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Resumo 

Os hidrocarbonetos aromáticos policíclicos (PAHs), constituídos de anéis benzênicos, 

assim como os PAHs hidrogenados (Hn-PAHs), compostos com excesso de átomos de H 

periféricos, emitem bandas no infravermelho (3−12 µm) devido as transições 

vibracionais. Estas moléculas estão presentes em diversos ambientes astrofísicos. Por 

exemplo, a banda em 3,3 µm, atribuída a vibração da ligação C-H dos compostos 

aromáticos, geralmente está acompanhada da banda em 3,4 µm, atribuída a vibração do 

C-H dos compostos alifáticos. As abundâncias destas moléculas aromáticas e alifáticas 

em ambientes circunstelares e interestelares dependem das taxas de formação e de 

destruição pela radiação UV e raios-X.  

Neste trabalho, estudamos experimentalmente a fotoionização e fotodissociação do 

Benzeno hidrogenado, a molécula Ciclohexano (C6H12), nas faixas de energia no 

ultravioleta (10-100 eV) e os Raios-X moles (280-310 eV), para isto, foram analisados os 

espectros de massa dos fragmentos iônicos, produzidos pela interação dos fótons com a 

molécula em fase gasosa, sendo determinada a produção de cada íon em função da energia 

dos fótons. Além disso, foi analisada a estabilidade da molécula do Ciclohexano, por meio 

da identificação dos íons formados dependendo da faixa de energia, sendo observada uma 

maior produção de fragmentos iônicos do grupo etilo (C2Hn
+) e propilo (C3Hn

+).   

Determinamos o fluxo de fótons em função da energia na região de fotodissociação da 

Nebulosa planetária NGC 7027, levando em conta a atenuação provocada pelo H e pelos 

grãos. A partir dos valores dos fluxos de fótons e das seções de choque de fotoionização 

e fotodissociação determinamos as taxas de ionização e de destruição das moléculas do 

Ciclohexano e do Benzeno (C6H6), avaliando assim sua estabilidade estrutural, frente ao 

fluxo de radiação emitido pela estrela central na região de fotodissociação da nebulosa.  
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Abstract 

Polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHs), constituted by benzenics rings, as well as 

hydrogenated PAHs (Hn-PAHs), compounds with excess peripherals H atoms, emit 

infrared bands (3-12 µm) due to the vibrational transitions. These molecules are present 

in different astrophysical environments. For example, the band at 3.3 µm, assigned to 

vibration of aromatic C-H bonds, generally accompanied by the band at 3.4 µm, assigned 

to vibration of aliphatic C-H bonds. The abundances of these aromatic and aliphatic 

molecules in interstellar and circumstellar environments depend on the rates of formation 

and destruction by UV and X-rays radiation. 

In this work, we study experimentally the photoionization and photodissociation of 

hydrogenated Benzene, the Cyclohexane molecule (C6H12), the energy bands of 

ultraviolet (10-100 eV) and X-rays soft (280-310 eV). For this, were analyzed the mass 

spectra of ionic fragments, produced by the interaction of photons with the molecule in 

the gas phase, the production for each ion is calculated as a function of photon energy. 

Moreover, was analyzed the stability of Cyclohexane molecules by the identifications the 

ions formed depending on the energy band and it was observed a greater production of 

fragment ions of the ethyl group (C2Hn
+) and propyl group (C3Hn

+). 

We determine the photons flux in the photodissociation region in the nebula NGC 7027 

in function of energy, taking account the attenuation caused by the H and the grains. From 

the values of the photons flux, photoionization and photodissociation cross section, we 

determine the ionization and destruction rates of the molecules of cyclohexane and 

benzene (C6H6), thus evaluating its structural stability against radiation flux emitted by 

the central star in photodissociation region of this nebula.
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Introdução 

Os Hidrocarbonetos Aromáticos Policíclicos (PAHs), são estruturas moleculares, 

constituídas principalmente por multiples anéis de Benzeno (Woods, et al. 2003), unidos 

por meio de ligações duplas alternadas chamadas de tipo aromático. Estas moléculas são 

identificadas no espectro infravermelho pela banda em 3,3 µm. No entanto, em regiões 

do meio circunstelar e interestelar com excesso de H, a reação de hidrogenação passa a 

ser importante levando a formação de PAHs hidrogenados ou súper hidrogenados (Hn-

PAHs). Estes Hn-PAHs são identificados pela banda em 3,4 µm, característica das 

ligações alifáticas C-H das moléculas orgânicas (Li & Draine, 2012).  

Quando a molécula de Benzeno (C6H6), é totalmente hidrogenada, a molécula passa a ter 

uma estrutura cíclica de 6 átomos de C com 12 H periféricos ou Ciclohexano (C6H12), 

unidos por meio de ligações simples (alifáticas).  

Pelos modos vibracionais característicos das moléculas aromáticas (3,3 µm) e alifáticas 

(3,4 µm), atribuídos ao estiramento e flexão da ligação C-H, foram identificados os PAHs 

e Hn-PAHs em vários objetos astrofísicos, incluindo a nebulosa planetária NGC 7027 

(Tielens 2008). Acredita-se que neste objeto existe a mistura de compostos alifáticos 

ligados com moléculas aromáticas, além da presença de diversos íons moleculares entre 

eles alguns dos fragmentos que podem ser produzidos pela fragmentação de moléculas 

como o Benzeno e o Ciclohexano. 

A NGC 7027, nosso objeto de estudo neste trabalho, além dos PAH foram identificados 

diversos íons moleculares entre eles alguns dos fragmentos que podem ser produzidos 

pela fragmentação de moléculas como o Benzeno (C6H6) e o Ciclohexano (C6H12), isto é, 

o Benzeno hidrogenado.  

Diferentes técnicas de laboratório fornecem importantes resultados sobre o 

comportamento das estruturas químicas em diferentes ambientes astronômicos. Neste 

caso, nós analisamos o comportamento do Ciclohexano e o Benzeno, como unidade 

básica de PAH, ao serem submetidos a fótons nas faixas do ultravioleta (UV) e Raios-X 

moles. Para isso, foram realizados experimentos no Laboratório Nacional de Luz 
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Síncrotron (LNLS) e analisados por meio da técnica de espectrometria de massa por 

tempo de voo (MS-TOF). Os resultados obtidos, permitiram estudar a estabilidade das 

duas estruturas, mediante o cálculo das seções de choque de fotodissociação e 

fotoionização (Boechat-Roberty et al. 2009), que por sua vez, permitem fazer um 

comparativo da meia vida das duas estruturas (Andrade et al. 2010), através das taxas de 

destruição das mesmas, ao serem submetidas ao fluxo de Raios-X da NGC 7027.  

Neste contexto, o presente trabalho apresenta a seguinte estrutura: no capítulo 1 veremos 

as principais caraterísticas do processo da formação estelar junto com a composição do 

meio interestelar e circunstelar. No capítulo 2, veremos os principais efeitos da interação 

da radiação eletromagnética com a matéria. No capítulo 3, estão descritas as técnicas 

experimentais, incluindo a definição e principais caraterísticas da radiação síncrotron. No 

capítulo 4, estão descritos os procedimentos de aquisição, tratamento e análise dos dados 

experimentais. No capítulo 5, apresentamos os resultados obtidos nas diferentes técnicas 

utilizadas, com algumas implicações astrofísicas, como a obtenção das seções de choque 

e o tempo de meia vida das estruturas analisadas. E finalmente no capítulo 6, são 

apresentadas as conclusões, considerações finais e perspectivas futuras para este trabalho. 
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Capítulo 1 

Ambientes Astrofísicos: Estrelas, Nebulosas Planetárias, Meio 

Interestelar e Circunstelar 

1.1. Formação estelar  

No meio interestelar, as grandes nuvens moleculares, constituídas de gases (H) e grãos de 

poeira (silicatos, grafites, etc.), fragmentam-se em nuvens de diversos tamanhos que ao 

entrarem no processo de colapso gravitacional, propiciam a formação das estrelas.  

O teorema de Virial, expressa a forma de equilibro de um sistema estável 

gravitacionalmente ligado, o qual pode ser perturbado quando a nuvem desloca sua 

energia interna, aumentando a energia cinética do sistema (K), fazendo com que a nuvem 

se expanda, ou mostrando um nível muito baixo de K, atingindo o colapso (2K<|U|) onde 

U é a energia potencial (Carroll and Ostlie 2007) 

2𝐾 + 𝑈 = 0       (1.1) 

Assumindo a nuvem com geometria esférica e densidade constante, podemos escrever as 

expressões da energia cinética e da energia potencial como (Carroll and Ostlie 2007): 

𝑈 ≈ − 
3

5

𝐺𝑀𝐶
2

𝑅𝐶
        (1.2) 

𝐾 =  
3

2

𝑀𝐶

𝜇𝑚𝐻
 𝐾𝑇     (1.3) 

onde G é a constante gravitacional  Mc é a massa da nuvem, Rc o raio e μ é a massa 

molecular média. Inserindo as expressões de U e K na equação 1, podemos escrever o 

teorema do Virial como (Carroll and Ostlie 2007): 

2 (
3

2

MC

μmH
 KT) + (− 

3

5

GMC
2

RC
) = 0         (1.4) 

A condição para começar o colapso será quando: 
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( 
3MC

μmH
 KT) < ( 

3

5

GMC
2

RC
)        (1.5) 

A contração gravitacional de uma nuvem gera um aumento considerável da pressão e da 

temperatura no centro; dando passo à formação de protoestrelas, as quais, logo que é 

atingido o equilibro convectivo, é propicia a ocorrência da fusão de núcleos atômicos, 

isto é, as reações termonucleares.  

O átomo de Hidrogênio, H, é o elemento químico mais abundante no universo, mais os 

seguintes 25 elementos químicos, alguns deles com fortes implicações na astroquímica e 

astrobiologia, como o Carbono, Oxigênio, Nitrogênio, são formados ao longo da evolução 

das estrelas, por diferentes processos.  

O diagrama de Hertzsprung-Russell (HR), mostra a relação existente entre a luminosidade 

(magnitude absoluta) e a temperatura superficial (ou classe espectral) de uma estrela, 

sendo elas diretamente proporcionais à massa (Longair 1994; Carroll and Ostlie 2007, de 

Souza and Oliveira, 2014), dividido em regiões, de acordo com as caraterísticas da etapa 

evolutiva (tendo em conta que a metalicidade da estrela também pode influenciar o 

processo evolutivo da estrela). 

A sequência principal (SP), a região onde se encontram as estrelas que têm a fusão de H 

nuclear como mecanismo de geração de energia por meio de processos como a cadeia 

próton- próton (p-p) e o ciclo carbono, nitrogênio e oxigênio (CNO) mas, o diagrama HR 

também mostra as regiões onde ficam estrelas mais evoluídas, após a SP, como a região 

das gigantes, o ramo assintótico das gigantes (AGB) e anãs brancas (figura 1). 

A cadeia p-p é o mecanismo mais efetivo na produção de energia de estrelas de baixa 

massa, devido as temperaturas atingidas por seu núcleo (T~107 K). A cadeia p-p descreve 

o mecanismo de produção de Hélio, Berilo, Lítio e Boro a partir do Hidrogénio, sendo 

4 H1
1  →  He2

4 , a reação que explica o produto principal do processo (os outros elementos 

não tem uma formação muito eficiente).  
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Figura 1. Diagrama HR (fonte: http://astro.if.ufrgs.br/estrelas/node14.htm). 

 

Nestas estrelas o transporte da energia que sai da fusão inicia no núcleo por meio do 

transporte radiativo, mas, instabilidades acima da zona radiativa transformam o 

mecanismo de transporte de energia da estrela em um mecanismo convectivo, alcançando 

a superfície onde a densidade cai rapidamente. 

Para a formação de elementos mais pesados, o ciclo CNO, precisa de uma temperatura 

nuclear maior (T ≥ 2x107 K), razão pelo qual, este mecanismo é mais efetivo em estrelas 

de maior massa (M >8 Mʘ). O ciclo CNO, apresenta maior complexidade em relação a 

cadeia p-p, devido a que o processo de nucleossíntese requer seis etapas para poder atingir 

o produto principal 4 H1
1  →  He2

4  e além disso, precisa da presença de elementos como 

12C, 14N, 16O, como agentes catalisadores.  
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No ciclo CNO, da mesma forma que na cadeia p-p, cada linha da rota de sínteses é ligada 

à taxa de geração de energia ɛ e à temperatura T, sendo ɛ proporcional a T16-17, para o 

ciclo CNO, enquanto que na cadeia p-p ɛ é proporcional a T4-5.  

