursor Ion Scan (MS/MS)Precursor Ion Scan (MS/MS)
�� Neutral Loss ScanNeutral Loss Scan
�� MRM (Multiple Reaction Monitoring)MRM (Multiple Reaction Monitoring)

Herbicidas por ESIHerbicidas por ESI//MSMS//MSMS
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Tandem MSTandem MS
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Tandem MSTandem MS
Q1

Q2
Q3

~ 8mTorr

Cela de Colisão

CEM

DF

Gás de Colisão
O

HO

N
H

CH2

MRM (m/z) 170 > 88MRM (m/z) 170 > 88

Espectro de Massas MS/MSEspectro de Massas MS/MS

�� MS/MSMS/MS
AMPA [M + |H]AMPA [M + |H]
m/z m/z 112112

�� MSMS

ÍÍ on pai ou on pai ou ííon precursor (MS)on precursor (MS)

ÍÍ on filho ou on filho ou 
ììon produtoon produto
(MS/MS)(MS/MS)

Sensibilidade da TSensibilidade da Téécnica LCcnica LC--MSMS/MS/MS

Analito 
Transição 

(m/z) 

Método 

(ESI) 

LD 

(ng mL -1) 

LQ 

(ng mL -1) 

AMPA 110 > 79 ( – ) 0,15 0,50 

AMPA 112 > 30 ( + ) 1,01 3,38 

MPPA 151 > 133 ( – ) 0,08 0,28 

MPPA 153 > 135 ( + ) 0,003 0,01 

GLIF 168 > 150 ( – ) 0,97 3,22 

GLIF 170 > 88 ( + ) 0,16 0,53 

GLUF 180 > 95 ( – ) 0,06 0,19 

GLUF 182 > 56 ( + ) 0,006 0,02 

 LD = Limite de DetecLD = Limite de Detecçção; LQ = Limite de Quantificaão; LQ = Limite de Quantificaççãoão

Livros publicados

http://www.intechopen.com/books/soybeanhttp://www.intechopen.com/books/soybean--
biochemistrybiochemistry--chemistrychemistry--andand--physiologyphysiology

AGILENT-7890 / 7000B GC-MS/MS System

1.03 m1.03 m

Carrapatos no gado leitero se combate 
com Piretroides (Delatametrina).

O leite produz queijos.

SeSe
V = D V = D 
ee
Q = VQ = V
entãoentão
Q =  DQ =  D



O

N

O

O

Cl

Cl

C22H19CL2NO3

415 u.m.a. 

Cl

Cl

O

O

O

N

C

C

163+

44+

208+
O

Cl

Cl

O

207+

  

+

O

O+

127+

+

C+

O

181+

- CN

H+

91+

+ 77+

- CN

- O

+ H

+

Cipermetrina Cipermetrina -- Modo IE Modo IE 
Poluentes orgânicos persistentes POPs 

em aterro industrial. DDT e BHC.

Hormônios em água (ug/L = ppb) Compostos Orgânicos Voláteis COVs 
biogênicos gerados pela floresta Amazônica e 

na Serra do Mar

Projeto ATTO: Amazonian Tall Tower Observatory
Torre de 300 metros de altura.

Adaptado de Alex Guenther (iLEAPS, 2003)Adaptado de Alex Guenther (iLEAPS, 2003)

-- EspeciaEspeciaçção e Estrutura Quão e Estrutura Quíímica dos Principais COVBs:mica dos Principais COVBs:



�� FormaFormaçção de aerossolão de aerossol
�� ComunicaComunicaçção (ão (Talking Trees) Talking Trees) intraintra--vegetavegetaççãoão
�� ProteProteçção das espão das espéécies cies →→ ataques insetos, mudanataques insetos, mudançça temperaturaa temperatura
�� FormaFormaçção de Não de Núúcleos de Condensacleos de Condensaçção ão →→ NucleaNucleaçção de nuvens.ão de nuvens.
�� Interferência nas mudanInterferência nas mudançças climas climááticasticas
�� EquilEquilííbrio tbrio téérmico da vegetarmico da vegetaççãoão

