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I. RESUMEN

Titan es la luna mas grande de Saturno y el Unico satélite del Sistema Solar que
posee una atmoésfera fria y densa. La composicion de esta atmdsfera, asi como
los fenébmenos que ocurren en ella hacen de Titan un enorme laboratorio natural
en el cual una variedad de experimentos relacionados con la evolucion quimica
toman lugar hoy en dia. En los ultimos afios los cientificos han realizado muchos
experimentos de simulaciones planetarias obteniendo mezclas complejas de
sélidos identificados como analogos de aerosoles planetarios. Algunas de las
propiedades fisicas y quimicas de estos analogos se conocen desde hace algunos
afos, sin embargo, poco se sabe acerca de su estructura quimica debido a la gran
dependencia que su sintesis tiene con los parametros experimentales. Mas aun, la
estructura quimica de los andlogos de los aerosoles se modifica sustancialmente
bajo condiciones experimentales iniciales diferentes. Es por ello que en el presente
trabajo se desarrolld6 un método para separar e identificar a los compuestos
qguimicos presentes en un analogo de los aerosoles de Titan sintetizado en un

sistema de flujo continuo.

Debido a que estos analogos de aerosoles son una mezcla compleja de
hidrocarburos y compuestos nitrogenados, la primera etapa consistio en una
separaciéon por diferencia de polaridad obteniéndose tres fracciones que
posteriormente se caracterizaron mediante espectrometria de masas en modo de
ionizacion quimica, obteniendo informacion acerca del peso molecular de los
compuestos, y en modo de impacto electrénico, obteniendo informacion mas
detallada acerca de la estructura de los compuestos analizados. Se identificaron
17 moléculas orgéanicas de las cuales 6 estan conformadas exclusivamente por

carbono e hidrégeno y 11 poseen en su estructura carbono, hidrégeno y nitrégeno.



Estos resultados seran utiles en estudios de modelaje molecular y en futuras
simulaciones de laboratorio. También podran ser Utiles en la interpretacion de la
informacion obtenida por la mision Cassini-Huygens. El vinculo entre las
simulaciones experimentales relacionadas con la luna Titan, el modelaje
computacional de su ambiente planetario y su observacién directa o remota,
permitiran darnos una mejor idea de qué tan alejados se encuentran nuestros

experimentos de los procesos que realmente ocurren en el satélite.



II. INTRODUCCION

Titan es el mayor de los satélites del planeta Saturno y el tnico de ellos que posee
atmosfera densa y fria. A pesar de que fue descubierto hace unos 350 afios, se
mantuvo practicamente en el olvido hasta el inicio de este siglo. La atmédsfera del
satélite contiene nubes y polvo que impiden la vision de su superficie. Su interior

es un ndcleo rocoso, cubierto por una capa de hielo.

Situado a 9.5 unidades astronémicas (UA) del Sol, esta compuesto por 55% de
hielo y rocas, los principales gases que conforman su atmdosfera son el nitrégeno
molecular (N,) y el metano (CH,). A su atmdésfera llegan diferentes fuentes de
energia como la radiacién ultravioleta, particulas energéticas del medio interestelar
y de la magnetosfera de Saturno, la entrada esporadica de meteoritos y

recientemente se ha propuesto la accion de descargas eléctricas.

Es importante resaltar que la mayoria de las simulaciones de la atmdsfera de Titan
que se han realizado, no se reporta una composicion quimica concreta de los
analogos de los aerosoles sintetizados. Por tal razon se hace necesario realizar un
estudio sistematico que permita separar e identificar a la compleja mezcla de
sélidos organicos que han sido sintetizados en los laboratorios de simulacion
planetaria y al los cuales llamamos anélogos de aerosoles.

En el presente trabajo se emplearon técnicas analiticas simples como las
extracciones solido-liquido utilizando tres disolventes: hexano, metanol y acetato
de etilo con la intencion de separar a los compuestos organicos presentes en el
analogo de aerosoles por diferencia en su polaridad, obteniendo una fraccion de
mayor polaridad, una de polaridad media y una fraccion apolar. La caracterizacion

guimica de los componentes de la mezcla se realiz6 con la técnica instrumental de



espectrometria de masas, a partir de la cual se puede obtener informacién de la

estructura molecular de compuestos orgénicos.

La identificacion de los compuestos organicos presentes en el analogo de
aerosoles estudiado puede ayudar a futuros estudios de modelaje molecular de la
atmoésfera de Titan, apoyar las observaciones que se realizan de manera remota
desde la Tierra, o directa a través de misiones espaciales, asi como ayudar en el
desarrollo y calibracién de futuros instrumentos de exploracion planetaria. También
se puede proponer como una herramienta importante para la interpretacion de las
observaciones realizadas por la misién Cassini-Huygens en su reciente paso de
exploracion por el satélite Titan. Estas observaciones y toda la informacion
obtenida, permitiran obtener un mejor entendimiento del planeta Saturno, sus
famosos anillos, su magnetosfera y sobre todo de Titan, su principal luna asi como

de sus otras lunas o “satélites helados.”