No ciclo CNO, a relação entre a energia gerada e a temperatura, abre passo à formação 

de gradientes de temperatura no centro da estrela, produzindo um incremento na 

velocidade de produção do ciclo, o que promove a formação de uma zona de instabilidade 

convectiva na região interna da estrela, até as regiões onde não é possível gerar energia 

de forma eficiente. Passado este limite, até a superfície da mesma, o mecanismo de 

transporte fica sendo radiativo. Desta forma, cada estrela pode ser considerada como uma 

fábrica de elementos químicos produzidos pelas reações termonucleares.  

Como resultado dos processos anteriormente mencionados, o H contido no núcleo estelar 

é consumido, devido a isso a estrela começa a apresentar instabilidades pela perda do 

balanço entre a pressão de radiação e a gravidade, neste ponto, a estrela experimenta uma 

contração, para atingir a temperatura necessária para iniciar a queima do H da camada 

posterior (camada próxima ao núcleo de He).  

Desta maneira, a estrela logra manter aproximadamente constante a luminosidade, com 

um incremento no tamanho e uma diminuição na temperatura efetiva, promovendo assim 

a saída da sequência principal (ponto de desligamento) para ramo das gigantes. 

Passado este ponto, a estrela experimenta vários processos de instabilidade, o núcleo da 

estrela se torna altamente denso e apresenta degenerescência dos elétrons, o centro da 

estrela atinge uma temperatura ao redor dos 108 K e como consequência da queima do He 

nuclear, se dá início ao processo triplo alfa, onde, como o nome indica, implica a fusão 

de três núcleos He, com produção de C e O, sendo a produção de C, mais efetiva.  

Neste período, até que é esgotado o He disponível no núcleo da estrela, a nucleossíntese 

de elementos mais pesados continua por meio das reações Alfa; e é consequente a queima 

do H ou He da camada próxima ao núcleo de forma alternada. Nesta etapa, a estrela se 

encontra localizada na região denominada AGB, onde a estrela diminui a temperatura 

efetiva mas incrementa sua luminosidade, sendo o processo muito parecido ao processo 

anteriormente descrito. 
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Durante a fase de AGB, os ventos da estrela se incrementam, dando um aumento na perda 

de massa e ao mesmo tempo, produzindo um meio adequado pela formação de material 

refratário (grãos), que vai ser a semente para a formação de novas estruturas moleculares, 

favorecendo as condições adequadas para reações químicas na superfície dos grãos. 

Quando o combustível H se esgota no final de sua vida, uma estrela semelhante ao Sol 

expele as camadas externas formando as chamadas nebulosas pré-planetárias (NPP), que 

evoluirão para as nebulosas planetárias (NP). 

As instabilidades durante os pulsos de queima de H e He em estrelas de massa menor a 

8Mʘ, durante o período anteriormente descrito, tem como resultado a ejeção das camadas 

externas da estrela, expondo o caroço de carbono ou oxigênio, dando origem à formação 

de uma NPP, que irá evoluir para uma NP (Figura 2). Um exemplo destas, a NGC 7027, 

objeto de estudo deste trabalho. 

 

Figura 2. Diagrama HR teórico até anã branca indicando as faixas de temperatura 

onde se encontram as anãs brancas variáveis (DOV, DBV, DAV).                                    

( fonte: http://astro.if.ufrgs.br/estrelas/node14.htm) 
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Os ambientes circunstelares, tanto os discos protoplanetários quanto as nebulosas 

planetárias, são considerados verdadeiros laboratórios químicos, onde são formadas 

várias espécies moleculares pelas reações químicas, tanto na fase gasosa quanto na fase 

sólida (na superfície de grãos de poeira).  

Os processos de absorção, ionização, dissociação e dessorção são induzidos pela 

interação da radiação UV e Raios-X da estrela central com a matéria circundante. A 

abundância de uma dada molécula ou de um dado íon em ambientes astronômicos 

depende da taxa de formação, da taxa de destruição e taxa de dessorção das moléculas 

nas superfícies dos grãos de poeira.   

Por outro lado, estrelas massivas podem continuar a fusão dos elementos mais pesados, 

até atingir a formação de um núcleo de Fe. Este elemento, marca o fim da nucleossíntese 

em estrelas massivas, culminando com explosões altamente energéticas denominadas 

Supernovas (SN). 

1.2.  Nebulosa planetária NGC 7027 

As NP, apresentam um cenário ideal para o estudo da interação da radiação com a matéria. 

O objeto central, único ou binário, emite radiação eletromagnética e partículas carregadas 

(elétrons, prótons e etc.), que interagem de forma direta com o material (gás e poeira), 

presente no meio circundante.  

Uma grande variedade de compostos químicos pode coexistir nestes ambientes, tanto no 

estado condensado quanto no estado gasoso, dependendo da distância ao objeto central e, 

portanto, da temperatura da região. Muitos processos químicos ocorrem, onde participam 

tanto átomos como moléculas (neutras ou ionizadas). 

A abundância química destes ambientes é quantificada através da análise dos dados 

observacionais das linhas e bandas que possam ser identificadas e/ou caracterizadas por 

meio dos diferentes instrumentos de observação. Os espectros obtidos, mostram a riqueza 

química do objeto. Por exemplo, na NP NGC 7027, o número de linhas detectadas nos 

anos 50 foi de 250 , já no final dos anos 90, o número foi incrementado a mais de 1000 

(Kwok, 2000). 



 

9 

 

A NGC 7027, é uma nebulosa planetária jovem, densa, altamente ionizada e 

quimicamente rica, localizada na constelação do Cygnus (figura 3), a 880 pc de distância 

da terra (Masson  1986). As propriedades físicas da estrela central (tabela 1) promovem 

um meio quimicamente rico em diferentes espécies, as quais implicam, com os diferentes 

mecanismos de reação na superfície dos grãos ou na fase gasosa, A formação de íons e 

moléculas mais complexas, entre elas os hidrocarbonetos aromáticos policíclicos (PAHs) 

e outras moléculas orgânicas ocorrerá. 

 

Figura 3. Localização da nebulosa planetária NGC 7027 (software Stellarium) 

 

Esta nebulosa, apresenta uma estrutura diferenciada (Latter et al., 2000), com um 

envoltório elíptico ionizado, acima de um envoltório molecular extenso, com uma 

aparente região quadrupolar no limite entre a região molecular fria e a região ionizada 

(figura 4). Suas características esquemáticas se encontram descritas na tabela 2.  

A morfologia da NGC 7027 apresenta três possíveis outflows na região HII interagindo 

com as regiões mais externas (Cox et al., 1997) estas variações no fluxo radiativo 

proporcionam uma mistura não equivalente das espécies químicas dentro das camadas 
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externas, fornecendo assim ambientes com características diferentes dentro da mesma 

nebulosa.  

Algumas das espécies químicas identificadas da camada de fotodissociação ou neutra se 

encontram explícitas na figura 4. As diferenças na morfologia da NGC 7027 propiciam a 

formação de sub regiões com valores altos de extinção por poeira, mecanismo adequado 

para explicar a ausência de choques neste objeto, (Nakashima, et al., 2010).  

A região molecular, apresenta espectros com fortes emissões no infravermelho (IV), tanto 

de moléculas como dos PAHs quanto átomos muito ionizados, (figura 5), indicando que 

os átomos como NeVI, são produtos da ionização por fótons de Raios-X.  

 

Tabela 1. Características da estrela central da NGC 7027 

 Características da Estrela central 

Raio (cm) 5x109 Latter et al., 2000 

Massa (Mʘ) 0,65 Latter et al., 2000 

Temperatura (K) 198000 Latter et al., 2000 

Massa inicial 

( Mʘ) 
4  Latter et al., 2000 

Tempo evolutivo 

(anos) 
~ 700  Latter et al., 2000 

[C/O] 1,46 Bernard-Salas, et al., 2001 

[C + N + O]
H⁄  1,24 Bernard-Salas, et al., 2001 

Luminosidade  

Lx 0.2 keV
3 keV

 

(erg s-1) 

 

1,3x10 32  Kastner, et al., 2001 
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Tabela 2. Caraterísticas físicas das regiões da NGC 7027 

Região Raio (cm) Massa (Mʘ) Temperatura (K) Referências 

HII 

ax = 3,4 x1016 

ay= 6,99 x1016
                

az= 3,4 x1016 

0,018 ≥ 1x105 
Latter et al., 

2000 

Fotodissociação 

ou de camada 

neutra 

5,239x1016 5,33 ~ 800 

Agúndez et al., 

2010, 

Hasegawa et 

al., 2000 

Vento estelar 4,3x1017 ------------- 53 - 10 
Hasegawa et 

al., 2000 

 

O fluxo de radiação da NGC 7027 nos diferentes comprimentos de onda, principalmente 

no UV e Raios-X, excitam e ionizam as diferentes espécies químicas presentes no meio, 

dando origem a formação de moléculas importantes, a partir de reações no meio 

interestelar.  

Tendo em vista que a densidade (medida como densidade colunar ou numérica) é um 

parâmetro importante que reflete a influência da temperatura e os tipos de reações e a 

cinética que vão dominar o meio, podem-se estabelecer as regiões dominadas por 

mecanismos em fase condensada ou gasosa, sendo em ambos casos modificadas pela ação 

de diferentes processos levados a cabo sobre a superfície dos grãos no meio interestelar e 

circunstelar. 
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Figura 4. Diagrama esquemático das regiões geométricas da NGC 7027 composta pela 

superposição de imagens no visível e no infravermelho obtidas pelo HST (Hubble Space 

Telescope), com a indicação das principais regiões da nebulosa (região HII, região de 

fotodissociação ou camada neutra e a região do vento estelar) com algumas das 

moléculas e íons observados na região de fotodissociação. Os valores e quantidades 

físicas são aproximadas, adaptado de Hasegawa et al., 2000. 
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Figura 5. Espectro no infravermelho (ISO SWS) sobre a imagem da NGC 7027 (Hubble 

Legacy Archive)  

 

1.2.1. Região de fotodissociação 

Na figura 4, mostramos um esquema das regiões mais importantes da nebulosa NGC 

7027, denominadas: região HII, a mais próxima da estrela central; logo após temos uma 

camada neutra ou região de fotodissociação e depois temos a região dos ventos estelares. 

 Na região de fotodissociação, também conhecida como região dominada por fótons 

(Photon Dominated Regions – PDRs), o gás é predominantemente neutro e os fótons de 

UV e Raios-X provenientes da estrela central, penetram, causando a ionização e a 

dissociação molecular (figura 4).  

A região PDR se encontra na interface de duas regiões: a região HII ou a frente de 

ionização, com alta temperaturas de 104 K e baixa densidade colunar de H (NH), e a nuvem 

molecular com baixas temperaturas ~20 K e alta NH. Nas PDRs, ocorrem os processos de 
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formação e destruição de moléculas, cuja composição das moléculas vai depender da 

razão C/O do objeto central.  

A formação de espécies moleculares aumenta nas regiões mais longe da região HII, onde 

o fluxo de fótons UV e Raios–X é atenuado. O resultado desta atenuação permite a troca 

de espécies ionizadas por espécies atômicas neutras, sendo mais efetivo o processo na 

região molecular, onde espécies como H2, CO, O2 e Hidrocarbonetos Policíclicos 

Aromáticos (PAHs) são estáveis.  

As baixas temperaturas, produto da diminuição do fluxo radiativo incidente, são a 

resposta ao aumento na profundidade óptica (τ) desde a frente de ionização até a região 

da nuvem molecular.  

 

 

Figura 6. Esquema da região de fotodissociação (PDRs) entre a região HII e a nuvem 

molecular. (Wolfire M.G. 2011) 
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1.3. Composição química no Meio Interestelar e 

Circunstelar 

A formação de poeira cósmica, geralmente é associada aos estágios mais evoluídos das 

estrelas, quando é consumido o Hidrogênio do núcleo, ocasionando a perda do equilibro 

estabelecido pela pressão de radiação e a gravidade. Neste ponto a estrela deve modificar 

sua estrutura rearranjando-se na nova configuração de equilibro, levando-a para fora da 

sequência principal. 

Com algumas exceções, os elementos da fotosfera das estrelas refletem o padrão das 

abundâncias presentes da nuvem progenitora, mais durante os estágios subsequentes à 

sequência principal, podem ocorrem variações nestas abundâncias por duas razões 

(Henning Th., 2003): 

 Envoltórios de estrelas de baixa massa e massa intermediária apresentam mistura 

dos elementos constituintes devido ao movimento da camada convectiva, a qual 

leva material presente no núcleo até a fotosfera, e vice-versa. 

 

 Envoltórios de estrelas massivas apresentam fortes ventos que levam a estrela a 

perder as camadas externas e expor seu material interno. 

Essas duas situações são importantes para o enriquecimento do meio interestelar e 

circunstelar, devido a que os ventos associados às estrelas proporcionam o material 

necessário para a formação de grãos refratários. Esses grãos serão a semente para a 

formação de uma grande variedade de espécies químicas, formadas pelas rotas de sínteses 

em fase sólida e ou condensada na superfície de grãos e na fase gasosa. 

