Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Estudos de fotoionizagao e fragmentacao ionica da molécula de Tiazol

(C3HsNS), induzida por radiagao sincrotron.
Robin D. Januario*'(PG),Juan Z. Davalos®(PQ), Alexsandre F. Lago*'(PQ).

*E-mails: rdjanuario@yahoo.com.br / alexsandre.lago@ufabc.edu.br

"Centro de Ciéncias Naturais e Humanas, Universidade Federal do ABC, Santo André —SP, 09210-170, Brasil.
2Instituto de Quimica Fisica Rocasolano, CSIC,28006 Madrid, Spain.

Palavras Chave: Fotoionizagdo, TOF-MS, fragmentagéao idnica, Radiagdo Sincrotron, moléculas heterociclicas.

Introducao
Compostos heterociclicos estdo presentes na
formacdo de importantes entidades quimicas
complexas, tais como carboidratos, proteinas,

etc. Um subgrupo importante de heterociclicos inclui
compostos que apresentam o anel de Tiazol. A
molécula de Tiazol (C3H;3;NS) se destaca por suas

diversas aplicagdes em quimica, bioquimica,
astrofisica, e na industria [1].
Estudos sobre os mecanismos de excitagcdo

eletrdnica, ionizacdo e dindmica de relaxag&o séao
altamente relevantes para a compreensdo de
efeitos causados pela incidéncia de radiagdo em
sistemas moleculares. Além disso, podemos obter
dados acurados sobre estrutura eletrénica,
propriedades fisicas e quimicas, reatividadee sua
dindmica.

No presente trabalho utilizamos a radiacao
Sincrotron na faixa de energia de 10.8 eV a 21 eV,
cobrindo a regido do ultravioleta de vacuo (UVV),
juntamente com atécnica experimental de
espectrometria de massas por tempo de voo (TOF-
MS), no modo de coincidéncia fotoelétron-fotoion
(PEPICO) [2,3], com o objetivo de estudar a
dindmica de fotoionizagéo e fragmentagao ibnica da
molécula C3H3;NS em fase gasosa.

Resultados e Discussao

O estudo experimental foirealizado na linha de luz
TGM do Laboratério Nacional de Luz Sincrotron
(LNLS) em Campinas, SP. Resultados inéditos

serao apresentados.
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Figura 1.Espectros de massas (PEPICO),
diferentes energias (entre 10.8 eV e 21 eV).
Progresséo da fragmentagdo molecular.

em

Algumas das principais reagbes de fotoionizagaoe
dissociagao observadas, e as espécies envolvidas
séo apresentadas a seguir:
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1- C3H3NS + hv — C3H3NS+ +e
2- C3H3NS + hv — C2H28+ + HCN + e

3- C3H3NS + hv — CH,N + CZHS+ +e

Os resultados mostram que o ion molecular
(C3H3sNS™) m/z =85 é bastante estavel na faixa do
UVV. Isto se deve a sua estrutura ciclica.
Entretanto, com o aumento gradual da energia do
foton, elétrons mais ligantes podem ser excitados ou
ejetados, resultando em rotas de dissociagdo. O ion
molecular tende a diminuir sua intensidade relativa,
e ha a produgdo de novos ions de baixa relagéo
massal/carga, que por sua vez aumentam suas
intensidades com a elevagao da energia dos fotons.
Os fragmentos idnicosmais intensosobservadosnos
espectros de massas; sao os compostos de m/z= 58
(CoH,S™) e m/z=57 (C,HS"), descritos nas reagdes
acima.Reagdes mais complexas, inclusive
envolvendo  recombinagbes, também  foram
observadas e serao discutidas.

Conclusoes

O uso da luz Sincrotron na regiao da faixa do UVV
possibilita a excitacdo e ionizacdo de elétrons em
orbitais tanto de valéncia, quanto de camadas
internas abrindo perspectiva para o estudo da
estrutura eletronica, energética e mecanismos de
fragmentacdo ibnica da molécula. Até o presente
momento, dentro do nosso conhecimento, nenhum
estudo similar foi reportado para esta molécula na
literatura nesta faixa de energia. A analise dos
novosdados que estdo em andamento, (espectros
de camada profundas (raio-x) e coincidéncias
multiplas), servirdo para um melhor conhecimento
dos parametros fisico-quimicos, espectroscépicos e
espectrométricos para esta importante molécula.
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