Titan constituye un fantastico laboratorio natural y remoto para el estudio de la
Quimica Prebidtica en condiciones tentativamente similares a las de la Tierra
Primitiva. Por eso, cuando sean interpretadas todas las observaciones realizadas
por la sonda Huygens y se nos vayan revelando sus hallazgos en Titan, quiza se

derrumbe el dogma de que la vida es una prerrogativa exclusiva de la Tierra.



[ll. ANTECEDENTES

TITAN

Titan fue descubierto por el renombrado astronomo Christiaan Huygens, en la

noche del 25 de marzo de 1655 (1). Es un satélite que por su tamafio bien podia
haber sido un planeta. Es mayor que Mercurio y soOlo es superado por el
gigantesco satélite de Jupiter, Ganimedes (2). Por su tamafio se podria clasificar
como un planeta rocoso tipo terrestre, pero estd muy alejado del Sol, donde

predominan los cuerpos gaseosos con mucho hielo y escaso nucleo.

En 1908 el astronomo catalan Comas Sola observé desde un telescopio que el
disco de Titan era menos brillante en los bordes que en su centro, lo que lo llevé a
predecir que el satélite debia tener una atmoésfera. Ningun satélite tiene esta
peculiaridad y es precisamente esta atmodsfera la que hace de Titan un cuerpo
anico en el Sistema Solar. Sabiendo que la espectroscopia infrarroja puede
aplicarse a las estrellas o0 a cualquier otro cuerpo celeste, en 1944 Gerard Kuiper
detect6 la presencia de metano en Titan y con ello surgié una amplia gama de
hipotesis acerca de la composicion de su atmésfera (1). En 1978, Donald Hunten
detectd etano, etileno y acetileno, realizando mediciones espectroscépicas desde
la Tierra, Hunten también predijo el nitrdgeno molecular como el principal
constituyente de la atmosfera densa de Titan (3).

Los estudios de la luz irradiada por la atmésfera de Titan demostraron que ésta
cambiaba de acuerdo con las posiciones que ocupaban el Sol, la Tierra y Titan y
que estos cambios diferian de los observados en otros casos como la Luna, por
ejemplo. Se concluyd, entonces, que una bruma o extensas nubes cubrian el
satélite actuando como obstaculo que impedia la observacion directa de su
superficie a través del telescopio. Debido a esto, casi todo lo que se sabia del
satélite, hasta antes del 2005, se lo debemos a las sondas Viajero, sobre todo a la



Viajero 1 que en 1980 suministré la informacién que forma las bases para las
consideraciones de hoy en dia de la atmésfera y superficie de Titan.

La nave Viajero 1 paso6 a solamente 6,500 kilometros de la superficie de Titan pero
fue suficiente para poder realizar célculos acerca de la masa de Titan, la cual se
calcul6 midiendo el tiempo que tardaban en desaparecer las sefiales de radio
emitidas desde la nave. Ademas la intensidad de estas sefiales permitio medir el
diametro de Titan, con esta informacion se pudo calcular la densidad del satélite.
La interferencia de las sefiales de radio también sirvi6 para determinar la
composicion y la estructura térmica de la atmosfera de Titan (ver Tabla 1).
También se analizaron las sefiales de radiacion infrarroja y ultravioleta. Se
realizaron mediciones desde la nave Viajero y desde la Tierra. De este modo se
pudo definir mejor la composicion de la atmésfera de Titan y detectar la presencia
de particulas en suspension (1).

La informacion de la superficie se pudo obtener a través de estudios basados en
ondas de radio, las cuales atraviesan la capa de nubes y particulas que impiden la
observacion visual. Las ondas de radio se caracterizan por ser reflejadas por las
superficies rocosas y ser absorbidas por las superficies liquidas. Para realizar
estos estudios se emitieron sefales de radio desde la Tierra hacia Titan que
fueron detectadas luego de reflejarse en el satélite por Radiotelescopios ubicados
en Socorro, Nuevo México USA. Se comprobd que las sefiales volvian o no
dependiendo de la posicion de Titan. Esto sugirié a los investigadores la presencia
de océanos y de superficies solidas. Esa hipotesis fue corroborada por el hecho de
que la Orbita de Tithn es eliptica. Si este satélite estuviera cubierto
mayoritariamente por lagos y mares, la atraccion del campo gravitatorio de
Saturno determinaria que su orbita se tornase circular en un tiempo inferior al de la
edad del Sistema Solar, cosa que no se observa, a pesar de que se cree que Titan

tiene la misma edad que la Tierra y el Sistema Solar.



Tabla 1. Propiedades fisicas y astrondmicas de Titan. (adaptada de Clarke et al. 1997)

Radio de la superficie 2572 km
Masa 1.346 x 10%° g
Gravedad superficial 135 cm./s?
Densidad media 1.881 g/cm?®
Proporcion hielo:roca (en masa) ~52:48
Distancia del Sol 9.546 AU
Distancia de Saturno 1.226 x 10° km
Periodo orbital alrededor de Saturno 15.95 dias (terrestres)
Periodo orbital alrededor del Sol 30 afios
Inclinacion respecto a Saturno 0.33°
Inclinacion respecto al Sol 26.1°
Albedo 0.20
Flujo solar 1.1% del de Tierra
Presién en la superficie 1496 + 20 mbar
Temperatura