Cambio climático

Green Ocean Amazon. GOAmazon

-- AnAnáálise de COVBs:lise de COVBs:

DessorDessorçção tão téérmica : rmica : →→ ttéécnica de extracnica de extraçção ão 
de gases. Os vapores liberados são de gases. Os vapores liberados são 
transferidos atravtransferidos atravéés de um dispositivo de s de um dispositivo de 
reorientareorientaçção para o analisador GC/MSão para o analisador GC/MS

FID FID →→ funciona direcionando a fase gasosa para funciona direcionando a fase gasosa para 
fora da coluna a partir da chama de hidrogênio fora da coluna a partir da chama de hidrogênio 
onde ocorre a ionizaonde ocorre a ionizaçção dos compostosão dos compostos

A invenção da natureza 
Alexandre von Humboldt

Andrea Wulf



Anthropogenic VOCs: Urban centers phase 
pollution presents an important health threat

Seca nos Reservatórios de São Paulo

O abastecimento de água está perto de níveis historicamente 
baixos no sudeste do Brasil.

Cantareira 14 de Agosto de 2013

Seca nos Reservatórios de São Paulo

O abastecimento de água está perto de níveis historicamente 
baixos no sudeste do Brasil.

Cantareira 3 de Agosto de 2014

CARACTERIZAÇÃO QUÍMICA DOS 
NEONICOTINÓIDES 



CNP CNP -- CENTRAL NACIONAL DE PROTESTOCENTRAL NACIONAL DE PROTESTO
Estados e cartEstados e cart óórios participantesrios participantesINTRODUINTRODUÇÇÃOÃOCNP CNP -- CENTRAL NACIONAL DE PROTESTOCENTRAL NACIONAL DE PROTESTO
Estados e cartEstados e cart óórios participantesrios participantesIMPORTÂNCIA DA POLINIZAIMPORTÂNCIA DA POLINIZAÇÇÃOÃO

PlantaPlantaçção de laranjas no Brasilão de laranjas no Brasil

CNP CNP -- CENTRAL NACIONAL DE PROTESTOCENTRAL NACIONAL DE PROTESTO
Estados e cartEstados e cart óórios participantesrios participantesINTRODUINTRODUÇÇÃOÃOCNP CNP -- CENTRAL NACIONAL DE PROTESTOCENTRAL NACIONAL DE PROTESTO
Estados e cartEstados e cart óórios participantesrios participantesIMPORTÂNCIA DA POLINIZAIMPORTÂNCIA DA POLINIZAÇÇÃOÃO

Os neonicotinóides são uma 
classe de inseticidas que tem 
como base a molécula da 
nicotina (Fig. 1). Este tipo de 
pesticida tem grande efeito no 
controle de insetos sugadores 
como pulgões e moscas brancas, 
além dos mastigadores como 
grilos e gafanhotos. Figura 1 Figura 1 –– Estrutura molecular da nicotinaEstrutura molecular da nicotina

CNP CNP -- CENTRAL NACIONAL DE PROTESTOCENTRAL NACIONAL DE PROTESTO
Estados e cartEstados e cart óórios participantesrios participantesNEONICOTINNEONICOTINÓÓIDESIDES

--EGA (EGA (Evolved Gas AnalysisEvolved Gas Analysis))

Produz informaProduz informaçções sobre propriedades tões sobre propriedades téérmicas da amostra (compostos rmicas da amostra (compostos 

volvolááteis). A taxa de aquecimento teis). A taxa de aquecimento éé 2020°°C/min. ReaC/min. Reaçções secundões secundáárias devem rias devem 

ser consideradas.ser consideradas.

