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1 N T R ~ o u e e i o N 

En el presente trabajr. se utiliz6 la espectrom~ 

trta de masas \impactos olectr6nicos), para el estudio de 

algunoa complejos met&licos con &tomos de azufre como don~ 

dores provenientes do diversos ligandos con objeto de re­

ferir loa resultados do cada uno de los espectros obteni-­

doa. a las amplias investigaciones realizadas en este cam­

po, oobro complejas met,licos derivados de los acetilacet~ 

natos (1,2,3} tomando en consideraci6n que en cate último 

cesa ol ax!geno actGa como StaQO donador, mientras que en 

loe ligando& utilizados en este trabajo, en 9cnerel, los 

&tomos de azufre tienen 6sta funci6n. 

Los liqandoe empleados fueron: 

monotio acotilacotona 1 ( sacac ) • 

ditio acetil. acetona1 ( sacSac ) . 

N, N,dimetti, ditiocerbamilo1 

Sul.furo de bis {N,H,dimetil, 
(Me4ts). 

sul~uro do tiurema 

(m dtc). 
º2 

tiocarbamil.o) 

disulfuro do bis (N, N, dime ti l. tl.ocarbamilo) 
IM04tds). 
disulfuro de tiurema 

Los iones met&licos utilizados pera la for­

maci6n de estos que latos fueron; Ni (J:J: J ,cu 
(III). i.:u (lT), Cr (ttT). 

Loa compuestos B1ntetizndos son: 

1. Ni (CH3-C(S)-Cll-C(o)-CH3>2: Ni (Sacnc)21Bis 

(monotioacetil acetonato) de Ni (l:I) 

2. Ni (CH
3
-C(S)-Cll-C 

Bis (ditiaacetil acetona.to) de Ni tll} 



J. [cuc1 ts 2 cN-q.:H 3 >2 ] 
2

; fi;ucl(Me 2dtc~ 

4. 

Mu dicloro bis (N,N,dimet~l ditio carbamatoJ 

de cu (11). 

~ucl2 'ti2 CN- (CH3)2)' Cu1:12 1Me2 dtc) 

dicloro, (N,N,dimetil ditio carbamato) de 

Cu (lll}. 

5. [cr (Ho2N-c (S) -s-c (S) -N He2) c12l Cl 

Cloruro de dlcloro,bis(sulfuro de bia{N,N, 

dimetil tiocarbamatoldc cromo (Ill) 

6. [cr (He 2 N-C (SJ-s-s-c (S}-N He
2

1c1;J el 

ter (He4tds)
2 

c1 21 Cl 

Cloruro de dicloro, bis (disulfuro de bis -

(tl,N, dimeti.ltiocarbamato) do cromo (Illl 

Los estudios sobre eopoctros de masas de complejos m~ 

tSli.cos aparecen con poca frecuencia en la literatura, de­

bido e los bajas volatilidades relativas do estos compues­

tos, por lo que es necesario operar el ospoctr6metro a al­

tas temperaturas, lo cual origina que los complejos sufran 

descomposiciones de tipo pirolitico (4,5,6) hasta despu6s 

del año de 1967, se consider6 que existian un buen nGmero 

de complejos met&licos, aparte de los derivados de las 1,3 

dicctonao, que eran más o menos resistentes a la menciona­

da descomposici6n t&rmica, lo cual pcrmiti6 examinar por -

espoctrometr!a de masas un grupo de dioximas do niquel --

17}, siendo 6ote, uno de los primeros trabajos que permi-­

ti6 el an&lisis por Espoctrometrfa de Masas de un buen nG­
moro do quelatos metálicos, can propiedades ampllamente d! 

torentcs coma por ejemplo derivados metálicos de: quinole! 

ns fluurada (8), 1,3 dicctonas l~.10), tiocetonas (11), -­

organoailamidas (12). 



' 
En el caso que noa ocupa, llqandos con átomo de azu-­

fre como donadores, a6lo un llm~tado nGmero de publicacio­

nes se encuentran en la l1t.eratura r.omo por ejemplo, Diti.!:?, 

.ldtoa con iones met&licoa de Ni, Pd, Pt 113,14,151, Biadi­

tiocarbamatos con iones metálicos de Cr, Fe, co, F.u, Rh, -

Tl (5), tris dittocarbamatoe C4,1f), Iodobis ditiocarbama­

tos con átomos met.S.licos As, CT ( 17), Clorobiaditiocarballl.!, 

to de Fe lS), tris ditioacetil acetonatoe de Rh e Ir. (18) 

y una referencia relativamente reciente (1976), donde se -

utiliza ln eepectrometr!a de maoas para demostrar la pre-­

sencia de dos impurezas en una muestra presumiblemente pu­

ra de bis (ditio acotilacetonato) de Ni (II), re~oroncia -

en la cual s6lo se informan la presencia de iones molecul~ 

res (19), sin describir el resto del espectro. 

En general los espectros de masas que se han obtenido 

han sido objeto de cierta interprotaci6n cuando la estabi­

lidad del agente quelat11nte ea adecuada (61 , y los picos -

mS:s proriiinentes que contienen 111 ion met&licoa, se atribu­

yen a la p6rdida de uno 6 dos ligandos completos o a frac­

ciones do loa mismos, encontrandoso tambign que el grado -

de fragmentaci6n esta relacionado en 111 mayor!11 de los ca­

sos con las diferencias en la fuerza do enlace metal-liga~ 

do (20). 

De acuerdo a 111 bibliograf!a revisada, se har& un br!;. 

ve reaumGn sobre las caracter!sticas generales encontradas 

en los anSlisis de los espectros de masas de compuestos -­

an&logos a los estudiados en este trabajo. 

Monotio ~cctilacetonatos y Di tioacetil acctonntos. 

En el est.udio d.:l cHopactJ:O de :::<l!:ll.!l ae lo~ col'!pucntos 

tris acetilacctonntos de Rh, Ir, Fe y Co. (1S1. se Afirma, 

sin dar mSs detalles, la aparici6n de los iones moleculo-­

res corrospondicntoa a los complejos tr~s de Rh e 1%, sin 

que aparezcan los respectivos iones moleculares de Fe y co 

en cuyos espectros el pico de mayor masa cozrosponde A io­

nes fragmentarios de formula general HL; en una referencia 

posterior (1978), se utiliz~ el cspP.ctro de masas d~! 
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Nl(Sac Sac) 2 para demostrar que existen impurezas de Nt 

(Sac Sac) (Sacac) y Ni {Sacacl 2 , e.1 espectro de masas fue 

realizando a 70 e.V y se informan únicamente tres picos -

correspond1entE:ts 11 loa 1011es 111olP.culare~ :trt compuesto y 

sus impurezas (19)1 

320 (322) correspondiente a 58Nt (Sac sac) 
2 

c6 ºu11 

304 (306) correspondiente a 58tti (Sac Sac) (Sacac) c6 ºui) 

288 (290) correspondiente a 58u1 (Sacac)
2

( 6 ºui) 

Por otro lado cabe mencionar que aunque a 150ºC 1 exi~ 

te una descompoeici6n lenta, este tipo de compuestos son 

lo suficientemente estables para dar, en ol oapoctro de -

masas, fuertes picos debidoe al ion molecul.ar (21). 

Lao propiedades de los quolatoe metSlicos derivados -

do la mono y ditioacetilacctona han sido estudiadas con d~ 

talle por varios investigadores (22,23). sin embargo, no -

se cuenta con un buen n~mero de referencias en cuanto al -

estudio de espectrometr!n de masas de estos complejos, por 

lo que es conveniente, tomando en cuenta, la similitud es­

tructural que existe con loe acetilacetonatos, los cuales 

han sido nmplinmonte estudiados, mostrar los resultados -­

m&a goneraleo y relevantes de las investigaciones realiza­

das en la espectrometr!a de masaa de los acetilacetonatos. 

Al analizarse los espectros de masas de varios elomea 

tos met&licoa divalontea (21), so encontré que para el ca­

so del espectro del bis acetilacetonato de Niquel (IIJ, -­

los iones mSs prominentes, eran derivados generalmente do 

la forma monomSrica mientras que al estudiar algunos tria~ 

cetilacotonatos de m~t.ale:s triv11lcnte!!, FH! obF1ervaron pi-­

coa do baja intensidad derivados de las formas dim6r~cas y 

trfmericas, observandoso también que los iones de formula 

general H (acact pierden fragmentos del tipo cn
3

, cuando 

n• 16 n•2, 6 bi~n un ligando co~pleto {acac), cuando nmJ, 



aunquo en algunas ocasiones los iones pierden fragmentos de 

ligando. 

La pre9encia de loa iones con un nGmero non de electr~ 

neo pueden ser cambiados a loe iones con elcctr6n par y vi­

ceversa, por cambio en el nGmero de oxidaci6n del Stomo me­

tSlico en los mencionados fragmentos 125), ya que la trans­

ferencia de un electrón do uno de los ligandos a un orbital 

del metal, es debida a un cambio en le distribuci6n electr~ 

nica causada por la diferencia en el poder de compertici6n 

de electrones entre el metal y los ligendos. 

Al esteblocer los diagramas de fragmentación se obeer­

v6 que cuando un ligando comienza a fragmentarse, excoPto -

en al.2unoa casos en que el grupo - OH queda unido al metal, 

la eliminaci6n de tal liqando es completa, antes de que un 

siguiente ligando comience e fragmentarse (25). 

De la determinaci6n de lea trenoicionos metaestablee, 

se sugiere que el esquema de descomposición de los acetila­

cetonatoa involucra disociaciones consecutivas (26) . Tem- -

bi&n del estudio de metaooteblos do Co (acac)
3 

Y Co (acacJ 2 

fuo posible determinar quo del ion molecular existe una p'~ 

dida inicial do un radical metilo oeguido por .!.a ~.Srdide &!!_ 

cuoncial de monoxido de carbono, otileno y nuevamente mono­

xido de carbono para producir al final el ion metálico M+. 

En el estudio del espectro de mases del bio acetilac~ 

tonato de cu (II), se oboorv6 también, la eliminación suce­

siva de los 2rupos alquilo do la periferia del anillo guela 

~-

Haciendo un esfuerzo de s!ntus!a. pod(;coo decir que -­

las caractor!eticas de los oopoctros de mesas de los compl~ 

jos metSlicos derivados da los acetilacotonatos se caracte­

rizan por1 
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1. En general los picos correspondientes a los 

iones moleculares son grandes, 

2. En algunos casos so presentan iones que re­

presentan formas monoméricas, diméricas y -

hasta triméricas de estos quelatos. 

3. En algunas fragmontacionell se deducen cam -

bios en los números de oxidaci6n de los - -

iones metSlicos, por transferencia de un -­

olectr6n de uno de los ligandos al ion met! 

lico. 

4. En ~a mayoría do loa casos, so observa quo­

la fragmontac16n de estos quelatos se lleva 

a cabo en etapas sucesivas, las cuales impl~ 

can, la e1iminaci6n do los grupos alquilo -

periféricos al anillo quelato, rompimiento 

del anillo y eliminaci6n del resto del liga~ 

do y poster·ior111ento el procoeo se repito con 

el siguiente ligando. 

- Tiocarbamatoa 

Bn el eatudio de los quelatos trisditio carbamatoa. 

con metales como As. sb. Di {16). en ningGn caso so ob•erva 

el ion molecu1ar, y 1oa iones ~ragmentsrios con mayor masa 

que contienon al ion metSlico contienen so1amonte dos 1iga~ 

dos ditiocarbamato. 1os picos con mayor intensidad son co-­

rrespondientea a iones polinuc1earea del tipo H0 .sm para n• 

1.4 y H• o-5, la mayoría de los picos se atribuyen a impac­

to electr6nico y/o a la doscomposici6n t&rmica de los com-­

puostos dentro del eapectr6metro. 
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En el estudio comparativo realizado por Hauser y otros 

(4), de los trisditiocarbamatos do Cr (III) e In (:t:t:I), se 

observa la presencia del ion molecular del quelato de cr, -

mientras que el del quelato de In no aparece, este hecho so 

atribuyo o que el cr (III), tiene una mayor capacidad que -

el :In (I.II), para ser aceptar do tipo '1T s .-.;o-cr, debido a 

que contiene la capo t2g parcialmente llena (t~g) , a dife--
6 • rencia del In (111) que tiene una configuraci6n t
29 

og , 

con base en esta explicaci6n so puede concluir que la esf~ 

ra de coordinaci6n crs
6 

está más fuertemente enlazada que -

su similar In s
6

• 

El. an,lisis de otros picos, para el caso de¡ complejo -

de cr, indica que el fragmento más prominente corresponde ~ 

CrL1 el cual. fue identificado por .la traneici6n metaeota- -

ble 412 ~292 (CrL
3

)+ ~ (CrL
2

)+, siendo la parte el!. 

minada pooiblemente un ligando sin carga, tambi&n por la -­

identificaci6n del metaostablo correspondiente, se comprob6 

la transici6n 292-->216 6 

Do manera general, se estableciS que existen dos ce.mi-

nos do frag111.entaciSn. 
- )+ )+ + ,.-+ c., L~ . ..e:.. (c..-L,, --+ (C-<L:z. -cc.,.L) '--->._.( 

Siendo estoo resultados comparables a los espectro do­

m.asas del crfacac)
3 

(1,28) 1 donde se postula la _presencia -

de los iones cr L+ y crL+, sin embargo en este caso el pa--
2 

trSn de Cr (acac)
3

, no tiene fragmentos similares a (L Cr -

SCJ + y (CrS) +. 



• 
En el estudio por cspectromctr!a de masas do complejos 

bis y tris ditioca.rbamat~ do Cr, Fe, co, Ru, Rh y Tl (5), -

en los complejos tris, aparecen los iones moleculares para 

los quelatos da Ru, Rh y Cr, con una intensidad relativamc!!,_ 

te grande mientras que son pequeños para los complejos co-­

rrespon dio ntes al Fe y co y el ion molecular del quclato de 

Tl no aparece, los tamaños relativos de los picos reflejan 

la fuerza da enlace para la esfera de coordinaci6n MS 6 , En 

general el ion fragmentario m&s importante involucra ln pér 
+ -

di.da de un ligando, tal fragmento es H(s 2 CNR2 } 2 ~ el cual 

es el pico base para los complejos de Fe y cr, y en los -

otros casos os relativamente grande excepto para el Tl, 

otro mecanismo de fragmcntaci6n de estos complejos bis y -­

tris ditiocorbamatos involucra la pérdida de s,s
2 

y SCNR 2 _ 

{ligando monos un &tómo do azufre ; • Los iones Hs+ son pro­

minontos para el caso de Fe, Co y Tl, pero muy pequeños pa­

ra el cr, Ru y Rh, otros fragmentos importantes son los - -

iones isotiocianato excePto para el Tl, aparentemente la -­

p&rdida de es~ ocurre exclunivamente con el Fe (5
2 

CN 

(CU 3 } 2 ) 2 , producieµdo Fe cs 2 CNR2 ) NR~•on el estudio del __ 

cloro bis (N, N, dimotil ditiocarbamato) do Fe;FeCJ: {5
2 

C-N 

ccu 3 >2 >
2

, la fragmentación mayor se manifiesta por la l?!E.d~ 

da de cloro, para dar el complejo bis (N,N, dimctil ditio--

carba111ato) de Fe, 

similar al Fo 

el cual tiene un patr6n do fragmontaci6n 

• 
La temperatura de oporaci6n del ospectr6mctro fue do -

2oo•c y la cncrg!a de trabajo de 70 e.V, en general so cree 

que los fragmentos encontradoo son originados por impactos 

electrónicos, aunque el efucto üo l~ tc~peraturn en la pos! 

ble descomposici6n pirol!tica de estos quolatos no puede -­

ser ignorada. 

En cuanto al estudio realizado por Tsipis y otros (17) 

de compueotos de1 tipo J: - M (s 2 CNR
2

)
2 

con ~ones mct&licos 

de As, sb, y Di, no aparecen 1os renpcctivos iones molccu-· 
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lares, debido a que se supone que existe una descomposici6n 

pirol!tica debida a la temperatura a la que se inyectan los 

complejos metálicos (170-2SOºC), atribuyéndose a este hecho 

la aparici6n de los picos baso CR2 NCS}+ y cs 2 +. So propo­

ne un mecanismo de fra9mentaci6n que considera inicialmente 

dos caminos1 1) La pérdida de yodo (mSs importante) y 2) 

La p6rdida de un ligando prosiguiendo en ambos casos la fra~ 

mentac16n por los c~minos anteriormente mencionados1 por lo 

que podemos concluir que las caracter!sticas principales de 

los an&lisis de espectros do masas do este tipo de compues­

tos ser&1 

1. La aparici6n do los iones moleculares 

depende en gran medida de la tuerza -

del enlace M-S, llpareceran l•.>s iones 

moleculares cuando el metal soa un -­

buen aceptor de tipo V. 

2, En todos los casos e~iate la prcocup~ 

ción que algunos fragmentos que apar~ 

con en los espectros do masas sean -­

debidos a los efectos do doacompoai -

ción de loa complejos por causa de -­

las altas temperaturas utilizadas en 

los cspcctr6metros • 

J, La región do altas masas do loa quela­

tos met&licos del tipo MCS
2 

CNR
2

}n 

para nal,2,3, so caracterizan por la -

pl!rdida de los grupos ¡s 2 CNR 2 } {ligando}, 

s,s
2 

y SCHR 2 (ligando monos un &tomo -

do azufre), mientras que en compuestos 

del tipo X - M (S 2CNR 2 ) 2 para X • Cl, l, 

antes de seguir loa pasos rocíen men -

clonados, primero so elimina el halógeno. 
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Sulfuros y Disulfuros de Tiurema 

Debido a que los disulfuros de tiuromn son conoci­

dos hace mucho tiempo por romperse tGrmicamentc en dos radi­

cales ¡s
2 

CNR
2

) (ditiocarbamnto) (29), ca difícil encontrar -­

an&lisis por espectro de masas de quclatos metálicos de oste 

tipo ya que se descompondrían pirol!ticamcntc a la alta tem­

peratura de operación del eapectrómetro debido que su vo1at! 

lidad es baja1 Givcn y otros (5) realizó el estudio del cspc~ 

tro de masas del ligando puro disulfuro de tiurema encentran 
. + -

do que el i6n molecular(R2 NC (S) -s-s-c(S)Ri, aparecía con 

una intensidad relativa muy baja lo cual indicaba el oficie~ 

tcrompimicnto del enlace s-s, par causas tgrmicas, este cs-­

pcctro de J11asas fué comparado con 'el del ditiocarbamato de -

sodio resultando muy similares los dos entre s!,con lo cual 

se puede concluir que el disulfuro de tiuremn se rompe piro­

l!ticamentc en dos li9andos ditiocarbamato. 

Aunque la cspectrometr!n de masas puede tener una 

amplia variedad de usos en la química inorgánica, la inform~ 

ción más accesible es aquella que se obtiene de un espectro 

de baja resolución de un compuesto pnrticular1 la mnsa mole­

cular del compuesto es un dato que puede ser determinado con 

facilidad, encontrando la relaci6n M/c para el i6n molecular 

además de que cada compuesto da un espectro de masas caract~ 

r!stico, el cual puede servir como medio de 1dentificaci6n, 

aunque debemos reconocer que el espectro puede ser ligcramen 

te diferente, al utilizar otros cspectr6metros. 

