
Fundamento Básico da Espectrometria de massas 

 

  



Diagrama esquemático de um espectrômetro de massas 

 

Espectro de massas do tolueno 

 

 

  



Figura esquemática de um analisador de massas por 

quadrupolo 

 

 

 

  



Exemplo de um espectrômetro de massas equipado com 

analisador de massas por quadrupolo acoplado a cromatógrafo 

a gás. 

 

 

 

 

  



Figura esquemática de um espectrômetro de massas 

equipado com triplo quadrupolo 

 

Exemplo de um espectrômetro de massas equipado com 

analisador de massas triplo quadrupolo acoplado a 

cromatógrafo líquido 

 

 

  



Esquema de espectrômetro de massas de alta resolução 

com dupla refocagem 

 

 

  



Exemplo de um espectrômetro de massas de alta resolução por 

tempo de voo (time of fly - TOF) equipado com analisador de 

massas triplo quadrupolo. 

 

  



Figura esquemática de um detector de íons 

 

 

  



O espectro de massas 
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O espectro de massas 
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Definição: O espectro de massas é um gráfico contendo as 

massas dos fragmentos positivamente carregados nas 

suas concentrações relativas. 

Íon Molecular (M+): é o sinal de maior massa  fornece o PM do 

composto. 

Pico Base (PB): é o sinal mais intenso do espectro  corresponde 

ao fragmento positivo mais estável. 

Cada sinal: corresponde a um fragmento positivo. 

Diferença de massas entre picos: representa fragmentos 

eliminados. 

M+1 e M+2: representam a composição isotópica dos elementos. 

Auxiliam na determinação da fórmula 

molecular. 

Padronização do espectro: PB é colocado a 100% 

Padronização do íon Molecular: O íon molecular e elevado a 

100% e o M+1 e M+2 com percentual relativo a ele 

  



Determinação da fórmula molecular: 

-Através do uso de espectrômetros de Alta Resolução:  

Esses aparelhos fornecem a massa de íons com massa molecular 

com 4 casas decimais: 

Ex.: CO, N2, CH2N, C2H4 

CO:  12C = 12,0000

         16O = 15,9949

                   27,9949

N2 =  14N = 14,0031

                     14,0031

                     28,0062

C2H4:  12C2 = 24,0000

              1H4 =  4,0312

                        28,0312
 

 

-Através do uso de espectrômetros de Baixa Resolução: 

-Os espectrômetros de baixa resolução fornecem massas 

unitárias apenas. 

-A determinação das fórmulas moleculares são feitas com o 

auxílio das intensidade dos sinais dos isótopos: (ver Tabela 1B) 

-Cálculo do percentual de (M+1) e (M+2): 

%(M+1) = 1,1(C) + 0,36 (N)

%(M+2) = [1,1 (C)]2 + 0,20 (O)

200
 

  



Exercícios 1: Determinar a fórmula molecular a partir das 

porcentagens de M+1 e M+2: 

  m/z               %

150 (M+)     100

151 (M+1)     10,2

152 (M+2)       0,88

m/z                %

185 (M+)     100

186 (M+1)     11,55

187 (M+2)       1,00

m/z                 %

136 (M+)      100

137 (M+1)       7,4

138 (M+2)       0,66

m/z                  %

144 (M+)       100

145 (M+1)        7,85

146 (M+2)        0,45

m/z                  %

146 (M+)       100

147 (M+1)        7,15

148 (M+2)        0,80  

Regra do Nitrogênio:  

-Se o PM for PAR a fórmula terá nº PAR de Ns ou não tem Nitrog. 

-Se o PM for IMPAR a fórmula terá nº IMPAR de Nitrogênios. 

 

Exercício 2: Determinar o número de insaturações (ou 

deficiência de Hidrogênios) das fórmulas encontradas acima. 

  



Cálculo do número de insaturações ou de deficiência de 

Hidrogênios 

 O número de insaturações pode ser proveniente de 

estruturas cíclicas ou de ligações múltiplas. Assim o índice de 

insaturações é a soma do número de ANEIS, LIGAÇÕES DUPLAS E 

TRIPLAS 

Nº I = Nº C - Nº Hs  -  Nº Hal  +  Nº  Ntriv. +  Nº Ptriv.  +  1
                           2              2                  2                 2

 

O que conta como insaturações:  

-2H

-2H

O
-2H

 

 

Exemplos de estruturas que contam como Nº de Insaturações: 

 

1 Insaturação:
Ciclo

O

ou ou

2 Insaturações: C N

O
, , , , , ,

3 Insaturações:
X

X = C, O, N, S Qualquer combinação dos
anteriores

4 Insaturações:

N

Qualquer combinação dos
anteriores

 

 