--PirPiróólise lise flashflash

A amostra A amostra éé degradada em milisegundos e degradada em milisegundos e éé elueluíída para o cromatda para o cromatóógrafo grafo 

a ga gáás. A taxa de aquecimento s. A taxa de aquecimento éé 600600ººC/20ms. Somente reaC/20ms. Somente reaçções primões primáárias.rias.

PirolisadorPirolisador



(A)(A)Termograma do PVC. (a) EliminaTermograma do PVC. (a) Eliminaçção de HCl e (b) decomposião de HCl e (b) decomposiçção da ão da 

cadeia polimcadeia poliméérica.rica.

(B)(B) Pirograma do PVC. (c) Estrutura do polPirograma do PVC. (c) Estrutura do políímeromero Mandala da Felicidade, Sara Belz, 1996Mandala da Felicidade, Sara Belz, 1996

Três pessoas, Marina Saleme, 1999Três pessoas, Marina Saleme, 1999

Configuração de um sistema MS
Analisador – (Q)-Time-of-Flight (TOF)

ToCToC

Isidore Auguste Marie François Xavier ComteMontpellier 
- França (1798 - 1857) foi um filósofo francês,

Em 1835 um conhecido cientista francês (August Em 1835 um conhecido cientista francês (August 
Comte) afirmou que o ser humano jamais poderComte) afirmou que o ser humano jamais poderáá
estudar a composiestudar a composiçção quão quíímica das estrelas, muito mica das estrelas, muito 
menos a do sol, por estar muito distantes, o ser menos a do sol, por estar muito distantes, o ser 
humano nunca chegarhumano nunca chegaráá atatéé lláá..

Joseph von FraunhoferStraubing Alemanha, 1787 –
1826  foi um óptico alemão

Em 1850, Joseph Fraunhofer montou um prisma Em 1850, Joseph Fraunhofer montou um prisma 
na frente de uma lente do telescna frente de uma lente do telescóópio e registro o pio e registro o 
primeiro espectro da estrela Sirius, ele observou primeiro espectro da estrela Sirius, ele observou 
que o espectro tinha umas linhas de absorque o espectro tinha umas linhas de absorçção ão 
bem nbem níítidas.  Ele faleceu sim poder explicar este tidas.  Ele faleceu sim poder explicar este 
fenômeno. fenômeno. 



Fraunhofer – Estrela Sirius - Espectro Espectroscopia

Robert Wilhelm Eberhard von BunsenGöttingen, 
1811- 1899 foi um químico alemão

Em 1859, Gustav Kirchhoff e Robert Bunsen com Em 1859, Gustav Kirchhoff e Robert Bunsen com 
seu novo invento Bico de Bunsen, iniciaram uma seu novo invento Bico de Bunsen, iniciaram uma 
serie de experimentos queimando diferentes serie de experimentos queimando diferentes 
compostos qucompostos quíímicos e registraram os seus micos e registraram os seus 
respectivos espectros. respectivos espectros. 

Gustav Robert Kirchhoff, Königsberg, 1824  
- 1887 foi um físico alemão.

Kirchhoff e Bunsen encontraram um meio de Kirchhoff e Bunsen encontraram um meio de 
determinar a composideterminar a composiçção das estrelas, analisando ão das estrelas, analisando 
seus espectrosseus espectros

Astronomia e a espectroscopia 

• Bunsen relatou que 
Kirchhoff descobriu algo 
fantastico. A linhas do 
espectro de Joseph 
Fraunhofer eram de 
Hidrogênio.

• Conclusão, August 
Comte estava errado, o 
ser humano pode 
identificar toda 
composição química do 
universo.Gustav Kirchhoff e Robert Bunsen Gustav Kirchhoff e Robert Bunsen 

Espectroscopia
Interação radiação matéria

LUZLUZ LENTELENTE DETECTORDETECTORMATERIAMATERIA



Massas Exatas

• A massa do elétron é muito pequena frente 
à massa dos nêutrons e prótons.