No meio interestelar e circunstelar, há regiões que propiciam a formação de estruturas 

químicas, mas também existem regiões onde os fótons podem atingir a energia E 

necessária para o rompimento de ligações moleculares ou fotólise. 

 A tabela 3 lista um exemplo das energias necessária para a fotólise em alguns compostos 

orgânicos, sendo notável que as ligações simples ou de tipo sigma (σ), são mais sensíveis 
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à clivagem que as ligações duplas e triplas, apresentando fragmentação da estrutura em 

energias da faixa do UV (Shaw, 2004). 

Por outro lado, se o fóton que interage com a molécula tem baixa energia, este será 

absorvido, excitando a molécula temporariamente para logo ser reemitido no mesmo 

comprimento de onda ou em comprimentos de onda menores. No caso dos PAHs por 

exemplo, estes compostos absorvem no UV, rearranjam energeticamente e emitem no 

infravermelho (IV). Uma revisão da interação da radiação eletromagnética com a matéria 

será apresentada no capítulo 2. 

Tabela 3. Energias de ligação e comprimentos de onda que fornecem a fotólise (Shaw, 

2004) 

 

Ligação  

 

Energia de ligação 

 

(kJ mol-1) 

 

 

Energia de ligação 

 

(eV) 

C ≡ O 1075 11,142 

N ≡ N 943 9,774 

C ≡ N 754 7,815 

C ≡ C 838 8,685 

C = C 612 6,343 

C − C 348 3,607 

C − H 415 4,301 

H − H 436 4,519 
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1.3.1. Reações químicas na fase gasosa 

As reações que ocorrem na fase gasosa dependem da densidade e temperatura do meio, 

sendo classificadas como reações de tipo exotérmica ou endotérmica. Por exemplo, no 

meio interestelar frio, onde as temperaturas são da ordem de 10 K, as diferentes reações 

químicas devem ser de tipo exotérmica, que liberam energia após a formação de produtos. 

Este tipo de reação envolve reagentes de tipo iônicos e neutros, combinados em reações 

denominadas de tipo íon-neutro, íon-íon e neutro-neutro. 

É necessário levar em conta também, que fatores, como a radiação presente no meio, 

estimula a formação de íons. Fótons com energias nas faixas do UV e Raios-X, além das 

partículas carregadas, Raios Cósmicos, rompem as ligações químicas, dando lugar a 

produtos de fotólise e novas espécies reagentes.  

Uma das reações importantes na fase gasosa tem como rota principal a Hidrogenação de 

compostos com ligações duplas ou triplas que dependerá da quantidade de hidrogênio 

disponível no meio. Esta é uma reação de tipo endotérmica (que retira energia do meio). 

É necessário um ambiente aquecido para a viabilidade deste mecanismo. Por exemplo, a 

hidrogenação do hidrocarboneto C2H4 (eteno) com molécula H2 para formar o C2H6 

(etano), figura 7.  

 

Figura 7. Esquema da reação de Hidrogenação do eteno C2H4 

 

O ambiente, onde vai ocorrer a reação, deve fornecer a energia suficiente para quebrar a 

ligação dupla e formar duas novas ligações simples.  
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Outro exemplo é a hidrogenação do Benzeno (C6H6) levando ao Ciclohexano (C6H12), 

esquematizado na figura 8. (Fonte: http://brasilescola.uol.com.br/quimica/reacao-

organica-hidrogenacao.htm). 

 

Figura 8. Esquema da reação de Hidrogenação do Benzeno (C6H6) 

 

Após a hidrogenação, podem ocorrer processos de recombinação dissociativos, pelos 

quais a molécula eliminará fragmentos neutros para manter a maior estabilidade na 

estrutura principal, deste modo, retornam ao meio novas espécies neutras que 

posteriormente serão ionizadas pelo fluxo radiativo do meio ou por colisões com outras 

espécies (Herbst & van Dishoeck, 2009).  

Os mecanismos de íon –neutro ou íon –molécula são os caminhos de formação de PAHs 

no meio circunstelar (Frenklach & Feigelson, 1989) por meio da reação do Benzeno sem 

um átomo de H e acetileno (figura 9); sendo também o mecanismo da formação do 

Benzeno (Woods et al., 2003), a partir de acetileno, C2H3
+ e C4H2 (figura 10). 
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Figura 9. Caminho de formação do PAHs por meio da reação entre Fenil (Benzeno 

ionizado) e acetileno (Carelli, 2011; Cherchneff, 1992)  

 

 

Figura 10. Rota de formação do Benzeno nos ambientes circunstelares (Woods et al., 

2003) 
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Outros processos podem fazer parte das reações de formação mediante a interação de 

moléculas com a superfície de grãos no meio circunstelar e interestelar, mas em todos os 

processos, os mecanismos de interação da radiação com a molécula serão fundamentais 

na formação das espécies excitadas, tema que será abordado no capítulo 2. 

 

1.3.2. Moléculas carbonadas no meio interestelar 

No meio interestelar, a formação e estabilidade de estruturas moleculares se encontra 

ligada aos diferentes níveis de fluxo radiativo que interagem com o meio, sendo 

concentradas nas regiões de fotodissociação e regiões mais frias como as nuvens 

moleculares. A grande variedade de espécies identificadas neste ambiente, vai desde 

moléculas diatômicas até estruturas mais complexas como minerais ou moléculas 

orgânicas com até 13 átomos, algumas delas contendo átomos como N, O, S, entre outros. 

As moléculas são identificadas através das transições eletrônicas (observadas no visível 

e UV), transições vibracionais (infravermelho) e transições rotacionais (microondas e 

radio) características de cada uma delas. Muitas das bandas observadas no meio 

interestelar ainda não foram identificadas. 

A grande variedade de espécies orgânicas, que podem ser formadas nos diferentes objetos 

astrofísicos, obedece às qualidades estruturais que apresenta o átomo de C. Dele podem-

se formar diferentes tipos de estruturas moleculares, com diferenças na disposição 

espacial das ligações feitas com os elétrons na camada de valência. 

Por enquanto é possível a existência de três estados estáveis de configuração ou 

hibridação, chamadas de sp1, sp2 e sp3 e dois tipos de grupos chamados de Aromáticos e 

Alifáticos. Mas as moléculas de tipo alifático são sub divididas de acordoa na quantidade 

de ligações entre os átomos de carbono em: Alcanos (só ligações simples), Olefinas ou 

Alcenos (apresentam pelo menos uma ligação dupla), e Alcinos (apresentam pelo menos 

uma ligação tripla). 

Nas moléculas com C de hibridação sp3, todos os elétrons são ligados através de orbitais 

Sigma (σ) covalentes com os átomos vizinhos, formando redes de tipo diamante ou 
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tetraédrica. Na hibridação sp2, três dos elétrons formam uma ligação σ, descrevendo uma 

estrutura triangular, enquanto o quarto elétron, fica numa ligação de tipo Pi (π), os quais 

formam ligações perpendiculares ao plano com os elétrons dos átomos adjacentes, 

resultando uma estrutura de tipo grafite ou cadeias com enlaces duplos quase lineares. 

Na hibridação sp1, só um par de elétrons forma uma ligação de tipo σ, formando estruturas 

com ligações triplas, próprias das moléculas tipo Alcino. 

Algumas das bandas de absorção que apresentam as moléculas orgânicas, 

especificamente no infravermelho (IV), são identificadas no meio interestelar em uma 

variedade de objetos astronômicos dentro e fora da Via Láctea. Estes sinais 

correspondentes aos movimentos vibracionais de flexão e estiramento, principalmente de 

moléculas de tipo aromático, são observadas em 3,3, 6,2, 7,7, 8,6, 11,3 μm, mas 

frequentemente se encontram acompanhadas da banda em 3,4 μm, própria de moléculas 

com C-H alifático (figura 12). Devido a isto, é provável a identificação de grupos 

alifáticos unidos a PAHs ou PAHs hidrogenados neste tipo de ambientes (Tielens, 2008).  

Na tabela 4, se mostram as principais características das bandas dos Hidrocarbonetos no 

meio interestelar difuso, onde os sinais procedentes das ligações Alifáticas (ligações 

Sigma - sp3) e Aromáticas (ligações Sigma-Pi- sp2), são produto das vibrações dentro e 

fora do plano dos C-H nas duas espécies (Chiar et al. 2013). Os espectros IV do 

Ciclohexano e do Benzeno são apresentadas na figura 13.  

Dependendo da abundância de C e H no meio, a taxa de formação das diferentes estruturas 

carbonáceas varia, sendo favorecidas as que apresentam possibilidade de rearranjo das 

cargas com o fim de estabilizar a estrutura principal frente a uma fonte de fluxo radiativo. 
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Figura 11. Espectro no IV da região de fotodissociação da nebulosa planetária NGC 

7027 e da Barra de Órion, mostrando as intensidades nas bandas vibracionais dentro e 

fora do plano de C-C e C-H, com algumas linhas atômicas. (Tielens, 2008). 
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Tabela 4. Transições vibracionais das moléculas de Hidrocarbonetos, identificadas no 

meio interestelar difuso (Chiar et al., 2013) 

 

Tipo de estrutura 

Comprimento de onda 

central 

(μm) 

CH (sp2) 3,30 

CH3 (sp3 assimétrica) 3,38 

CH2 (sp3 assimétrica) 3,42 

CH3 (sp3 simétrica) 3,47 

CH2 (sp3 simétrica) 3,52 

CC (sp2) 6,2 – 6,3 

 

 

Figura 12. Espectro IV do Ciclohexano e Benzeno, mostrando o deslocamento das 

bandas C-H aromáticas e alifáticas (NIST Chemistry WebBook database). 
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Os PAHs (figura 14), sendo moléculas orgânicas compostas principalmente de anéis 

Benzênicos (Woods P.M. et al., 2003), apresentam uma configuração estrutural com 

hibridação sp2, mas algumas podem apresentar possíveis ligações com grupos ou cadeias 

alifáticas de hibridação sp3 (Li & Draine, 2012), formando as estruturas moleculares 

chamadas de Hn-PAHs.  

 

Figura 13. Exemplos de algumas estruturas de PAHs hidrogenados ou Hn-PAHs 
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Capítulo 2 

 Interação da radiação eletromagnética com a matéria 

As ondas eletromagnéticas (tabela 5) produzem diferentes efeitos quando interagem com 

a matéria (figura 15). Estes efeitos podem causar desde pequenas variações, como 

diferenças nos modos rotacionais, quando a matéria se encontra submetida a radiação de 

baixas frequências, até ionização e destruição da estrutura atômica e ou molecular, 

quando se interage com radiação em altas frequências.  

Tendo em conta que todos os processos físicos desta natureza se encontram quantizados, 

as diferentes manifestações da matéria aos efeitos radiativos, são produto da 

disponibilidade de níveis atômicos e ou moleculares com iguais valores energéticos, de 

outra maneira, a matéria não produz nenhum sinal espectroscópicamente quantificável. 

 

Figura 14. Interação da radiação com a matéria 

 

Na astronomia, os efeitos da interação da radiação com a matéria são de muita 

importância para identificação e caracterização dos diferentes objetos e ambientes 

presentes no universo. Por exemplo, a detecção de espécies, produtos da absorção e 

posterior emissão de um fóton, partícula ou fragmento carregado ou neutro (tabela 6), 

pode inferir informação sobre a natureza da fonte que deu origem a sua formação, assim 

como o tipo de composto.  
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Quando uma molécula ou átomo interage com um fóton de energia hv, este pode atingir 

diretamente a camada mais externa (camada de valência), ou com camadas mais internas 

do orbital atômico ou molecular. Tudo dependente da energia do fóton incidente.  

 

Tabela 5. Regiões do Espectro eletromagnético  

(fonte: http://www.if.ufrgs.br/oei/cgu/espec/intro.htm) 

Região Comprimento de 

onda 

 (m) 

Frequência 

(Hz) 

Energia 

(eV) 

Radiação Gama < 10 -11 > 3x1019 > 105 

Raios-X 10-9 – 10 -11 3x1017 – 3x1019 103 – 105 

UV 4x10-7 – 10-9 7,5x1014 – 3x1017 3 – 103 

Visível 7x10-7 – 4x10-7 4,3x1014 – 7,5x1014 2 – 3 

Infravermelho 1x10-4 – 7x10-7 3x1012 – 4,3x1014 1 x10--2 – 2 

Radiação de 

micro-ondas 

1x10-2 – 1x10-4 3x109 – 3x1012 10-5 – 1 x10—2 

Rádio > 1x10-2 < 3x109 < 10-5 
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Quando a interação é só com a camada de valência, a molécula ou átomo passa a estar 

num estado excitado, o que implica a subsequente emissão de um elétron com a formação 

de um fragmento ionizado. Por outro lado, se a interação se dá nas camadas internas, esta 

pode propiciar a formação de subprodutos de ionização, como ionizações duplas ou 

triplas, conhecidas como produto da ionização Auger, processo secundário que implica 

na emissão de um segundo elétron devido ao decaimento de um elétron de uma camada 

superior para preencher a vacância gerada pelo fóton incidente na camada interna (figura 

16). 