Superficie 94 K

Tropopausa (42 Km.) 714K

Estratosfera (200 Km.) 170 K

Exobase (1600 Km.) 186 + 20 K

El modelo actual mas probable para explicar el origen de Titan consiste en
proponer que surgio de la propia nebulosa que originé a Saturno, conforme se fue
condensando, fue aumentando la temperatura y diferenciandose en distintos
estratos: un ndcleo rocoso, una capa liquida y una atmaésfera. El nicleo rocoso de
2575 km de radio, estd rodeado por capas de clatratos de amoniaco-agua y
metano-agua, a continuacion existe una capa de amoniaco y metano hidratado, y
mas externamente se cree que podrian existir lagos u océanos de etano
mezclados con metano. Y por ultimo, el atributo més significativo de Titan, su
masiva atmosfera de 1.5 bares, la cual se extiende hasta 1600 km y que contiene

nubes y polvo que impiden la vision directa de la superficie (4).

La temperatura en la atmésfera de Titan oscila entre 70 y 180 K. La
temperatura superficial es de 94 K, excluyendo asi la posibilidad de lagos u

océanos de agua liquida, pero permitiendo la existencia de hidrocarburos en forma



liquida. Su perfil vertical de temperatura es bastante parecido al de la Tierra. En la
Tierra el perfil de temperatura es originado principalmente por la presencia de dos
gases de efecto invernadero: CO,, el cual no puede condensarse en la atmdésfera
de la Tierra, y H,O, que si puede condensarse. En Titan, la situacion es similar,
con la presencia de otros dos gases de efecto invernadero: H, no condensable y
CH, condensable. Ademas, las dos atmdsferas también incluyen especies “anti-

invernadero” nubes y neblinas (3).

LA ATMOSFERA DE TITAN

La atmésfera de Titan estd compuesta principalmente por N, y CH4, ademas de

trazas de hidrocarburos, nitrilos, monoxido de carbono y didxido de carbono (ver
Tabla 2). Los modelos actuales de evolucion atmosférica en Titan identifican dos
épocas. La primea de éstas, estimada en aproximadamente 100 millones de afios
de duracién, esta identificada por la formacion de clatratos en un nucleo rocoso
seguido por calentamiento acrecional y la liberacion de compuestos volatiles
atrapados en los clatratos. Esto habria de producir una atmadsfera conteniendo los
mismos gases que la nebulosa de la cual se formd Titan. La segunda época, que
continla actualmente, es identificada por procesos fotoquimicos e impacto

electrénico de esta atmdésfera primordial (4).

¢ Pero como se puede explicar que Titan tiene una atmdsfera que es mas densa
que la de planetas mucho mas masivos como la Tierra, Marte y Mercurio? Quiza la
atmosfera de Titdn estuvo congelada durante la época en que la atmdésfera de
Marte, y en menor grado la de la Tierra, se vaciaron por el bombardeo pesado.
Alternativamente, pudo haber un suministro de las sustancias mas volatiles, como
el amoniaco, metano y mondéxido de carbono, atrapados dentro de Titan por capas
de agua congelada y capaces de escapar solo lentamente a través de las grietas
de los hielos. Es también probable que la atmésfera de Titan haya sido mas

eficientemente “inundada” por material cometario que entr6 en épocas



relativamente recientes, comparadas con la entrada de material cometario hacia

los planetas interiores (2).

Tabla 2. Composicién de la Atmésfera de Titdn. (adaptada de Owen et. al.)

Constituyentes Mayores Porcentaje
Nitrogeno 82-99
Metano 1-6
Argon 1-6

Constituyentes Menores Partes por Millén
Hidrogeno 2.0
Hidrocarburos
Etano 20
Acetileno 4
Etileno 1
Propano 1
Metilacetileno 0.03
Diacetileno 0.02
Compuestos Nitrogenados
Acido cianhidrico 1
Ciandgeno 0.02
Cianoacetileno 0.03
Acetonitrilo 0.003
Dicianoacetileno Condensado
Compuestos Oxigenados
Mondéxido de carbono 50
Dioxido de carbono 0.01

Otra dificultad para explicar la atmdsfera de Titan es la presencia de metano (CHy)
como la forma dominante de carbono al mismo tiempo que el nitrgeno molecular

(N2) como la forma dominante de nitrégeno, ya que el CH4 es caracteristico de un



ambiente reductor mientras que el N, es encontrado preferentemente en

ambientes oxidantes.

Aun cuando varias fuentes de energia contribuyen hoy en dia a los procesos que
ocurren en la atmosfera de Titan, se cree que las mas significativas son la luz
solar UV vy los electrones de la magnetdsfera de Saturno. Los procesos que se
cree ocurren en Titan, asi como la parte de la atmdésfera en la cual las absorciones

pueden ocurrir son mostrados en la Figura 1 (4).
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Figura 1. Esquema de los procesos energéticos que se cree que ocurren en Titan. (4)

Como consecuencia de la accion de esas fuentes de energia, algunas de
las moléculas de los gases que componen la atmoésfera de Titan son
continuamente disociadas y recombinadas, formando compuestos mas estables y

resistentes al bombardeo de esas fuentes, mientras otras sufren fotodisociaciones



y recombinaciones sucesivas, que dan lugar a moléculas mas complejas. Por
ejemplo, el metano puede disociarse formando varios radicales: CH, CH, y CHjs,
asi como atomos de hidrogeno. El hidrogeno molecular escaparia al exterior, ya
que debido a su pequefia masa no puede ser retenido por la atmésfera. Los
radicales de carbono formados son muy reactivos y dan origen a hidrocarburos
tales como etano, acetileno, etileno y cadenas de poliacetileno, entre otros. El
nitrogeno también sufre una fotodisociacion y puede dar lugar a otros compuestos

muy interesantes como el acido cianhidrico.