• A massa do núcleo do átomo não é
simplesmente a soma das massas dos 
nêutrons e prótons.

• Defeito de massa

Defeito de massa na espectrometria de massas

Dois átomos com massas 2 u.m.a. cada um, formam uma 
molécula com massa 3,5 u.m.a.

2 u.m.a.  +   2 u.m.a. = 3,5 u.m.a.

Falta 0,5 u.m.a.: massa gasta na energia de ligação da molécula 
(Binding Energy _ BA)

Segundo Einstein >>>> E (BA) = m.c2

onde m = 0,5 u.m.a. e c = velocidade da luz = 3x108 m/s

Einstein:  E = m.c2 Defeito de massa

2 + 2 = 3     ????2 + 2 = 3     ????

Defeito de massa: Massa do Hélio

Forças do Universo = forte, fraca, eletromagnética e gravitacional
Força forte = 137 x eletromagnética.

Força forte = 100.000 x fraca.
Força forte = 6x10^39 x gravitacional. 



Massas Exatas

• O carbono (6 prótons e 6 nêutrons) foi 
escolhido como padrão:
massa = 12,0000000…

• O iodo possui 53 prótons e 74 nêutrons.

• Número de massa do iodo = 127

• Massa atômica do iodo = 126,90

Massas Exatas

• Massa do 12C = 12,00000000
• Massa do 14N = 14,00307400
• Massa do 16O = 15,99491463
• m/z do N2

+. = 28,006148
• m/z do CO+. = 27,99491463
• Uma mistura de CO e N2 pode ser analisada 

em um espectrômetro de massas de alta 
resolução.

Breakney e Hipple (1938)
desenvolvem o espectrômetro de massas Cicloidal.  Inicio 
dos espectrômetros de porte menor.

•• Christian Huygens (1629Christian Huygens (1629--1695)1695)•• John Bernoulli (1667John Bernoulli (1667--1748)1748)

A curva ciclA curva cicl óóideide

Desenho de um plano inclinado e uma curva, co-planares, 
onde sob efeito da gravidade dois skatistas descem do ponto inicial A 
até o final B.  Qual deles chegará primeiro no ponto B, ou seja, qual é
o caminho mais rápido de decida?

AA

BB

Braquistócrona = O caminho mais rápido (grego)



Forças no plano inclinado

O caminho mais rO caminho mais ráápido de decida pido de decida éé da curva !!!da curva !!!

O caminho mais rápido de decida é a curva !!!

• Entre as infinitas curvas possíveis de decida de uma bola, 
desde o ponto A até o ponto B e sob efeito da gravidade. 
Qual das curvas será a mais rápida?

• Solução: A curva cicloide.

Desafio de Bernoulli.  Desafio de Bernoulli.  

BraquistBraquistóócrona = O caminho mais rcrona = O caminho mais ráápido (grego)pido (grego)
Galileu Galilei: 
A curva cicloide (1599)

Huygens:  Tautócrona

• Pista de “skate” com formato de uma curva ciclóide, onde 
dois “skatistas” partem simultaneamente de pontos 
diferentes, um do ponto mais elevado A e outro de um 
ponto intermediário B.  Quem dos “skatistas” chega 
primeiro ao ponto C ? 

Huygens:  Tautócrona

TautTaut óócrona = Chegam no mesmo tempo !!!crona = Chegam no mesmo tempo !!!



Livros publicados

http://ovega.sites.uol.com.brhttp://ovega.sites.uol.com.br

Espectrometria de Massas

http://www.vegascience.blogspot.com.br

Congresso de Espectrometria de Massas
10 a 14 de Dezembro de 2016

www.brmass.com.br
Grupo de pesquisadores do laboratório

Espectrometria de massas do IPEN



CafCaféé >>>>>> Cafe>>>>>> Cafeíínana

Obrigado 
!!