El problema con el que nos encontramos inicialmen­

te es la identificación de los iones fragmentarios corre~Pºli 

dientes a los diferentcD picos que aparecen en el espcctrot 

esta caracterización puede ser realizada, considerando las -

caracter!aticas qu!micns del compuesto en estudio, fracuent~ 

mente es necesario considerar los patrones multisotópicos b~ 

sadoe en las abundancias relativas de los clcmcnton que prc­

oumiblemente constituyen cada uno de lo~ fragmentos, parn e~ 



,, 

to _en el presente trabajo se construyeron tablas te6ricas con 

ayuda de una computadora (ver apéndice) que predicen las alt~ 

ras relativas de los mencionados patrones multisot6picos, una 

vez definidos los iones fragmentarios resultan de inter~s las 

reacciones que son responeablcs de la formaci6n de estas csp~ 

cies, sin embargo, el esquema completo de fragmentaci6n s6lo 

se podr' establecer con cierta certeza cuando ha sido posible 

determinar un buen nGmero de transiciones metaestablcs. 

Como en el presente caso se establecen esquemas d,!;_ 

tallados de ~ragmcntaci6n 1 es necesario recordar que gran PAE,. 

te de los esquemas oon puramente especulaciones, aunque si se 

dispone de gran cantidad de datos aumenta la probabilidad de 

que lae reacciones supuestas sean ~irectamente responsables -

de las especies observadas. 

Aunque las reacciones de rearreglo de iones (form~ 

ci6n do fragmentos m's complejos), son frecuentes a realizar­

se dentro del ospoctr6metro y en algunos casos puede causar 

confusiones, la correcta interprotaci6n de las mismas puede -

ayudar a la determinación estructural del compuesto en ostu-­

dio, 

En la mayoría de ·1os caeos se acostumbra a prodo-­

cir la energía de diaociaci6n de enlaces do compuestos, bas'!!. 

dose en las intensidades relativas que los fragmentos con ca.E, 

ga eléctrica poro os necesario aclarar que puede resultar pe­

ligroso predecir propiedades moleculares en estado basal de -

los patrones de fragmentación que aparecen en el espectro de 

masas, dadas las altas energías a las que so sujeta ol compue~ 

to en estudio (50 a 70 e.v.). 

De los complejos metálicos preparados y estudiados 

on este trabajo, la literatura disponible indica que su estu­

dio y caracterización ha sido preferentemente a través de --­

otros medios do anSlisis diferentes n la cspectrometr!a de m~ 

slls. Como por ejemplo resonancia magnética nuclear,espectro 

de infrarrojo, de_torminaciones de conductividad eléctrica, -

espectros electrónicos (21, 30, 31} mencionando (21) la util,!;. 
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zaci6n do la eepectrometr!a de masas como una herramienta au­

xiliar, es por 6sto que el presente trabajo est& enfocado di­

rectamente a realizar un estudio lo mSs concienzudo posible -

de al9unos de los complejos met,licos que contienen &tomos de 

azufre como donadores por medio del anSlisis por dmpactos cleE_ 

trgnicoa, dicho estudio pretende contribuir al esclarecimiento 

de las propiedades de enlace que la presencia del 'tomo de -­

azufre lo confiere a los complejos mct&licos, comparando estas 

propiedades las cuales ••• algunas veces son novedosas y mar­

cadamente diferentes a aquellas correspondientes a anSlogos de 

ox!geno ••• (21). 



CAPITULO II 

PARTE EXPERIMENTAL 



, l 

PARTE EXPERIMENTAL 

a) S I H 'I' E s l S 

con objeto de estudiar los espectros de masas do 

compuostos de coordinaciGn con &tomos de azufro donadoreu, se 

utilizarGn iones met&lic?s como cr 3+, cu 3+, cu 2+ y Ni 2 + y co­

mo li9andos 1tiuremas (sulfuro y disulfuro) y mono y ditioace­

tilacetonatoa, 

Los compuestos preparados en el laboratorio fueron 

los siguientes' 

Ni (Sac SacJ
2 Ni (sacac) 

2 
[Í:u ClS

2 CN Mc
2
l 

2 [¡:u c1 2 s
2 

CH He
2
J 

[cr (He
4 

tsJ 
2 

c1
2

) c1 Ú:r (Mo
4 tds) 

2 
c1

2
l C1 

R E S U L T A D O S 

1.- Preparacign de Ni (Sacac)
2 

y Ni (Sac Sac) 2 

Estos dos compuestos fueron preparados de acuerdo a las t6c.­

nicas de s!ntosis planteadas .en la referencia (21), obtenie!!,. 

dese los si9uientee roaultadoss 

Ni (Sac SacJ 2 

Referencia (21) ~btenido 

col.ar Crista1es cafE obscuros Crista1es cafE obscuros 

Punto do fuai.Sn 167 •e 



coior 

Hi (Sacsac) 2 
R•ferencia (21) 

,. 

Punto d• fuai6n Desco•pone 200 •e 

Nota •obre la a!ntaaia1 

Obt•nido 

Cri•tale• c•f' rojizos 

Descompone 202•c 

En l.a mencionada referencia (21) se recomienda en -

una da las faaea d• la a!ntaaia, el burbujeo vigoroao da u 2 s 

{9) por diez horas. siendo este tieapo muy corto ya que para 

compl.etar l.a reacciSn •• necesitaron aproximadamente 25 horaa 

de burbu1eo, por otro lado, aa tuvo un intento fallido dado -

que ae introdujo al u 2 s {9) ain ia.aecar, lo cual iapidi6 la 

formaci6n de complejo deseado, por lo cual •• tuvo qua hacer 

pasar al H2 6(9) por un tubo que contente Ca Cl 2 {e} anhidro, 

por lo d••'•• quitando lo demorado de la reacci6n no ae pre-­

sentaron contingenciaa extrae. 

11.- Preparaci6n de 

E•toa compueato• fueron preparado• de acuerdo con 1a referen­

cia Cl1) obteniCndo•• loa •iquiantea re•ultadoa1 

2 

Referencia (31) Obtenido 

Color Cristal•• caf• verdoso Cristales café .,.crdo110 

Punto de ~uaidn 
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obtenido 

e o 1 o r Cri•t•l•• catC rojiao• 

Nota• sobre la"s!nte•i•s 

zn ••t• c•ao 1•• tCcnicaw r•co•endada• en la refere~ 
cia (31) fueron adecuada•, no •• praaant6 ningGn problaaa, ta~ 
to en la prepareci6n co•o en 1• purificaci6n. 

J:J:I. - Preparaci6n de, (cr {Me 4 t"a) 2 c1
2
J Cl 

(cr fHa 4 tda) c1 2 J Cl 

Loe anter:lorea compuesto•. ,fueron sintetizados do acuerdo con 

le referencia (30) y ea obtuvieron lo• aiguientes reeultadoa1 

~r {Me
4 

te) 
2 

C12 J Cl 

Referencia (30) Obtenido 

e o 1 o r car¡ oecuro Catl oscuro 

P.anto de f'uei6n deacoapone aprox. 24o•c 

~r fJCe 4 tde) 2 c12 ] Cl 

Referencia {30) Obtenido 

e o 1 o r cafl oecuro cafl o•curo 

Punto de faai'1n deaco:mpono aprox. 160'C 
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Notas sobre la s!ntosis: 

Siguiendo las tGcnicas apuntadas en la referencia 

(30), no se tuvo ningún problema en la preparaci6n de catos 

compuestos. 

b) ESPECTROS DE MASAS 

Para realizar los cspectroa de masas, se ~tilizo 

ol cspoctrómetro disponible en el Instituto de Químico de la 

U.H.A.M., modelo RMu-711 Doubl.o Focussing marca HITACHI-PER-­

KIU ELMER. 

Se introdujer6n dentro del mencionado ospectr6mo-­

tro seis compuestos 1 

1.- Ni (Sncac) 
2 

2.- Ni (Sacsac)
2 

Las condiciones registradas en la siguiente tabla 

fueron el resultado de varios intentos variando la tempera­

tura y la energía de oporaci6n del ospcctr6mctro, a estas -

condioiontis !:uú a las que se dctcctnr6n 1011 "picos" con ma­

yor definici6n 



Temperatura Temperatura Potencial de 
Compuesto Espectro No Cam. Xoniz. :Int. Dir. :Ionizaci6n 

(iu (aacac) 2) 916 19o•c BO~C 50 e.v: 

[iu (Sac Sac) 
2
] 567 150°C 130"C 70 e.v. 

(cu Cl s, CN "ª21 2 699 100"C BSºC 50 e.v. 

(cu c1 2 s, Cll He
2
) 520 1BO"C 1 JO"C so· o .v. 

E:r '"º4 ta) 2 c1 21c1 509 2SO"C 2SO"C 70 e.v. 

f¡:r (He
4 

tds) 2 ci;Jc1 590 250"C 2SOºC 70 e.v. 



CAPITULO III 

ESQUEMA DE INVESTIGACION Y CONSIDERACIONES 

GENERALES EN Ll\ OBTENCION DE RESULTADOS. 



l. 

. 
;. 
' 

ESQUCKA DC lNVESTlClAClOll !:MPLCADO EN !:t. TRAPA.JO 

1.1.- D•t•r10lnaci6n do a1qunao proplodaUoa -
punto do ruslon, aapocto, color. 

J 
lll Oht<1ncl6n d• lo" 

' 
111) An.llh1l11 te6rico d• loa ••'p<>ctroat 

111.1.- Dat.r,.ln•cl6n en 10a o•p.,ctroo d<t 
lo• froq,,.ont<>• prlncip•lao <(rol<>clGn ti/o) 

' Ilt.7.- Dohr.,lnac16n do los porcont.•~•11 d 
intonaldad do cada frA<¡•h1ni:o 0 

VI Corroboracit!n de laa t6raulaa 

v. t.• Dot.•ralnacl6n d• tr•naiclonoa ••t••t.•­
b1•• lcál"ulo ta6ricoJ, contront•do en al •• 
p'tC1tro,obtonldo. -

V.2.• Confrontacl6n do patronoa laot6plcoa -
pr.S:otlco'" lroa.lo•I, con loa patrones laot6pl 
coa te6rlcoa, obt•nldoa por co .. putadora.Tan= 
to para !a:c.a9a•ntoa qun oontlon11n el 10atal 0 -

coeo oto:o• !r•q,.entoa quo na lo contienen 
poro que puadon servir "º'"º •vld•ncl• da lo• 
ro•pl•lontoa prop\>eatoa. 

Vl} Det .. r01lnacl6n de oaqUOIO•• de doaco,.«>oalcl6n, 

ordan•ndo en tor01a 169ica loll rracclona .. len· 
to•, ay.,d.S:ndoae "'•c!lanto el clllculo da tran• 
aiclonoa "'•t••<:•blaa y fraq,..,nto• propuost:os 

VII} /\n!.lli!..• u~ JI.A l,gJI !UHlJl.t"~ do dJU..C;JUl­
~J.6.n propua•toa 'I obt.encl6n de lino~• 
9an•ral<>ll ncn=•••rl•• p•r• •la obt.onc!6n d• -
cooc:luslona,. 

Vtlll Obt•ncl6n de cor.elU•lon•• partlculare• de -
c•<l• ••pectro. 

. 