LOS AEROSOLES DE TITAN

Debido a la baja temperatura de Titan los compuestos formados por la disociacion

de metano y nitrdgeno se condensan y se convierten en particulas sélidas
suspendidas, a las cuales se les llama aerosoles. Estas particulas de aerosol
descienden lentamente chocando entre si, originando agregados solidos los

cuales caen rapidamente y finalmente son depositados en la superficie (2).

Al acercarse a la superficie la temperatura aumenta y las particulas de aerosol son
calentadas lentamente, entonces algunas moléculas condensadas de CH4, CoHg y
C3Hs pueden regresar a la fase liquida. Los otros productos fotoquimicos deben
permanecer solidos. Dado que sdlo los alcanos pueden ser solubles en la mezcla
oceanica de Titan (compuesta principalmente de etano y metano), los otros
compuestos sdlidos se convierten en una gran cantidad de material que flota en la
superficie 0 que reposa en el fondo oceanico de Titan. Las determinaciones de
laboratorio acerca de las densidades de los materiales insolubles sugieren que el

ultimo de éstos es el caso mas probable (4).

Esta representacion bastante cualitativa no es muy satisfactoria cuando se trata de
entender el ambiente de la superficie de Titan. Para hacer un progreso en el
entendimiento acerca de los procesos atmosféricos del satélite se necesita

entender que tan complejos son los compuestos organicos que forman a Titan (2).



SIMULACIONES Y SINTESIS DE AEROSOLES

Las simulaciones experimentales son una poderosa herramienta para los estudios

atmosféricos planetarios, por esta razon se han desarrollado sistemas de

laboratorio que simulen ambientes planetarios (5).

El origen de las simulaciones de laboratorio de la evolucion quimica de atmdsferas
planetarias fue el experimento realizado por Stanley Miller (1953, 1955) en el cual,
basandose en la hipétesis de Oparin, traté de representar el ambiente atmosférico
de la Tierra primitiva, circulando vapor de agua en una mezcla de metano,
amoniaco e hidrogeno, y sometiendo estos gases a descargas eléctricas
continuas. En la fase gaseosa encontré una serie de compuestos organicos y

aminodacidos y en las paredes del recipiente, observé un residuo café pegajoso.

Pero no fue hasta 1966 que Donova realiz6 la primera sintesis organica en un
ambiente parecido al de Titdn utilizando una mezcla de N,/CH, y descargas
eléctricas para producir diferentes hidrocarburos y nitrilos. A partir de entonces
Toupance et al. en 1971, Balestic en 1974 y Scattergood et al. en 1974, Toupance
et al. en 1975, Scattergood et al. en 1975 han realizado experimentos bajo

condiciones similares llegando a resultados similares.

A éstos le siguieron otros experimentos, algunos de los cuales estaban
especificamente dedicados al estudio de la quimica en Titan, y para el final de los
afos 70, quedd bien establecido que la irradiaciéon de luz UV o las descargas
eléctricas en este tipo de mezclas podian producir no sélo compuestos organicos
gaseosos, sino también un solido café rojizo (6). En 1979 Carl Sagan y Bishum
Khare llamaron “tholins” a este sélido organico café rojizo que obtuvieron después
de someter a descargas eléctricas una mezcla de CH4, NHz y H,O. Este sodlido
sintetizado durante la simulacién experimental fue el primer analogo de las

particulas sélidas de aerosol que se creia se producian en la atmdésfera superior



de Titan (7). De aqui en adelante aumentoé el interés por el estudio de los analogos
de aerosoles, para tratar especificamente de identificar estructuralmente a cada
uno de los compuestos que componen estos analogos de aerosol lo que, debido a

la complejidad de la mezcla, no es una tarea facil.

Para tratar de resolver este problema Sagan et al. (1992) realizaron un tratamiento
acido a los analogos que habian producido por una serie de experimentos,
obteniendo como resultado una mezcla racémica de aminoacidos, tanto biolégicos
como no biolégicos, asi como grandes cantidades de urea. También analizaron
estos analogos por espectrometria de masas y encontraron hidrocarburos
aromaticos policiclicos de 2 a 4 anillos. Asi mismo analizaron por Cromatografia
de Gases acoplada a Espectrometria de Masas (CG-EM) las muestras obtenidas
por la pirélisis de los analogos, se detectaron mas de 100 productos, incluyendo
hidrocarburos alifaticos saturados e insaturados, nitrilos, hidrocarburos policiclicos

aromaticos (PAH’s), aminas, pirroles, piracinas, piridinas, pirimidinas y adenina (8).

