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USING A WEBSITE TO EXPLAIN FOURIER TRANSFORM ION CICLOTRON RESONANCE MASS
SPECTROMETRY. This article shows the usefulness of a website to explain the concepts, operational
events, vacuum system, applications and an experimental sequence of the Fourier Transform lon
Ciclotron Resonance Mass Spectrometry technique (http://143.107.46.113/icr/icrj.html).
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INTRODUCAO

Visualizar assuntos especificos no universo das paginas Web é
facil tendo um micro-computador conectado a Internet. Principal-
mente se temas restritos a comunidade cientifica, como uma de-
terminada técnica experimental, sdo divulgados ao publico em
geral. Um exemplo é o site de Espectrometria de Massas por
Transformada de Fourier ou, especificamente, Espectrometria de
Ressdnancia Ciclotronica de fons por Transformada de Fourier.
Essa técnica experimental tem por finalidade o estudo do com-
portamento de espécies idnicas em fase gasosa, e é desenvolvida
no laboratério de Cinética e Dindmica Quimica do Instituto de
Quimica da USP!. Diferente da técnica de espectrometria de
massas convencionais a formagdo do ion, manipulagdo e a
deteccdo sdo acompanhadas em uma mesma regido do instrumen-
to. Os componentes essenciais do equipamento incluem um cam-
po magnético, que gera um campo homogéneo sobre um volume
contendo uma camara de ultra alto vacuo com uma cela de apri-
sionamento de ions, uma fonte de ionizagdo, um sistema de aqui-
sicdo de dados e equipamentos auxiliares.®® Entretanto, 0 manu-
seio de uma instrumentagdo especifica, como um espectrometro
de massas, inacessivel a maioria dos alunos de escolas superiores
e escolas do segundo grau, € limitado a técnicos especializados
ou pesquisadores com desenvoltura e conhecimento para 0 uso
didrio. Por outro lado, na maioria das intituicBes de ensino e
pesquisa existe um micro-computador conectado a rede mundial
Internet. Deste modo, por meio de palavras-chave, em um site de
busca, diversos temas sdo dispostos na tela do video em questéo
de alguns segundos proporcionando entretenimento, informagGes
e aé um contato para esclarecimentos ou discussdo de assuntos
de interesse individual ou coletivo. Portanto, pesquisadores de
diversas éreas dispdem de uma ferramenta Util para esclarecimen-
to e ensino de grande poder de alcance e atragdo.

Neste artigo, apresentamos um modo prético de uso de um
site como ferramenta de comunicagéo, divulgagdo e ensino para
o entendimento e seqiienciamento do funcionamento de um
aparelho de espectrometria de massas, em particular o espec-
trdmetro de ressonancia ciclotrénica de ions por transformada
de Fourier. Os tépicos agui apresentados sdo parte integrante
do site que pode ser navegado no endereco http://
143.107.46.113/icr/icrj.html ou http://143.107.46.113/massa/
massa.html.
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DESENVOLVIMENTO

O objetivo bésico é o de permitir além de uma referén-
cia um aprendizado interativo, induzindo o aluno ou o
navegante da Website a fazer ligagdes (links) de uma re-
gido de texto a outros documentos ou de figuras e fotos
em formato gif ou jpeg, acrescentando novas informacdes.
Assim, o texto € complementado ou quase que totalmente
esclarecido por figuras animadas ou fotos digitalizadas.
Tutoriais para a confeccdo de home pages séo encontradas
na Internet*®. Softwares disponiveis no mercado, Flash,
Direct, Hot Dog, etc..., podem ser usados para a formagdo
de figuras animadas e sonorizadas. Ou entdo, os textos s&o
desenvolvidos, por exemplo, com editores HTML do
Windows, o Netscape Composer, ou o Internet Explorer,
com a insergdo de desenhos, figuras escaneadas e fotogra-
fias digitais. Ao mesmo tempo, a exibi¢do de duas ou mais
paginas na mesma tela do browser, por um recurso deno-
minado frame, permite dividir a janela em varias regioes.
Cada uma destas regides pode conter documentos totalmen-
te distintos e independentes, sendo um recurso valioso da
linguagem HTML. Convém lembrar a necessidade de um
provedor rapido e eficiente. Em nosso caso, usamos a lin-
guagem Linux em um microcomputador PC. Fotos, dese-
nhos e gifs animados devem ter arquivos de tamanho mo-
derado pois, no momento em que o leitor acessa a pagina,
qualquer lentiddo ou aviso de erro desestimula até o mais
curioso navegador da Internet (por exemplo, é inadequado
ter muitas fotos ou figuras na mesma pagina. Em geral, 50
KB para uma foto ou figura em uma pagina permite uma
boa resolucéo e rapidez de acesso).