' J. 

~~~~~~~~~1~~~~~~~~1 
conclualo1'"• ~arti-ula_/ 1 lX) Si•t•.,•tlt•cl6n do 1•• 

~ 1' 

" ~ . 
~ . 
= 

' ~ . 
= 
; . 
~ 

~ 
~ . 
:t.! 
~ : 
U• . 
u 
~ 

~ . 
~ 

" ~ 

. . 
o 

, 
u 

o 
u 
o . . 
~ 

u 

~ 
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CONSI:DERACJ:OHES GENERALES EN LA OBTEUCIOt. DE RESULTADOS 

En relaci6n al esquema do. invcstigaci6n empleado en· el 

presente trabajo, so hace necesario hacer algunas consideraciones 

generales, con objeto de tener por un lado sistcmnti~ados los re­

sultados y por otro lado evitar al m5ximo las repeticiones al ha­

cer el respectivo an&lisis de cada compuesto y su espectro de ma-

sas. 

1.- Con respecto a la s!ntesis de los seis compuestos -

estudiados, se considcr6 que estos deberían sor caracterizados -­

por su aspecto físico y su punto de fus16n, siendo los resultados 

ea ti.e factor los. 

2.- Los espectros de masas fueron realizados según con~ 

ta en la parto experimental, con el ospectr6motro existente en el 

Instituto de Química de la U.N .A.H'., siendo las condiciones de -­

operación del cspoctr6mctro para cada compuesto las consignadas -

en 1a página 17 de la parte experimental. 

3.- Con los espoctros de masas obtenidos para los sois 

compuestos, se idcntificnrOn los fragncntos principalcs,nsi9n6nd2 

les una f6rmula estructural de acuerdo a probables rompimientos -

del compuesto o del i6n molecular, los resultados con respecto a 

la aparici6n del i6n molecular son lo& siguientes; 

[Ni (Sacac)
2
] Aparcci6 con una intensidad de 50.3' 

(Ni (Sac Sac)).Aparcci6 con una intensidad de 11.8' 

[cu Cl s 2 CN He 21 2 Uo apareci6 

Lcu c1
2 

s
2 

C!l Mc
2
1 Apareció con una intensidad de 3.4'1. 

(.cr (Hc 4 tdlll 2 c1
2

) Cl Uo apareci6 
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3.t.- En el caso de los complejoe de cromo, aun­

que el 1ón molecular no apareció, debido a la desco~posici6n 

pirol!tica, debido a los picos que aparecieron M/c • 412, -

M/e • 298 y M/e • 292, se croo que al descomponerse los com­

plejos, hubo un rcarrcglo produciGndosc el quelato tris 

(H,N, dimctil. ditiocarbacato) de cromo {IIIl. 

3.2.- En general, los fragmentos que prcnumiblcmc~ 

te contienen el metal, son de baja intensidad (') por 10 que 

resultó difícil asignar y comprobar las fórmulas propuestas -

para los fragmentos principales. 

4.- En cada caao se identificaron algunos fragmen­

tos que no contenían al &tomo mctlflico, con objeto de propor­

cionar más argumentos sobre los fraccionamientos propuestos. 

S.- La doter111inaci6n de loe "picos mctaetablea" -

quo certificaran las transiciones probables, no proporcion6 1 

en todos los caaos, ovidcncia total do los fraccionamientos 

propuestos. 

6.- Con objeto do confrontar el patr6n isot6pico -

que aparece en cada uno de los espectros obtenidos, con ayuda 

do un programa de computadora (ver apgndico r), se dosarroll6 

el c6lculo tc6rico do loo patronos isot6picos de cada uno de 

los fragmentos principales, basándose exclusivamente en ele­

mentos cuya cornposici6n isot6pica fuera variable tanto en o~ 

pecios de difcronte masa, como en su abundancia, eliminándo­

se elementos cuya composici6n fuera mayor de 9B' para uno do 

los isótopos1 esta operación do confrontaci6n fué aplicada -

tanto en c:::pccios que contenían el átomo mot&licio,. como n -­

fragmentos identificados que no lo contienen. 

7.- Con la informaci6n obtenida del punto S y del 

punto 6, se construyeron loo respectivos "Esquemas de deseo~ 

posición". los cuales rcprc~cntan una propuesta sobre ios e~ 

minos do descomposición do los complejos dentro dei cspectr~ 

metro de masas. 
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e.- Del análisis teórico de los osquomas de descom­

posición, se proponen en cada caso las conclusiones particul~ 

reS do la descomposición de cnda complejo, 

9.- Do la sistcrnat1zaci6n de las conclusiones par-­

ticulares se hace posible obtener las conclusiona~ generales 

del presente trabajo. 



CAP:I'l'ULO :IV 

PRESENTAC:ION DE RESULTADOS Y 

OD'l'ENC:ION DE CONCLUS:IONES 

PART:ICULJ\RES, 



En el presente capítulo se har6 una presontaci6n 

do los datos obtenidos de cada úno de 1os espectros do ma­

sas analizados presentandoi 

1.- Discusi6n de los resultados del espectro de 

masas correspondiente lo cual n su vez conticnci 

1.1.- Considoracioncs particulares cuando éstas 

se tengan quo anotar, se han omitido por cuosti6n de espa­

cio las consideraciones gencrale~, las cuales fueron con--

signadas en las p&ginae 19-21 da este trabajo. 

1.2.- Conclusiones particulares de cada espectro 

de masas, en cuanto al número de fragmentos identificados, 

sus transiciones metastables, así como el número de caminos 

de descomposición del compuesto o tlel ión molecular según 

sea el caso, as! como oc remarcará la existencia de algu-­

nos fragmentos qua pueden resultar interesantes. 

2.- En seguida se prcscntar5 una tabla denomina­

da "Fragmentos probables en el Cspoctro de n111sas" en la -

cual se mostrar! la relación de M/e do cada fragmento así 

como la intensidad en ' que aparoco en el espectro y la f6~ 

mula probable. 

3.- Enseguida se consignar& una tabla qua muestra 

el cllculo de las transiciones metastables, mostrando oxcl~ 

sivamentc aquellas transiciones que se encontraron en el e~ 

pectro correspondiente. 

4.- Como pasa siguiente, se muestran tablas en -­

las cuales se hacO un an&lisis de cada fragmento, encontra­

do en el espectro (incluyendo cuando sua ol c~co el i6n mo­

lecular), por medio de la confrontación dal patr6n isotópi­

ca de cada fragmento registrado on el oepectro, con el pa-­

tr6n te6rico calculado por modio de una computadora (ver -­

aplindice 1), incluyendo tanto los fragmentos que presumibl!. 

mento contienen el &tomo met6lico, como otras fragmentos -­

identificados, marcando con • la altura del fragmento prin­

cipal, la cu~l sirvo como base de c&lculo del respectivo p~ 
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trón isot6pico. 

5.- A continuación, se presentan esquemas que justifican, 

mediante el fraccionamiento dol compuesto o del ión molecular 

según sea el caso, la existencia de cada especie propucntn. 

6.- En ronultimo lugar so muestran lon csqucmns que se -­

presentan el espectro de masas obtenido, con las respectivas 

alturas de los "picos" 

7.- Por último, se muestra un diagrama de descomposici6n 

del compuesto o del ión molecular, el cual resume todo lo di~ 

cutido anteriormente. 
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Discusi6n de loe resultados del espectro de ~~~~a dolt 

Ni (Sacac)
2 

CONCLUSIONES 

1.- Se encontraron 10 especies que contienen el i6n 

mot6lico y s6lo so justificaron cuatro transiciones matasta-­

blesz 

288 ~ 173, 259 ~ 140, 259 _...,. 131 y 245 ___.. 206. 

2.- De las tablas corroapondicntos al c&lculo te6r! 

co de loa patrones isot6picos, contribuyen en su mayorta a ju~ 

tificar los fragmentos propuestos que contienen el átomo met! 

lico excepto1 

2.a.- Fragmento M/r • 162, donde el patr6n tc2 

rico psadlce· ·o, 00 3 2 ctl y aparece O. 1 cm. 

J.- En el ospoctro aparece con un 100' de intensi-­

dad el ligando con M/c • 115 cm. un patr6n isot6pico acepta-­

ble, lo cual permite pensar on que ol i6n molecular se deseo~ 

pone en su mayoría dejando libre un ligando, para 6sto, ver -

e~peci< M/c • 113. 
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4. - En el esquema de fragmentact6n.·propuest:01,>so •pr2 

sentaron tres caminos principalesr 

4.a.- Fragmentos que cuando ~enos contienen un 

anillo quelato, M/e • 259 (dos anillos quelato}, M/e • 245, -

H/e • 220. H/e • 206, M/o • 173, haciGndosc la aclaraci6n que 

exceptuando M/e • 173, el metal está unido al anillo quclato 

y a un &tomo de azufre. 

4.b.- Fragmentos que provienen de M/e • 259 -­

(2 anillos quelato) que contienen el !tomo metilico unido a -

dos Stomos do ox!geno 

mayor intensidad (M/e • 

que son las especies que tienen 

140, 13.9' y H/e • 131, e.s,J. 
una -

4. c. - Fragmento que, contiene al 'torno de ni-­

quol unido ·A dos Stomos de azufre M/e • 255. 

s.- De las transiciones metastables identificadas, 

a6lo una provino -de1 i6n mo1ocu1ar (289 -+ 173), dond~ H/o • 

173, es aquo1la dando so ha eliminado un ligando del i6n mol~ 

cular. 

6.- Debido a quo existen cinco ostructurae quo con­

tienen uno o dos anillos quelato, se debe de afirmar que ea-­

tas ostr~cturas son relativamente estables, not&ndoso en el -

mecanismo de doscompoaici6n propuesto para estas espacios que 

primeramente ae eliminaron loa grupos externos dol anillo qu~ 

lato y Po.storiormonto listo ao rompe, eli111in6ndoao lea !racciE_ 

nea del anillo roto antes do abrirse el siguiente anillo que­

lato. 

1.- Ea notorio que en loa esquemas de doscomposici6n 

r: e ºT propuestos, desprende con mayor facilidad el grupolCH
3 
_e. '.,.) 

qua el grupo semejante (ctt
3 

- ~ • S 1 + • lo que implica una -

cierta estabilidad para el enlace metal-azufre. 

8.- Los fra9muntos {no interviniendo al metal) !de!!. 

tificados, retuerzan en gran medida los rompimientos propues­

tos para el ión molecular. 



Fragmento• probable•dcl espectro 

de masas dol1 Ni (Sacac) 
2 

TABLA A 

M/o intensidad F6r111uln- probii.bl'e. 

[ j'' .·.•.. "· .• "¡~ 
+ 

288 so. 3\ 11-C :' ',Ni •. • : C-11 
"'-:..·e•·-· o•' • ·s·.:.·c./ 

CH~ tu 3 
r6n Molecular -

[ f", • r 259 0.7\ 11-c:-:"'•c .-:-. 5 '•.ui 2 +• .. •o ~c·~c-n 

~e•..:.-· 0°
0

• .. • "s:..:...::..c·/( 

~", 

E- r,112 2+ 0 3 255 0.7\ c . cu - c - s - Ni - s - c - c . c . 
11 
Cll 2 

fil~ 
c11 3 

}+ (0 2: • • o :-:-:c.~ 
245 0.7\ llC .. e - s - Ni . .•• ,.7c11 

• s-c 

CH) 

[ CH 3 

2+ • . o.:;-.ctt,.,.._ ] + 
220 1 • 5\ - ~H- s - Ni : '•C-11 

cu, . . s'...:....:C1i;Y 

(IS 
cu, ] + 

Ni 
2+ ... o ':"":'"':"" c.".',. 

206 s.,, - ' '. C-11 . '·s·-·-· é·Y 
CH

3 
-·· 



H/o Intonsidad 

173 11 .6 % 

162 3. 1 \ 

140 , J. 9'-

131 e.S\ 

27 

F6rmula probable 

[ 1
+ 

CH 3 
2+ o-

Ni -/""" fu, C-lf 

"s-c""' 1 
CH 3 

2+ 
Ni - S - CH 2 f11 2 • CH - O -

~H ¡¡ e - o - Ni 
2

+ - o - e a CH]+ 

2+ ] + 
~11 2 • C - O - Ni - O - ClfJ 

1 
¡ 
'--
' 
~ 
' ¡ 
¡ 
1 

! 
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T A B J. A B 

Identificaci6n de metastablus en el espectro do masas del: 

Ni (Sacac)2 

Trancsici6n (H/ol J: 

288 -> 173 200 

259-> 140 259 

259 -4 131 259 

245 ---il' 206 245 

(M/c~:r 

29129 

19600 

17161 

42436 

Pico mctastablo 

(H/o);I~ (M/o)I 

1o3 .9 

75.6 

66.2 

173.2 
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Dotor111lnaci6n to6rica de ospocloa. que o.parecen on ol espectro 

do 1114aas do1 

Hi (sacac) 
2 

F'raqmonto principal :1/0 " 2fl0 

t'6rt.1ula condcnaada 

I6n 'lolocular ~ A • L A \ 

Alturo. Al.tura 
H/o J:ntenaidad • Nor=· Tc6r1ca. Real 

(clll.) (crn. l 

288 o. Í>l 15 
1. ºººº (:,. 4000. ('} .. ; 

2 39 o. 00!)0 0.0160 o. 1 02.; 0.3 

290 o. 2905 o.4751 3.0406 J.o 

"\ o .01:;s 0.0251 o. 1G1 ') :::.2 

292 U.0544 O. O!lúG o. 57') [, o. r, 

293 0.0017 0.0020 o. o 1 79 

2'J.; o. 01 )'J 0.0227 o. 1".!:"\ o.\ 

295 .'.). 000 2 o.ººº :t o .001<} 

2!16 0.0010 o.ºº 16 ..... (11 ª'. 
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Fra9nonto principal H/o .. 259 
Ni (sacac) 

2 

F6r~ula 'probable 

t CH Cl)J 1 3. s-c 
,e,--;-:. o. + ••••. ·~ 

1-C~ '•~ti 2
• : C-lt 

'-:..:.:e ~s··· . · · o·_::_:~f;' 
1 
CH

3 
'' 

+ 

: 

ró~mula condensada 

TABLA 2 

AltUra Altura 
M/c :Cntonsidad • Norm. To6rica Real 

(cr:t.) (cm. 1 

259 o. 6115 1.0000 o. 1000• o. 1 

260 0.0016 ---0.0098 0,0160 

261 0.2905 0.4751 0.0475 ---
262 o. 0155 0.02!!3 0.0025 ---
263 o. 0544 0.0906 0.0091 ---
264 o. 0017 0.0028 0.0003 ---
265 0.0139 0.0227 0.0023 ---

• 
266 0.0002 0.0003 0.0000 ---
267 o. 0010 0.0016 o.ooo:z -----
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Ni '(sacac) 
2 

Fragr.iento principal M/e • 25.5 

F6rmula p»obable 

~ 11 2 2·t (!) 
e - s - tli - s - e - e -

" _cu 2 

F6rmula condensada 

+ 

TABLA 3 

Altura Altura 
11/e Intensidad ' Norm. Te6rica Real 

lcm.) (cm.) 

255 o. 611 s 1.0000 0.1000• o.' . 
25(. 0.0098 0.0160 0.0016 1 ---
257 0.2905 0.4751 0.0475 ---
250 0.0155 0.0253 0.0025 -----· 
259 0.0544 0.0906 o. 009, ---- --
260 0.0017 0.0026 o.oooJ ---

~261 l -0.0139 

------ .. 
0.0227 0.0020 ---

262 o. 0002 0.0003 L 0.0000 ---
'---'-

263 1 0.0010 - 0.0016 1 0.0002, ---
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Fragmento principal MÍe ~ 245 

[ 

© ~11 :6rmula :::~~:~~ -~~ ] + 

H-c.•.c-s-Ni ·c-11 
. - . . .y 

• s·..:....·c"/ 

• cn
3 

F6rmuln conaensnd~ 

T • B ' • 4 

AltU.ra Altura 
U/a Intensidad • Hora. Tc6rica Real 

(cm.) (cm.) 

245 0.6115 1.0000 1 0.1000• o. 1 

246 0.0098 0.0160 0.0016 ---
247 0.2905 0.4751 0.0475 0.1 
---~ 

240 Q.0155 o. 0253 0.0025 ---
249 0.0544 0.0906 0.0091 ----- ... 
250 0.0017 Q.0026 0.0003 ---

- -
1 251 1 0.0139 o. 0227 0.0023 ---

• 252 0.0002 0.0003 0.0000 ---
, 

' 253 0.0010 0.0016 0.00021 ---
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Pra9ttento principal 11/e • 220 

Fórmula ·prob~l:il.o 

CH
3 1 

Cfl -

H/O 

220 

221 

222 

223 

224 

225 

226 -
227 

228 
~ 

.o~Cll" ... . ·~ 

s-ri i ~ • ·.;;,cu 
'•s~CH 

}

t 

TABLA 5 

Intensidad ' Norm. 

o.611s 1.0000 

0.0098 0.0150 

o. 2905 0.4751 

Q.0155 0.0253 

0-0544 o. 0906 

0.0017 0.0020 

0,0139 0.0227 

0.0002 0.0003 

0.0010 0.0016 

Fórmula Condensada 

Altura Altura 
'l'eórica Real 

lcm. J lcm.) 

o. 2000• 0.2 

0.0032 ---
0.0950 0.1 

0.0051 ---
o.01e1 ---
0.0006 ---
0.0045 ---
o. 0001 ---
0.000~ ---

-
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Fragmento principal :t/o • 206 

Fórmula probable 

CH 1.¡ 1 3 

. º·--:7~· . 
C-11 

..• . ;7 
s-c 

• 1 
cu, 

'i'ABLA 6 

M/o XntensJ.dad ' Norm. 

206 0.6115 1.0000 

207 0.0098 0.0160 

206 0.2905 0.4751 

209 0.0155 Q.OlS!S 

210 0.0544 0.0906 

211 0.0017 0.0020 

212 Q.0139 0.0227 

[213 o. 0002 -· 0.0003 

F6rmula condensada 

AltUra 
Te6rica 

(cm. l 

o.sooo• 

0.0000 

Q.2375 

0.0127 

0.0453 

0.0014 

o. 0114 

0.0002 

Altura 
Real 

(cm.) 

o.s 

[2 ~ 1 -L---º-·-º-º,_1_º ___ _.___º_·_º_º_,_. __ _,_ __ º_· -º-º-º-º--''-----_-_.....J 
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rragncnto principal H/e • 173 

?6rmula probable 
F6rmula con·aonsadn 

TADL1' 7 

Altura Altura 
H/o Intensidad • Nor11. Te6rica Real 

{cia.' tcin.) 

173 o.G437 1.0000 1.sooo• 1 • 5 

174 0.0051 0,0079 o .0119"• 1 • 1. * 

175 0,2711 0.4305 0.6458 o.s 

176 0,0139 0.0216 0.0324 o. 3** 

177 0.0459 0,0713 0.1010 o. 1 

178 º·ºººº 0.0012 0.0018 ---
179 0.0125 0,0194 0.0291 ---
180 0.0001 0.0002 0.0003 ---
101 o.oos 0.0008 0.0012 ---

** En el !rag:!leñto M/e' • 174, se observa que la altura real está 
aunentada por la po[siblc aparg=~6n 

1
d+1 !ra9r:1onto 1 

tl~yo- 5c~n 
......... s- e' 

1 
cH 3 
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Fragmento principal. lVc ... 162 

P6rmula probabl.c 

• [cn2 .. cu - o - u1 2+ - s - cn 2 - cu5] + 

'1'11.BLJ\ B 

H/e :Intensidad ' Norm. 

1 62 0.6437 1. 0000 

163 0.0051 o. 0079 

164 0.2771 o.4305 

165 0.0139 o. 0216 

166 0.0459 o. 0713 

167 0.0008 0.0012 

168 0.0125 o. o 194 

169 0.0001 o. 0002 

170 
• o.ooos o. 0006 

Fórmula condcnnada 

@"1 so c4 uJ 

Altura Altura 
Te6rica Real 

(cm.) (cm.) 

o.4000• 0.4 

0.0032 º" 
o. 1722 º" 
o. 0086 ---
o. 0285 ---
0.0005 ---

0,0078 ---
o. 0001 ---
0.0003 ! ---
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Fragmento principa1 11/e • 140 

Fórmula proba b'lc Fór"muln condensada 

T!:n =. e - o - Ni i+ - o - e.:= en] + 