Otros autores (Scatergood y Owen 1977, Cabane et al. 1955) han reportado los
resultados que han obtenido por la pirdlisis de los compuestos presentes en los
analogos de aerosoles y posterior analisis por CG-EM, donde se observan
compuestos similares a los reportados anteriormente. McDonald et al. (1994)
estudi6 las sefales obtenidas por el espectro infrarrojo encontrando la presencia
de enlaces C-H, enlaces N-H principalmente de grupos amino primarios y
secundarios, también reportaron la presencia de nitrilos, grupos acetilénicos,

nitrilos conjugados, grupos algueno y grupos di-nitro (6).

Hasta la fecha se siguen realizando simulaciones de laboratorio para tratar de
recrear la atmosfera de Titan y producir compuestos solidos, el problema es que
estos aerosoles no son un compuesto especifico o una mezcla de pocos
compuestos identificables, sino una familia de compuestos organicos complejos y
variados. Ninguna de las condiciones de laboratorio usadas hasta ahora para



sintetizar aerosoles analogos recrean exactamente las condiciones que prevalecen
en la atmosfera superior de Titan, ni se acercardn nunca, simplemente por las

grandes escalas de tiempo de produccion de compuestos organicos en Titan (2).

Sin embargo, estudiando los diferentes analogos de aerosol producidos bajo
condiciones experimentales, se han encontrado similitudes con respecto a sus
propiedades fisicas y quimicas. Las familias principales que conforman estos
sélidos son hidrocarburos y nitrilos. Estos compuestos son solubles en etilenglicol,
dimetilsulfoxido, agua, metanol y etanol. Son ligeramente solubles en hexano. No
tiene una solubilidad detectable en benceno, asi como en metano y etano (9). Las
propiedades O6pticas dependen de las condiciones experimentales por las que

cada muestra fue producida (10).

Cabe resaltar que de las simulaciones realizadas de las que se tienen reportes, en
ninguna de ellas se menciona la realizacion de analisis directos de los compuestos
sélidos formados, los resultados que se muestran en los estudios realizados
corresponden a los productos obtenidos por algan tratamiento previo,
generalmente la pirdlisis, a estos analogos.

ESPECTROMETRIA DE MASAS

En las JUltimas décadas han surgido conceptos revolucionarios en la

Espectrometria de Masas, que se han traducido en una gran mejora tanto en su

uso, como en el método analitico y en el disefio de nuevos equipos.

En forma general podemos decir que para determinar la masa molecular de los
compuestos es necesario ionizar a las moléculas mediante alguna de las
diferentes técnicas de ionizacidbn como impacto electronico, ionizacion quimica,
bombardeo con atomos répidos. Estas técnicas se identifican por sus siglas en
ingles como El, Cl y FAB respectivamente. Los iones formados en cada caso son

acelerados hacia el analizador magnético que los separa en funcién de su relacién



masa-carga (m/z) y son recogidos en un colector o detector que registra la sefal
producida. Esta sefal es digitalizada y enviada a un ordenador, donde puede ser
manipulada. Se produce asi un espectro de masas donde en el eje de abscisas se
representa la relacibn m/z y en el eje de ordenadas la abundancia idnica relativa

de cada uno de los iones detectados (13).

Las técnicas mas convenientes para el analisis de los analogos de aerosoles son
las de ionizacion quimica e impacto electronico, ya que proporcionan informacion
valiosa acerca de la masa molecular, asi como de la composicién estructural,
respectivamente. La técnica de impacto electronico es la mas conocida y mejor
caracterizada de todos los métodos de ionizacion. Se hace incidir un haz de
electrones con la muestra en fase gaseosa. Los electrones chocan con las
molécula neutras del analito produciendo un ion cargado positivamente. Al mismo
tiempo, la molécula gana mucha energia interna. Este proceso de ionizacion
puede producir un ion molecular (M") que tendra el mismo peso molecular y la
composicion elemental del analito inicial, o puede producir un ion del fragmento

gue corresponde a un segmento mas pequefio de la molécula del analito.

En la técnica de ionizacion quimica se utilizan reacciones entre iones y moléculas
energéticas para producir iones del analito. El proceso de ionizacion comienza
cuando un gas reactivo como el metano, isobutano o amoniaco es ionizado por
impacto electrénico. Los iones originados por el gas ionizado impactan contra las
moléculas de la muestra que adquieren un protén, pierden un hidruro o sufren una
transferencia de carga; en cualquier caso retienen muy poca energia interna. Esta
es una técnica de ionizacion suave. Por ello hace que los compuestos muestren

muy poca o ninguna fragmentacion.

Estos métodos analiticos son herramientas que pueden ayudar a la
caracterizacion quimica de las compuestos sintetizados en los experimentos de

simulacién, aunque hasta que la misiébn Cassini-Huygens llegue a Titan se



obtendran respuestas que aseguren si las técnicas que se han desarrollado hasta

ahora sobre simulaciones planetarias se acercan lo suficiente a la realidad.



V. JUSTIFICACION

Titan, el satélite mas grande de Saturno, es un objeto de estudio particularmente
interesante debido a que es el Unico satélite del Sistema Solar que posee una

atmosfera fria y densa que incluye a la molécula organica mas simple, el metano.