No site, 0 internauta tem acesso a pagina de espectrometria
por um diretério inicial com o seguinte sumario: a) introdu-
¢do; b) histoérico; c) principais conceitos;, d) uma seccdo de
movimentos dos ions; €) os componentes da cela de reagao; f)
eventos operacionais da cela e os sinais elétricos emitidos para
as placas da cela; g) sistema de vacuo e seus componentes; h)
desempenho e resolugdo do aparelho; i) aplicagdes; j) uma se-
quéncia experimental, com a introducdo da amostra no sistema
de véacuo, o sequenciamento da carta de pulsos para o isola-
mento do ion de m/q = 146, proveniente da amostra de hexa-
metildisilazana e a sua cinética de reagéo®; e finalizando, k)
uma bibliografia béasica. Os topicos descritos a seguir sdo um
resumo das segdes pertinentes ao site que contém até o mo-
mento 18 fotos digitais e 44 figuras, algumas das quais ilus-
trando uma animagdo referente ao tema
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Introdugado, Histérico, Conceitos e o Movimento Ciclotr6nico

A apresentacdo de uma introdugdo, do histérico e dos prin-
cipais conceitos € delineada em termos de um texto simples
com o minimo de férmulas, introduzindo o leitor ao fenémeno
da ressonancia ciclotrénica, seguido por uma péagina sobre mo-
vimentos, explorando ligagbes (links) de documentos de ilus-
tragdo e animagédo, destacando o movimento dos ions com e
sem a aplicagdo de um campo magnético e elétrico. Isto é re-
alizado basicamente, por exemplo na Figura 1, observando que
os fons dentro da cela do espectrémetro de ressonancia ciclo-
tronica estdo sujeitos a forgas que resultam de sua interagéo
com campos elétricos e magnéticos.

Figura 1. Animacéo ilustrando as linhas de forca do campo magné-
tico.

Componentes da Cela de Reacdo

A geometria e tamanho da cela de reacgao € ilustrada por
uma foto digitalizada na secdo de introdugdo ou direta-
mente nos componentes da cela com ligagdes a documen-
tos que explicam as funcdes de cada placa da cela. Com
este procedimento, introduzido pela Figura 2, basta ao
internauta clicar com o mouse nas placas da cela para
visualizar a posicéo e fungBes das placas de aprisionamen-
to, sensoras, excitagdo e também sobre o filamento para a
ionizagdo por impacto eletrénico.

A cela do
Espectr bmetro

Exisem vérios
tipos e formato de
cdas para a espectro-
metria FT-ICR. Em
nosso apareho temos
uma cela clibica.
Consste de 6 chapa de
cobre com arestas de
25 cm. A figura ao
lado representa o
egquema da cda. O
orificio no centro das
placas de excitagdo
permite a passagem de
um feixe de laser (em
vermeho). Para saber
as fungles clique nas
placas da figura.

Figura 2. Frame do esquema e funcbes das placas da cela de
reacéao.
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Eventos Operacionais

O controle do equipamento, pelo operador, com as condi¢Ges
para a produgdo, confinamento dos ions, a selecdo das espécies
ibnicas reagentes, posterior excitagdo e deteccdo dos ions € defi-
nido pelo software de controle, relacionando a seguinte sequiéncia
de pulsos: quench, formacdo de ions, eecdo de ions, auxiliar,
excitagdo e deteccdo do sinal. Na Figura 3 é apresentado a se-
quéncia de pulsos, onde cada pulso é ligado a outro documento
elucidando o seu uso. Por exemplo, o pulso de quench, na Figura
4, aplicado na placa de aprisionamento, ao lado do filamento,
promove a limpeza no interior da cela expulsando todos os ions
antes da ionizagdo da amostra de interesse. Logo ap6s € aplicado
um pulso de formagdo dos ions ( E. Beam ), cuja largura é gjus-
tével acompanhando-se a escala de milisegundos da carta de con-
trole. Em uma ionizagdo por impacto de elétrons, o operador pode
aplicar um pulso de gecdo eliminando varios ions detectados de
modo que, na cela de reagdo, um Unico ion especifico é aprisio-
nado para o estudo reativo do mesmo.
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Figura 3. Tela introdutéria da seqiiéncia de pulsos dos eventos con-
trolados pelo operador.

Figura 4. Frame animado com documento de ligacdo (link) do pulso
de quench proveniente da figura 3.

Sistema de Véacuo

Nesta secdo, fotos digitalizadas dos componentes do sistema
de vacuo sdo acessadas por meio de um esquema grafico com
textos explicativos. Cada componente do esquema, de acordo
com a Figura 5, tem uma ligagdo a um documento apresentando
uma foto com uma explanagdo, conforme o exemplo da Figura
6. Esta configuragdo possibilita a associagdo do simbolo grafico
dos componentes com a respectiva foto na linha de vacuo exis-
tente no laboratério.
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Sistema de Vacuo
Para uma descricéo

operacional

clique nos componentes

do esguema ao lado

sl | =l

Figura 5. Esquema dos componentes do sistema de vacuo.

A vélvula gaveta isola
o sistema da bomba
turbo molecular.