• 

Altura Altura 
M/o Intensidad ' Norm. Teórica Real 

(cm.) (cm.) 

140 0.6776 1 ,oooo 1. aoco• 1.8 

141 º·ºººº u.oooo 0.0000 0.2 

142 0.2616 O.lBGl 0.6950 o.a 

143 0.0125 0.0164 0.03312 ---
144 0.0366 0.0540 0.0972 0.1 

145 º·ººªº 0.0000 0.0000 ---
146 0.0116 0.0171 0.0308 0.1 

• 
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Fra9monto principal M/e - 131 

Fórmula probable Fórmula condensada 

T 1\ B L 1'I 10 

Altura Altura 
M/c Intensidad \ Uorin. Teórica Real 

(cm.) (cm.) 

131 0.6776 1~0000 1.2000 .. 1.2 

132 o.aoco 0.0000 o.coco ---
133 0.2616 0.3061 0.4633 0.4 

134 0.0125 0.0Hl4 0.0221 0.1 

135 0.0366 0.0540 0.0648 O.! 

136 o.aoco 0.0000 0.0000 ---
137 0.0116 0.0111 0.0205 ---

• 



• 

39 

Algunas especies que aparocon en el espectro de masas que no 

contienen el &tomo met&lico. 

Fragmento principal M/o - 115 (100\ de intons1dad) 

F6rmula probable Fórmula condensada 

Í:"J - fi - ~ - + 

s 

TABLA 11 

AJ.tura Altura 
H/a I:ntcnaidad • Norm • Te6rica Real 

(cm. l (cm.) 

115 o •. 9~oo_ 1.0000 12.7000* ·12. 7 

116 0.0076 o.ooao o. 1016 1.5** 
. 

117 0.0422 0.0444 0.5639 0.1 

•• En esto fragmento puedo haber sido incrementado por la preso~ 

cia de la especie. 

[ctt3 .- ,7 - cu2 

• 
fi - CHJ] + H/~ • 116 

o 
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! ,¡-
r - - - - 'Ft- - - .L•~ 
1 1 : 
1 . .49,..,,._ 1 
1c1:-11-c... .... .. C-CH31 
1 ¡1 11 1 
1 1 1 ____ _s,-.. ---.... º- - _ _J 

'-'Nt:a.+\éa 111/. · ' , /e=25~ 

• 

,.. ... __ ,,...... 86 
r - o-· - - -=--.s- -.--, 
' 11 . 'I i 
1 

1 1 /7"\ 1 
1 . H-c""-c~c ..v 1 
1 1 1 
1 H 1 ---------
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+ 

! 
---------'---~ 

.1 o= c=cH- e =CH, J 
1 . . 1 

_....,:+ 

L _______ s __ _ ! 
. -1--

( Né'\55 
' ' '-1-' . q 

r.- - -~- - - _:_ - -:~¡ 
1 1 
1 CH = e - e= e =o 1 
!._ _ _:_ ___ (Q ___ J 

X=zss 
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H 
1 
e 

¿"-' "<:: 

CH
3
-C"" ...,. 

I! 
s....... 2+..,..... 

'Nt"'' ,, .... 
º,,.. 's 

- ..... +· 

I! !I 
CH3 - e' /c--CH3 

e 
1 
H 

- ...... + 
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- ... + 

+ 



H + 

1 b , CH, - e:;,,,,,. ,...,,,_ 
1: 'C '-----fi- I¡ - e H, 

s 1 
........ 2 .,.o ... Nt .. :"''-_ _,, 

o',,,... ........... 

11 ¡;' c¡.¡
3 

1 I -e~ . 1 'é/c--CH3 
1 
H 

~=206 
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H 
1 
e 

--+ 

/"' CH3 - e:- 'C -CH3 

u 11 
s ... .,,.o 

'NL 
/ ..... 

o- 's 

I! !l 
CH, - e:::.,_, ~.,.c-CH3 

~,,y' c 
1 
H 

! ___,+-. 

,--.. \56 

{ Nt2+,' 
r----c.-""'~-~--~, 
1 . 1 1 1 
1 CH3 - e §t.,.- CH3 J 
1 ...._e~ 1 

.'Ye= J73 

1 1 1 
1 _____ ..!!_ - - _J 
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H 
1 

e 
A"' 

CH,- c::-

li 
~ 

'C-CH3 

¡¡ 
s •+ ... o ' . ~ 

'N( -..... ~- .... 
o" 's 
I! 11 . 1 • 

CH, - e,...... --c-C.H.s 
~...: e 

1 
H 

! r- _____ 4~ 
CH=Cl·h 

1 1 1 
1 o 1 

L-1_- - - --' 
,.··1 .. ,58 
' Nll+• 
\..., ~ .. " r-1- ~, 

s 1 
1 1 1 
1 CH, J 

1 1 1 
L_c_H.:!.._1 

~ 162.· 
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l 
---~, - CH 

1 111 1 

: 1 1 

1 -º - -' 
- ,+'.,se "'{=1.qo 

' N.i. ' /e 
' L ' ' .. J .... •' "11 

·--1- --, 
1 o 1 
1 1 1 
1 

fil 1 
I CH l L __ _ 
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s 
!I . 

..:;.C-CH3 
~ .,,, 
e 
1 
H 

~· ¡-- _c_H_I 
1 11 • 1 
1 ©e t 
1 1 1 
L--c¡'- _J 

,1--.. 'S8 
1 NL 2.~~ ._, __ J, 

-- -~ 
1 o 1 
¡ 1 1 
o CH,¡ 
-~- - --

'Y.= 131 
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" H • 

Cspoctro de masas doi 
Ni (Sacac) 

2 

la. parte 

.. 

• 

" .. 
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'" .. 

Espectro de masas del 
Ni (Sacac) 2 
2a. parto 

... 

• 
.• 



Espectro de masas del 
Ni (Saca.e) 

2 

3':- Parte 

... 

""'' 



.,,,¡ .. :.:>.118 
\so.-ao;.1 

52 
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Discus16n de los resultados del espectro do 

=.a.sao del; 

Ni (sac So.e) 
2 

H 
1 ....-c.._ 

CH, -e c-Ct"f 

i 1 ' 
s... .!/.s 
~u ..... 

s .• 

1 11 
CH, --e c-cH 

'-c./ ' 
/¡ _J 

COHCLUSIONES 

1.- So identificaron cinco espocios o fragmentos, -

incluyendo ol i6n molecular y ue encontraron siete transicio--

nos motasta.blcs 320 ~ 304, 

304 _.... 194, 298-> 194, 

320 __..,. 194, 320~ 138, 

288 ~ 138 y 194~ 138, siendo 

tres do &stau, provenientes del i6n molecular. 

2.- La confrontaci6n de los patrones isot6picos rea­

les y tc6ricos arrojan los siguientes rosultadoc aceptables en 

los siquientes fra9mentos principalcsi 

288 y M/o 

2.a.- I6n molecular M/o • 320, M/c a 304, H/e • 

194. 

Mientraa que ol fragmento principal pr_cdicho en M/c 

138, aparece en H/c 139 y en éste, el fragmento secundaX'io H/e 

• 140, apaX'ecc =5~ pequeño que c1 tc6X'ico (altura). 
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J.- Aparece con un 100' de intensidad on e1 espec­

tro, el correspondiente ligando, con los fragmentos M/e • 130 

y 132 bastante coincidente con el patr6n isot6pico te6rico, -

lo cual permite suponer que la mayor parte del compuesto se -

fracciona, dejando libre cuando monos un ligando. 

4.- En el esquema de fraccionamiento propuesto para 

el ión molecular se presentaron dos caminos importantco: 

4.a,- Eliminación de grupos cn
3

, y rompimiento 

do anillos quelato, como resultado do esto hecho, especies -­

H/e • 304, M/o • 288, con uniones do los otros &tomos de azu­

fro al. Niquel.. 

4.b.- Rompimiento d.o los anillos quel.ato, con 

la presencia do fracciones do los mencionados anillos unidas 

al metal por dos 6tomos do azufre H/e = 194. 

s.- Es de hacerse notar que el mecanismo de degrad~ 

ci6n extorna de los anillos quelato es visible en dos fracci~ 

nea H/e • 304 y M/e • 288. 

6.- La aparici6n de loa fragmentos princ~palea H/e 

• 116 y H/e • 102 {ausencia de &tomo mct4lico) apoyan el mee~ 

nismo de fraccionamiento propuesto • 



M/o 

320 -

304 

288 

194 

, 39•• 

( 1J0} 

55 

Pragmentoe probab1on en el espectro do masas del: 

'.Intensidad 

1 1. B 1' 

1 • 81 '\ 

, • 81'\ 

18.18\. 

Ni (Sac Sac) 
2 

TABLA C 

F6rmula probable 

en
3 

b - s. 
H-e/ •. 

Ni 

~ / e 
1 
Cl!

3 
~ 

[ {;""" 
• C • CH - e -

(:·e-cu-

c¡n3 
2+/ 

5 e"""'-
e-u . 

e./ • s 

bn
3 

,., 1 2y5 e~ 
S-Ni• c-11 . •S e/ 

1 en
3 

s - e -
" c •• 

(u - s - Ni 
2

+ - s - •n
2 

- CH • e • s} + 

+ 

+ 

.. En el espectro aparece 139, pero la maea molecular del fragmo~ 

to ea 138. 
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%dentificaci6n de Ketaatablee en el eapect.z:o> d., a .. -..: cfet 

Tranaici&n 

•i (eac SacJ 2 

TABLA O 

(~/•) 1 
_,. (JI/e) 2 <•l•>x 2 (H/•>xx 

320 .--ii>' 304 320 92416 

320 -----?> ... 320 37636 

320 ---';> 130 320 19044 

304 ~ 194 304 37636 

288 --;:> 194· 200 '37636 

208 ~ 130 200 19044 

194 -:;;. 130 194 19044 

Pícoa. ••tastabXea 

(H/a·)l~ 
(·M'/&)J~ 

7118:-&: 

ttT•T.-6 

59' .. 5"· 

112'3:-Sí 

f.34 .. 6 

66-t 

98-2 

1 

1 

1 

li ¡i 
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Determinación te6ricn de especies que aparecen en al ospe~ 

tro de masas do 1 

M/a 

320 

321 

322 

323 

"24 

325 

326 

127 

328 

·329 

l 330 i 

Ni ( sac sac) 
2 

Fórmula probable 

s.. 2+/ s 
Ñi 

s/ • s 

In ten s.! 

• 
¿~ 1· C-H ,,. 
e 
1 
cu, 

F6rmula condensada 

[?1 s 4 c 10 11 14] + 

TA B LA 1, 

Altura 

IOn Molecular 

Altura 

••• ' ' Norm. teórica reo.l 
{Cm.) (Cia.) 

o.ss19 1.0000 1.4000 • 1.4 

0.0177 0.0321 0.0449 0.1 

0.3114 o.5642 o. 7899 0.9 

0.0194 o.OJ!;2 0.0493 0.1 

0.0745 o.1Jso o .1890 0.2 

0.0038 Q.0069 0.0097 ---
0.0174 Q.OJtS 0.0441 ---
0.0006 0.0011 0.0015 ---
0.0022 o .'0040 0.0056 ---
0.0000 o.Oooo º·ºººº ---. 
0.0001 0.0002 0.0003 ---
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Fragmento principal H/e • 304 

F6rmula probable F6rmuld condensada 

r. ~"2 
ls • e • cu - e - s 

T A 8 L A 13 

:intens,!. Aitura- Altllra 
H/e ••• • • Norm. teórica ro al 

{Cm.} · (Cin.) 

304 0.5519 1.0000 o. 1000·· o. 1 

305 0.0177 0.0321 0.0032 ---
306 o.3114 0.5642 0.0564 ---
307 0.0194 0.0352 0.0035 ---
308 0.0745 0.1350 0.0135 ·--
309 0.0038 0.0069 0.0007 ---
310 0.0174 0.0315 0.0032 ---

'. 311 0.0006 0.0011 0.0001 ---
. 312 0.0022 
' 

0.0040 0.0004 ---
1 

313 0.0000 º·ºººº 0.0000 ---
314 0.0001 ' 0.0002 0.0000 ---



Fragmento principa1 M/e ~ 288 

F6rmula probable 

Cll2 2+ 5H2 
CU - ~ - S-Ni - S - C -

• 
F6rmula condaneada 

TABLA 1( 

In te ns,! Altura Altura. 
M/o dad • • Norm. te6rica real. 

{Cm.) {Cm. l 

288 0.5519 1.0000 0.2000 0.2 

289 0.0177 0.0321 0.0064 ---
290 0.3114 0.5642 0.1120 0.1 

291 0.0194 0.0352 o. 0070 ---
292 0.0745 o .1350 0.0227 ---
293 0.0038 0.0069 0.0014 ---
294 0.0174 -.0315 0.0063 ---
295 0.0006 0.0011 o. 0002 ---

• 
296 0.0022 0.0040 o.ooos ----
297 0.0000 0.0000 0.0000 ---
298 0.0001 0.0002 0.0000 ---



bO 

Fragsnento principal H/e • 1 94 

F6rmula probable F6rmula condensada 

("s -. Ni 
2

• - s - CH2 - CH - e - s) + 

TABLA 15 

-:rntena.!. Altura Altura 
H/e dad\ ' Norrn. te6rica real 

(Cm.) letn.) .. 
194 o.se10 1.0000 o.JooO•· 1 0.3 

·. 

195 0,0140 0.0241 0.0072 ---
196 0.3019 o.5196 0.1559 0.1 

197 0.01.73 0.0298 0.0089 ---
198 0,0652 0.1122 0,0337 ---
199 0.0021 o. 0046 0.001 '1 ---

"ºº 0.0155 0.0267 º·ººªº ---
001 o .0004 0.0001 Q,0002 ---
202 0.0015 0,0026 0.0008 ---
t:?oJ o. 0000 0.0000 0.0000 ---

• 
120• 0.0001 0.0002 0.0001 ---
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Fragmento principal M/e • 138 •• 

F6rmula probable F6rmula condensada 

2+ ] + [u - S-Ni - S - CH 3 

• 

T A B L A 16 

In ta ns,! Altura Altura 
H/o dad ' ' ll :' =-::i. to6ricn real 

-{C111.) 'C111.) 

138 0.6115 1. ºººº 1.9000* 1.9 

139 0.0098 D.0160 o.oJo4 ---
. 

140 0.2905 0.4751 0.9027 0.6 

141 0.0155 0.0253 0.0491 ---

142 0.0554 0.09DG o. 1721 ---
14 3 0.0017 0.0020 0.0053 ---
144 0.0139 0.0221 0.0431 ---
145 0.0002 0.0003 0.0006 ---
146 0.0010 0.0016 0.0030 ---

' 
•• En ol espectro aparece como fragmento principal H/o • 139 
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Algunas especies que aparecen en el Espectro de masa~ 

que no contienen el &tomo met&lico. 

Fragmento prlnctpal H/e • 131 •• 

Fórmula probable F5rmula condensada 

+ 
M/e • 131 

TABLA 17 

H/o :IntcnsiE, Altura Altura 
dad ' ' Norm. tc6rica real 

(Cm.) (Cm.) 

131 0.9025 1.0000 11. ºººº. 1 l. o 

132 0.0144 0.0240 0.2640 --- .. ' 
133 o.oeoJ o. 1335 1.4685 1. 6 

134 O.OOOG 0.0021 0.0231 ---
135 o.001e 0.0059 o. 0649 ---

•• Los picos 131, 132, representan ol 100 \ do intensidad 

••• En este caso no se toma en cuenta la altura correspon­

diente, porque ésta se considera en la Tabla 21.· 
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Fragmento principal H/o • 132 

F6rmule probable 

e - CH
3
] + 

11 
s 

T A B L A 18 

Intens!, 
M/e dad ' ' Norm. 

132 0.9025 1.0000 

133 o. 0144 o. 0240 

134 0.0803 º· 1335 

135 o. 0006 0.0021 

136 0.0010 0.0059 

F6rmula condcn3ade 

Altura Altuy 
ta6rlca ro al 

(Cm.) (Cm.) 

11.0000* 11 • o 

0.2640 ---
1.4685 1 • 2 

0.0231 ---

0.0649 ---
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>
~ 

---.+ 
/e~ 

CH íl ¡-c1-1, 
s ..... ,yS 

'H• /l...._, 
s ·s 

1 11 
CH, - e _,...,,c-cH, .....,e 

1 
H 

%= 304 
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--.+ 

• 

_________ llS 

rS=C=CH- C=cH;:i 
1 1 1 
1 s 1 
L ____ -r-=¡=--i~e-l 

1 .2.+ 1 !%'-=2.88 
l_~l-J ,...- ..:...... - - -t - - __ u.s-1 

1 s 
1 1 1 

: CH,,_= e- CH=c=s: -- - - - - - - - - -
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•• 
--.+ 

33 ----, l S-H i --j-- -
' ', se 

I Nº' 1 , , 

',l ... "' 'ª3 r-------, 
1 s 1 
1 1 1 
1 CH -CH=c=s1 L __ .=_ __ - -• 

%=1'14 
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• 
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[3"s - Nt-s-cH, /::ie-= 13e 

• 
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D1SCUS10N DE LOS RESULTADOS DEL ESPECTRO DE MASAS DBLt 

CONS:IDERACIONES1 

1.- Esto compuesto según referencia del artículo "Sulphur Li­

gand Metal complexos" Part 7, Dnlton 1977, pag. 568, so 

afirma que esto compuesto es un dímero. 

2.- Al calcular la masa molecular del dímero utilizando las -

masas at6micas do los is6topos m&s abundantes do los ele­

mentos constituybntos del compuesto, so obtiene 436, pero 

al considerar las contribuciones isot6picas del mismo, la 

masa molecular result~ en 43S. 

CONCLUSIONES: 

1.- So identificaron tres especies, el i6n molecular no apar.!!. 

ció en ol espectro, pero aparecieron fragmentos que permi­

ten _af-i..rmar .. la existencia. del dímero t11.encionado~ so ident!,. 

ficaron tres transiciones motastables, todas ollas prove-­

niontos del i6n molecular inoxlstento. 
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2.- Las tablas correspondientes al c(lculo te6rico de los pa­

trono• isot6picos de los fragmentos principales, ayuda en 

buena medida a le identificaci6n de los fragmentos propue~ 

tos con las siguientes salvcdadcs1 

2.a.- En los fragmentoe principales H/e • 366 y 303, de -

loa cuatro picos predichos te6ricamento, s6lo aparecen -­

tres con buenas aproximaciones, estando ausentes los picos 

M/o • 364 y M/c • 301 respoctivrunente (tablas 24 y 25). 

2.b.- En el fragmento H/o • 163, aparecen los tres picos 

predichos aunque el pico H/o 165, aparece m(s pequeño de 

l.o predicho (te6ricamonto 0.4 cm. real 0.1 ca..) 

J.- En o~te caso, no apareci6 ol f~agmento correspondiente al + 
1.igando M/e • 120, sino 'un fra911u:!nto de liste úcu

3
J 2-N-c•s] 

H/c • BB con un 100 ' do intensidad, lo que permite pensar 

que e1 compuesto no necesariamente se descompone dejando -

en libertad molóoulas do 1i9ando. 

4.- En 01 esquema do fraccionamiento propuesto para este com­

puesto so pr~scntaron dos caminos principales, aclar6ndoso 

que los fra9~onto~ identificados contentan on todos los e~ 

sos anillos quolato. 

4.a.- FragmcnLos que contienen en forma do quelatos dos -

&tomos do cobre, cuatro <lo azufro y dos de cloro M/e • 366 

y H/e • 303. 

4.b.- Fragmento que contiene un átomo de cobro y dos &to-­

moo de azufre, formando un quolato 11/c "' 183. 

s.- Lu. p.,:u:...,nc:la. suvueo;t~ du lo<> irag1nentoa 11/e • 36& y H/e • 

303, son muestran inoqu!voc.1::; <le la oxi.stcncia del d!mero. 
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6.- La aparici6n de las especies H/c • 366 y M/e • 303, demuc.!. 

tron una estabilidad del d!mero debido a los puentes de 

cloro entre las dos unidades monom6ricas, ya que, antes de 

romperse este puente, se eliminaron los grupos externos a 

los anillos quelato. 

7.- La Gnica especie probable que aparece, proveniente del mo­

n6mero1 M/.e .. 183, muestra nuevamente, la estabilidad del 

anillo quelato con los &tomos de azufre y el cobre, sin 

que en este fragmento se encuentren átomos de cloro • 
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Fragmentos probables en el espectro de masas del1 

T A B L A E 

M/e .Intensidad Fórmula probable 

... 
366 2. 1 ' 

303 7.J ' 

.c1'- ]+ 
2+·· " 2+ 

Cu CU - S - cH
3 ....... Cl•' • 

183 

J
,. 

s + 

- ~/"-cu .. + 

'·/ 

• 



75 

Identificaci6n de metastab1ee en c1 espectro de masas dc1 

• TABLAF 

Transici6n Pico motastablc 

(MoJ
1 H/o) ~I (M/c~I/ (M/a) I 

4 39 
___.,. 

366 438 133956 JOS.a 

439 ---;> 303 439 91809 209.6 

430 -- 183 430 33489 76.S 
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Determinación tc6rica do especies que aparecen en el 

espectro de masas do: 

Fragmento principal M/c • 366 

F6rmula probable F6rmula condensada 

'r A B LA 19 

,-.--· lntcns,!_ f!.ltura Altura 