Dependendo da forma na que ocorre o rearranjo dos elétrons nas camadas internas no 

átomo, se podem apresentar diferentes processos Auger, sendo estes nomeados de Auger 

Normal, Auger Ressonante e Auger Cascata (Andrade 2008). 

No processo de ionização por decaimento Auger Normal, um elétron do caroço é ionizado 

deixando um buraco. Para preencher essa vacante, um elétron de uma camada mais 

externa sofre decaimento, enquanto um segundo elétron é ejetado simultaneamente 

(elétron Auger normal), formando dois buracos (Andrade 2008). 

No decaimento Auger ressonante, um elétron do caroço é excitado para um orbital 

desocupado, deixando um buraco na camada interna, neste caso podem-se produzir dois 

tipos de decaimento, uma vez que o elétron do caroço não sofreu ionização. No primeiro 

caso, chamado decaimento Auger Participante, o próprio elétron excitado participa no 

decaimento ocupando a vacância ou sendo ejetado do sistema, sendo formado um buraco 

e a emissão de um elétron. No segundo caso, nomeado decaimento Auger espectador, o 

buraco no caroço deixado pela excitação é preenchido por um elétron de uma camada 

mais externa e um segundo elétron é liberado (ejeção do elétron Auger). Após a emissão 

do elétron Auger, o elétron espectador continua no orbital para o qual sofreu a excitação, 

tendo a formação dois buracos com a emissão de um elétron só (Andrade 2008).  
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Figura 15. Representação esquemática dos processos de ionização na camada interna 

a) Estado inicial, b) Estado de transição, Ionização na camada interna (K), c) Emissão 

de um elétron Auger 

 

Quando a vacância na camada interna é preenchida por um elétron de um orbital próximo 

ocorre o chamado decaimento Auger satélite, onde o excesso de energia, além de 

promover uma ionização de um elétron de valência pode também excitar outros elétrons 

no sistema. Então, os fragmentos ionizados, produto do relaxamento da estrutura atômica 

ou molecular, onde a força de repulsão Coulombiana é um dos principais agentes de 

dissociação, proporcionam o material de estudo para a caracterização da estabilidade da 

molécula.  

Devido à complexidade da estrutura molecular origina, as características e parâmetros 

dos fragmentos formados, desde a sua própria produção, abundância relativa e absoluta, 

energia de ligação, energia dos íons e dos elétrons emitidos resultantes da ionização e 

posterior fragmentação, podem ser posteriormente analisados por meio de diferentes 

técnicas, onde uma delas pode ser a espectrometria de massa por tempo de voo (TOF-

MS), técnica aplicada neste trabalho. 
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Tabela 6. Processos de excitação e relaxamento da matéria de acordo a seu estado de 

fase. 

Processo Fase Representação Esquemática 

 

Absorção 

 

Gasosa/condensada 

 

𝐴𝐵 + h𝜈 →  𝐴𝐵∗ 

 

Auto ionização 

 

Gasosa/condensada 

 

𝐴𝐵∗ →  𝐴𝐵+ +  𝑒− 

Ionização Gasosa/condensada  

𝐴𝐵 + h𝜈 →  𝐴𝐵+ +  𝑒− 

Ionização 

Auger 

Gasosa/condensada  

𝐴𝐵+ + h𝜈 →  𝐴𝐵++ + 2𝑒− 

 

Dissociação 

 

Gasosa/condensada 

 

𝐴𝐵+ → 𝐴+ + 𝐵 

𝐴𝐵++ → 𝐴++ + 𝐵 /  𝐴𝐵++ → 𝐴+ + 𝐵+ 

 

Dessorção 

 

Condensada 

 

𝐴𝐵(𝑆𝑜𝑙𝑖𝑑𝑜) + (h𝜈 𝑒−⁄ /𝑝+) →  𝐴𝐵(𝑔𝑎𝑠) 
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Capítulo 3 

Metodologia Experimental 

3.1. Radiação Síncrotron 

Como discutido nos capítulos anteriores, os fótons nas frequências do UV e Raios-X, são 

os responsáveis pela formação de espécies químicas ionizadas nas regiões circunstelares 

e interestelares. O estudo da fotoionização e da fotodissociação apresentado neste 

trabalho, simulando o efeito da radiação dos ambientes anteriormente nomeados foi 

realizado utilizando fótons de UV e Raios-X no Laboratório Nacional de Luz Síncrotron 

(LNLS), em Campinas (figura 17), simulando fontes ionizantes em ambientes 

astrofísicos. Os fótons, nas faixas de energia do ultravioleta e dos Raios-X moles (10 - 

310 eV), foram transmitidos na linha de luz TGM, denominada pelo acrônimo “Toroidal 

Grating Monochromator”, por um monocromador de grade toroidal, onde a energia dos 

fótons selecionada, permite o estudo tanto da ionização dos orbitais moleculares de 

valência quanto da camada interna do carbono. 

 

Figura 16.  Laboratório Nacional de Luz Síncrotron (LNLS) 
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A radiação síncrotron empregada para o estudo da fotoionização e da fotodissociação do 

C6H12 e C6H6, é gerada quando elétrons com velocidades relativísticas u espiralando em 

torno de um campo magnético B, perdem energia emitindo fótons, sempre na tangente á 

orbita.  A energia dos elétrons é dada pelas seguintes equações:  

𝐸 =  𝑚0𝑐
2𝛾                            (3.1) 

                                   𝛾 =  1

√1 − 𝑢
2

𝑐2⁄
⁄

                     (3.2) 

onde m0 é a massa de repouso do elétron  e u a velocidade que tende à velocidade da luz 

c. A emissão de fótons é distribuída em um cone tangente à orbita da partícula carregada, 

na forma de pulsos (figura 18).  

A radiação síncrotron é do tipo não térmico, possui grande intensidade, altamente 

colimada e polarizada. A frequência de emissão depende da energia dos elétrons e da 

intensidade do campo magnético, portanto cobre uma grande faixa espectral desde os 

Raios-X duros até o infravermelho. Devido as suas características de geração apresenta 

um fluxo de fótons que pode ser até centenas de milhares de vezes maior do que o fluxo 

gerado por aparelhos de Raios-X convencionais. 

No LNLS, os fótons são disponibilizados em linhas de luz que ficam ao redor do anel de 

armazenamento de elétrons (figura 19). Cada uma das linhas é equipada com 

monocromadores, redes de difração e cristais, garantindo maior controle, melhor seleção 

e performance da faixa de energia de radiação necessária para cada experimento. 

A linha TGM selecionada para este trabalho, opera num regime de ultra-alto vácuo (10-9 

– 10-10 torr), na região do ultravioleta de vácuo (VUV) e nos Raios-X moles, e com um 

fluxo que permite o estudo da interação de fótons com as camadas de valência e internas 

do átomo de carbono, que formam a totalidade da estrutura principal da molécula 

Ciclohexano.  
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a) 

 

 

b) 

 

Figura 17. Diagrama esquemático da radiação síncrotron. a) Esquema do processo de 

emissão da radiação síncrotron por um elétron relativístico na presença de um campo 

magnético (Pilling, 2006), b) Esquema do cone de radiação   

 

 

Figura 18. Esquema da localização das linhas do LNLS 
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A monocromatização da linha de luz TGM é obtida por 3 grades de difração, que 

fornecem 3 faixas de energia de seleção e as suas características principais estão contidas 

na tabela 7. 

Tabela 7. Características principais da linha TGM 

Faixa de energia (eV) Resolução espectral (Å) 

300 – 100 > 0,1 

100 – 35 > 0,3 

35 – 12 > 1,1 

 

O fluxo de fótons sobre o alvo é de aproximadamente de 1012 fótons cm-2 s-1, um diâmetro 

de feixe de cerca de 1 mm2 e uma dispersão menor do que 30,2 Å/grau. Os resultados 

obtidos na linha de luz TGM e coletados pela técnica de Espectrometria de Massa por 

Tempo de Voo (Time of Flight Mass Spectrometry - MS-TOF), foram reduzidos e 

analisados para sua posterior interpretação por meio do software Origin Pro do OriginLab 

e pelo software Igor-pro de WaveMetrics. Os espectros adquiridos e o tratamento de 

dados aplicado estão descrito no capítulo 4.  

 

3.2.  Espectrometria de massa por tempo de voo 

O experimento é baseado na interação de fótons com moléculas na fase gasosa, que ocorre 

em uma câmara de ultra - alto vácuo (figura 20), mantida sob um vácuo base residual de 

1x10-8 torr. O alvo, Ciclohexano, na fase gasosa, é injetado por meio de um capilar de 

0.8mm de diâmetro a poucos milímetros da região de interação, perpendicularmente ao 

feixe incidente de fótons e ao espectrômetro de massa. O Ciclohexano, em forma líquida, 

foi adquirido da firma Sigma-Aldrich com pureza de 99,99% e condicionado em tubo de 
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vidro com peneira molecular (para absorção de água e contaminantes), e previamente 

degassado antes da injeção por vários ciclos de descongelamento.  

 

Figura 19. Câmara de vácuo da linha TGM do LNLS 

 

A introdução no sistema experimental de Ciclohexano na fase gasosa foi por simples 

vaporização, controlada por uma válvula de vazamento ultra-fino sem necessidade de 

aquecimento, evitando a degradação do composto. A pressão da câmara com a injeção do 

gás foi mantida constante durante as medidas em aproximadamente 2x10-8 torr, 

garantindo interações fóton-molécula no regímen de colisões únicas. A colisão fóton-

molécula ocorre entre os eléctrodos de extração, onde aplicam-se tensões opostas, que 

gera um campo elétrico uniforme.  

Os íons de recuo e fragmentos positivamente carregados são extraídos da região de 

interação e focalizados por uma lente eletrostática para uma maior coleta dos mesmos. 

As moléculas ionizadas e os fragmentos iônicos formados da fragmentação são 

inicialmente direcionados e acelerados pelo campo elétrico de extração, focalizados, 

entram e atravessam uma região livre de campo, o chamado tubo de tempo de voo o qual 

possui 297 mm de comprimento.  

Quanto maior a razão massa/carga (m/q) do íon, maior é o tempo de voo (TOF) pelo tubo 

e o tempo total para o íon atingir o detector multiplicador de elétrons, do tipo placas de 
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micro-canais, “Microchannel Plates” (MCP). Assim pela relação entre TOF e a razão 

m/q os íons são discriminados e identificados nos espectros de massa (figura 21). 

Tanto os íons carregados positivamente (cátions) quanto os elétrons emitidos, ou os 

fotoelétrons (que são extraídos da zona de interação, mas direcionados em direções 

opostas aos cátions), são focalizados por uma lente eletrostática e são coletados por um 

detector multiplicador de elétrons, de mesmo tipo MCP ao utilizado para a coleta dos 

cátions. 

Estes detectores MCP multiplicam o sinal original da partícula, íon ou elétron incidente. 

Sob impacto das partículas, elétrons são gerados pela colisão na estrutura de micro-canais 

pela presença de um forte campo elétrico. Submetido ao campo elétrico, o elétron inicial 

que entra através do canal, bate na parede do mesmo sob certo ângulo de impacto, o qual 

propicia a formação de uma cascata de elétrons que se propaga pelo canal, amplificando 

a sinal inicial em várias ordens de magnitude dependendo da intensidade do campo 

elétrico e do número de placas. O detector em uso contém 2 placas de micro-canais 

dispostas em série na configuração Chevron. 

Quando o detector dos fotoelétrons é atingido pelo primeiro elétron gerado da colisão, 

este gera um sinal de início na contagem de tempo (“start-signal”) em um módulo digital 

conversor de tempo (time to digital converter – TDC).  Por outro lado, o módulo mantém 

a contagem de tempo aberta por uma janela de tempo definida para receber um ou mais 

sinais de parada (“multi-stop-signal”). O sinal de chegada de um íon no detector de íon 

gera um sinal de parada (“stop-signal”) e estabelece o final da contagem de tempo para 

o respectivo íon e determina a medida do tempo de voo.  
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a) 

 

b) 

 

 

Figura 20. Espectrómetro de massas, a) Fotografia do espectrômetro de massa da 

linha TGM do LNLS, b) Esquema do experimento utilizado pra obtenção dos espectros 

de massa neste trabalho (Pilling, 2006)  
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Se um dos elétrons (um sinal de start) e íons (uns até 3 sinais de stop) geram sinais dentro 

da janela de tempo imposta pela eletrônica, estes elétrons e íons são considerados 

provenientes de um único evento, são considerados coincidentes, ou seja, oriundos da 

mesma colisão.  

