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Técnica de caracterización
Caracterizar: Determinación sistemática de las propiedades físicas, 
químicas y estructurales que permiten identificar y confirmar la 
naturaleza de un compuesto de interés.

Constitución Conectividad

Configuración Conformación
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Cantidad y tipos de átomos presentes 
en una molécula O

O

OH O

OHOH

O

O

OHH

Diversas maneras de unir los átomos

Surge como la modificación de la 
disposición de átomos en el espacio que 
requiere ruptura y formación de enlaces

Surge como la modificación de la 
disposición de átomos en el espacio por el 

giro de enlaces sencillos
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Antes:

• Análisis elemental
• Punto de fusión/ebullición

Ahora:

• Análisis elemental
• Punto de fusión/ebullición
• Espectro de IR
• Espectros de RMN-1H , RMN-13C
• Espectros UV-Vis
• Espectros de masas
• Difracción de rayos X

• Primer análisis elemental en México (1852)
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Perezona

Primer metabolito 
aislado en América en 

estado cristalino

Acuortia mexicana
Leopoldo Río de la Loza Guillén 

(1807-1876)
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Punto de fusión

Análisis elemental
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Actualmente



Espectrometría de masas

NO
es espectroscópica

No hay 
interacción de 

radiación 
electromagnética

Técnica instrumental que ioniza las moléculas de una muestra, separa los 
iones generados en función de su relación masa/carga (m/z) mediante campos 
eléctricos y/o magnéticos, y detecta su intensidad para obtener información 
sobre la composición, estructura y masa molecular del analito.

Equipos de la 
USAII
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electrón de 
alta energía

+●≈ 70 eV

e-

e-catión
radical

Fundamento
Ionización de moléculas por impacto con electrones de 

alta energía

molécula
neutra



Ionización Aceleración

Deflexión Detección

El proceso de adquisición consta de “4” pasos

• Convertir moléculas neutras en iones.
• Se forman iones positivos (M⁺•)

• Los iones son acelerados por un 
campo eléctrico (y magnético).

• Un campo magnético desvía los iones 
según su relación masa/carga (m/z).

• Los iones llegan al 
detector, que registra 
su intensidad.

• Se genera un espectro 
de masas (intensidad 
vs. m/z).

• Cada pico representa un 
ión distinto.
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El proceso de adquisición consta de “4” pasos

Royal Society of Chemistry. Mass Spectrometry: 
Student Resource Pack. RSC, 2009.
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Los iones acelerados son deflectados por un campo 
magnético

Deflexión

m = masa del ion     z = carga del ion
B = campo magnético aplicado
R = radio del arco de deflexión
V = voltaje aplicado

𝑚
𝑧
=
𝐵!𝑅!

2𝑉
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Fragmentaciones
Ionización y posibles secuencias de fragmentación

+●

+● +

ion
molecularmolécula

neutra

ionización

fragmentos neutros
(no detectables)

catión radical catión

radical
●

fragmentaciones
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Fundamento
Representación de un espectro de masas

Intensidad
relativa del 

ion

Masa 
molecular 

(m/z)

Pico base
(fragmento más 

estable)

Ion molecular 
(molécula 
cargada)

Fragmentaciones



Royal Society of Chemistry. Mass Spectrometry: 
Student Resource Pack. RSC, 2009.
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Royal Society of Chemistry. 
Mass Spectrometry: Student 
Resource Pack. RSC, 2009.



Otros métodos de ionización

Impacto electrónico (IE o EI)

Ionización química (IQ o CI)

≈ 70 eV
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Otros métodos de ionización

≈ 15 - 20 eV
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Electrospray (ESI)
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masa molar = 500
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OH
masa molar = 156

Espectro de masas del ciclodecanol

Ionización química (NH3)

Impacto electrónico



Vías de fragmentación

Fragmentación de 
cationes-radicales

Fragmentación de 
cationes

Vía homolítica o 
heterolítica

Genera cationes y 
radicales

Vía heterolítica

Genera cationes y 
especies neutras
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CH3-CH2-CH2-Br
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I



O
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Royal Society of Chemistry. 
Mass Spectrometry: Student 
Resource Pack. RSC, 2009.
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Regla de Stephenson-Audier

La carga se queda en el fragmento más estable  
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Regla de
Stephenson-Audier



Patrones isotópicos

35Cl : 37Cl      3 : 1 79Br : 81Br      1 : 1

Cl Cl2 Cl3 Br Br2 Br3
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Patrones 
isotópicos
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Espectro de masas de Cl2



Ejemplos
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masa molar = 154.01

O

Cl



Ejemplos
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masa molar = 187.9
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Espectrometría de masas es 
una técnica destructiva