1 :M/c dad • ' Norm, teórica Re.il 

(Cm.) (Cm.) ' 
364 ü.2219 e. 5e 1 s 0.2906 ---

-
1365 0.0071 0.0186 0.0093 ---
' ' 366 O. JB 16 1.0000 0.5000" o.s 1 
' ' :367 o .0119 0.0312 0.0156 ---
1360 0.2597 0,6806 o. 3403 0.3 

PG9 0.0011 0.0202 0.0101 ---
370 0.0886 0.2322 o. 1151 o.' 

371 0.0025 0,0066 0.0033 ---
'372 o. o 159 0.0417 0.0209 ---
b73 0.0003 0.0008 0,0004 ---
¡, 74 0.0015 o.·0039 0.0020 ---
375 ¡ 0.0000 º·ºººº 0.0000 ---

j3 7 G o. 0001 0.0003 0.0002 ---
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M/o 

301 

302 

303 

304 

305 

306 

307 

300 

309 

310 

311 

77 

Fragmento principal M/e • 303 

Fórmula probable 

2+ •• c1, 2+ 
cu • cu e - s -

'- c1··· 

Fórmula condensada 

~u2 s
2 

c1 2 c
2 

N u
3
)+ 

T A B J, A 20 

Intens.!_ Al tura 
d•d ' ' Norrn. teórica 

ccm •• J 

0.2458 o. (i 130 O.JOGS 

0.0039 0.0097 0.0049 

0.4010 1.0000 o.soco• 

0.0063 0.0157 0.0019 

0.2517 o.s211 o. 3139 

O.OOJB 0.0095 0.0048 

0.0751 o. 1873 0.0937 

0.0011 0.0027 0.0014 

o.otos O. O:!Ci.:! 0.0131 

0.0001 0.-0002 0.0001 

0,0006 o.'001s º·ºººº 

~\l.t.ura 

~cal 

(C:!:!.) 

---. 
---
o.s 

---
o.3 

---
0.1 

---
---
---
-----
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Fragmento principal H/o • 183 

Fórmula probable 
Fórmula condonsada 

T A D L A 21 

:rntcnsi Altura Altura 
M/o ••• • • Norm • fc6rica real 

tcm. I (Cm.) 

183 0,4309 
1. ºººº 0.4000 0.4 

16• 0,0069 0.0160 0.0064 ---
165 0.4237 0.9833 0.3933 o. 1 

186 0.0064 Q,0149 0.0060 ---
187 o. 1214 0.2017 0.1127 o. 1 

168 0.0017 0.0039 0.0016 ---
189 o.coas 0.0197 0,0079 ---
190 0.0001 0.0002 0.0001 ----------
191 0.0002 0.0005 0.0002 ---
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EST~ TESIS 

SAUI Dl LA 
ltD DEBE 

B13UIHE6A 

Algunas especies que aparecen en el cnpcctro de masaa quo 

no contienen el &tomo mct&lico. 

Fragmento principal M/e • 123 

F6rmula probable Fórmula condensada 

(CH~ _,su J + 
N - CH 

CH~ ' SU 

Ligando 
T A B L A 22 

--Intcns.!, Altura Altura 
H/a dad ' ' ?lorm. teóric.:i real 

CCr:i.) (Cm.) 

123 0.9025 
1 ·ºººº 0.3000* 0.3 . ·-

124 0.0144 0.0160 0.0046 ---
125 o. 0603 0.0890 0.0267 o. 1 

120 o. 0006 0.0007 0.0002 ---
127 0.0010 0.0020 0.0006 ---



• 

• 

BO 

Fragmento principal M/e m 88 

F6rmu1a probable F6rmula condonoada 

C",, - e ©J + 

+ 

/N [s e_, N 11 6 ] 
CH 3 

,, 
s 

Representa el 100 ' de intensidad 

T A B L A ::?3 

:r,.~.¡ Altura Altura 

"'º dad ' ' Norm. tc6rica real 
(Cm.) (Cm.) 

•• 0.9500 1. 0000 9. so o o• 9.5 

69 O.OC76 o.ooso o.o7Go o. 6 *. 

90 0.0422 0.044.; 
1 

Q.4216 0.4 
-· 1 

•• El fragmento M/c aparece m5s grande que lo predicho proba­

blemente por la aparici6n de la cspecic1 

H/e 69 



"' 
c:;t}x"· + 

/e 
s '-s 

' H', 
.. e~ 

cí 
, 

" e;• 
t ',.. ... e: 

/ " s s 
'\./ 

~ 
CJ-/J CH, 

'.%'= 31á6 

' 



+ 

! ,. 
r-Ñ--i 
i 111 : . , __ e _ _. 

,-- - -1-.- _::i.•2 
1 s -¡ 

: L·· : 
1 ,/· " 1 
1 CI c.I 1 
1 '1.t_,·/' 1 
1 e~ 1 

l 1 1 
L-- _S_ J r-1--=--.-

! CH, tt5 -----' 

%=303 



CH3. CH1 

"-ti/ 
' e© 

r -y--~1."'i 
1 s s 1 

: '\..Y 1 
1 cu 1 

. - --- - -- _, 

+ 

rl-



.. 

" " 
' .. 

Espectro de masas del 
[cucl s 2 CN Mo%] 

2 

la. parte 

H 

.. 

" • •U 

"~ "' "', 1. ·~· 



"' 

Espectro de masas del 
Cu Cl 5 2 CN Hez 2 

2a. parte 

"' •U ni 



/ 

•• 

M/c ~ 438 Ine~intcnto 

oia9rama Qe ftagmentnci6n 
del Lcu ci S2 CN Mo21 2 

r--~ ~ 
1 m ¡ . 

r- ~.:'f=~ -~-f . . ' 
: ' J,... : 
: o( )• : ~-so.1 

' ''Y . 1 C::• 1 :_ __ J ___ J 
r~!!:..1·~ 
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DlSCUSlON DE LOS RESULTADOS DEL ESPECTRO DE MASAS PEL1 

COUSIDERACIONES 

1,-Al calcular la masn mol<!cular del compucsto1 sumando las 

masas atómicas de los isótopos m6s abundantes do los elemen­

tos que la constituyen, se obtuvo 253, pero el cálculo te6r! 

co del patr6n isotópico correspondiente indica que In rola-­

ción M/e más abundante es 255, que os el pico correspondien­

te al Ión molecular que apareció en el espectro. 

COllCLUSIOllES 

1.- Se identificaron cinco fragmentos, incluyendo al ión malee~ 

lar, las cuales presumiblemente contienen al átomo metálico, 

2,- Las tablas correspondientes al c&lculo teórico do los patr~ 

nos isotópicos de los fragmentos principales no contribuy~ -

de manera absoluta a corroborar las f6rmulns propuostns ya -

que on los fragmentos: 

2.a- M/e ., 255 (ión molecular) aunque aparecen accptablcmon­

tc los picos M/o 255 y 257, como lo plantea el ~odelo teórico 

no aparece el pico 253. 

2.b.- M/c 224, aparecen aceptablomenta los picos H/c 224 y 

226, no aparece el fragmento M/c 222 • 

2.c.- M/2 192, aqu! sólo aparecen lo~ fragmentos M/e 192 y -

194, ~in que aparezcasl l~b, tal vez debido a su baja altura 

(aproximadamente .0.1 cm.) 

2.d.- M/c 160, en este patrón sólo aparecen on el espectro 

loe fragmentos He .. 160, 162, no aparece M/o .. 164, con una a.!_ 

tura teórica aproximadamente 0.2 cm. 
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3. En el esquema do fraccionamiento propuesto para esto compuc~ 

to so presentaron dos caminos principales. 

a) Fragmento que contiene dos Stomos do cloro y un 

átomo de azufre M/c • 224 (cu3+). 

b) Fragmentos que contienen un &tomo de cloro y: 

b.1.- Anillo quelato (dos azufres) M/c ª 192 (cu 3+)' 

b.2.- Un átomo de azufre M/c • 177 (Cu 2
+) y M/c ª 160 

(Cu 2 +J. 

4.- ES do hacerse notar que los únicos mctostablcs que se idont! 

ficaron, son traneiciones entre el i6n molecular y los frag­

mentos en cuooti6n. 

s.- En el i6n molecular H/c - 255, y en loe fragmentos H/c • 224 

y H/o • Í92 el &tomo de cobre tiene número de oxidaci6n de b+) 

mientras que en los fragmentos H/c • 177 y H/c • 160 muestran 

el &tomo de cobre con un nú111cro do oxidaci6n de (2+). 

6.- En apariencia sigue existiendo cierta estabilidad del quolato; 

fragmento M/o • 192 on el cual so nota un rornpioicnto de las -

inserciones externas el anillo que1ato (CU 3 y Cl) y s6lamontc 

aparece una especie donde se fractur6 directamente el mencion~ 

do ani1lo (climinaci6n de "S"), pero en las otras especies 11.P.!!_ 

rece siempre un átomo de azufre y un átomo de cloro unidos al 

cobro. 

7.- Parece ser que ol ión molecular en su mayoría so rompo climi-­

nando el grupo (ccu
3

J 
2 

- N - e - s
2 

11
2

] + {lig.ando) 

ya que el pico M/e .. 123 ca el que representa el 100' de. intc.!l 

si dad. 
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Fr~gmontos probables en el espectro de masas del 

TABLA G 

M/e :Intensidad F6rmula probable 

. L cu, /s'-.... ,.-c1] + 

'N - e cu3 + 
255 J.4'l / ~ s·~" 'c1 CH 3 . 

[cu, /Clj + 
3+ 

224 2. 6, '" - cu - s -cu 
CH/ © ........,el. 

3 

t2 

/s......._ 3+ - c1} 
+ 

192 6. 9't. N - cu 2 ,........cu ....... s . 

(~· 2+ c1) + 
177 o.ª' - CH 2 - S - Cu -

160 9.S'l ~1 2 ?1 - cu 2 - S - Cu 2 + - Cl1 + 

• 
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• 
IDENTJ:FICACION DE METASTABLES EN EL ESPECTRO DE MASAS DEL 

TABLA H 

Transición Picos metautablea 

SS --7 192 2S5 36864 144.5 

55 --'> 177 255 31329 122.9 

55 ~ 160 255 :Z5600 100.J 
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DETERMINAClON TEORICA DE ESPECIES QUE APARECEN EN EL 

ESPECTRO DE MASAS OE1 

Fragmento principal 

ION MOLECULAR 

T A B L A 24 

Intensi-
H/e ••• ' ' Horin. 

253 o. 3358 0.8445 

254 0.0057 0.0135 

255 o.4213 1.0000 

256 o. 0064 0.0152 

257 Q.1758 0.4173 

250 0.0025 0.0059 

259 0.0299 0.0110 

260 0.0004 0.0009 

261 0.0018 0.0043 

H/e .. 255•• 

Fórmula cand&ñs~da 

+ 

(cu s 2 cL2 c 3 nnJ 

Altura Altura 
Teórica Real 

fcm. \ {cm.} 

0.2533 ---
0.0040 ---
O.JODO* 0.3 

o .0045 ---
0.1251 o. , 

0.0017 ---
0.0213 ---
0.0002 ---
0.0012 ---

•• La masa molecular obtenida sumando las masas at6mican 
da los isótopos m&s abundantes de los elementos connti 
tuycntes de la molécula da 253, pero las contribucionCs 
isotópicas de los mismos indican que el pico m&s abun-­
dante debe ser 255. 



92 

Fragmento principal H/e • 224 

F6rmula probablo F6rmula condensada 

Cll + e> J+/ 
- CH - S - Cu 

'ci 

+ 

'l' A D L A 25 

Ve J:ntcnn.!. • Norm. Altura Altura 
dad • To6rica Rea.l 

lcm.) (cm. 

222 0.3745 0.8775 0.2633 ---
223 0.0030 0.0070 o. 0021 ---
224 0.4268 1. 0000 o.Joco• 0.3 

22~ 0.0033 o. 0077 0,0023 ---
226 o. 1660 0.3889 0, 1167 0.1 

227 0.0012 0.0020 º·ºººª ---
228 0.0241 0.0565 0.0170 ---

• 229 o. 0001 0.0002 o .ooo 1 ---
230 º·ºººª 0.0019 o .0006 --- _J 
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Fragmento principal M/c • 192 

Fórmula probable Fórmula condensada 

T A B L A 26 

~/e In tono! • Norm. • 
Altura Al.tura 

dad \ teórica. Real 
(cm.} (cm.} 

192 0.4710 
1. ºººº 0.6000*' 0.6 

193 0.0076 O. 01 G1 0.0096 ---
194 0,4056 0.8603 0.5161 o.J 

195 0.0060 0,0127 0.0076 ---
196 o. 1014 o.21sJ 0.1292 ---
197 0.0014 0.0030 0.0010 ---
198 0.0069 0.0146 0.0087 ---

¡199 º·ºººº 0.0000 0.0000 ---

Í2ºº 0.0001 0.0002 0.0001 ---



Pragmento princLpa1 M/e • 177 

Fórmula probab 1 e P6rmuld condensada 

HS - CH - S • Cu [ 
2+ 

. 2 

T A. B L A. 7.7 

•/• 7ntena.! • Norm • 
Altura Alturt 

dad" te6rica Rna.1 
tcm. I fcm., 

177 o.4710 1.0000 0.1000 0.1 

178 0.0076 0.0161 0.0016 --
179 o.4052 o.8603 0.0860 ---
180 0.0060 0.0127 0.0013 -·-
181 0.1014 0.2153 0.0215 ---
182 0.0014 0.0030 1 0.0003 ---
183 0.0069 o.0146 0.0015 ---
184 0.0000 º·ºººº 0.0000 ---
85 0.0001 0.0002 o.aoco ---



Fragmento principal M/e • 160 

tórmula probable 

--
IV• 

60 

~61 

162 

163 

164 

165 

166 

,. 
cu -

7ntena.! 
dad ' 
0.4959 

0.0040 

0.4044 

0.0030 

o.osee 

0.0005 

0.0032 

T A B L A 28 

' Norm. 

l. 0000 

0.0081 

o. 8155 

0.0060 

o. 1 791 

0,0012 

0,0065 

F6rmuln condens~da 

Altura Altur, 
'l'e6ri.ca Real 

(cm.' 'cm. 

, • oooO• 1.0 

0.0081 ---
0.8155 o.s 

0.0060 --
0.1791 ---
0.0012 ---
0.,0065 ---

+ 
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ALGUNAS ESPECIES QUE APARECEN EN El, ESPECTRO 
:iE MASAS QUE NO CONTIENEN J::J. ATOMO METALICO. 

Fraqmento µrinc1~al M1e • 12J 

F6rmuln probable F6rmula con~ensada 

M/e In ten s.!_ 
dad. 

123 0.9025 

124 0.0144 

125 0.0903 

126 0.0006 

127 o.001a· 

100' de intensidad 
en el espectro. 

T A B L A 29 

'Horm. Altura 
te6rica 

lcm.) 

1. ºººº 11.0000* 

0.0160 0.1760 

0.0890 0.9790 

0.0007 0.0077 

0.0020 0.0220 

Al.tura 
Real 

'cm.\ 

11 • o 

0.4 

3.0 

---
---



COMPUESTO 
CU ADRA 1)() 

PLANO 

+ 



COMPUESTO 
CUADRADO 

PLANO 

l ¡---- 30 1 NH--1 
1 1 1 1 
1 CH~ 1 

,_:::.7----~ __J 167. , " - s• 
1 ' /.. 1 1 'cu 1 
1 1 1 
L CI ---- _J 

+ 

+ 
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COMPUE"STO 
CUAl)RAbD 

PLANO 

1 r------ 47 
i_ "CH7. -sH' 

=1-~-- 1 
r -- -

+ 

1 s -:1
1
"" 

. 1 1 1 
J Cuz+ 1 

·-%=177 

.I . 1 1 
I CI 1 1_ ___ _1 



1 
r-----ªº 
1 NH,_ 1 
1 1 1 
1 CH, 1 

r==1==fº 
1 1 1 
J c1./1 

... 1 

+ 

,.,.= /60 

1 1 1 

'--'=-'-.J 



" 

.. 

o 

• 
" .. .. 

• 

11 

Espectro do masas del1 

Cu Cl2S2CNM02 

1 ª Parto 

.. 

. " 
• 

.. . 



N 
o 

"' 

"' 

"' '" "' "' 

-

•• ... 

Espectro do masas del1 

CuCl2S2CNHe2 

2ª parte 

... "' "' 



' 

[ 

'----!! ],.¡. re: .. ~-.. -;, 
!::1::.-=. -:.;; .. 
, a '. . '%'-ur Ir r •• 1 r• L:!._J· 

TO.s•&l 

e fra9mcnta­Oia<Jramo d 

ción dc•ll~.,cr:r.te2 
cu :;l. -
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Discusión de los resultados dol espectro de masas del: 

Cr [ (Mo
4 

ts) 
2 

c1
2

] Cl 

+ 

Consideraciones 1 

1.- De acuerdo a la temperatura de operación dol ospectr6-

motro do masas (250ºC) comparado al hecho de que el compuo~ 

to so descompone antes do .fundir (aproximadamente 240.¡cl, -

no so podrá estudiar el proceso de descom~osición del ión -

molecular (el cual no aparece) sino los productos de la pi­

rólisis del mencionado compuesto. 

2.- Debido a que el compuesto en estudio es i6nico sólo de 

plantea la descomposición del catión. 

Conclusiones; 

1.- Se identificaron siete ospocioe que presumiblemente 

contienc~al átomo metálico, no apareció el ión molecular d~ 

do que el compuesto descompone a una tomperatura"menor a la 

do operación del cspcctrómetro. 
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2. El c&],culo teórico de los fragmentos principales conteniendo el at~ 

mo mct&lico con sus patrones isotópicos, permitió darle consisten­

cia a las fórmulas de los fragmentos propuestos COlllO probnblcs • sin 

olvidar que desafortunadamente por tener baja intensidad (poca alt,!! 

ra) sólo fué posible encontrar algunos picos correspondientes a la 

relación isotópica del fragmento en cuestión, observándose nnomalras 

en los siguientes fragmentos principales: 

2a. M/c • 298, no npnrcce1M/e .. 299 y el pico H/e .. ,300 aparecen con 

una mayor altura que lo predicho tc6ricnmente. 

J. En el esquema de descomposición propuesto se encuentran 3 cnndnoo de 

frnccionmnicnto del compuesto dentro del cspcctrlimctro de masas: 

a) Fragmentos provenientes del ión Tris (N, N dimctilditiocarb.anato) 

de Cr (III) m/c .. 412, ión que procede muy probablemente de ln 

descomposición técnica del'Compuesto original; de csto!'J ioncs,los 

que tienen un anillo y fragmentos de otro H/e • 216. 149. 

b) Fragmento que contiene un anillo, quelato y un ligando completo 

protonado; M/c • 298. 

e) Fragmento que contiene un anillo quelato y fracciones de oc-ros 

( 2 g-rupos - S - Cll 3unidos al ~rl ¡H/e • 266. 

Es notorio el hecho de que no se identificó ningGn fragmento que 

contenga atóm.os de cloro, por lo que se puede suponer que ol desCO,!!!. 

ponerse ya sea piroliticamentc o por impactos electrónicos el com­

puesto original, el cloro fue eli111inndo • 

!,. En el catio Jl!. las ..:tip.:cieo 4u.., co11Lie11l!.11 unillu1> quelato, se oboer­

VÓ que en general se pierden fracciones de ligando 6 ligando complc -

to ~e manera sucesiva. 

S. Lo suposiciéin de que el compuesto original Blil descompone piroliti­

cnmente paro dar en su mayoría el complejo tris diti ocarb 4 ma to 
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Se apoya on el hecho de que la mayo;"!a de los fragmentos encontrados 

son similares 11 los reportados Hauser y otros (4) para el aspecto de 

rnasa!:I del cr. s (ll, N dimetiJ clitiocarbamatolc Cr (111). 

5. L~parición en el espectro de masas de los iones fragmentarios que 

no contienen el at6mo metálico. 

[< CHJ >2 - N - e (S) - su]+ M/e • 121 

" ]t ~ CH3 ) 2 - N - i; • S M/e • 88 

Apoyan los fraccionamientos oropucstos. 



M/e 

412 

298 

292 

266 

216 

178 

149 

107 
Fragmentos probables en el espectro de masas del 

:Intensidad 

J.S • 

4.4 • 

9.8 • 

2.6 • 

1. 7 • 

5.3 • 

0.9 • 

(cr (He
4 

ta) 
2 

Tabla I 

el 

F6rmula probable 

:?--<>i Ó-•(c113 
• /\~ c .. 

\/ 
1 

CH
3
-N-CH

3 

>·-<>~:>-"(' 
3 1 11 

SI! 

>-<:><>-<"' "-s • CH 
J J 

>-<>r-5-CH3 
3 l-c113 
>-Ór-s~ 
CIJJ 

s--cr-s-cn 
1 J s 
1 cn3 

n-s-cr<l 
1 
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Identificaci6n de motastnbles en el espectro de 
rnasas del1 

TABLt, J 

Transici6n Picos metastables 
(M/c) 

1 
--:C. (M./e) II (H/e} I 

2 
IM/c) II (M/el:r 2 

(K/e} Il. 

538 __,,,. 298 538 88804 165.0 

,j)S ---.;. 266 538 70756 1J1 • s 
-

412 _..... 
292 412 8526~ 206 .9 

i--

292 __,, 1 7B 292 31684 100.s 

292 __.... 
149 292 22201 76.0 

216 _,. 178 216 31684 146.6 

216 __,,. 149 216 22201 102.7 
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6 6 i de e species que aparecen en el Determinaci n te r ca 

espectro de masas de: 

(.cr (Me 4 ts) 2 c1 21 el 

Fragmento principal M/e • 412 

F6rmula condensada 

T A B L A 30 

Altura Altura 
M/e J:ntensidad • Norm. Te6rica Real 