Figura 6. Frame com documento de ligagéo (link) correspondente a
vélvula gaveta, obtido a partir da figura 5.

Desempenho, Resolugdo e Aplicagbes

O desempenho e resolugdo do equipamento é exemplificado,
em espectros, para a mistura de N, e CO, CO; e N;O, e para
0 Xe com os diversos isotopos em sua abundancia natural.
Como exemplo, na mistura de N, e CO, ambos de massa no-
minal m/q = 28 e de massas exatas 28,0061 e 27,9949, respec-
tivamente, a resolucéo de 37.500 (FWHM) é obtida a pressdo
de 6,5 x 10 Pascal e 1,25 T.

Dentre as aplicages, sdo destacados os resumos de artigos
da literatura corrente ressaltando reagdes nucledfilas de SO,F,,
Ge(OCHa3)4, € tetraalcoxisilanas, afinidades relativas de molé-
culas solvatadas de Br™ e I, fotodissociagdo com resolucéo tem-
poral, dissociagdo térmica por radiacdo no infravermelho, rea-
¢des de isomerizagdo e fotodestacamento de elétrons entre di-
Versos outros temas delineados.

Uma Seqliéncia Experimental: ReacBes com a
Hexametildisilazana ((CH3)3SINHSI(CH3)3)

Um procedimento experimental é delineado para a reagdo do
fon ((CH3)3SINHSI(CHs),)*, isolado, com relagio massa/carga de
m/q = 146, originado da hexametildisilazana (HMDS), com a
amostra de etanol em fase gasosa. O internauta € induzido a ob-
servar a seqliéncia de pulsos, o espectro de fragmentagdo de mas-
sas da HMDS, o ion isolado, as reagdes propostas e a cinética de
reagdo final (Figura 7) por documentos de texto (links) numa
seqliéncia légica obedecendo a realizagdo experimental.

Quim. Nova

"Cl---. B i an 1
e~ ] e 178 ]
m u e 162
= 0.5 L] 1
=L
2 " 1
= L}
5 0.6 b
T L}
o
g 044 - i
[a "
N a n p
D oz = .
iS5 .
= - .
g [u i P "ep I ] | | -

T T T v T
L] ?ﬂlﬂﬁl 4000 G000 ao000

TEMPO DE REAGAO (ms)

Figura 7. Resultado da cinética da reacdo de consumo do ion
((CH3)3SINHSI(CH3)2)* (m/g = 146) com etanol em funcdo do tempo
e formagdo dos ions m/q = 176 e m/q = 192, processado pelo
software do equipamento.

DISCUSSAO

A crescente demanda pela rede mundial Internet tem pos-
sibilitado, hoje em dia, com economia de tempo e de custo
(excetuando o valor de aquisicdo de um micro-computador),
o alcance de diversos temas que eram, somente, difundidos
em livros, videos, softwares ou confinados em salas de aula.
Embora a confeccdo das paginas de um site demandem um
tempo relativo da carga horaria semanal, deve ser destacado
o resultado positivo em que pesquisadores e professores das
dreas do conhecimento em quimica, em suas diversas especi-
alidades, tém aproveitado este meio de comunicagdo na di-
vulgacdo de temas de seu conhecimento e atuacédo. A liberda-
de de colocagdo da linguagem dos textos e configuragéo das
home pages é um fator favordvel na apresentacdo de temas
restritos a comunidade cientifica, alcangando um publico alvo
heterogéneo, conforme apresentado para a técnica de
espectrometria de massas por transformada de Fourier. O
ndamero de fotos digitais, principalmente, sobre os compo-
nentes do equipamento (cela de reagdo, linha de véacuo) e
algumas figuras animadas (com respeito ao movimento dos
fons, a fungdo das placas da cela de reacdo e o controle de
operacgdo do equipamento) sdo destaques importantes e escla-
recedores, deste site, em comparagdo aos livros textos ou pe-
riodicos da literatura corrente. Por sua vez, o site pode ser
complementado periodicamente com novas informagfes e
acréscimos condizentes com 0 tema em questdo de semanas
ou mesmo dias, uma vantagem em relagdo aos outros meios
de divulgagdo e ensino.

CONCLUSAO

Apresentamos como um site pode ser Gtil na divulgagdo
de uma técnica experimental como a espectrometria de mas-
sas por transformada de Fourier, de uso corrente em nossos
laboratérios do IQUSP, na World Wide Web. A criagdo de
gifs animados, fotos e figuras ilustrativas que esclarecem o
texto e os conceitos apresentados podem ser atualizados
periodicamente com novas informagdes. Outra vantagem € a
organizacdo de um material disponivel de esclarecimento e
divulgacdo dos trabalhos de uma linha de pesquisa com
0 intuito de cadastra-lo em um site de buscas como o Y ahoo,
Altavista, Cadé?, AllChemy - um sistema informatico
interativo’ - ou cépia em CD-ROM para divulgagio e mate-
rial de ensino.
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