Após o impacto de um fóton com a molécula, a ionização de um ou mais orbitais 

moleculares, a clivagem de uma ligação do íon molecular cíclico não resulta 

necessariamente sempre na formação de um ou mais fragmentos iônicos e neutros, mas 

forma o íon molecular geralmente chamado íon pai ou molécula mãe. -“parent molecular 

ion”- na molécula original ionizada (C6H12
+). (Watson & Sparkman, 2008).  

A ionização de um particular orbital molecular pode resultar em uma molécula ionizada 

em um estado excitado e instável e a molécula se quebra seguindo um canal de 

fragmentação particular, favorecendo a formação de um ou mais fragmentos estáveis (ou 

instáveis) iônicos ou neutros.  

O processo de ionização, que induz a fragmentação, resulta em diversos canais de 

fragmentação, seguindo padrões de clivagem da molécula. A molécula apresenta um 

padrão de fragmentação sob impacto de fótons com uma certa energia, podendo perder 

um ou mais átomos leves (hidrogênio(s)) e um ou mais átomos pesados (carbono(s)), da 

estrutura cíclica. O rearranjo das cargas e dos constituintes da molécula (átomos), permite 

também a formação de espécies menos favoráveis pelo processo de associação.  

A conversão do tempo de voo em  razão m/q é dada pelas equações de Wiley-McLaren 

(Guilhaus, 1995), tendo em conta os potenciais necessários para atingir os detectores de 

íons, expostos na tabela 8. 

Supondo desprezível a energia inicial 𝑣0 do fragmento iônico formado na posição onde 

interage o fóton com a molécula (região de extração), o íon formado é acelerado através 

de um campo elétrico uniforme E, e recebe um acréscimo de energia cinética KE. 

Considerando o movimento do íon como sendo retilíneo e uniformemente variado, resulta 

o tempo, que o íon leva para percorrer um dado comprimento: 

𝑡1 = 
𝑣−𝑣0

𝑎
         (3.3) 
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onde (v − v0) é a velocidade final na região, e a é a aceleração adquirida na região de 

extração. Logo, o íon direcionado é acelerado em direção ao tubo de tempo de voo, e 

entra no tubo com uma dada aceleração: 

𝑎 =
𝐹

𝑚
 =

𝐸𝑞

𝑚
 =

𝑞(𝑉1−𝑉3)

𝑚𝐿
        (3.4) 

onde E é o campo elétrico, (𝑉1 − 𝑉3) é a diferença de potencial entre a molécula e a 

entrada do tubo de voo e L a respectiva distância.  

 

Tabela 8. Potenciais aplicados no MS-TOF para a detecção de íons e elétrons 

 Eletrodo Potencial (V) 

V1 Grade de extração (íons) -485 

V2 Lente de abertura (íons) -2050 

V3 Grade o tubo do drift -4500 

V4 Detector MCP (íons) 2300 

V5 Grade de extração (elétrons) 485 

V6 Lente de abertura (elétrons) -1500 

V7 Grade de elétrons 1100 

V8 Detector MCP (elétrons) 3000 

 

Como a velocidade inicial, v0 é considerada desprezível, todos os íons entram no tubo de 

voo de comprimento D com a mesma energia cinética KE, a qual é igual à energia 

potencial eletrostática adquirida na região de extração 𝑞(𝑉1 − 𝑉3). Então, a velocidade 
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dos íons pode ser escrita em termos da razão m/q de cada íon, por meio da seguinte 

equação: 

𝑞(𝑉1 − 𝑉3)  =
1

2
𝑚 𝑣2           (3.5) 

𝑣 = √2(𝑉1 − 𝑉3) 
𝑞
𝑚⁄             (3.5) 

Considerando as equações acima resulta o tempo de voo t1 para um íon de razão m/q, na 

região de extração: 

𝑡1 = [√
𝑚
𝑞⁄ ]  [√

2
(𝑉1 − 𝑉3)
⁄ ] 𝐿   (3.6) 

Uma diferença na razão de m/q dos íons formados, resulta em tempos diferentes para uma 

mesma distância L percorrida, (os íons são gerados na mesma posição na região de 

extração). 

 Quando estes íons entram no tubo de voo de comprimento D, cada um deles levará um 

certo tempo para percorrer o comprimento com um tempo t2 proporcional à energía 

cinética adquirida na região de extração, dado pela seguinte expressão: 

𝑡2 =
𝐷
𝑣⁄           (3.7) 

𝑡2 = 𝐷 [√
𝑚
2𝑞(𝑉1 − 𝑉3)⁄ ]       (3.8) 

Então, o tempo total para os íons atingirem o detector é dado pela soma dos tempos t1 e 

t2: 

𝑡𝑇𝑂𝐹 = 𝑡1 + 𝑡2 = [√
𝑚
𝑞⁄ ] [√

2
(𝑉1 − 𝑉3)
⁄ 𝐿 +

𝐷

√2(𝑉1−𝑉3)
]      (3.9) 

Sendo os valores V1, V3, L e D constantes na equação anterior resulta como dependente 

da raiz de massa/carga: 

𝑡𝑇𝑂𝐹 = 𝐴 √
𝑚

𝑞
       (3.10) 
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Sabendo que cada íon produz um sinal de stop ao ser coletado pelo detector a diferença 

entre os sinais start-stop é digitalizada por meio da placa TDC, para posteriormente ser 

apresentado na forma de um espectro de contagem versus tempo de voo (TOF) , ou 

contagem versus m/q. 

 

.  
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Capítulo 4 

Análises e tratamento dos dados experimentais 

4.1. Espectros de massas e tratamento de dados 

Os sinais digitalizados na placa TDC permitem a detecção simultânea de eventos 

provenientes de ionizações simples ou múltiplas (duplas ou triplas), mas o software de 

digitalização permite a discriminação destes sinais por meio da separação dos espectros.  

Depois da ionização, o fotoelétron é detectado abrindo uma janela do tempo. O íon, 

produto das ionizações simples ou fotoíon, é selecionado pelo seu do tempo de voo e 

depois é detectado, fechando a janela de tempo. Esta técnica é chamada de coincidência 

fotoelétron com o fotoíon (Photoelectron Photoion Coincidence - PEPICO).  

Os sinais, produto de ionizações duplas, são registrados nos espectros de tempo de voo 

do primeiro íon, tempo de voo do segundo íon contra contagens (Photoelectron-

Photoelectron photoion Coincidence - PE2PICO), e da mesma forma, eventos de 

coincidência tripla por meio dos espectros de tempo de voo do primeiro íon, do segundo 

e do terceiro contra a contagem dos mesmos (Photoelectron- Photoelectron- 

Photoelectron photoion Coincidence - PE3PICO). 

Embora neste tipo de experimentação, a radiação síncrotron possa interagir com a camada 

interna do C, produzindo efeitos de ionização simples e ionização tipo Auger, é preciso 

ter em conta que cerca do 90% ou mais das contagens são produto de coincidências ou 

ionizações simples, ~10% de duplas e ~1% de triplas, o que dificulta em grande medida 

o uso das técnicas de multicoincidência, devido às contagens baixas destas medidas 

(Pilling, 2006). 

4.1.1. Ionizações simples 

Neste tipo de espectro são registrados unicamente os eventos produto da detecção de um 

fotoelétron expulso da molécula original (molécula mãe), ou de um fragmento iônico 
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dela, em coincidência com o respectivo fotoíon, levando a cabo uma reação que pode ser 

descrita como:  

𝑀+ ℎ𝑣 →  𝑀+ + 𝑒− 

𝑀+ → 𝑀1
+ + 𝑓𝑟𝑎𝑔𝑚𝑒𝑛𝑡𝑜𝑠 𝑛𝑒𝑢𝑡𝑟𝑜𝑠 

sendo a dissociação molecular a principal rota consequente da fotoionização, quando a 

energia incidente é alta (UV e Raios-X). Lembrando que a clivagem da ligação inicial de 

um íon molecular cíclico geralmente não resulta na formação de um fragmento iônico 

(Watson & Sparkman, 2008), é de se esperar a formação de radicais neutros, mas eles não 

são detectados pela técnica de tempo de voo. 

Dentro da região de extração, o campo elétrico é uniforme, como consequência, os íons 

positivos e elétrons gerados pela interação da radiação com a amostra, são acelerados em 

sentidos opostos. A detecção do fotoelétron origina o sinal de partida (start) do 

experimento, o qual chega ao fim (sinal stop), quando a placa do detector MCP registra o 

fotoíon.   

As diferenças entre os sinais de START e STOP de cada evento definem os tempos de 

voo dos íons, sendo o tempo de chegada dos fotoelétrons no detector várias ordens de 

grandeza menor do que o tempo de chegada dos íons no detector de íons. 

A informação obtida através desta técnica é registrada sob a forma de um espectro 

bidimensional que mostra as contagens dos eventos em função do tempo de voo de cada 

íon. Um exemplo dos resultados obtidos pela técnica de coincidências simples do 

Ciclohexano, a partir do bombardeamento por um feixe de fótons com energias de 80 eV 

e 287,7 eV, podem ser vistos nas figuras 22 e 23. 



 

43 

 

 

 

 

 

 

Figura 21. Espectros da fragmentação da molécula de Ciclohexano (C6H12) por fótons 

UV de 80 eV. Acima: espectro em tempo de voo (ns). Abaixo: espectro convertido em 

m/q. A mudança entre a posição relativa dos picos entre os dois espectros é devido a 

não linearidade entre as duas escalas. 
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Figura 22. Espectros da fragmentação da molécula de Ciclohexano (C6H12) devido a 

interação com fótons de raios-X em 287,7 eV. Acima: em unidades de tempo de voo 

(ns). Abaixo: em unidades de m/q. A mudança entre a posição relativa dos picos entre 

os dois espectros é devido a não linearidade entre as duas escalas. 
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Os espectros tomados da molécula de Ciclohexano nas faixas do ultravioleta e Raios-X 

neste trabalho não apresentam evidencias de íons multiplamente carregados, mais se pode 

observar uma presença baixa de alguns deles por meio da análise do espectro PE2PICO, 

mais a maioria dos análises feitas para fins deste trabalho tomam em conta só as 

ionizações simples registradas por meio do espectro PEPICO.  

Os íons multiplamente carregados frequentemente apresentam instabilidades na 

localização das cargas, como consequência, sofrem processos de rearranjo antes de atingir 

o detector, razão pela qual a implementação de técnicas de detecção como a PE2PICO e 

PE3PICO são importantes na hora de interpretar os mecanismos de dissociação de 

espécies multiplamente ionizadas. 

A técnica de detecção de multicoincidência foi introduzida por Frasinski et al. (1986) e 

Eland et al. (1986), estudando a dupla ionização e dissociação de moléculas na camada 

de valência e regiões próximas ao limiar de ionização na camada interna. Nestas últimas 

regiões, a probabilidade de eventos de ionização múltipla aumenta, devido a processos de 

ionização do tipo Auger, como foi abordado no Capítulo 2.  

Os espectros PE2PICO, são formados de maneira similar aos espectros PEPICO, onde os 

dados experimentais se apresentam relacionados com a coincidência entre um fotoelétron 

e dois fotoíons; O resultado do processo de Fotoecitação, fotodissociação e ionização 

dupla da molécula mãe, da seguinte forma: 

𝑀+ ℎ𝑣 →  𝑀+ + 𝑒− 

𝑀 + ℎ𝑣 →  𝑀1
+ + 𝑀2

0 + 𝑒−  

𝑀+  
𝐴𝑢𝑔𝑒𝑟
→     𝑀++ + 𝑒− 

𝑀++  →  𝑀1
+ + 𝑀2

+ + (𝑓𝑟𝑎𝑔𝑚𝑒𝑛𝑡𝑜𝑠 𝑛𝑒𝑢𝑡𝑟𝑜𝑠) 

Desta forma, muitos dos íons duplamente carregado são dissociados logo da sua 

formação, produzindo dois fragmentos uma vez ionizados (podendo também produzir 

fragmentos neutros não detectáveis).  
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Como no caso da técnica PEPICO, a detecção dos fotoelétrons e fotoíons gera o sinal de 

start e de stop na placa TDC, processo repetitivo durante o tempo de aquisição no 

experimento. Consequentemente, cada evento é simultaneamente registrado pela 

eletrônica e armazenado como um conjunto de diferentes tempos, o que produz um 

espectro em três dimensões, onde o eixo das abcissas representa o tempo de voo do íon 

1, a ordenada representa o tempo de voo do íon 2 e o eixo z representa o número de 

coincidências dos íons, um exemplo do espectro PE2PICO tomado durante o experimento 

do Ciclohexano pode ser observado na figura 24. 