(cm.) lcm. \ 

"'º 0.0317 o.oso0 0.0203 ---
411 0.0015 o. 0024 0.0009 ---
412 0.6242 1.0000 0.4000* 0.4 

413 0.1001 0.1604 o.0641 0.1 

414 o. 1865 0.2988 o. 1195 0.1 

415 0.0261 0.0418 0.0167 ---
416 0.0238 0.0381 u 0152 ---
417 0.0029 0.0046 0.0018 ---
418 0.0011 0.0027 0.0010 ---
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Fra9mcnto principal H/o a 296 

formula prob~blo 

Tl\DLA 31 

H/c :Intensidad ' Norm. 

296 0.0334 o .0511 

297 0.0013 0.0020 

29B o. 6563 1 .oooo 

299 o. 1000 o .1528 

300 o. 1652 0.2525 

301 D.0217 0.0332 

302 0.0178 0.0272 

303 o .0021 0.0147 

304 0.0011 0.0017 

formula condensada 

[crssc4N2H101+ 

Altura Al tura 
Te6rica Real 

(cm.) (cm.) 

0,0256 -----
0.0010 -----

o.soco • o.s 

0.0764 -----

o. 1273 o.3 

o. 0166 -----

0.0136 -----

0.0073 -----

0.0009 -----



,, 1 

Fragmento principal M/e • 292 

F6rmula probable F6rmula condensada 

T A B L 1\ 32 

Altura Altura 
M/o Intensidad ' NDrlll. Te6rica Real 

fcm.) fe•.) 

290 0.0351 o.os10 º·· 051 o ---

291 0.0011 0.0016 º·ºº, 6 ---
292 0.6884 , . ºººº 1 .·oooo• '·º 
293 0.0999 o., 451 o. 14 5, 0.2 

294 o. 1438 o. 2089 0.2099 0.2 

295 0.0173 0.0251 0.0251 ---
296 0,0118 0.0111 0.0171 ---

297 0.0012 0.0017 0.0011 ---
298 o.coas º·ººº' 0.0007 ---



"2 

Fragmento principal M/e • 266 

f6rmula probable 

c"'-Qcr-s-cu 
~ l-CH3 J 

TABLA 33 

M/e In te ns.!, ' Norm. 
d•d ' 

264 0.0351 0.0510 

265 0.0011 0.0016 

266 0.6884 1.0000 

267 0.0999 o. 1451 

268 o. 1438 0.2089 

260 0.0173 0.0251 

270 0.0118 0.0171 

271 0.0012 0.0017 

272 o.ocas 0.0001 

Altura 
Tc6rica 

('Cm. } 

0.0102 

0.0003 

0.2000 . 
0.0290 

0.0418 

o.coso 

0.0034 

0.0003 

0.0001 

F5r~ula ~ondcnsal~ 

Altura 
renl 
(Cm.) 

-----

-----

o .2 

-----

o. , 

-----

-----

-----

-----
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Fragmento principal M/e • 216 

Fórmula probable Fórmula condensada 

T A B L A 3.4 

Altura Altura 
H/o Intensidad • Norm. Te6rica Real 

(ciii.) (cm.) 

214 0.0370 o.os12 0 • .0153 ---
215 0.0009 0.0012 0.0003 ---
216 o.12J1 1.0000 o. 3000* o ;'3 

217 o.0993 o. l 373 0.0412 ---
21e 0.1185 o. 1639 0.0491 o. 1 

219 0,0129 ·0.0110 0.0053 ---
220 0.0072 0.0100 0.0030 ---
221 0,0005 0.0007 0.0002 ---

• 222 0.0002 o.oooJ 0.0001 ---
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Fragmento princi¡ral M/o ... 178 

F6rmula probable F6rmula condensada 

T A D L A 35 

Altura Altura 
H/o :rntonsidad • Norm. To6rica Raal 

{cm. l (cm. l 

176 0.0370 o. 0512 0.0204 ---
177 0.0009 o - 00 12 0.0040 ---

178 0.7231 
1. ºººº 0.4000* 0.4 

179 0.0993 0.1373 0.0549 o. 1 

180 0.1 HJS o - 1639 0.0655 o. 1 

181 0.0129 o. 0179 0.0071 ---
182 0.0072 o. o 1 00 0.0040 ---
183 o.ooos o. 0007 0.0002 ---
18·1 0.0002 o - 0002 0.0001 ---
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Fragmento principal H/o • 149 

Fórmula probable Fórmula condensada 

+ 
H - S -

T 1\ B L A 36 

M/o Intcns.!. 

' Norm. 
1\1 tura 1\.ltur 

dad \ to6rica Ro al 
(Cm.) (Cm.} 

147 o.0J10 0.0512 0.0051 ----
148 Q.0009 0.0012 0.0001 ----
149 o. 7231 1. 0000 0.1000 0.1 

150 Q.0993 0.1373 0.0137 ----
151 0-1185 Q.1639 0.0164 ----
152 Q.0129 0.0178 0.0018 ----
153 0.0012 0.0100 0.0010 ----
154 o.ooos 0.0001 o.ºººº ----
155 0.0002 0.0003 º·ºººº ----

' 
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Algunas especies que aparecen en el espectro de 

masas que no contienen el &tomo met~lico. 

Fragmento principal M/c • 121 

F6rmula probable f6rmula condensada 

lH. - s - e - N ,..cu, J + ls e N H J + 
' 2 3 7. 11 CH 

s 3 

1' A D L A 37 

:In ten&! Altura Altura 
M/e ' Horm. Tc6rica Reo.l 

dad ' {Cm.) (CIJI..) 

121 0.9025 1.0000 1.0000• 1. o 

1 22 0.0144 0.0160 0.0160 ----
123 o.oeoJ 0.0890 0.0890 o. 1 

124 0.0006 o. 0007 0.0007 ----
125 0.0018 0.0020 0.0020 ----



• 
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Fragmento princiP.al H/e .. 88 

F6rmula probable F6rmula condensada 

r·~ e]+ [s c
3 

N a 6 ) 
+ 

/ti - e 
ca

3 11 
s 

'l' A B L A 30 

Altura Altura 
M/e Intensidad ' Norm. Te6rica Real 

( Clll•) (cm.' 

BB 0.9500 1.0000 6·. 2000• 6.2 

•• 0.0076 o.ooeo 0.0496 2.e•• 

90 o. 0422 0.04444 0.2753 o.J 

•• El fragmento de H/e • 09, se nota incrementado de aprox! 

madamentc o.s cm. a 2.8 cm. probablemente por la apari-­

ci6n do la especie; 

M/e • 89 
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---, + 

+ 



119 

---.. + 

+ 
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-~+ 



• t 21 

--,+ 
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_ __,+ 

~
e s 

"3 'N- e,, "cr-s= e 
/ ...... / 

H,C S "'le •2is 

+ 



• 

23 

+S-Cr-S -e H3 
1 

? rr/a=l78 

CH3 

·+ __ ...., 

+ 



__ + 



• 

• 



•• 

" 
.. .. 

" .. " 

" .. 

Espectro do masas del 

Cr (Ho4ts)2 Cl2 Cl 

1a. parto 

" 

.. 
.. 

" 11 H 

.. 

.. 
... .. 

1 
... 



E6pectro de ~~a~s de1 
Cr (Hc4ts)

2 
c1

2 
Cl 

2A. rarct: 

... 
'r vti---'1~·1c·,r~v "' ..,, 1 •,• A,._,1,-•"·,·-. - VII ' 1 
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DISCUSION DE LOS RESULTADOS DEL ESPECTRO DE MASAS DB1 

+ 

• 

CONSIOERACJ:ONES1 

1.- Debido A que el compuesto deecompone a 160•c aproximad~ 

monte y la temperatura de operaci6n del ospcctr6motro de ma­

sas os de 2so•c. s6lo podrSn estudiarse loe fragmentos resul 

tantos do la pir61isis del compuesto por lo que el ttn molo: 

cular no aparece. 

2.- Debido a que el compuesto en estudio es i6nico s61o so 

estudian los fragmentos provenientes de la deacomposici6n -­

del cati6n, 

CONCLUS:IONES 1 

1.- Se identi~icaron diez especies que preaumiblemente con-­

tienen al &tomo metSlico, no apareci6 el i6n molecular debido 

a que el compuesto se fracciona a una temperatura inferior a 

la temperatura de operaci6n dol oGpcctr6metro ae ~aaa&. 

2.- Las tablas referentes al c&lculo te6rico de los patronos 

isot6picos de los diversos fragmentos principalan no cont:ib~ 

ye en gran medida a corroborar las f6rmulas propuestas y~ que 

en loo fragmentoei 
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2,ü.- H/e • 468. 412 y 370, s6lo ap~rece un pico de muy baja 

intensidad. 

2.b.- M/o • 349 el patr6n isot6pico tc6rico, 110 co~.ncide to­

talmente con el real ya que no aparece el fragmento M/e • 351. 

2.c.- M/o • 250, fragmento que presumiblemente contiene el -­

mctal,más abundamentc; el pl.co M/o 252, aparece con una intc!!_ 

sldad sensiblemente menor a la teórica, mientras que los picos 

H/e • 249 y 251, son mayores que los te6ricos. 

2.d.- H/e e 167, no aparece el pico H/c a 169, el cual dober!a 

tener un 43 \de altura del pico principal. 

2.e. H/e 151 pico de alta iritcnsidad 137.5\), en el cual se ve 

cierto alejamiento del patrón isotópico ya que el fragmento -­

isotópico secundario predicho H/o • 153, te6rico, aparece más 

pequeño y el de H/o • 154 no aparece. 

J.- En el esquema de fraccionamiento propuesto para esto com­

plejo se obGcrvan tres caminos principales. 

a) Fragmcntoo,quc provienen del ión tris ( N,N dimctil dltio­

carbamato) do Cromo (IIIJ, M/e - 412 ( tres anillo qucla -

to) con una intensidad m&s baja que en el caso del· sulfu­

ro de tiurema y como en oso caso tal ión deber& provenir -

de la descomposición termica del disulfuro de tiurema1 M/o 

• 292, (2 anillos quelato) ol cual contiene dos ligandos -

completos del ditiocarbama~o ( 15 'de intensidad). 

b) Fragmentos que co
0

nt1oncn D.t011os de cloro M/e .. 468, (tres 

anillos quelato), el cual parece ser un rearr eglo del - -

disulfuro de tiurerna ( eliminación de un gr.upo N,H dimctil 

tiocarbarnatoJ, conservando los dos átomos de cloro: H/e • 

349, (dos anilloa quolato) , que parece provenir del frag -

mento M/c • 468, al eliminar un ligando ditiocarbamato1 -
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H/c .. 271, en el cua1 se si']uen manteniendo 1os doa anillos 

quclato, pero se han eliminado un átomo do cloro, y dos -

grupos metilo¡ H/c 167, y 151, c9pecics en las cuales ol 

crono cnta unido a un fitomo de cloro y dos Stomos de azufre. 

e) Fraqmcnto H/c • 250, el pico que contiene al átomo de cromo 

con mayor intensidad relativa ( 75 ' ) , el cual muestra dos 

anillos quclato a los que le falta un grupo motilo raspee -

tivamcnte el cual muestra de alguna manera lo que homo3 - -

lLl.m ado fraccionamiento pcrifcrico. 

4.- Se observa en el esquema de dcscomposici6n propuesto que en 

general, las especies que aparecen tienden a mantener anillos -

quclato, y en cada caso parece haber desprendimiento de liqandos 

ditiocarbamato o fracciones de los mismos, observando quo en -­

varios vasos no obnerva el llamado fraccionamiento periferico. 

5.- La aparici6n en el espectro de lon fragmentos1 

[icn 3 >2 - H - e <s> - s - s H/e • 121 

H/e - ea 

apoyan dentro de 1o posib1e 1os fraccionamientos propuestos • 



M/o 

468 

. 

. 

1 412 

1 

. 

370 

1 349 

:;!99 
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Fragmentos probables en el espectro do ma~a~ del 

Intensidad 

o .1 • 

o .1 • 

o .1 • 

14 ' 

3. 3 ' 

[cr (Me
4 

tds) 
2 

c1
2 
J Cl 

T A 9 L A K 

Fórmula Probable 

>u-;~)-<"3 CH v¡"" H 3 3 
\! 
l ctt-3-u--n 

>-<>yx·, 
11 3 CHJ 

CHJH-CHJ 

)"s,,s < N-C "'<::>-
CH

3 
'-s1\ CllJ 

CH¡-1
1 
H 

~ll-~~N(H3 

j JI' CH -3 

CH 5 JI'); J' /' ' >l-c'.5,.cr'-.5/c \ 
Cll

3 
1 JI 

Sii 
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e~ (' /"'\. /"' 

1 

292 15 ' /N-- Cr -t 
Cll / -...._/ "CllJ 

J 

' 
""- /""' c¡1A /" 

271 0.5 N-~ cr C-H" 11/ s/ '\.,s/ u 

""\.. /"" ,...,., 11 
250 75 ' __./N~ Cr C-N<( 

Cll '\.,_S/ '\.,S/ 11 
J 

c
1
1 

167 o.a ' cu;--s-cr-s--cH3 

151 37.S ' c1-cr(i 
s 
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XDE?ITIFJ:CACION DE METASTABLES EN EL ESPECTRO DE HJ\SAS OELi 

T A D L A L 

TrBnsiclón 

(M/c) I (H/c)II {M/c) l: 

602 - . 250 602 

466 370 460 

469 - 299 468 

469 250 460 

370 - 167 370 

298 - 271 290 

299 
___ ,, 

151 298 

160 --'? 151 168 

2 
{M/elII 

62500 

13690 

88804 

62500 

28224 

73441 

22801 

2280, 

Picos Hetastabies 

(M/o):l/ {M/oj~ 
-··-

104.0 

292.5 

189.7 

13 J. s 

76.2 

246. '1 

76.5 

135.7 

1 
f 
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Determinación teórica de ospeciezi quo apar_occn en el 

espectro de masas de· [ cr (Mo
4 

tds) 
2 

c1J Cl 

Fragmento principal M/o ,. 468 

F6rmula probable 

e~ f1 
"!!..¡__ /"'J ,A. < IJ ?"- "-s"/v. >-· 3 
cn 3 \""' 1J . 3 

\ f' 
1 

c11-
3
-11--11 

T A B L A 47 

H/e :In tena! 
' Norm. 

Altura 
dad ' Teórica 

(Cm. l 

466 0.0181 0.0492 0.0049 

467 0.0009 o. 0024 0.0002 

468 o .. 3678 1. 0000 0.1000• 

469 0.0577 o. 1569 0.0157 

470 0.3390 0.9217 0.0922 

471 0.0520 o. 1414 0.0141 

472 0.11.99 0.3260 0.0326 

473 o. 017.3 0.0470 0.0047 

474 ·0.0210 0.0571 0.0057 

475 0.0028 0.0076 0.0008 

476 0.0020 o. 0054 o.ooos 

Fórmula condensada 

Alturll 
Real 

(Cm.) 

----
----

0.1 

----
----
----
----
----
----
----
----
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Fragmento princ1pal H/e • 412 

F6rmula propuesta 

Fórmula condensada 

T A B L A 49 

-· ·-· 

H/a J::ntens.!, • Norm. Altura Al.tura 
dad • te6ri.ca real. 

(Cm. l ICm. l 

410 0.0317 o.osos Q;0051 ----
411 o. 0015 0.0024 0.0002 ----
412 o. 6242 1. 0000 0.1000 • 0.1 

413 0.1001 0.1604 0.0160 ----
414 o. 1065 0.2988 D.0299 ----
415 0.0261 0.0418 0.0042 ----
416 o. 02~0 o. 0301 1 O.OQJB 

417 o. 0029 0.0046 o.ooos ----
418 0.0017 0.0021 0.0003 ----
419 o. 0001 

1 
0.0002 0.0000 ----



,,. 

Fragmento principal H/e • 370 

F6rmula condensada 

T A 8 L A 49 

•I• In ten•!. • Norm • Altura A1turB 
dad • teórica Real 
.. (Cm.) (Ciil. \ 

368 0.0317 o.osoe 0.0051 ----
369 0.0015· 0.0024 0.0002 ----
370 0.6242 1. 0000 0.1000* 0.1 

371 o. 1001 o. 1604 0.0160 ----
372 D.1865 o.29ea 0.0299 ----
373 0.0261 0.0418. o. 004 2 ----

1>1• 0.0230 o.0Je1 0.0038 ----
p1s 0.00029 0.0046 o.ooos ----
376 0.0017 0.0021 0.0003 ----
377 º·ººº 0.0002 0.0000 ----- .. -
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Fragmonto principal l-1/o • 349 

F6rmula probable F6rmula condensada 

T A 8 L A so 

Altura Altura 
H/o Intensidad • Norm • To6rica Real 

{cm.) (cm.} 

347 0.0200 0.0493 0.0838 ---
348 0.0006 0.0015 0.0026 ---
349 o.4057 1.0000 1.7000'" 1. 7 

350 Q.0574 o. 14 l 5 0.2406 o.6 

35 1 Q.JJOS 0.8344 1.4165 ---
352 Q.0469 0.1156 0.1965 ---
353 0.1010 0.2490 o.4233 ---
354 Q.0131 0.0323 Q.0549 ---
355 0.0133 0.0328 o.ossa ---
356 0.0014 0.0035 o. 0060 ---
357 0.0009 0.0022 0.0037 ---
358 0.0001 0.0002 0.0003 ---



138 

Fragrnento principal H/e • 298 

fórmula condensada 

TABLA 39 

Altura Altura 
H/e Intensidad ' Nor. Te6rica Real 

{cm.} (cm.) 

296 0.0334 o.os1 os 0.0255 -----
297 0.0013 0.0020 0.0010 -----

298 o. 6563 1.0000 o.soca . o.s 

299 0.1000 o., 528 0.0764 -----

300 Q.1652 Q.2525 o., 263 0.2 

301 0.0217 Q.0332 0.0166 -----
302 0.0179 0.0212 0.0136 -----

302 0.0021 0.0147 0.0073 -----

304 o .0011 0.0017 0.0009 -----• 
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Fragmento principal H;e * 292 

' F6r111ula 1>rob.tblc Fórmula condensadA 

TABLA 52 

H/c Intensidad • Nor111. Altura. Altur11 
Te6rica Real . {cm.) 'cm.' 

290 0.0351 0.0510 0.0406 -----
291 0.0011 0.0016 0.0128 -----

292 o.6664 1.0000 0.6000 • o.a 

293 0.0999 0.1451 o .1161 o .1 

294 0.1436 o. 2066 0.16712 0.3 

296 0.0116 Q.0171 0.0137 -----

297 0.0012 0-0017 0.0014 -----

296 o.ººº 5 0.0007 0.0006 -----
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Fragmento principal H/e • 271 

F6r111ula probable F6rmul.a condonsada 

T A D L A 53 

•/e :tntena.!, 

' Norm. Altura 11.tura 
dad ' teórica Real 

(Clllo \ fCm.) 

269 0.0265 o.oso1 0.0251 ----
270 0.0000 0.0015 o. 0009 ----
271 0.5295 1.0000 o.sooo • o.s 

272 0.0758 0.1434 0.0717 0.1 

273 0.2771 0.5243 o. 2621 0.2 

274 ~ •. 0375 0.0710 O. OJSS ----
275 0.0441 0.0934 0.0417 ----
276 0.0051 0.0096 0.0049 ----
277 0.0033 0.0062 o. 0031 ----
27a 0.0003 0.0006 0.0003 ----
bg 0.0001 0.0002 o. 0001 ----
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Fragmanto principal H/e • 250 

Fórmula probable 

H/o 

248 

249 

250 

251 

252 

253 

254 

255 

256 

/s'- /s'- ./ H 

c......_s/cr"""-s/- N .......... 11 

Intensidad ' Norm. 

0.0351 0.0510 

0.0011 0.0016 

0.6884 1.0000 

o .099'9 0.1451 

0.1438 0.2009 

0.0173 0.0251 

0.0118 0.0171 

0.0012 0.0017 

o.coas 0.0007 

Altura 
Teórica 

(cm) 

o. 4641 

0.0146 

9. 1000 . 
, • 3 204 

, • 9000 

0.22841 

o .1556 

o .0155 

0.0637 

P6r111ula condensada 

~r 54 C3 N2 116] t 

Altura 
Real 

(cm) 

0.4 

0.2 

9. 1 

2. 1 

0.7 

0.2 

-----

-----

-----
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Fragmento prinCipal M/e '" 1.67 

F6rmula probable F6rmula condensada 

t l+/S - CH 3] + 
1 - Cr 's - 11 

T A B L A 55 

Al.tura Altura 
M/o Intensidad • Nor111 • To6rica Real 

tcm. l (cm.. l 

165 0.0294 o.oSo4 0.1000 ---
1•• o.ooos 0.0009 0.0010 ---
167 0.5831 

1. ºººº 2.óooo• 2.0 

166 0.0743 0.1274 0.2548 0.3 

169 0.2540 o.4356 0.8712 ---
170 O.OJOS . 0.0523 0.1046 ---
171 o. 0247 0.0424 0 0 0848 ---
172 0.0023 0.0039 0.0078 ---
173 0.0009 Q.0015 0.0030 ---
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Fragmento principal H/e • 151 

F6rmula probable F6rmula condensada 

T A D L A 56 

A1tura Altura 
M/o :Intensidad • Norm. To6rica Real 

• lea.' tcm.' 

149 0.0294 0.0504 0.2268 0.4 

150 o.ooos o. 0009 0.0041 ---
151 0.5831 1.0000 4. SOOO* 4." 

152 0.0743 o. 1274 0.5733 o.a 

153 0.2540 0.4356 l. 9602 0.2 

154 O.OJOS 0.0423 o. 2354 ---
155 0.0247 o. 0424 0.1908 ---
156 0.0023 0.0039 0.0176 ---