Los gases que conforman la atmdsfera del satélite, metano y nitrgeno molecular,
son transformados por las diferentes fuentes de energia que lo impactan y son
convertidos en una gran diversidad de compuestos, formando una densa capa
sobre su superficie. Es en esta capa de aerosoles que se centra este trabajo de
investigacion. El estudio detallado de las caracteristicas fisicas, quimicas, Opticas,
etcétera de estos aerosoles es importante ya que, su analisis la identificacion
atinada de los compuestos quimicos que los conforman puede proveer mucha
informacion acerca de los procesos de formacion de moléculas en ambientes
planetarios, de las fuentes de energia que intervienen en éstas, de las condiciones

de temperatura o presion necesarias para su formacion, etc.

La informacidn obtenida acerca de la composicion quimica de los sélidos de Titan
también puede ser usada como una valiosa guia para las campafas de
observaciéon y para el modelaje tedrico de la atmdésfera estudiada. Ademas, estos
analogos experimentales de aerosoles son usados para el desarrollo y calibracién
de instrumentos para el andlisis in situ de las atmdsferas extraterrestres (11). El
modelaje tedrico, por otro lado, es una poderosa herramienta para acercarse a los
procesos microfisicos los cuales gobiernan el comportamiento y evolucion de las
particulas, tales como condensacion, coagulacion, difusién y sedimentacién. Sin
embargo, el desarrollo de tales modelos requiere la disponibilidad de muchos
datos quimicos y fisicos de las particulas de aerosol. Estos datos necesarios
pueden ser obtenidos de las simulaciones experimentales en el laboratorio,

algunos datos ya estan disponibles, pero todavia no se tienen datos concretos



acerca de la estructura de los compuestos que conforman las particulas solidas en
la atmosfera de Titdn (11). Los estudios que se han realizado solo llegan a la
identificacion de los productos obtenidos por la pirdlisis del analogo de aerosol,
pero no se conoce con detalle la estructura quimica de los compuestos que
conforman a la mezcla, ni la manera en que estos interaccionan para originar a los

sélidos que se encuentran suspendidos en la atmdsfera de Titan.

Las moléculas que se espera encontrar en los analogos de aerosoles son de gran
relevancia para los estudios de Quimica Prebidtica y Origen de la Vida. La
presencia de precursores de aminodcidos es principalmente esperada. Sin
embargo, muchas otras moléculas las cuales pueden estar presentes en
cantidades grandes y que todavia no han sido identificadas como potencialmente

importantes en la promocion de reacciones prebidticas pueden ser descubiertas.

Por ultimo se puede decir que Titan ofrece un enorme laboratorio natural en el cual
una variedad de experimentos relacionados con la evolucion quimica estan
tomando lugar hoy en dia (12). Esto permite continuar con el estudio de la
evolucién quimica bajo condiciones totalmente naturales, abarcando tiempos

inmensos.



V. OBJETIVOS

V.1 General:

V.1.1 Aplicar dos diferentes técnicas de ionizacion en espectrometria de masas
(impacto electronico y ionizacibn quimica) para caracterizar a las familias de
compuestos organicos existentes en una muestra de un analogo de los aerosoles
de Titan.

V.2 Especificos:
V.2.1 Separar, utilizando la técnica de extraccion sdlido-liquido y aplicando el
principio de diferencias de polaridad, a las familias de compuestos organicos

contenidos en un analogo de los aerosoles de Titan.

V.2.2 Utilizar la técnica de impacto electrénico (El) para obtener informacion

estructural de los compuestos presentes en una muestra de analogo de aerosol.

V.2.3 Utilizar la técnica de ionizacién quimica (Cl) para obtener informacion acerca
de la masa molecular de los compuestos presentes en una muestra de analogo de

aerosol.

V.2.4 Con la informacion analitica recopilada, caracterizar quimicamente a los

compuestos separados.



VI. HIPOTESIS

Por tratarse de un estudio descriptivo cuyo principal objetivo consiste en la
caracterizacion quimica de una muestra de un analogo de los aerosoles de Titan

no se plantea una hipotesis.



VII. MATERIALES Y METODOS

Universo: Anélogo de los aerosoles de Titan
Muestra: Andlogo sintetizado por irradiacién con una descarga eléctrica

aplicada a una mezcla gaseosa de 10% CH,y 90% No.

Materiales:

Cristaleria:
Balon de fondo redondo de 100 ml
Refrigerante recto
Adaptador para termémetro
Embudo de vidrio
Adaptador para destilacion
Vasos de precipitados de 50 ml
Matrices Erlenmeyer de 10 ml
Agitador de vidrio
Termometro
Manta de calentamiento
Redostato
Anillo de metal
Pinzas de metal
Espatula
Micropipetas

Papel filtro

Equipo:
Espectrometro de masas JEOL MStation JMS-700

Sonicador



Reactivos:
Hexano grado analitico
Metanol grado analitico

Acetato de etilo grado analitico

Muestra:
Analogo de aerosol proporcionado por el Centro de Investigaciones

Quimicas de la Universidad Autbnoma del Estado de Morelos, México.

Método:

La muestra del analogo de aerosol a estudiar fue proporcionada por la Dra.
Sandra |. Ramirez Jiménez, investigadora del Centro de Investigaciones Quimicas
de la Universidad Autonoma del Estado de Morelos, México.

