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Introducao

O conhecimento dos mecanismos de
interagcdo de fotons e elétrons com &tomos e
moléculas tem sido de fundamental importancia
para varias areas do conhecimento humano, tais
como quimica, fisica, biologia, astrofisica, e
medicina, dentre outros, e tém levado a avangos
cientificos e tecnoldgicos sem precedentes.

O estudo da fragmentacao ibnica, realizado
por meio do uso de técnicas modernas de
espectrometria de massa por tempo de vbo e
métodos de coincidéncia elétron-ion, revela as
possiveis rotas de dissocia¢gdo molecular bem como
possibilita a identificacdo e caracterizacdo dos
fragmentos ibnicos e radicais gerados no processo
dissociativo, além de proporcionar informacdes
importantes sobre a dindmica e energética de tais
processos.

Neste trabalho sé@o apresentados resultados
recentes do estudo da excitacdo eletrbnica,
fotoionizagéo e dissociagdo idnica em fase gasosa,
para a molécula de 2-Imidazolidinona (C3HgN,O).

Para tais estudos, utlizamos a técnica
experimental de espectrometria de massas por
tempo de v6o, no modo de coincidéncia fotoelétron-
fotoion (PEPICO) e radiagéo sincrotron na faixa de
energia cobrindo as regides do ultravioleta de vacuo
(VUV) e raios-x moles.

Resultados e Discussao

A excitagdo eletronica e fotodissociagédo deste
composto, a nivel de camada de valencia interna e
externa, foi realizada na linha TGM do Laboratério
Nacional de Luz Sincrotron (LNLS), localizado em
Campinas, SP. Radiagdo sincrotron, foi utilizada
para excitar e ionizar as moléculas de 2-
Imidazolidinona na faixa de energia de 11,2 — 250
ev.

Empregou-se um espectrdometro de massa por
tempo de vbo (TOF-MS). Este espectrometro foi
construido usando as condicbes de focalizagcao
espacial descritas por Wiley e Mclaren [1]. Este
utiliza os fotoelétrons gerados no processo de
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fotoionizagdo como sinal de inicializacdo e os ions
resultantes como sinal de término para obtencéo
dos espectros de correlacdo elétron-ion (espectros
de massa).

Foram obtidos tanto espectros de massa
convencionais quanto de coincidéncia elétron—ion-
ion (PEPICO e PEPIPICO). Esta Ultima técnica
possibilita inclusive a caracterizagdo de fragmentos
dupla e triplamente carregados, em geral de
natureza instavel.
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Figura 1. Diagrama de dissociacdo, e rendimentos
ibnicos parciais dos fragmentos formados.

Conclusodes

Observa-se que o ion molecular (C3H6N20+)
aparece no espectro com sua intensidade relativa
muito alta em baixa energia (aproximadamente
12eV), comparado aos outros fragmentos idnicos, e
a medida que a energia dos fétons é aumentada,
percebemos um decréscimo em sua intensidade
relativa do ion molecular, com um conseqiente
aumento relativo das contribuicbes dos outros
fragmentos idnicos.

Quanto maior é a energia incidida, entretanto,
observa-se um maior grau de fragmentacao,
passando o espectro a ser dominado por ions de
baixa relacdo massa/carga. Isto porque a
probabilidade de interagbes entre diferentes orbitais
e niveis de energia aumenta significativamente.

Além do ion molecular, o fragmento ibnico mais
importante em baixa energia € o CH,O (formado a
partir da quebra sucessiva de ligacdes de duas
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aminas) que foi inversamente proporcional a
intensidade do fon molecular,

Os fragmentos ibnicos formados e suas
abundancias relativas foram determinadas a partir
da analise dos picos nos espectros de coincidéncia
elétron-ion.

O uso da luz sincrotron e o correspondente
poder de excitar moléculas tanto em nivel de
valéncia quanto de camadas internas abre
interessante perspectiva para o estudo da estrutura
eletrbnica, energética e mecanismos de
fragmentacao ibnica de moléculas.

Agradecimentos

UFABC, CNPq, FAPESP e LNLS

1- Wiley, W. C.; McLaren, I. H.; Rev. Sci. Instrum. 1955, 26, 1150.

2- Lago, A.F.; Coutinho, L.H.; Marinho, R.R.T.; Naves de Brito, A.;
de Souza, G.G.B., Chem. Phys. 2004, 307, 9.

3 - Pilling, S.; Lago, A.F.; Coutinho L. H.; Castilho, R.B.; de Souza,
G.G.B.; Naves de Brito, A. Rapid Comm. Mass Spectr, 2007, 21, 3646.

25% Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica - SBQ