157 0.0009 0.0015 o. 0068 ---
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ALGUNAS ESPECIES QUE APARECEN EN EL ESPECTRO DE MASAS 

QUE NO CONTIENEN EL ATOHO HETAL:ICO. 

Fragmento principal H/o • 121 

F6rmula probable 
F6rmula condensada 

+ 

T A B L A 57 

Altura Altura 
H/e :Intensidad ' Norm. Te6ri.ca Real 

'cm. 1 I Clll.) 

121 0.9025 1. ººº 1.0000• 1. o 

122 0.0144 o. o 160 o.0160 ---
123 Q.OBOJ 0.0890 o. 0890 0.1 

124 0.0006 0.0007 0.0007 ---
125 0.0010 0.0020 0,0020 ---
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Fragmento principal H/e • 88 

F6rmula probable F6rmula condensada 

+ 

(s c 2 N H.J 

T A B L A 58 

Altura Al.tura 
H/e Intensidad • Norm. To6rica Real 

(cm.' fcm.' 

•• 0.9500 1.0000 e.oooo• o.o 

•• 0.0076 0.0080 0.0640 4.S•• 

90 0.0422 0.0444 0.3552 o.s 

•• El fragmento M/o • 89, so nota incrementado do aproxim~ 

damonte 0.6 a 4.5 cm. probablemente por la aparición do 

la espocie 

N - u1 ,, J 
s 

.¡. 
M/o • 89 
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CI 
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"" __ .. + 

CI 

+ 

tn/e = .34"1 
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CONCLUSIONES GENERALES 

1.- Con respecto a la aparición del i6n molecular, se obtuvie­
ron los si9uientes resultndos1 

Compuesto ' de intensidad 

Ni (Sncac)., so. 3 

Ni (SacSac) 2 1 l • B 

[CuC152CNMc21 2 --
cucl 2 s 2 cu:-ie 2 3.' 

(Cr(Mc 4 ts)2c1 2] Cl --
(Cr(Hc

4
tds) 

2
c1

2
) el --

Do los resultados anteriores so observa que s6lo en -

tres de los seis compuestos aparece el ión molccular1 siendo en 

los dos primeros casos, un porcentaje de aparición adecuado pa­

ra el análisis por cspoctrometr!a de masas (mayor de 10') 1 pre­

dicción hecha por Barraclouqh y otros (21) recordando que en el 

caso de los conpueotos !ónices do cromo éstos se descomponen a 

una temperatura menor n la de operación del espectrómetro amplo!!. 

do, más sin embargo, aparece el ión correspondiente al Cr(s 2 CH 

Ho
2
); tris (N,N,dimctild:ltioca.rbo:I1nto) de cr (:r:rI), lo cual de-­

muestra que al descomponerse estos compuestos, se rcarreglan, -

aunque sea una pequeña porci6n mostrando con ésto la estabilidad 

do Ja esfera de coordinaci6n HS
6 

(4), por lo que el análisis -

por impactos oloctr6nicos parece relativamente adecuado para oa_ 

tener lns masas moleculares de esto tipo do compuestos (quela­

tos con átomos de azufre como donadores}. 

2.- En relación a la asi9naci6n do f6rmulas estructurales a los 

"picos" de H/o en cada espectro, se obtuvierÓn los siguien­

tes rceul tados 1 
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1 Compuesto Especies con litomo 111etlilico 

' 
1 Ni (S11cac} 

2 
10 

' 
1 
' lli (SacSacJ

2 s 1 
' ' 
1 [cucl.S2CNH~]2 3 

' 
1 cuc12S2C?IH02 s 
1 
' 1 Cr(Hc 4 tsJ 2 cl 2 Cl 6 

1 Cr{Hc4 tdsJ
2
ci

2 Cl 10 
1 

Aunque es neccsnrio rn~ncionar que en general la in­

tensidad relativa (') de los mencionados ~ragmontos es peque­

ña. Debido a óato, las mencionadas asignaciones de f6rmulas 

estructurales se zoonticncn en el ¡mbito de 111 especulaci6n1 -

pero dichas asignaciones fueron las que hicieron posible el -

establecimiento de los diversos diagramas de fragmentaci6n -­

propuestos para cada compuesto. 

En general, de la observaci6n de la tabla anterior, 

ne ·1puodc afirmai: que el nGrnero de fragmentos que aparecen en 

al Ui(Sacac) 2 es mayor que en el caso de casi todos los de-­

m&s compuestos cstudiados1 los cuales contienen Stomos de 4Z!!_ 

fre como donadores. 

en relación a la apnrici6n del ligando raspectivo 

o frag~ento del mismo, en el espectro se obtuvo1 
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Compuesto M/c del ' de Número de fragmentos 

ligando :rntcnf;idad represen t. del mismo 

r:i (Sacac) 
2 115 100 3 0l/e-=99, 7~581 

Ni(sacsac) 2 1 31 1 132 100 2 (M/c =116. 1021 

CcuclS2CNHc2J 
2 

123 3 3(M/o .. 88,76,44) 

[cucl 2 s 2 CUMc 2J 123 100 l(M/c m107,BB,44) 

[cr(Hc
4

tn) 
2

c1
2

) el 200 --- J(M/C! "'121,80,44) 

(cr(Mo
4
tdsl 

2
c1

2
1 Cl 240 --- J(M/e •121,88,44) 

oc cota tabla se puede inferir que en los casos do 

loo dos complejos de níquel y del [cuc1
2

s
2

cNMe
2
1 r uno de -

los mccanismon (principal) de !rn9mcntaci6n es, dejar en li-­

bcrtad una molécula de ligando (100' do intensidad en los tres 

casos, lo cual va de acuerdo a lo informado por (4,5 1 6 1 20,26). 

En el caso del [cuc1s
2

cNMe 2J 
2

, la intensidad del pico corre~ 
pendiente al ligando es do apenas 3,. Esto puedo ser debido a 

que en ente dímero existen puentes Hu dic1oro, que impiden el 

dejar en libertad al ligandoJ obteni&ndoae sin embargo un 100• 

de intensidad en le fracción del mismo, correspondiente a H/c 

• 44. En ol caso de los complejos de cromo, debido a que Gs-­

tos ca df;!scomponon a una tempe:ratura menor a la de operación -

del espectrómctro, no aparece 1igando1 en cambio aparecen fra~ 

cianea en lns que se encuentran M/e • 121, ligando identi~icado 

como N,N Dimetiltiocarbamato;H/o • ea y M/e • 44 que, como ao 
observa en la tabla anterior son fracciones típicas de los co~ 

plojos de cobre. De lo anterior, se desprende que las fracci~ 

nos U/e .. 121, ea y 44 tienen una estabiJ.idad manifiesta. Una 

observación más fuó que en e1 caso de 10°0 com~ucstos de cobro, 

el li9ando ?1,?J Dirnct:ilt.ioc.:irbn::rn.to, .:tpnrccc. con ..:c.s protones -

extras, M/e • 12_3. E.i¡to se pudo deber a que en esto caso so -

trabajó con 50 o.v •• mientras quo en el caso de los complejos 

de cromo. la enorg!a utilizada fuá do 70 e.v. 
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~.- En cuanto a las especies importantes en los respectivos 

espectros que presumiblemente contienen el &tomo mct&li 

co, debemos destacar: 

?ti (Sar:ac) 
2 

M/e 
Pag.en la - 1 

' 1 nuc ' aparece ' 
2BB 

26 
so.3 ' 1 Ion molecular 

1 259 i 0.1 
26 1 

1 245 ! 0.1 
' 

,. 
i 220 

26 ' 1.5 

i 206 
26 1 5.7 

i 173 27 
1 

, 1 • 6 

De los anteriores "picos•, se pudo basar como se 

muestra en ol diagrama de fragmontaci6n correspondicnte1 -

ptig.52 ) , el hecho de que losanlll.os quclato muestran una 

"estabilidad extra": ya que, primero, :oc fragmentan de ma­

nora"perifiliorica." segundo, posteriormente, se rompe uno do 

los anillos quelato, y por último, el mecanismo do fragme~ 

tación periférica se repite con el segundo anillo. Esta -

obsorvaci6n coincide con lo afirmado por Shannon y otros -

(25) y Koob y otros (26), parn el cauo de los acetil acct~ 

natos metfílico2. 

por otro lado, fu5 notorio la alta intensidad r~ 

lativn (11,61.) del fragrnento H/e - 173 Ni(CH
3

-C:IO)-CH-C(S} 
+ + 

-CH
3

) , LM , :esultado du 1.11 p5rdida. de un ligando del i6n 

molecular L 2 M , lo cual coincide con lo expresado a nivel 

9enoral por (4,S,6,20,26)1 otra especie interesante fug M/c 

"' 206, LMSH+, que se puede equiparar a la informada por 

(25) para ol caso do lob acotilacotonatos. 

1 
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Es notorio tambi6n, que aunque s6lo aparecen dos 

fragmentos con dos &tomos de oxígeno unidos al niquel CM/e 

- 140, 131}. sus intennidades son altas, 13.9 \y 8.5' -­

respectivamente. 

Hi (SacSac)
2 

M/e P&g.on 1a - -
• qua aparece 

320 55 i 1 • e Ion molecular 1 

304 SS 1. e 

Aunque en este caso aparece una sola especie en -

la que est& presente un anillo quelato (M/e • 304}, en las 

especies M/o • 288 {3.6\) y 194 (1.B\) que por razones ea-­

tructurales (Dos doblos enlaces en &tomos vecinos), muestran 

la apertura del anillo podemos suponer que la fragmentaci6n 

periférica de los anillos quclato al igual que en el caso -

del Ni (Sacac) 
2

1 mostrando nuevamente una estabilidad "espe­

cial" del enlace azufre metal (20) {pare detalle ver ol di.!, 

grama de fra9mcntoci6n correspondionte pgg.70. 

M/e Plilg.en 1a - • que opnrcce 

366 . 2. 1 

303 
7' 

7.3 

183 
74 

6.3 



• 

164 

Aunque no aparoci6 el i6n molecular, los fragmon­

toa M/c 366 y M/e 303, son muestras incqu!vocas de que el 

compuesto os d!mero. 

En esto caso, los tres "picos" encontrados muce-­

tran ol proceso de fragmcntaci6n pcrifErica del anillo quo­

lat01 aunque hay que considerar que parece ser que los enl.!!.. 

ces "mu" del puente di cloro muestran una estabilidad extra 

(ver estructuras M/c • 366 y 303),. El fragmento M/c .. 303, 

el cual se forma a partir del supuesto ion molecular, por -

la climinaci6n de doo átomos de azufre lo cual está de acuo.!:. 

do con lo reportado por (5) y tambi~n muestra la elimineci6n 

de grupos c11
3 

y (cu
3

) 
2

N, semejante a lo que sucede con los -

acctilncctonatos (25,26). 

El fragmento H/e 183 se forma al oliminareo un l~ 

gando m&s un &tomo do cloro, en el cual se observe, por un 

lado la p6rdidn dol halógeno (5,17), y la pérdida del liga~ 

do completo (4,S,6,20,26), observlindoee que, en este caso, 

las tres especias mantienen snilloa quelsto. 

quclnto, 

l'ligina en lA • H/c que aparece 

255 3.4 Ion molecular 

, 92 :: ••• 

Las dos especies anotadas arriba muestran anillos 

En este caso, el fragmento H/e • 192 manifiesta -

l~ quC hcmo~ llamarlo "frn9~cntación perirErica~. ~~te cfeE 

to tn~bién se presenta en el fragmento M/e • 177 y M/e • 160 

el anillo quclato se "fractura" dojándo on libcrti:id un átomo 

de ezufrc1 lo que puede ser debido a la alta 'fuerza de enl~ 

ce" entre el metal y el ~loro. llo 1;c oncontr~ron especies 

Uondc cstG ausente el cloro, 
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H/e 
P!Ígina, en ia. 

' que aparece 

1 412 107 3.5 

299 '°' 4.4 

292 107 9.6 

21• 10' 1. 7 

en este ceoo el complejo so descompone debido a la 

alta temperatura do operaci6n del espoctr6metro, poro al pa­

recer que parte do este quolato mct~lico al descomponerse -­

produce el i6n M/e • 412, el cual corresponde al i6n molecu­

lar del CrlS
2

CNM
2

>
3

+, trisditiocarbamato (4), esta suposi-­

ci6n ee ve argumentada por la aparici6n do los iones ~rag-­

mentarios M/o • 290, H/e • 292 y H/o • 216, iones reporta-­

dos por uausser (4) y Givon {S), para los espectros do 11u1--

' saA de loe tris (N,N, dialquiltio carbamatos) de Cr{lll), -

lo cual demuestra una mayor estabilidad del enlace cr-S (20) 

on una osfei:a do coordinaci6n Cr 1, (4), 1111ís que en una 

crs
8

• 

Esta supuesta transformaci6n del 

en Cr ts
2

cti•Me
2

)
3

, se ve corroboro.da por o1 alto porcentaje 

de intensidad relativa del pico M/e • ea, correspondiente nl 

i6n (SCNMo
2
)+ (ver esquema correspondiente), por otro lo.do, 

se observa on las especies de la tabla anterior, la ausencia 

do Stomos de cloro, lo cual va do acuerdo con lo in!ormado -

por (5,17), para compuestos similares. 

La suposici6n de quu el ~ulfuro do tiurema de ero­

=º ee convierte parcialmente en trie(N,N dimcti~itiocarba~a­

to do cromo) , se ve favorecida por la detecci6n de 1a tran~~ 

ci6n meto.establo 412 ---;. 29:Z, correspondiente a HL
3

+ ---:J'L2, 

reportada por Hauaser Y,Given, en el caso do loo trisdltiocar~ 
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bamatos do cromo, siendo 6ste un mecanismo muy favorecido 

(4,S,6) ya que el pico M/e • 121 es muy prominente Cliga~ 

do (N,H, dimotilditioco.rbamatol, Por Glti1110, es necesario 

hacer notar lo presencia del fragmento H/e • 149, el cual 
+ correspondo al ión crs

3 
protonado, lo que coincide con -

la mayor!a de loa investigadores citados en este trabajo, 

en relaci6n a la aparici6n de fragmentos de !6rmula gene­

ral H
0 

sm+' en espectros de mauns do compuestos similares. 

M/e 
\ 

Pagina, en ia. 
' que aparece 

1 
412 1 131 o .1 

' 

298 i 
131 3.3 

292 j 132 1S 

En el espectro de masas do este complejo, apare­

ció nuevamente el fragmento H/e • 412, el cual en el caso 

del sulfuro do tiuroma se identificó, como el i6n molecu-­

lar del TrisCN,N, dimetild~iocarbamato) de Cr tIII}, por -

lo qua so puede asumir que 

composición pirol!tica del 

su formación fu' debida a lo dos 

[Cr(me
4 

tds) 
2 

c1
2
1 + lo cual in: 

dice como se ha mencionado en el caso anterior, una mayor -

estabilidad para la esfera de Coordinación Ms 6 que para MS
8 

aunado listo a.l hecho que se ha demostrado que en este -tipo 

de li9andos CR2 tds}, existe un eficiente rompimiento del -

enlace s-s. causado por loe efectos t6rmicos {3). 

En relación a los picos H/c • 412, H/e • 298, M/e 

• 292, debcr&n sor semejantes a loe fragmentos con igual M/e, 

para ol caso del [cr (Me
4 

tfi) 
2 

c1
2
] +, se puede también es­

tablecer que la trancieión 412 ---+.-292, es debida a la pérdi 

da de un ligando ditiocarbamato HL3+~- ML
2
+, corroborando :­

'sto con la aparición del fragmento M/e • 121 (ligando s
2 

CN­

Me2) {4,5,6), insistiendo que en ostos tres fragmentoo se no-
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ta lA ausencia de los &tomos de cloro. 

En los dos casos de complejos de tiurema, result~ 

ría a todas luces riesgoso hacer consideraciones extras de 

fraccionamientos, ya que la mayor!a de los fragmentos son -

ocasionados por la descomposici6n pirol!tica. 

4.- Para comprobar las transiciones propuestas fue necesario 

calcular los "picos mct stablcs", obteni6ndooe los siguien-­

tes rcsultados1 

Nú1.1oro de trans!_ 

Com~ucoto 
Número do trann! e iones motnt1ta--
cienos posiblcu ble o encontradas 

Ni (saca.e) 
2 

13 4 

Ni IS a e Sac) 2 9 7 

CuClS2CNMo4 2 4 3 

CuC12S2CuMo2 6 J 

Cr(Ho
4 

ts) 
2

c1
2 

C1 9 7 

Cr(Mo
4

tds}
2

c1 2 C1 1 16 a 

En la mayor!a do los datos de la tabla anterior -

se observa que existo un buen nGmero de transiciones propuc!!_ 

tas que no fueron detectadas como posibles, debido a que no 

ne l~cntificaron 1as transiciones metacstables correspondie!2_ 

tes. 

s.- La construcci6n, con ayuda de una computadora, de los -

patrones multisot6picos correspondientes a cada uno de los 

fragmentos propuestos (ver apéndice A) , ayud6 en la mayoría 

do los casos, para corroborar (por confrontaci6n del patr6n 

te6rico, con el patron' real) las f6rmulas propuestas (ver -
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tablas correspondientes on cada espectro analizado) • Estos 

datos fueron plasmados en cada discusi6n de los respectivos 

espectros. 

consideramos que el programa do c&lculo podr& se~ 

vir de gran ayuda para otros estudios de espectromotr!a de 

masan qUe se desarrollen con otros compuestos1 

ce todo lo anteriormente mencionado podemos obtener 

las siguicntcs1 

e o N e L u s ~ o N E s 

1.- La altura correspondiente a 1os "picos" que ce~ 

ti.oncn el ll:tomo metlil.ico es pequeña ('bajo) , por lo que la -­

validez del anll:lisis del espectro de masas tiene ciertas lim! 

ta.cienes. 

2.- En casi todos loo casos fue posible detectar de 

manera general, la existencia de l.a transici6n HL0 ----;- HL0 _ 1 , 

hecho que es afirmado por un gran número de investigadores -

estudiosos de la espoctrometr!a de masas de complejos met&l!, 

cos. 

3.- En general, para complejos que contienen ani-­

llos quolato con &tomos de azufro como donadores y metales -

como NI (II), cu (II), cu (III), los anillos quelato tienden 

a mantener cierta estabilidad ya quo so observa lo que hemos 

llamado "fragmcntaci6n perif~rica", que es, 1~ Oosprendimiento do 

qrupos externos a un anillo, 2: El rompimiento dol anillo antes del ter­

·:cr paso que es la cicgradación Uel aiguicnto quelato. 

Este cor:iportamicnto del azufro ce poco común ya que en el 

·.1so del N; (Sac ac) 
2

, es m&n fácil que so desprendan grupos at&nicos que 

•ntengan oxígeno, que grupos de &tomos análogos que contc09nn azufro lo 

