Espectrometria de Masa en Quimica Organica. Teoria 'y Aplicaciones.

PROGRAMA

FUNDAMENTOS. Introduccion. El espectrometro de masa: Sistemas de introduccion de muestras,
fuente de ionizacion, analizador, Optica idnica, bombas de vacio y detectores. Tipos de iones. Tipos
de fragmentaciones. Teoria del cuasi-equilibrio.

METODOS DE IONIZACION. Métodos con volatilizacion previa: lonizacion por electrones
(El), lonizacion quimica (CI). Métodos de desorcion. Fundamentos de la desorcion de particulas
cargadas. Sistemas de matriz sélida y matriz liquida. Espectrometria de masa de iones secundarios.
Desorcion por Laser. Desorcion por Laser asistida por matriz (MALDI). Métodos de ionizacion a
presion atmosférica: Electrospray (ESI), lonizacion Quimica a presion atmosférica (APCI),
Fotoionizacion a presion atmosférica (APPI). Desorcion por electrospray (DESI) y técnicas
relacionadas. Analisis directo en tiempo real (DART). lonizacion atomica por plasma con
acoplamiento inductivo (ICP)

ANALIZADORES. Caracteristicas de un analizador: Resolucién, Sensibilidad, Precision, Rango
de masas. Barridos. Descripciones y fundamentos tedricos de los analizadores: Cuadrupolo (Q),
Trampas ionicas (QIT, LIT), Orbitrap, Resonancia ionica ciclotronica con transformada de Fourier
(FTICR), Sectores magnético-eléctrico (BE), Tiempo de vuelo (TOF). Ventajas, desventajas y usos
de cada tipo de analizador.

ESPECTROMETRIA DE MASA TANDEM. Fundamentos de la Espectrometria de Masa en
Tandem. Tandem en el espacio y t&ndem en el tiempo, MSn. Instrumentacion: Triple cuadrupolo
(QgQ): barridos de iones precursores, productos y pérdidas neutras, monitoreo selectivo de
reacciones. Tandem en intrumentos de doble enfoque magnético - eléctrico. Instrumentos hibridos:
Cuadrupolo- Tiempo de vuelo. Cuadrupolo-Trampa de iones lineal, Cuadrupolo/Trampa de iones-
Orbitrap. Alcances y limitaciones de cada uno de ellos.

FRAGMENTACIONES. Métodos de fragmentacion. Disociaciones inducidas por colisién (CID)
de baja y alta energia. Disociaciones inducidas por colisién dentro de la fuente de ionizacion.
Disociacion multifotonica infrarroja (IRMPD). Mecanismos de fragmentacion segun la energia del
ion precursor.

APLICACIONES. Acoplamiento de la cromatografia gaseosa y liquida a la espectrometria de
masa. Monitoreo selectivo de iones y reacciones. Supresion e incremento iénico. Movilidad idnica.
Cuantificacion por espectrometria de masa. Andlisis elemental. Uso de abundancias isotopicas.
Aplicaciones en Quimica Medicinal y en la medicina clinica. Aplicaciones a la determinacion de

contaminantes, impurezas, toxinas. Aplicaciones a la elucidacion estructural de productos naturales.



Aplicaciones en Metaboldmica. Aplicaciones al estudio del mecanismo de reacciones organicas.

Iméagenes por espectrometria de masa.
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