Esta muestra se obtuvo de la siguiente manera:

a) Composicion de la mezcla inicial de gases: 10% metano y 90% nitrégeno,

ambos gases de alta pureza adquiridos a PRAXAIR.

b) Tiempo de irradiacion: 165 horas de manera intermitente (5 minutos de

irradiacion por 2 de no irradiacion)

c) Forma de irradiacién: con un plasma originado mediante dos electrodos de Fe
protegidos con una mica y colocados dentro de un reactor de vidrio en forma

de “U” (ver Figura 2).

d) Recoleccion de los aerosoles: una vez transcurrido el tiempo de irradiacion, los

aerosoles se tomaron del interior del reactor con una espatula estéril.
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Figura 2. Representacion esquematica del sistema experimental utilizado para la sintesis

Fe electrodes

Qo

de los analogos de los aerosoles de Titdn mediante la irradiacion de una mezcla de N, :

CH4 (98 : 2) con una descarga eléctrica de tipo luminosa.

Para separar y analizar los componentes de dicha muestra se tomaron 3

fracciones de 0.1g cada una y se trabajaron de la siguiente forma:

a) A la primera fraccion se le agregaron 5mL de hexano para separar los

hidrocarburos.

b) A la segunda fraccion se le agregaron 5mL de acetato de etilo para separar los

nitrilos con cadenas alquilicas.



c) La tercera fraccion se traté con 5mL de metanol para captar a los compuestos

menos polares.

d) Se filtr6 cada fraccidén de la muestra obtenida.

e) Se analizaron las tres fracciones liquidas obtenidas por espectrometria de

masas utilizando la técnica de ionizacién quimica (CI) (19).

f) Se analizaron las tres fracciones liquidas obtenidas por espectrometria de
masas utilizando la técnica de impacto electrénico (El) (19).

g) Se interpretaron los espectros obtenidos y se propuso una estructura quimica

para cada uno de ellos.



A continuacion se presentan los resultados obtenidos del analisis realizado
mediante espectrometria de masas a las muestras del analogo de los aerosoles

de Titadn. Se utilizaron dos técnicas de ionizacion, el impacto electronico y la

[ll. RESULTADOS

ionizacion quimica, para caracterizar a los analogos de los aerosoles planetarios,

ya que proporcionan informaciéon valiosa acerca de la masa molecular, asi como

de la composicion estructural, respectivamente.

Las relaciones de masa/carga (m/z) identificadas con la técnica de ionizacion

quimica (IQ) que pueden asociarse con masas moleculares permiten proponer a

los siguientes compuestos quimicos como constituyentes del analogo de los

aerosoles de Titdn analizado en el presente trabajo.

Para la fraccidon extraida con hexano

N | 16n Molecular Férmula Compuesto

0. Minima

1 462 CasHs4 4,5-dipropil-4,5-bis-(4-tert-butilfenil)octano

2 403 Ca6H21Ns 3-anilin-1,4-difenil-5-fenilimino-1,2,4-triazolina
3 316 CozHao n-heptaldecilbenceno

4 280 CxoHis 9E-estirilantraceno

5 256 CooHie 1,1,1-(1-etenil-2-ilidene)trisbenceno

6 168 Ci2Ho4 Ciclododecano

Para la fraccion extraida con acetato de etilo

No. I6n Molecular Formula Minima Compuesto
7 386 CogHso 1-fenildocosano
8 247 Ci17H29N 2,4,6-tris(1,1-dimetiletil)piridina
9 247 Ci7H9N Trimexilina

10 247 Ci7HxN N,N-dibutilanfetamina




Para la fraccion extraida con metanol

No. | 16n Molecular | Formula Minima Compuesto

11 306 CaoH14N> 4-((1-pirenilimino)-metil))-piridina
12 306 Co1H26N> N,N'-Bis-(2,6-dietilfenil)-carbodiimida
13 280 Ci1sHsN4 2,3-Dicianodibenzo(f,h)quinoxalina
14 159 CgHgN3 5-amino-3-fenilpirazol

15 159 Ci11HisN 2,4,5-trimetilfenilacetonitrilo

16 159 Ci11HisN Cianuro de 2,4,6-trimetilbencilo
17 145 CioH1N 4,7-dimetil-1H-indol




IX. ANALISIS DE RESULTADOS

En una primera etapa, el espectro que se obtiene de cada andlisis es una grafica
en la que se muestra la variable tiempo, en minutos, sobre el eje de las abscisas y
los valores de abundancia relativa, en unidades arbitrarias, en el eje de las
ordenadas. Un espectro modelo se incluye en el Anexo 1. A partir de un grafico
como ese se puede obtener el espectro de masas en cada punto de tiempo. En un
espectro de masas se muestra la relacion masa/carga (m/z) de todos los
fragmentos producidos en el eje de las abscisas y valores de abundancia relativa
en unidades arbitrarias, en el eje de las ordenadas. De ahi que se presenta mas

de un espectro de masas para cada muestra analizada.

Para el analisis de la muestra del andlogo de aerosoles de la atmdsfera de Titan
se utilizaron dos técnicas o0 modos de ionizacién en espectrometria de masas. Las
dos técnicas utilizadas son las mas apropiadas debido a su eficiencia en el aporte
de valiosa informacién relacionada con la estructura y masa molecular de los
compuestos. Estas son la técnica de ionizacién quimica y la técnica de impacto
electronico. La técnica de ionizacidbn quimica permitio identificar las masas
moleculares de los compuestos tentativamente presentes en las muestras. Esto
debido a la baja fragmentaciéon que, en general, produce esta técnica en las
moléculas. Los espectros obtenidos mediante impacto electrénico complementan
la informacion obtenida a través de la ionizacidon quimica pues proporcionan las
relaciones de masa/carga correspondientes a los fragmentos mas estables de
cada compuesto quimico identificado como constituyente de la muestra o analogo
de aerosol de Titan.