 

4.2. Calibração e redução dos dados experimentais 

Foram analisados 17 espectros TOF-MS do Ciclohexano, com a técnica de coincidências 

simples (PEPICO). Para este fim foi implementado o uso dos softwares Originpro de 

OriginLab e Igor-pro de WaveMetrics 

O total dos espectros foram divididos em dois grupos, um grupo com um total de 10 

espectros, com energias dentro da faixa UV e o segundo grupo com os 7 espectros 

restantes, dentro da faixa dos Raios-X moles (figuras 25 e 26).  

Para a devida interpretação dos dados fornecidos experimentalmente a calibração em 

massa de cada espectro é dada a partir da equação: 

 

𝑚´ = {
(𝑡−𝛽)

𝛼
}
2

       (4.1) 

 

Onde m´ representa a razão massa carga do fragmento (m/q), t o tempo de voo (ns), e os 

parâmetros 𝛼, 𝛽  são obtidos a partir do tempo de voo percorrido e da massa de pelo 

menos dois fragmentos iônicos bem conhecidos da molécula mãe (figura 27). 

 



 

47 

 

 

 

 

 

 

Figura 23. Mapa das coincidências duplas do Ciclohexano tomado a 301 eV (acima), 

destaque da região de coincidências dos íons H+ e C2H2
+(abaixo). 
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Figura 24. Espectro de massas do Ciclohexano obtido com fótons na energia de 100 

eV, no UV. 

 

Figura 25. Espectro de massas do Ciclohexano obtidos com fótons na energia de 307 

eV, na faixa dos Raios-X moles. 
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Para a obtenção das áreas de cada pico, foram ajustadas gaussianas, fazendo assim a 

deconvolução dos picos agrupados em famílias de íons (com determinado número de 

carbonos), dependendo da massa dos fragmentos identificados (figura 28). Os resultados 

obtidos em pela redução e análise dos espectros de coincidências simples medidos para 

este trabalho se encontram detalhados no anexo 1. 

 

 

Figura 26. Exemplo da calibração do espectro do Ciclohexano em 80 eV 

 

Com os valores das áreas, foram determinados os valores dos rendimentos parciais 

iônicos (Partial ion yield – PIY (%)), o qual corresponde à contribuição relativa de cada 

fragmento iônico no espectro de massa de acordo com a seguinte expressão: 

𝑃𝐼𝑌 = [
𝐴𝑖
+

∑𝐴𝑖
+] ∗ 100        (4.2) 
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Onde 𝐴𝑖
+ representa a área de cada um dos fragmentos iônicos determinados a partir do 

ajuste da gaussiana.  

 

  

 

Figura 27. Exemplo da identificação das famílias de íons do Ciclohexano em 287,7 eV. 

Família do C4Hn
+, onde n é o número de H, a perda de H é devido a fragmentação 

(acima). Dados obtidos pela redução do espectro listando os fragmentos formados 

nesta energia (abaixo).   
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Dependendo da energia do fóton incidente, a molécula do Ciclohexano apresenta 

diferenças no PIY dos fragmentos iônicos formados, sendo a produção deles variável ao 

longo de toda a faixa de energias, resultado coerente com a energia necessária para que 

um íon seja formado, e por sua vez é reflexo na estabilidade deste. Nas figuras 29 e 30, 

se mostra um exemplo do PIY obtido para o Ciclohexano e o Benzeno na energia dos 

Raios-X moles. A distribuição da razão m/q das famílias de íons formados produto das 

ionizações simples se apresenta no anexo 2. 

 

Figura 28. PIY do Ciclohexano em 287,7 eV 
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Figura 29. PIY do Benzeno em 285,4 eV. 

 

Alguns dos íons produzidos pela fragmentação do Ciclohexano e do Benzeno como o 

C2H3
+ e o C4H3

+, são identificados como possíveis reagentes e intermediários na rota de 

formação de outros PAHs proposta por  Woods et al. 2003, Widicus Weaveret al. 2007. 

Este resultado representa importância para nosso estudo, já que mostra que estes tipos de 

estruturas, podem fornecer um ciclo de formação e destruição dos PAHs, dentro dos 

ambientes astronómicos que apresentam fluxos nestas energias.  

Na figura 31, se apresenta o comportamento da fragmentação dos íons mais relevantes 

produzidos no Ciclohexano. Na faixa de energias UV é favorecida a formação de íons 

maiores (mais de 3 C), sendo a produção destes íons diminuída na faixa dos Raios-X onde 

aumenta na formação de íons menores (um e dois C), além do H (figura 32). Sendo 

apreciável a distribuição e seletividade da formação de íons mais leves conforme aumenta 

a energia do fóton.  
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Figura 30. Distribuição dos íons formado pela fragmentação do Ciclohexano nas 

energias correspondentes aos 10,8 – 200 eV do espectro UV, respeito a seu PIY. 

 

Figura 31. Distribuição dos íons formado pela fragmentação do Ciclohexano nas 

energias correspondentes aos 280-307 eV dos Raios-X moles, respeito a seu PIY.  
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Capítulo 5 

Resultados e discussão 

Neste capítulo são mostrados os resultados obtidos pela fragmentação iónica da molécula 

de Ciclohexano (C6H12), comparando com os resultados de trabalhos anteriores feitos 

sobre a fragmentação do Benzeno (C6H6), por meio da técnica de espectrometria de massa 

por tempo de voo, fazendo uso das técnicas de coincidências simples PEPICO e 

PE2PICO, descritas no capítulo 4. 

Com os valores dos PIYs podemos determinar as seções de choque de dissociação e de 

ionização, e sabendo o fluxo de fótons na nebulosa NGC 7027, determinamos as taxas de 

dissociação, ionização e a meia vida das duas moléculas. 

 

5.1. Moléculas de Ciclohexano e Benzeno  

A molécula de Ciclohexano (C6H12) é uma molécula orgânica do tipo alcano cíclico, 

formada pelas ligações covalentes de 6 átomos de carbono com hibridação sp3, e 12 

átomos de H periféricos (figura 31).  

Devido à natureza dos orbitais híbridos sp3, a molécula de Ciclohexano não forma uma 

estrutura hexagonal plana, ela apresenta ângulos, estando na natureza em duas 

configurações ou conformações (cadeira e barco), as quais, são transformadas uma na 

outra passando por estados de transição com maior energia (figura 32).  

Os hidrogênios que conformam a molécula são ligados na periferia do anel em duas 

posições específicas: equatorial (sobre o plano da molécula) e axial (a 90° em relação ao 

plano). A posição equatorial é a mais reativa num processo de substituição.  
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Figura 32. Molécula do Ciclohexano 

 

 

Figura 33. Estrutura do Ciclohexano em suas duas configurações ou conformações 

estáveis 

 

A molécula do Benzeno (C6H6) é uma molécula orgânica de tipo aromático (figura 33), 

com hibridação sp2, onde os 6 átomos de carbono constituintes ocupam os vértices de um 

hexágono regular. Na estrutura três dos quatro elétrons de valência do C se encontram 

ligados por meio de ligações covalentes típicas (C-C-C e C-H), sendo o quarto elétron 
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compartido com os outros 5 C da estrutura por meio da ligação π, formando uma nuvem 

eletrônica deslocalizada sobre o anel, o que aumenta a estabilidade estrutural. 

 

Figura 34. Representações da molécula do Benzeno  

 

5.2. Análise dos potenciais de ionização e PIY do Ciclohexano 

e Benzeno  
 

O potencial de ionização corresponde à energia necessária para desligar um elétron de um 

átomo ou molécula. Em estado gasoso a reação de ionização pode ser escrita como: 

𝑀(𝑔𝑎𝑠) + 𝐸𝑖 → 𝑀(𝑔𝑎𝑠)
+ + 𝑒−      (5.1) 

Onde M representa a molécula e Ei é a energia necessária para ionizá-la. 

O Ciclohexano e o Benzeno, apresentam seus primeiros potenciais de ionização no UV 

em torno de 9,8 eV e 9,25 eV respectivamente, mas, o comportamento de cada uma destas 

estruturas frente ao fluxo de radiação UV é diferente.  

Nos experimentos usando fótons com energia em torno de 20 eV, o C6H6
+ mostra um PIY 

maior respeito ao C6H12
+, mantendo um 50% da abundância do íon molecular, com pouca 

perda de H e baixa fragmentação, sendo este comportamento devido possivelmente à 
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capacidade do arranjo das cargas do Benzeno. Por outro lado, o íon molecular do 

Ciclohexano (C6H12
+), diminui quase num 80% e mostra a tendência à formação de 

fragmentos com dois e três C como estrutura principal (figura 36).  

 

 

Figura 35. Espectro de massas do Ciclohexano e Benzeno em 20 eV e 21,21 eV 

respectivamente, com a identificação dos íons mais importantes como produto da 

fotólise 

 

A molécula de C6H12, apresenta diminuição da abundância do íon molecular C6H12
+ em 

todos os experimentos feitos na faixa do UV, sendo evidente a diminuição em quase um 

50% com o aumento da energia de 10.8 eV a 13 eV (figura 37). 
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Figura 36. Rendimento (PIY) do Ciclohexano ionizado em função da energia do fóton  

 

Nas figuras 38 e 39, mostra o PIY do íon pai em porcentagem das duas estruturas, ao 

redor de 20 eV, junto com a seção de choque de fotoabsorção de cada um deles. A seção 

de choque de absorção é um parâmetro que representa a probabilidade de uma molécula 

absorver um fóton, sendo maior no C6H12 do que no C6H6 fornecendo a clivagem das 

ligações que mantem a estrutura do ciclo. Uma revisão mais detalhada sobre a seção de 

choque será apresentada na seção 5.3. 
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Figura 37. PIY do Ciclohexano em 20 eV e a seção de choque de fotoabsorção 

(Koizumi, et al. 1989) e seus potenciais de ionização IP, (Tian, el al. 2002) 

 

 

Figura 38. PIY do Benzeno em 21,21 eV (Boechat-Roberty et al., 2009), sobre a seção 

de choque de fotoabsorção (Sakamoto et al., 2010) e seus potenciais de ionização (Feng 

et al. 2002) 



 

60 

 

Conforme já foi dito, as interações de fótons UV com uma molécula produzem ionizações 

nas camadas de valência, enquanto as energias mais elevadas como nos Raios-X, podem 

excitar e ionizar as camadas internas dos átomos que a compõem (figura 40). 

 

Figura 39. Esquema da probabilidade de absorção em função da energia dos fótons. 

Os dois diagramas mostram os processos de fotoionização típicos na camada de 

valência (abaixo esquerda) e de camada interna (acima direita). (Pilling, 2006). 

 

Nas energias no UV, a probabilidade de absorção (ou a secção de choque de absorção) 

dos fótons pelos elétrons no orbital de valência é grande, diminuindo consideravelmente 

nas energias maiores. Nos Raios-X, quando a energia do fóton atinge a energia necessária 

para excitar os elétrons de camada interna, o elétron passa a ocupar o primeiro orbital 

molecular desocupado, tendo a ressonância (C1s →π*), então, a probabilidade destes 

eventos aumenta como se pode ver representado na figura 40. 

Os resultados obtidos do Ciclohexano no LNLS com fótons, nas energias do UV, foram 

comparados com os resultados do UV do National Institute of Standards and Technology 
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(NIST), com o fim de estimar a relação do PIY apresentado por eles e nossos resultados. 

Deles, determinamos que a fragmentação com elétrons de 70 eV do NIST, correspondem 

ao experimento com fótons com energia em torno de 17 eV (figura 41).  

Comparamos a estabilidade do Ciclohexano e do Benzeno na radiação UV com os 

resultados publicados por Boechat-Roberty et al., 2009 e os dados publicados pela NIST, 

(figura 42), onde se confirma experimentalmente que o PIY do íon C6H6
+, supera a 

produção do C6H12
+ por mais que o dobro no mesmo fluxo radiativo. 

 

 

Figura 40. Produção do íon pai em função da energia do fóton 
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Figura 41. PIY do Ciclohexano ionizado (C6H12
+) comparado com o do Benzeno 

ionizado (C6H6
+) em função da energia dos fótons. 

 

Nas energias dos Raios-X moles, a fragmentação da molécula do Ciclohexano favorece 

a formação de íon menores como o C2H3
+, considerado como um íon reagente na 

formação de moléculas de PAHs na rota de formação proposta por Woods et al., 2003, 

apresentada na figura 8, enquanto a produção do fragmento C4H3
+ favorecido na 

fragmentação do Benzeno , participam na rota de formação como íon intermediário deste 

processo. 