e apoya de alguna r:umera lo afirmado por 14) ••• Las propiedades del-

1frc son algunas voces novedosas y marcadnmcnte diferente a aqucllos --

· ~cspondientes a an.!i:l09os ~el oxígeno ••• 
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El programa que genera los espectros teóricos de masa consta 

de 4 etapas bá'.sicas que son: 

I.- Generación de todas las permutaciones posibles de 

los isótopos de cada elemento que intervienen en 

la molécula en cuestión. para un número dado de -

á'.tomos de dicho elemento. 

II.-

III.-

IV.-

Generación de las tablas de probabilidad de las -

"especies fundamentales" (los diferentes iones -­

iso-atómicos posibles de cada elemento). que pue­

den intervenir en la formación de los diferentes 

iones en que se rompe la molécula en cuestión. 

Generación de las tablas de probabilidad de las 

"especies derivadas" (los diferentes iones h~tero­

atómicos posibles), que pueden obtenerse en el -­

rompimiento de la molécula en cuestión. 

Generaci6n del espectro te6rico de masa que se pu.!! 

de obtener en el análisis de dicha molécula. 

En cada una de las mismas se hace uso de ciertos archivos -

básicos para la creaci6n de otros que serán empleados en la 

etapa succ~iva. En la construcción de los mismos, se real,! 

zaron consideraciones especiales qu!ll1e alguna manera se tr_!!. 

ducen en restricciones que el programa tiene para un uso más 

generalizado. 
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Por consiguiente, a fin de presentar las utilidades y res­

tricciones que posee el programa mencionado, a continuación 

se hace una descripción breve de cada una de las etapas s~ 

na ladas: 

E TA P"A I 

En esta etapa se contó con el análisis previo de cuantos 

átomos de un mismo elemento, pueden intervenir en cada uno 

de loe iones probables que resulten del rompimiento de la 

molécula, que se someterá a1 análisis por espectrometr!a 

de masas. 

Por consiguiente, se tomaron en cuenta las siguientes cona,! 

deraciones 

a) De Azufre pueden intervenir de l a B átomos 

en la formación de los diversos iones. 

b) De Cloro pueden intervenir de l a 4 átomos 

e) De Cobre pUeden intervenir de l a 2 átomos 

d) De Níquel y de Cromo sólo puede· intervenir 

l <ttomo 

De acuerdo a estas consideraciones y en base al número de 

isótopos de cada elemento, dado uno de éstos y el número de 

átomos que pueden intervenir. se generó un archivo que conti,!!. 

ne todas las permutaciones posibles de los isótopos de la ma­

nera siguiente: 



ATOMO 

s 

s 

s 

NO. DE 

ISOTOPOS 

3 

3 

3 

NO. DE 

ATOMOS. 

1 

1 

1 

1 

2 

2 

2 

2 

2 

2 

3 

3 

3 

3 

3 

171 

POSIBILIDADES DE PERMUTACION DE 

LOS ISOTOPOS CON MASA ATOMI:CA. 

32 33 34 

1 o o 

o 1 o 

o o 1 

-----------------------------------
2 

1 

1 
o 
o 
o 

3 

2 

2 

1 

1 

o 
1 

o 

• 
1 

o 

o 
1 

o 
2 

o , 

o 
o 
1 
o 
1 

2 

o 
o 
1 

o 
2 

---..------ -----------------------------------
B 

B 

a 
a 

a 
7 

o 
o 

o 
1 

1 

o 

o 
o 

7 

B 
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De esta forma se generaron los archivos correspondientes 

ª' 
CLORO con is6topos 35 y 37 para 1, 2. 3 y 4 átomos 

COBRE con isótopos 63 y 65 para l y 2 átomos. 

NIOUEL con isótopos 58, 60, 61 62 y 64 para 1 átomo 

y CROMO con isótopos SO, 52, 53 y 64 para 1 átomo. 

Debido a que en este problema el número máximo de at6mos -­

de un mismo elemento no es mayor o igual a 10, el programa 

se diseH6 para que en esta etapa generase las permutacionos 

de n~meros entre O y 9, más sin embargo esta restricción d~ 

seamos superarla al adaptarle un algoritmo que no tenga 

rcestricciones o bien que sea aumentado el rango de los nú­

meros a generar. 

Por consiguiente, el primer archivo básico al cual le llam,!. 

mes "ISOTOPOS" contiene la siguier.te información: 

l. Símbolo Atómico del Elemento 

2. No. de átomos del Elemento 

3. No. de isótopos del Elemento 

4. Masas at6micaa de cada isótopo 

s. Abundacias de cada isótopo 

6. Permutaciones posibles de los isótopos. 

E TA P A II. 

Con los datos del archivo "ISOTOPOS" se generaron las tablas 

de probabilidad de cada una de las "especies fundamentales" 

y fueron almacenadas en el siguiente archivo básico al cual 
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le llamamos "RESULTADOS". 

Las "especies fundamentales" que se consideraron fueron las 

siguientes: 

Para cada una de las permutaciones de cada "especie fundamental" 

se calcularon los siguientes valores: 

a) Masa del i6n (M/E) tomando en cuenta el no. de átomos 

que intervienen de cada is6topo, y 

b) La probabilidad de existencia ( "PROB,"} del mismo en 

base a la fórmula. 

p .,. N! A n¡ A
2
"2 A nk 

"1· "2!- •• ~! 1 ••. k 

donde 

N = no. total de átomos de un mismo elemento que intervienen en 

el i6n. 

"i = no. de átomos del isótopo 1 del elemento 

n
2 

no. de átomos del is6topo 2 del elemento 

"k ª no. de átomos del isótopo k-ésimo del elemento 

de tal modo que N = n1 + "2 

En la figura No. 1 se muestran los resultados de estos cálculos 

en donde ademefs se muestra cual es la distribución { "DISTRIB.") 



17• 

del no. de átomos en cada uno de los isótopos del elemento, 

y su contribución de los mismos al valor total de masa - -

ió'nica ( "ISOTI • • "ISOT2" • "ISOT3") 

11 1i1L1h1 i.,1:.tH· h'.AflnS ... ,,h'.t) EL s L.;UN :.! n íUNLlS y .5 1~u1 ur·u::;: 3:!.5JJ-I 

(lUUUDl'HICIAS! 

CIISYR!I• • ISOT1 ISOT:? ISOT3 ,'1/E " 
200 64 o o ... 0.9025 

•. _ .. 1tO. 32 33 o. 65 0.014~ 

10'1 32 o 34 66 0.0002 

020 o 66 o 66 0.0001 

011 o 33 34 67 O• OOC>.'6 

002 o o 60. 68 o.001e 

RESULTf'IDU:3 M/E(1'\C), Y. l'ICUH. Y 7. UORM. PARI'\ EL S COH .:? f'ITOMOS 'f 3 lSí:t:i:' 

H/E(AC> .. 
65 
66 
67 
60 

7. flCUM 
o. "JO:!::i 
o.01'14 
o.oao3 
0,0006 
0.0010 

:t. NORH 
1.ooov 
0.0160 
0.0090 
0.0007 
0.0020 

------~-----------------~ 
o.9996 

PI:GU~ NO. l 

Una vez generados estos valores, se agruparon aquellos iones 

con igual masa y se sumaron las probabilidades de los mismos, 

para que finalmente se formase el archivo "RESULTADOS" con los 

siguientes datos: 

l. Símbolo del elemento 

2. No. de átomos del elemento 

3. Masa del ION {M/E) 
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4. Probabilidad de existencia del ION ( "P.ACUM") 

s. PDobabilidad Normalizada del ION {"P.NORM") 

En la figura No. 2 se muestran los resultados corrcspondicn-

tes a los incisos anteriores. 

ARCHIVO "RESULTADOS" 

M/E P.ACUM P.NORM 
501 '2 n.r:ir;;on 1.onon 
::;01 " •) .(J07b n.ooAn 
ºº~ 

,. o.0•122 ('I • Oq.!lt1 
00 •• o ."102"5 1.ooon 
::;o¿ .. o. o 1,,11 ".o 1 fon 
002 .,, o.ono3 o.OA'1n 
.:;o¿ h7 n.onnt- n.n.1n1 
~n~ •< 0.00111 o. no;on 
:103 "• O .O"i 711 1 • 'lOOn 
.:;03 07 o.02ot- n ,.n?.lln 
SOJ "" 1). l t lJO::: n. 133<; 
.:;n3 "º n.onti:i C1.no21 
503 100 o.on'.it n. oo"iq 
S03 1 n1 l'l o\IC"Of\ n.nonn 
.303 J '1Z J.uno1 0.0001 
JOtl "" 11.111110::: 1 • (1¡)011 
.:;oq !?O 0.0?.1.>t n. f)J?.n 
.:;nq 1'• o .1 ll'j('I n.t7Rn 
;:;nq 131 11. on3o::; n.ooq' .:;oq lH 0.0096 o. o 1 t lt 
.:;oq 0.0002 o.nao? 
.:;oq 1'• º•ººº" n.noo11 ;¡nq 1 '3'3 o.unon º·ºººº "º. 13• o.onoC" n.01100 
305 1•0 0.11311 

1 ·ºººº g3~ 1•1 n. º°' t n n • nqo 1 
1•? n, t 72t1 o.;:>?.?~ 

::;o!> 1•3 u.on<;,5 ., .0011 
so~ lb'I n.o 1 S1J (\ .n 1 n11 FIGURA NO. 2 
:;os 11•5 o. o non n. n nn<; 
505 1•• OoOCI07 f'I 0 Otl 0'1 
::;n'j 1•1 r •• onor ri.n~1nu sos 1•n º•ºººº º·ºººº :;,(\~ 1 b'i n .1~ n ,) r ('. !l ol n ,¡ 
::.os 170 r.. l)f' 1) •' r." 'º" JOt.. 1"2 o. 7,•j 1 ! • o,1n•1 

§3t f~~ e. o ".\<j'?i n • !l:J ""' r. 1 fl1: l- n ,2.i., 1 
:;!lt.> t~t ". r,o 7r. ". ri 1 o" :..ru, !'). ,, ? 1 ., .· .. , _ .. ., \ 

:;nu ¡07 ., • r. n (17 ••• 'l r. 1 ., 
J-'ú l"C o.ul"l 13 ('. (\{'I 1 :i 
~!lb I"• u· l' Í'ij !) f'I • n ;)f'I,; 
:;ou ?i"lo 

(i. (; º"º {'I • 0111',¡ 
"!ne 2°1 n,ono" n •,, r.'l l 
..:. 'e '"' ",(11'1!,)tl n. f'lno11 
~nt.> ~nJ n,onof'I n. n 111"1,, 
:;ric. 2" :i O o l•l'IOfl f'l,nonn 
;;o 1 ,,. o.t."R3 1.nnnn 
:;n7 .~2~ f1,C;3<>1 n 

0
0<:;1.n 

~·17 2?1. o.21un n • "\ 1 .?? 
J07 ,,, !) • o t ()ll ", I) ¡ llq 
:;1)7 2>C 'l.o?Q1 ('. lltt 17 
~07 ,, :?? t),00 lfl O 0 'lO17 
J07 ?1r; 0.0021 (\ ,.llO "\'l 
~;n 1'. • ;-"t¡ •' ·"º n 1 n • ,,,,,..' 
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E T .A P .A III 

una vez generados los valores de las "especies fundamentales", 

el programa es capaz de generar las "especies derivadas", --

(los iones hetero-at6micos} en el orden en que se le indique, 

para lo cual dicho programa establece un diálogo con el usua-

rio de la manera siguiente: 

PROGRAMA: 

USUARIO: 

PROGRAMA: 

USUARIO: 

PROGRAMA: 

USUARIO: 

Los elementos con su no. Inicial y no. Final de 

.A.tomos que puedes procesar son los siguientes. 

Clave Elemento No.Inic. No.Final 

1 s 01 08 
2 CL 01 04 
3 cu 01 02 
4 NI 01 01 
5 CR 01 01 

Dame el no. de elementos diferentes que van a in-

tervenir en tus moléculas, máximo S. 

03 

.Ahora la clave de cada uno de ello, uno por renglón 

5 ------------
1 
2 

(Cr) 
(S ) 
(Cl) 

Ahora dame los nos. iniciales y finales de átomos de 

cada elemento 
CR 
01 01 

PROGRAMA: S 

USUARIO: 01 08 

PROORA.MA: CL 

USUARIO: 01 02 
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En base a esta información. el programa genera tablas para 

de iones de la siguiente manera: 

a) El cr intervendrá con l átomo en la formación de iones 

con el S entre 1 y 8 dtomos 

b) Una vez obtenido un i6n de cr y s. se obtendrá el ión 

correspondiente al intervenir el Cl de 1 a 2 átomos, y 

así sucesivamente. 

Por consiguiente, se obtienen las tablas correspondientes 

a la probabilidad de existencia de las especies derivadas 

de estos 3 elementos y con sus nos. límites de átomos de 

e/u, es decir se obtienen tablas para los siguientes iones: 

crs crs Cl crs ci, 

Crs2 Crs2 Cl Crs2 ci, 

CrS3 Crs3 Cl Cre3 ci, 

CrS4 crs4 Cl Crs4 cl2 

CrS5 crs5 el Crs5 e12 

ees6 crs6 el crs6 C1:2 

Crs7 Crs7 el crs7 el2 

crs8 crs8 el crs8 el2 

En las figuras 3, 4, S, 6, 7 y 8 se muestran ejemplos de los 

resultados que se obtienen en esta etapa. 
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t(t::.uLJJ;t;OS 1)( LA fO!;tl¡\C!OIJ l,JF 1 /\ 1101.J:CllLA; CROi- ::;oq 

':'eMüll so 
sn 
sn 
s• so 
'º se 
52 
52 
52 
52 
52 
52 
52 
~.5 
5l ¡¡1 

~i 
5l •• 1• s• 
s• 
~2 
s• 

M • "'1l l 

''" 17~ , .. 
Jjq 

'ºº l co 
'" ICJ 

15~ 
'º' IGJ 
1&0 
JijlJ 
ICS 
IGS , .. , ,. 
1&7 
107 
1 [,~ 
1 e• 

H.tlíll2 ,,. 
1 :?9 
1 Ul 

'" 1!2 
lll 
I"\'' 
li>R ,,. 
l'O 
131 
1 '2 

'" ll• 
1;ia 
1'9 

"º 1" 132 
lll 
1311 

'" 1?9 
130 
1 ll 
1 '2 
133 
13'1 

1•/F t 
170 o .f'IJr.1 
17º º·ºº'1 rn n () (•0(· 

1g~ n·C1or2 o: í·Ol"I' 
lnl 2:~g~g ... 
'"º o .t 3;»2 

'º' n .r21? 
102 º· J215 
tn' o.1'10?9 
1n 1• O.OOPO 
13~ n.~0(12 
18h o .('01"3 

1 º' o.fl778 
10> g.~y~5 'º' !('.111 g:r,g~~ rn• ••• O• (10t•O 
107 0·00110 
111? o· (1: q11 

"'' o:~u(I~ 
10• o. r.01':; rn• º·º"~ •s• º·ºº"' 1 7 g:gggg 160 

Figura No. 3 

Figurol No. 1f 

Figura No. 5 



1 ?'J 

r:.;~.1 LA llí•tr.:•1L._-': tr.01 SUll-CL01 

Figura No. 6 

"'·;~h: n. t•nL::? t•¡r: • 7'l_- i':1 n n.-o<!ro 
l :~~ .,, 

?~O n." t 'o ,,, ?•j;'I O. t'O? l l7q 7n ?-1., n .. l'C!\•• 17c1 70 ?'31 n .. l•íi r. ·~ ,,. 7n ?:.' n .,t10C· l 
Figura No. 7 ig~ 70 2•..;n ..... ,?? 

72 ?o;? r. .r!in 'I t~o 7,, ?.51\ n ,. •11 •• 1~ 1 7> ;>·~ ' n·:~~"J!? ~;: l 72 ?'3' (t. .'>f: • 
1 ... 1. 7n ;u·,'• o.1'0fO 
,g~ 70 ?•.¡;. l'I • 1' P? !) 72 ?'i•l C\. <'!:.'.'- ¡ tc2 ~· 11 ;>•~(· 

g.~~~4 l..:; 3 7., ?';". 1 ¡_} !> 7.? i'''" ~=~t;J 1.:;3 7'1 ?'j7 l • 11 

" ?';'I fl ... ~ r 1- 1 lÜti 72 ?•.,.i. íl "~· flll l (ji! 7n ?r,r- ;,: r~r.7 i ~; 70 ;->'J<: 
g:~6~Z 72 ?•,:r 

) •¡ 
~:J~ ". ,_ ~ ":! l ~t: n g:~~~~ ~ ~t ?1,1' .,,. 
~~j ~:~?:~3 1~7 1'• 1 :!7 n ~~7 ~=~~~g l::; 7 7 ~1 

1 ·~Í' ,, ?5" ''· ('('l\Q 1 t;f' 1?: 7c' n. U!J(ll) l :;.5 2ü? n.ocr:> 

• 

Figt1ra No. B 
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De igual manera se generaron resultados para la formación de 

iones con, 

a) Ni con 1 átomo, s de 1 a B átomos y Cl de 1 a 8 áto-

moa. 

b) Cu con 1 y 2 átomos, s d!? l a4 .ítomos y el. de 1 a 4 

átomos. 

Todos los resultados obtenidos fueron almacenados en un archJ:. 

vo al que le llamamos "FINAL", que contiene los siguientes d.!!,. 

to si 

1.- Fórmula del ION formado 

2.- M;3sa del ION (M/$) 

3.- probabilidad de eXistencia del ION ("P.ACUM'') 

4.- Probabilidad Normalizada del ION ( "P.NORM") 

En la figura 9 se muestra una parte de los registros que int2 

gran a este archivo. 
¡¡¡., P.ACUM P.NORM 

C!?O 1 !l" 1 "" h. ~'10"1 º·o ':o 1 3 c1:n 1 !;'(' l "3 o.::ri\l'\ O.Oútlll 
CI'° ! Sr. 1 "" o.'"~" t • f'l 11 nn ci:o 5 f' 1 r.-:; o .1? 11\ c:;n l !JI" 1 .,, ~=~~:;~ º· f\ /"\5 CHCl l 3111 n7 ~:r·~t~ ,.. • n 'l'.> \ r:: n 1 so1 no o. 00 l .S cpn1 sn1 íl'j 11 ;¡ ~:~ri8~ ···-·~ C,!(l 1 s•1 rLO 1t º·ººº ct:n l Sl'IJ CL"' 1 119 (}." 1 _::¡¡ 1.n11on cr:o 1 ::;n l rLr ¡ l?o 8:~~~:: 0 0 11 'P) 
t1:n 1 Sol r:Ln 1 ?I n.3'10'1 
c1:.01 :>"'1 r L r: t 1 ;J2 o.,,21n n. nr1111 ci:o i !: n1· rLr· t 12'3 ti.~!',; 1 o.02 1J7 
CI~ O l 5 n l rLr ¡ 1 ?·1 , •• y~l~ o.C01b e 1: i: 1 Síl 1 rLr '" 11. w (), 0.<'003 

~Egt sn1 1'.'Lf'2 ,., º · .. : .... .3 3 o. 011qb 
5rq r' f' ... 1'3 \j .:110? o. fl n 011 cr: r l :;n1 rtr2 ISu J

0
fl701 1 • l• 001) e 1:01 ~n¡ 't"2 l~~ u::r:o::;r; º·''"! cr:o 1 sn1 r r2 1 <o ~:r~E~ n.1u3 

c1:0 1 sn1 r Lt:.: 1 '>7 0 0 OU15 
c1:01 sn1 rLr2 l<n ll. ¡; 1 o t o. 1ti'11 c;:n 1 Sf'll CLn2 '" ,:. :: !'7'1 0 0 01r;7 cr:o 1 5rq CL1'2 11.ol) o. :; ... 3., o.ciun3 cr:n1 sn1 C'L1'2 '"' u. ::r o3 O. CIO'lb c1:0 t 5("1 ¡ CL"Z 1 h¿ u • .:. n O 1 o. ('1•)1'12 
g:o1 sr., 

"" o ··"~'1 º·º'!~ ~o 1 Sf'~ 115 11: ~'1Üb º• r;o 

Figura no. 9 
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cabe aclarar que en esta etapa solo se pueden obtener 

"especies derivadas" a partir de las "especies fundament!!, 

les" que se generaron en el archivo "RESULTADOS" , por lo 

que tomando como ejemplo al archivo que se generó para e_! 

te trabajo, el programa también puede efectuar cálculos -

para formar "especies derivadas" que surjan de la combin_!! 

ci6n de 2, 3, 4 y 5 elementos diferentes, y con un número 

de átomos de cada elemento que esté dentro del número mí­

nimo y del número máximo que se utilizaron para la forma­

ción de los archivos " ISOTOPOS" y "RESULTADOS". para lo­

cual solo basta que el usuario so lo indique. 

Por consiguiente, en a las "especies fundamentales" cm -­

pleadas para el presente trabajo (ver Etapa II ), el prg 

grama es capaz de generar "especies derivadas" tales como, 

De 2 elementos 

NiCu , NiCU2 , NiCr 

De 3 elementos 

NiCUCl , NiCUC1
2 

oe 4 elementos 

NiCUSCl • NiCUSCl2 • NiCuSCl3 • uicuscl4 

NiCUS2Cl. Nicus2Cl2· NiCuS2Cl3• NiCUS2Cl4 
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De 5 elementos 

NiCrcucls 

NiCrCUCl2S 

102 

Nicrcuc1s2 

Nicrcuc12s 2 

NiCrCUClSJ •••• 

Nicrcucl2s3 •••• 

Obviamente, estas "especies derivadas" I"O fueron de 

interós para el usuario, motivo por el cual no se gene­

raron. 

ETAPA IV 

Finalmente, con los registros del archivo "FINAL" y to­

mando en cuenta los datos de la probabilidad relativa o 

normalizada { "P.NORM" ) , para cada una de las "espe 

cies derivadas" el programa realiza una gráfica que re­

presenta el espectro teórico de masa de e/u de ellas. 

En la figura 10, 11 y 12 se muestran algunos ejemplos • 

Cabe aclarar que la escala de la probabilidad normaliz~ 

da es de 1 a 100 y que el valor de "P.NORM" fue multi -

plicado por 100 y redondeado para obtener un entero 

entre O y 100. 
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