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Resumen: Este trabajo tiene como objetivo mostrar las variables que afectan la sefial de masa de un
espectrometro de masas por tempo de vuelo, conocer sus limitaciones y, posteriormente, poder predecir el
funcionamiento de la espectroscopia de coincidencia ion-ion. El trabajo busca prever numéricamente las
variables de trabajo que afectan mayoritariamente su funcionamiento.

1. INTRODUCCION
Principio de funcionamiento del espectrometro TOF.

Una poblacién de iones moviéndose en una dada
direccion, acelerada por campos eléctricos
constantes, tiene distribuciones de masa, las cuales
tendran una distribucién de velocidad inversamente
proporcional a raiz de la relacion masa-carga (m/z)

[11.

Los iones analizados en este trabajo fueron
producidos o con un cafidn de electrones o con luz
sincrotrén. Una vez producido el ion, la molécula o
atomo libera un electrén. El par electrén-ion es
acelerado en direcciones opuestas con potenciales
positivos para los electrones y negativos para los
iones, respectivamente. El electrén, siendo mas leve,
llega primero al detector de electrones, iniciando la
medida de tiempo. Cuando el ion alcanza o detector,
la medida de tiempo es finalizada y el tiempo que el
ion llevé para recorrer el tubo de vuelo es computado
y la informacién almacenada en una placa de dados.

Wiley e McLaren desarrollaron [2] un espectrometro
con dos regiones de aceleracion. El desarrollo
propuesto consigue focalizar, en tiempo, iones que
fueron formados en puntos diferentes de la region de
ionizacion. Esto fue conseguido por medio
maximizacion de la resolucion, obteniendo una
relacion de campos Optima en las condiciones de
disefo.

A continuaciéon, seran presentadas algunas
ecuaciones desarrolladas por Maciel [3] con la
finalidad didactica, ya que, posteriormente, sera
realizado un analisis de incertidumbre en ellas.

2. ECUACIONES DE TIEMPO DE VUELO EN
EL ESPECTROMETRO

Tiempo de vuelo en la primera regién de aceleracién

(ds):
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Con vy, = v, cos 8 la velocidad en la direccion del eje
del espectrémetro (m/s).
Donde q es la carga en (C);
Vs el potencial eléctrico en la primera region s (V);
m la massa en (kg);
ds la distancia de la primera regién de aceleracion al
punto de ionizacién en (m). Esta distancia, aunque es
fija depende del angulo con que el idn es expulsado

en la explosion Coulombiana. Finalmente S=2ds.

Tiempo de vuelo en la sequnda regién de aceleracién
(ds):
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Donde
V4 el potencial eléctrico en la segunda region s (V);

d es la longitud de la segunda regién de aceleracion

(m)

Tiempo en tubo de Drift (D):
tp = UE con
D
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2qV; 2q
Vp = \/Uéx + E?ds +EV(1
Siendo Vay D el potencial y la distancia del tubo de
Drift respectivamente.

Estimacion del tiempo de vuelo (TOF) en un sistema
tipo Wiley & McLaren

En el sistema de estudio, el espectrometro esta
dividido en 3 secciones de extraccién. El tempo total
serd la suma de los tiempos de las tres regiones:

TOF=t1+t2+t3
3. RESULTADOS

Para analizar el comportamiento de la largura de pico
tedrico del espectrometro se realizd un analisis por
Monte Carlo para cada una de las variables que
conforman el modelo. La tabla 1.1 expone los valores
utilizados para el calculo.

Tabla 1.1. Distribuciones asumidas para cada uno
de los parametros para la ecuacion de tiempo de
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Fig. 1.1. Ancho del pico de masa, calculado por
medio de Monte Carlo.
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vuelo.

Variable Distribucién Variacion

vox (m/s) Normal (0, 200)

Vs (V) Uniforme [199, 201]

ds (m) Uniforme [0,00715,
00735]

S (m) Uniforme [0.01449,
0.01451]

Va (V) Uniforme [189,187]

d (m) Uniforme [0.0152,
0.0148]

D (m) Uniforme [0,1239,
0.1241]

q (C) 1.6021x10-19

m (kg) 2,24x10-26

A partir del calculo de Monte Carlo se obtuvo un
ancho de pico de 4.89 10-9 segundos (4.9 ns). A
seguir, en la Figura 1.1, se observa el
comportamiento del pico tedrico para las condiciones
dadas. Se puede observar la Gaussiana en rojo
ajustada con los parametros calculados.

Como ejemplo, con el objetivo obtener funciones
diferentes de salida. Variando el potencial en la
regién de extraccion Vs 4 V durante la adquisicién
del espectro es posible observar la mudanza de
forma del pico(idem &ngulos de explosion).

Fig. 1.2. Ancho del pico de masa, calculado por
Monte Carlo, variando el potencial Vs +4 V con
relacién al calculo inicial.

4. CONCLUSIONES

Este resultado tiene la relevancia que permite una
primera  aproximacion a las  explosiones
Coulombianas. Este resultado permite indagar la
relacién entre la largura del pico de masa con los
mecanismos de fragmentacion.
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