A fragmentação das moléculas do C6H12 e do C6H6 obedecem ao processo mostrado por 

Watson & Sparkman, 2008, onde o rearranjo das cargas do Benzeno mantém a estrutura 

cíclica, enquanto o Ciclohexano opta pela apertura do ciclo. O Processo de fragmentação 

do Ciclohexano, favorece a formação de íons de cadeia lineal, sendo as de dois e três C, 

as mais formadas nos Raios-X moles. Os resultados espectrais do C6H12 apresentam 
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evidencia de migrações de H de um fragmento para outro possivelmente para atingir a 

estabilização do fragmento recentemente formado (figura 43).  

 

Figura 42. Esquema dos processos de fragmentação do Ciclohexano (acima) e do 

Benzeno (abaixo) (Watson & Sparkman, 2008) 

 

A formação de íons maiores no caso do Benzeno demonstra a tendência desta molécula 

por conservar a estrutura, refletindo a baixa capacidade que tem o Ciclohexano frente a 

este mesmo processo (figura 44).  
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Figura 43. Espectro de massas do Ciclohexano e Benzeno a 301 eV 

 

A produção de fragmentos iônicos a partir do Ciclohexano, com PIY superiores ao 2%, 

obtidos nas energias UV e Raios-X, estão listadas na tabela 9 e 10, fazendo ênfases na 

baixa quantidade do íon pai no caso dos Raios-X moles. 
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Tabela 9. Percentual de produção iônica (PIY) dos fragmentos do Ciclohexano em 

função da energia do fóton UV. 

    PIY (%) por energia (eV) 

m/q Atribuição 10,8 11,4 12,4 13,0 14,0 16,0 20,0 50,0 80,0 100,0 146,0 200,0 

1 H+               4,2 4,7 5,0 3,9 4,4 

15 CH3
+               6,0 5,9 5,9 4,1 4,2 

26 C2H2
+                   2,7 4,1 4,7 

27 C2H3
+               10,8 10,9 12,9 13,9 12,7 

28 C2H4
+             2,7 7,0 5,0 6,5 4,0 3,8 

29 C2H5
+               3,6 4,2 5,1 3,2 4,2 

38 C3H2
+                     2,4 2,2 

39 C3H3
+               8,9 9,0 7,6 11,5 12,9 

40 C3H4
+                   2,1 2,2 2,9 

41 C3H5
+           10,9 15,1 15,5 16,4 12,7 14,4 11,5 

42 C3H6
+     4,5 6,3 9,1 12,7 9,4 4,8 4,3 6,4 3,7 3,1 

43 C3H7
+      3,2 5,1 5,2 4,7 2,1  2,7   

55 C4H7
+     3,0 4,0 5,4 9,0 9,6 5,5 4,9 4,2 3,6 3,4 

56 C4H8
+   3,4 22,6 29,5 34,0 29,8 26,8 10,0 11,2 9,8 5,5 6,0 

69 C5H9
+     5,9 6,7 8,9 5,1 4,0      

84 C6H12
+ 93,6 90,1 53,3 41,8 27,1 18,4 17,4 7,1 5,3 5,5 4,6 4,5 
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Tabela 10. Percentual de produção iônica (PIY) dos fragmentos do Ciclohexano em 

função da energia dos fótons de Raios-X moles. 

    PIY (%) por energia (eV) 

m/q Atribuição 284,8 287,7 300,0 301,0 307,0 

1 H+ 10,0 8,2 9,2 9,5 9,3 

15 CH3
+ 8,5 5,3 8,2 7,8 7,5 

16 CH4
+ 1,3 0,6 1,1 0,9 0,7 

26 C2H2
+ 7,4 6,5 8,3 8,5 8,0 

27 C2H3
+ 18,6 17,4 17,8 17,5 16,1 

28 C2H4
+ 4,2 3,9 4,8 4,2 3,9 

29 C2H5
+ 2,9 2,3 2,1 2,5 2,1 

37 C3H+ 2,4 2,9 2,7 2,4 3,4 

38 C3H2
+ 5,3 3,4 3,5 3,1 4,2 

39 C3H3
+ 12,4 14,8 12,8 14,2 12,5 

40 C3H4
+ 2,9 2,4 1,8 1,6 2,0 

41 C3H5
+ 5,7 6,4 6,2 6,7 5,2 

50 C4H2
+ 2,5 3,4 2,6 2,4 3,4 

51 C4H3
+ 1,8 2,7 2,2 2,4 2,3 

84 C6H12
+ 0,9 1,4 0,8 0,9 0,6 
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5.3. Seções de choque de fotoabsorção, fotoionização e 

fotodissociação  
 

A seção de choque, σ, é um parâmetro espectroscópico que representa a probabilidade 

que tem uma molécula de absorver (fotoabsorção), ionizar (fotoionização) ou dissociar 

(fotodissociação) devido a interação com fótons em função da energia destes. Ao absorver 

um fóton de uma dada energia, a molécula faz uma transição de um estado eletrônico 

inicial, ψi, para um estado eletrônico final, ψf. A probabilidade de acontecer o processo 

será dada aproximadamente por  

⟨𝜓𝑓|𝑟|𝜓𝑖⟩
2
          (5.2) 

 

onde r é dado na unidade atômica do raio de Bohr (5.3 x 10-9 cm) . Portanto, σ tem unidade 

de área (cm2). Uma unidade muito usada, principalmente na física nuclear é o barn, 1 b = 

10-24 cm2
. Na física atômica e molecular a unidade é 1 Mb = 10-18 cm2. 

Nas figuras 45-47, mostramos o comportamento das seções de choque de fotoabsorção 

 (𝜎𝑎𝑏)  do Ciclohexano e do Benzeno , nas faixas espectrais do UV e Raios-X tomadas 

dos trabalhos de Hitchcock et al., 1986; Koizumi et al. 1989; Sakamoto et al., 2010, 

incluído os resultados do PIY obtidos na faixa dos Raios-X moles. 

As seções de choque de fotoabsorção representam a probabilidade de absorber um fóton 

numa dada faixa de energia. Nos Raios-X, a seção de choque de fotoabsorção do Benzeno 

é maior na borda do Cs1, comparada com o Ciclohexano, mas ele apresenta um maior 

valor de PIY do íon pai, diminuindo paulatinamente logo da ressonância, comportamento 

que mostra a tendência da estrutura ao rearranjo das cargas e estabilidade na estrutura 

mãe. Por outro lado, o C6H12 apresenta um comportamento muito parecido nos valores de 

PIY, o que fornece um exemplo claro da instabilidade da estrutura cíclica (figura 49). 
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Figura 44. Seção de choque de fotoabsorção no UV e Raios-X do Ciclohexano (linha 

Vermelha) e Benzeno (linha azul), interpolação (linha de tracejada). 

 

 

Figura 45. PIY do C6H12  em função da energia dos fótons sobre a seção de choque de 

fotoabsorção (Hitchcock et al., 1987).  
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Figura 46. PIY do C6H6 
+ em função da energia dos fótons e a Seção de choque de 

fotoabsorção (Hitchcock et al., 1987). 

 

 

Figura 47. Comparação do PIY do C6H12 
+e C6H6

+ nas energias na faixa dos Raios-X e 

a seção de choque de fotoabsorção.  
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Para determinar as seções de choque de fotoionização (𝜎𝑖) e fotodissociação ou 

destruição (𝜎𝑑), se toma o valor do PIY da molécula mãe do Ciclohexano e do Benzeno 

em cada uma das energias medidas nos Raios-X moles, substituindo seu valor nas 

seguintes equações: 

𝜎𝑑 = 𝜎𝑎𝑏 (1 −
𝑃𝐼𝑌

𝑋+

100
)       (5.3) 

𝜎𝑖 = 𝜎𝑎𝑏 (
𝑃𝐼𝑌

𝑋+

100
)      (5.4) 

Onde 𝜎𝑎𝑏 é a seção de choque de fotoabsorção (Hitchcock et al., 1986 - figuras 49 e 50). 

Na gráfica 51 se mostram os resultados obtidos para as diferentes seções de choque do 

Ciclohexano junto com a seção de choque de fotoabsorção de Hitchcock et al., 1986, 

visualizando assim o comportamento de cada uma delas. 

 

Figura 48. Seção de choque de fotodissociação ou destruição do Ciclohexano 

(vermelho) e do Benzeno (azul) 
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Figura 49. Seção de choque de fotoionização do Ciclohexano (vermelho) e do Benzeno 

(azul) 

 

Figura 50. Seção de choque de fotodissociação e fotoionização do Ciclohexano na 

faixa dos 284-307 eV, A seção de choque de fotoabsorção de Hitchcock et al. 1987 

também está representada. 
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5.4. O fluxo de fótons na NGC 7027, a ionização e a destruição 

de moléculas por Raios-X 
 

As taxas de dissociação e ionização Kd, Ki, de uma dada molécula são o produto da seção 

de choque de dissociação e ionização pelo fluxo de fótons Fx na energia E, dada por: 

𝜅𝑑 =  𝜎𝑑(𝐸)𝐹𝑥(𝐸)           (5.5) 

𝜅𝑖 =  𝜎𝑖(𝐸)𝐹𝑥(𝐸)              (5.6) 

Portanto, é preciso conhecer o fluxo de fótons Fx (fótons cm-2 s-1) em cada energia, neste 

caso nos Raios-X, da nebulosa NGC 7027.  

O fluxo de fótons, em cada energia E = hν pode ser obtido utilizando o valor da 

Luminosidade, Lx.  

Como este fluxo é atenuado pela profundidade óptica pela presença de grãos na região de 

fotodissociação (Deguchi et al. 1990) temos então: 

𝐹𝑥 =
𝐿𝑥

4𝜋𝑟2ℎ𝜈
𝑒−𝜏      (5.7) 

Onde Lx é a luminosidade nos Raios-X da NGC 7027 proposta por Kastner et al. 2001, r 

é a distância da estrela central até a região de fotodissociação dada pelos modelos de  

Agúndez et al. 2010 e Hasegawa et al. 2000 e τ a profundidade óptica. 

A profundidade óptica, τ, de uma dada região de fotodissociação depende da densidade 

numérica nH (cm-3), da seção de choque de absorção, σab, (cm2) e da distância percorrida 

pela radiação L (cm):   

𝜏 = 𝑛𝐻𝜎𝑎𝑏𝐿               (5.8) 

No caso do átomo de H, a densidade colunar do H, NH (cm-2) é dada por:  

𝑁𝐻 = 𝑛𝐻 𝐿             (5.9) 

Então, podemos escrever: 

𝜏 =  𝜎𝑎𝑏𝑁𝐻        (5.10) 
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Onde 𝜎𝑎𝑏 é a seção de choque de fotoabsorção do H por energia do fóton na faixa dos 

Raios-X. A seção de choque de absorção do átomo de H foi proposta por Gorti & 

Hollenbach, 2004, como: 

𝜎𝐻(𝐸)𝑎𝑏 = 1,2𝑥10
−22 (

𝐸

1 𝑘𝑒𝑉
)
−2,594

      (5.11) 

Utilizando a equação 5.10, calculamos os valores da profundidade óptica variando a 

densidade numérica, baseado nos resultados de Agúndez et al. 2010, Hasegawa et al. 2000 

e Godard & Cernicharo, 2013, utilizando o valor da distância de 5,239x1016 cm, de 

Agúndez et al. 2010, para uma energia de fótons de 294,5 eV, equivalente à energia meia 

dos experimentos. Na tabela 11 listamos as densidades numéricas utilizadas. 

 

Tabela 11. Valores da densidade numérica nH da NGC 7027  

nH (cm3) Referencia 

2,00 x 105 

 

Godard & Cernicharo, 2013 

8,00 x 106 

 

Agúndez et al., 2010 

8,00 x 106 Hasegawa et al. 2000 

 

Os resultados obtidos mostraram valores muito maiores aos esperados, de acordo com o 

fluxo registrado pela nebulosa NGC 7027. Portanto, foram feitos novos cálculos para 

estimar a profundidade ótica da região de fotodissociação da Nebulosa, usando a equação 

proposta por Deguchi et al. 1990: 

𝜏𝑠𝑥 = 𝛼𝜏𝑑(1000Å) (
𝐸

0,6𝑘𝑒𝑉
)
−2,67

   (5.12) 

onde 𝛼 = 0,054, quando a energia utilizada é menor do que 0,6 keV. O fator 0,6 keV, 

representa a absorção produzida pelo Oxigênio no envoltório de fotodissociação da 

nebulosa nesta faixa de energia e 𝜏𝑑(1000Å), é a profundidade ótica dos grãos de poeira, 
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com um tamanho de 1000 Å, proposta por Morris & Jura, 1983 . Os resultados obtidos se 

apresentam na figura 52. 

 

Figura 51. Valores de nH propostos por Godard et al. 1990, Hasegawa et al. 2000 e 

Agúndez et al. 2010, comparados com o valor obtido por meio da equação de Deguchi 

et al. 1990, sobre a profundidade ótica calculada pela equação 5.8. 

