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RESUMEN 
 
 
 
El propósito de este trabajo es el estudio de la fragmentación molecular del 1,4- 
 
Pentadieno (CH2=CH-CH2-CH=CH2), como dependencia de  las corrientes ionicas con  
 
la energía por pulso cuando interacciona con un láser de 266 nm, e intensidades en el  
 
intervalo de 4.46 a 19.33 mJ/pulso, usando la espectroscopía de masas tipo tiempo de  
 
vuelo (TOF). 
 
El Pentadieno puede usarse como un modelo para estudiar la reacción inicial de  
 
peroxidación de lípidos que toma lugar en el doble enlace de la membrana celular. Esto  
 
es importante en la formación de radicales libres en presencia de O2, los cuales son  
 
responsables del envejecimiento y muerte celular. Lo que hace importante conocer la  
 
estructura y la respuesta a la radiación de una molécula de Pentadieno. 
 
Para tal fin utilizamos la ionización por láser y un sistema de TOF. El primer paso fue la  
 
obtención de los espectros ionicos del Pentadieno y la identificación de los diferentes  
 
iones obtenidos mediante la interacción del láser de diferentes intensidades, con la  
 
molécula de Pentadieno. 
 
Una vez que se tienen los espectros de tiempo de vuelo se identificaron los iones que  
 
dan origen a los máximos de corriente; se determinaron las corrientes iónicas (CI),  
 
corrientes iónicas relativas (CIR) y corrientes iónicas totales (CIT) en función de la  
 
energía/pulso del láser. Se analizaron los procesos de ionización y disociación  
 
moleculares dentro del marco de la teoría de procesos multifotónicos, que predice que la  
 
corriente iónica es proporcional a Iⁿ en donde I es la intensidad del láser y n el número  
 
de fotones absorbidos. 
 
Los resultados obtenidos mostraron la formación de los iones: H+, 

2H , C+, CH+, 
2C ,  

 
C2H+ , C2


2H  C3 

2H , C3 
3H  y C 3 


4H  que corresponden a la absorción de 5.48, 2.35,  

vi 



4.81, 2.56, 5.89, 2.69, 1.97, 2.99, 2.57, 1.9 Y 2.16 fotones respectivamente. Se  
 
identificaron otros iones en los espectros; pero sólo aparecen a ciertos valores de  
 
energía por pulso del láser, además de que sus abundancias relativas representaron en  
 
conjunto menos del 0.6% de la corriente iónica total. Los resultados fueron comparados  
 
con datos obtenidos por Juan Carlos Poveda con un láser de 355 nm. 
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APÉNDICES 
 
 

APÉNDICE A 
 
Datos de la curva de calibración del tubo de tiempo de vuelo 
 
 

Tiempo de 
vuelo 

Valor 
experimental 

Valor 
teórico 

Ion 
correspondiente 

0 0 0  
1.286 1.007825 1.007825 H+ 
1.762 1.97510463 2.01565 H2+ 
4.208 12 12 C+ 
4.403 13.1623418 13.007825 CH+ 
4.555 14.1071698 14.01565 CH2+ 
4.64 14.649161 15.023475 CH3+ 

4.794 15.6582277 16.0313 CH4+ 
4.967 16.8308339 17.039125 CH5+ 
5.16 18.1905306 18.04695 CH6+ 
5.34 19.5031666 19.054775 CH7+ 

5.442 20.2691548 20.0626 CH8+ 
5.568 21.2352725   
5.719 22.4215685   
5.83 23.3151818   

5.946 24.2670801 24 C2+ 
6.057 25.1958752 25.007825 C2H+ 
6.17 26.1579778 26.01565 C2H2+ 

6.223 26.6171668 27.023475 C2H3+ 
6.262 26.9567646 27.023475 C2H3+ 
6.343 27.6683259 28.0313 C2H4+ 
6.448 28.6053493 29.039125 C2H5+ 
6.966 33.4570149   
7.063 34.4069103   
7.247 36.2474004 36 C3+ 
7.346 37.2563715 37.007825 C3H+ 
7.402 37.8343938 38.01565 C3H2+ 
7.441 38.2390548 38.01565 C3H2+ 
7.524 39.1066681 39.023475 C3H3+ 
7.598 39.8898458 40.0313 C3H4+ 
7.888 43.0300021 43.054775 C3H7+ 
7.924 43.4290045 44.0626 C3H8+ 
8.034 44.6563275 44.0626 C3H8+ 
8.082 45.1984062   
8.434 49.2665315 49.007825 C4H+ 
9.517 62.8849668 63.023475 C5H3+ 

 
 
 
 
 
APÉNDICE B 
 



 
Powder X 
 
Este programa fue escrito por Doung C. en 1998 basándose en los estudios con el  
 
método de difracción de rayos-x ante la necesidad de una herramienta para procesar los  
 
datos obtenidos. El software tiene la habilidad de leer en total 11 formatos de datos,  
 
entre los que se encuentra el “X-Y” (*.xrd) es cual es precisamente en el que se  
 
recopilan los resultados del experimento. Dicho formato consiste en archivos de datos  
 
en código ASCII presentados como sigue: 
 
Primera línea: Información sobre el nombre de la muestra o condiciones experimentales  
 
(al menos 80 caracteres). 
 
Con ayuda de la función peack search/2nd Derivative de dicho programa se hizo  
 
posible obtener los picos a partir de los datos recaudados. Este es el método más  
 
popular para análisis de rayos-x. Su principio consiste en el hecho de que la segunda  
 
derivada muestra un mínimo en la posición de un pico. Este método trabaja muy bien  
 
cuando se trata de picos afilados y sus posiciones satisfacen las siguientes condiciones. 
 
 1.- Intensidad mayor que la umbral definida por el usuario 
  
2.- Un mínimo en la derivada de segundo orden de la cuerva 
 
3.- Valor absoluto del mínimo mayor que la derivada umbral 
     
    El valor que se eligió como intensidad umbral fue de 0.3 (%de la intensidad máxima  
 
en cada espectro) y el límite umbral de la derivada se tomó como cero. Los cálculos que  
 
lleva a cabo el PowderX  se despliegan en una ventana secundaria, donde se  incluyen  
 
los valores de TOF, Altura del pico, Área y FWHM y se presentan en el Apéndice C.  
 
Adicionalmente se proporciona una forma de identificar los picos gráficamente como se  
 
aprecia en las gráficas presentadas en los resultados de esta tesis. 
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