 

Utilizando os valores de τ obtidos pela equação 5.12, se calcula o fluxo da NGC 7027, na 

faixa de energias dos 280 até 307 eV, correspondente aos experimentos do Ciclohexano 

e do Benzeno. Na figura 53, se apresenta o resultado da atenuação de uma ordem de 

magnitude por efeito da poeira na região de fotodissociação da NGC 7027, o fluxo foi 

calculado com um valor de nH = 1,44x104 cm2 obtido pela equação 5.8. 

𝝉 = 𝒏𝑯𝝈𝒂𝒃𝐋 
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Figura 52. Fluxo da Nebulosa Planetária NGC 7027 com e sem atenuação sofrida pelo 

efeito da profundidade ótica 

 

Com o valor do fluxo, se obtive a taxa de destruição ou fotodissociação Kd (figura 54) e 

a taxa de ionização Ki (figura 55), aplicando as equações 5.5 e 5.6. Além disso, com o 

resultado de  Kd, se calcula a taxa de meia vida das duas moléculas, em função do tempo 

(Andrade et al., 2010), por meio da equação: 

𝑡1/2 =
𝑙𝑛(2)

𝑘𝑑
         (5.13) 

Sendo obtido como resultado que o tempo de meia vida do Benzeno é maior ao tempo de 

meia vida do Ciclohexano (figura 56), mostrando a baixa estabilidade deste no ambiente 

na camada de fotodissociação da NGC 7027 e em geral, ao fluxo nas energias estudadas 

neste trabalho. Os resultados obtidos pelo cálculo da meia vida também refletem a 

independência deste valor com a abundancia molecular presente na região. Os resultados 

obtidos para cada molécula se listam nas tabelas 12 e 13. 
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Figura 53. Taxas de fotodissociação das moléculas C6H12 e C6H6 em função do fluxo de 

fótons da NGC 7027 por energia nos Raios-X 

 

 

Figura 54. Taxas de fotoionização das moléculas C6H12 e C6H6 em função do fluxo da 

NGC 7027 por energia nos Raios-X 
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Figura 55. Meia vida do Ciclohexano (vermelho) e Benzeno (azul) em função do fluxo 

na Nebulosa NGC 7027 na faixa dos Raios-X moles. 
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Tabela 12.  Seção de choque de fotodissociação (σd), seção de choque de fotoionização 

(σi), taxa de destruição (Kd,), taxa de ionização (Ki,) e meia vida (t1/2) do Ciclohexano 

C6H12 em função da energia dos fótons hv. 

hv Fluxo σd σi kd ki t1/2 

eV 
 

 cm-2 s-1 cm2 cm2 s-1 s-1 Anos 

284,8 7,79 x105 5,02x10-21 4,74x10-23 3,91x10-15 3,69x10-17 5,62x106 

287,7 8,21 x105 7,57x10-18 1,07x10-19 6,22x10-12 8,78x10-14 3,54x103 

300 1,01 x106 7,98x10-18 6,62x10-20 8,02x10-12 6,45x10-14 2,74x103 

301 1,02 x106 7,63x10-18 6,58x10-20 7,77x10-12 6,71x10-14 2,83x103 

307 1,10 x106 6,08x10-18 3,72x10-20 6,74x10-12 4,13x10-14 3,26x103 
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Tabela 13. Seção de choque de fotodissociação (σd), seção de choque de fotoionização 

(σi), taxa de destruição (Kd,), taxa de ionização (Ki,) e meia vida (t1/2) do Benzeno C6H6 

em função da energia dos fótons hv. 

hv Fluxo σd σi kd ki t1/2 

eV 
fótons 

cm-2 s-1 cm2 cm2 s-1 s-1 Anos 

282 7,39 x105 3,59x10-21 2,05x10-22 2,66x10-15 1,52x10-16 8,28x106 

285 7,82x105 4,02x10-18 1,81x10-19 3,14x10-12 1,41x10-13 6,99x103 

289 8,40x105 1,27x10-18 3,38x10-20 1,06x10-12 2,84x10-14 2,07x104 

301 1,02x105 1,48x10-18 2,25x10-20 1,51x10-12 2,29x10-14 1,46x104 

 

5.5. Ionizações duplas 

Nesta seção apresentamos os resultados experimentais provenientes das ionizações 

duplas do Ciclohexano nos Raios-X moles. 

A técnica de multicoincidência PE2PICO no Ciclohexano, mostra uma baixa tendência 

desta molécula a formar íons duplamente ionizados cujo produto final na fragmentação 

não forma H, isto supõe que o Ciclohexano forma principalmente íons com estrutura de 

C definhada, mas perde um o mais H para estabilizar o fragmento duplamente carregado 

(anexo 3).  
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Nas figuras 57, 58 e 59, se evidencia a estabilização do íon C2H3
+ por meio da perda de 

H+, formando acetileno C2H2
+, nos Raios-X. Também é observado que a perda de H+ é 

uma tendência muito presente dos fragmentos formados por três e quatro C, e baixa nos 

fragmentos superiores. 

Os resultados mais relevantes nas duplas coincidências mostram a chegada dos íons 

C2H4
+ e C2H3

+ produto da fragmentação do íon duplamente ionizado C4H7
++, propondo 

outro mecanismo de formação do fragmento C2H3
+, de acordo com a tendência da 

formação dele por meio dos processos de ionização simples e duplamente ionizados 

(figura 60). 

 

Figura 56. Coincidências duplas dos íons formados por um e dois C com H+ e as 

coincidências duplas do H+ com H2
+  
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Figura 57. Coincidências duplas dos íons formados por três e quatro C com H+ 

 

Figura 58. Coincidências duplas dos íons formados por cinco e seis C com H+ 
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Figura 59. Coincidências duplas do íon C2H3
+ com íons formados por dois três e 

quatro C. 
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Capítulo 6 

Conclusões e considerações finais 

Neste trabalho foi feito um estudo experimental da fragmentação molecular simulando os 

processos que acontecem na região de fotodissociação da nebulosa NGC 7027. 

Analisamos a excitação eletrônica e ionização por fótons de UV e Raios-X moles da 

molécula de Ciclohexano (Benzeno com excesso de H) e comparamos com a molécula 

do Benzeno. 

Observou-se que, mediante a determinação experimental da produção de íons e das seções 

de choque de ionização e dissociação que o Ciclohexano é mais destruído que o Benzeno 

na nebulosa planetária NGC 7027 por fótons nos Raios-X com energias de 282 até 307 

eV.  

As técnicas de coincidências simples, possibilitaram o estudo da estabilidade estrutural 

do C6H12 e C6H6. Além disso, com a determinação do tempo de meia vida das estruturas, 

se estima o possível comportamento frente ao fluxo de fótons da nebulosa NGC 7027. 

Mostramos que a fragmentação das duas moléculas é maior nos Raios-X, favorecendo a 

formação de uma ampla variedade de íons.  

Foi feita uma análise rigorosa do fluxo de fótons em função da energia, levando em conta 

a atenuação provocada pelo H e pelos grãos na região de fotodissociação da Nebulosa 

planetária NGC 70 27.  

Por exemplo, na distância da estrela central de 5,239x1016 cm e na energia de 287,7 eV, 

temos um fluxo de fótons de 8.2x105 fótons cm-2 s-1 que contribuem para uma taxa de 

ionização Ki = 8,78x10-14 s-1 e uma taxa de dissociação, aproximadamente de 100 vezes 

maior, Kd = 6,22x10-12 s-1. Portanto, mesmo na região de dissociação da nebulosa 

contendo os PAHs e PAHs hidrogenados, esperamos uma grande formação de íons 

simples e duplamente ionizados que irão participar da produção de novas e mais 

complexas moléculas.  
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A técnica de coincidências duplas mostra que o principal mecanismo de fragmentação do 

Ciclohexano é por meio da ionização simples, mais quando são gerados íons duplamente 

ionizados a formação do H+ é a mais esperada. 

A formação do íon C2H3
+, reativo participante na rota de formação de PAHs, é favorecido 

pela fragmentação do Ciclohexano, sendo produto das ionizações simples e por efeito de 

fragmentação de íons duplamente ionizados como o C4H7
++ 

O C6H12 apresenta maior seção de choque de absorção C6H6 na região do UV, o qual 

fornece uma maior fragmentação desta numa região de menor energia radiativa, 

mostrando assim, menor estabilidade na sobrevivência do íon molecular, comparado com 

o Benzeno. 

A formação de íons reativos pela fotodissociação molecular, importantes para a sínteses 

de PAHs, tais como C2H3
+, tem maior contribuição do Ciclohexano. No entanto, a 

formação do íon intermediário C4H3
+, é mais formado pelo Benzeno. 

Os resultados anteriormente expostos mostram que a estrutura alifática do Ciclohexano 

não é estável frente ao fluxo radiativo de excitação e fragmentação no UV e Raios-X. 

Enquanto a estrutura aromática do Benzeno, estabiliza a perda dos elétrons por meio do 

rearranjo das cargas, mantendo por mais tempo a estrutura antes de fragmentar. 

 

Perspectivas 

Neste trabalho estudamos a estabilidade de moléculas na fase gasosa tanto na faixa de 

UV, como nos Raios-X. Pretendemos dar continuidade ao trabalho experimental, 

investigando os mecanismos e condições de interação de fótons e partículas carregadas 

com moléculas congeladas na superfície de grãos de poeira em ambientes circunstelares 

e interestelares. Utilizaremos uma montagem onde simularemos a interação de agentes 

ionizantes com moléculas condensadas em um substrato submetidos a baixas 

temperaturas.  

Pretende-se também desenvolver um projeto em Astroquímica observacional em 

colaboração com Dr. Bertrand Lefloch do Institute for Planetology and Astrophysics of 
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Grenoble, France.  Os objetivos do projeto são buscar, identificar e mapear moléculas e 

íons em objetos circunstelares e protoestelares em diferentes estágios da evolução. 

Inicialmente serão usados espectros de bancos de dados do telescópio 30 m do IRAM, 

além disto, novos pedidos de tempo de observação serão feitos tanto para o 

radiotelescópio de 30 m, quanto para o Plateau de Bure interferometer, conjunto de 6 

antenas de 15 m, nos Alpes Frances, também do Intitute de Radioastronomie Milimetric 

IRAM. 

Também é importante dar continuidade ao trabalho analisando as duplas ionizações do 

Benzeno e Ciclohexano incluindo a possibilidade da análise de outras estruturas como os 

n-Hexanos, como complemento ao estudo experimental desenvolvido neste trabalho. 
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Anexo 1 
 

Resultados obtidos na redução dos espectros de coincidências 

simples nas energias UV e Raios-X. 
 

Neste anexo apresentamos o tratamento de dados, que consiste nos ajustes das gaussianas 

para obtenção das áreas dos picos, para os 17 espectros nas diferentes energias dos 

experimentos, onde o eixo x é o tempo de voo de cada fragmento. Além disso 

apresentamos o espectro de massa, a meia da distribuição das massas para cada uma das 

famílias de fragmentos (íons com o mesmo conteúdo de C) e as tabelas com a descrição 

dos respectivos dados obtidos após a redução. 
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Anexo 2 
 

 

Distribuição da razão m/q meia por grupos, em função da energía 

dos fótons no UV 

 
 

 

Distribuição da razão m/q meia por grupos, em função da energía 

dos fótons nos Raios-X moles 
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Anexo 3 
 

 

Áreas das coincidências simples de alguns íons representativos em 

função da energia 

Ion\Energia   

(eV) 

307 301 300 288 285 200 146 100 80 50 

H+ 4682 55153 31962 74102 1522 20147 34402 62318 16569 10300 

CH3
+ 3776 45177 28500 47305 1298 19228 36642 73143 20886 14737 

C2H3
+ 8106 102039 61989 20698 2840 58085 124429 159190 38910 26614 

C3H5+ 2635 39064 21410 57165 871 52501 128526 157680 58373 37933 

C3G6
+ 596 6417 3893 13254 131 13987 33084 79758 58373 11683 

C4H8
+ 491 5093 3372 13048 135 27456 48769 120851 39746 24517 

C5H9
+ 114 914 360 1948 28 3760 8329 15636 3773 4069 

C6H11
+ 52 335 248 1361 11 1641 3387 4537 1452 1267 

           

 
Áreas das coincidências duplas do H+ com os íons que apresentam 

maior intensidade no espectro PEPICO 

Ion\Energia   

(eV) 307 301 300 288 285 200 146 100 80 50 

CH3
+ 27 951 414 635 28 277 513 771 185 80 

C2H3
+ 7 274 148 201 3 88 199 158 47 35 

C3H5+ 1 31 10 33 0 19 39 19 5 8 

C3G6
+ 0 8 1 9 1 4 4 20 3 2 

C4H8
+ 0 3 2 3 0 2 2 4 4 0 

C5H9
+ 0 0 0 2 0 0 1 2 2 2 

 