La caracterizacion quimica de la muestra (analogos de aerosoles de Titan) inicio
con la extraccion sdlido-liquido de tres fracciones de diferente polaridad ya que el

andlisis de la muestra original produciria espectros muy complejos que nho



permitirian identificar claramente los compuestos presentes. Para lograr esta
separacion se utilizaron los siguientes disolventes: hexano, acetato de etilo y

metanol.

En la fraccion de hexano se separaron principalmente a los hidrocarburos,
compuestos formados Unicamente por atomos de carbono (C) e hidrogeno (H).
Para estos compuestos los iones moleculares de mayor estabilidad son los
derivados de sistemas puramente aromaticos. Cuando se tienen sustituyentes que
disponen de formas favorecidas de fragmentacion, el i6n molecular serd menos
intenso, mientras que las sefiales correspondientes a fragmentos estables seran
relativamente mas intensas. Los compuestos aromaticos, las oleofinas
conjugadas, los compuestos de anillo saturado y los hidrocarburos de cadena
lineal corta, proporcionan un ibn molecular notable debido a la estabilidad de los

mismos (19).

Los dobles enlaces favorecen la ruptura alilica y originan un ién carbonio alilico

estabilizado por resonancia (19) como se muestra a continuacion:

[CH}CH—CHZ—CHZR] — > "CH;—CH=CH, + -CHR

Los anillos insaturados sufren un rearreglo de tipo retro Diels-Alder:

+



Los anillos saturados pierden cadenas en el enlace alfa de la cadena, la carga

positiva permanece en el anillo.

Los anillos aromaticos sustituidos sufren facilmente fracturas en el enlace beta,
formando un ion bencilo estabilizado por resonancia o formando el ion tropillo

(anillo de 7 miembros con carga positiva)
. z
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Se debe mencionar que la técnica utilizada para el analisis de la muestra nos
permite proponer estructuras de los compuestos, pero no nos permite afirmar
categoricamente la presencia de los mismos en la muestra. Para tener resultados
precisos debemos valernos de otras técnicas analiticas como la espectrometria de
masas tandem (fragmentaciones sucesivas), la resonancia magnética nuclear de
protbn y/o de carbono 13 o con el uso de estandares cuya estructura y

fragmentacion se conozcan perfectamente.

Los espectros de masas mencionados en lo sucesivo se agrupan y pueden
visualizarse en el Anexo 2. En el texto se menciona el nimero que a cada
espectro se le ha asignado y entre paréntesis se menciona la técnica de ionizacién
utiizada en su obtencién, IE para impacto electrénico y IQ para ionizacién

quimica.

A la fraccion apolar obtenida con hexano y en base a los iones moleculares
observados, se pueden asociar los siguientes compuestos:



1. 4,5-Dipropil-4,5-bis-(4-tert-butilfenil)octano

En el espectro 1 (IQ), se puede identificar un pico de relacion masa/carga (m/z) =
462, que puede asociarse a la férmula molecular C34Hs4 (20, 21). Al fragmentar
esta molécula esperariamos un pico con m/z 231 debido a la estabilidad que
posee la molécula por formarse un radical terciario, ademas de estar en la
posicion adyacente al anillo aromatico. Los demas picos esperados debidos a la

ruptura de las ramificaciones en el anillo se pueden observar en el espectro 2 (IE).

|
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Formula molecular del compuesto No. 1 tentativamente identificado como 4,5-Dipropil-4,5-bis-(4-

tert-butilfenil)octano

Relacion m/z Fragmento Esperado Abundancia
231 Ci7H27 2)
174 CizHis 4
131 CioH11 11
77 CgHs 30

2. 3-anilina-1,4-difenil-5-fenilimino-1,2,4-triazolina:

En el espectro 3 (IQ), se puede identificar un pico de relacion masa/carga (m/z) =
403, que podemos asociar a la formula molecular CysH21Ns (20, 21). Al fragmentar
esta molécula esperariamos un pico con m/z 312 debido a la pérdida de ion
anilinio, este pico puede observarse en el espectro 4 (IE). Asi mismo podemos
observar el fragmento de m/z 91 que corresponde al ion anilinio separado de la

molécula (19).
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Férmula molecular del compuesto No. 2 tentativamente identificado como 3-anilina-1,4-difenil-5-

fenilimino-1,2,4-triazolina

Relacion m/z Fragmento Esperado Abundancia
312 C2oHi16N4 5
221 Ci4H11N3 5
91 CeHsN 16

3. n-heptaldecilbenceno:
En el espectro 5 ((IQ) se puede identificar un pico de relacion masa/carga (m/z) =
316 que se asocia a la siguiente estructura (20, 21), su fragmento mas abundante

es el de m/z 105.

«

Férmula molecular del compuesto No. 3 tentativamente identificado como n-heptaldecilbenceno

Los picos presentes en el espectro 4 (IE) respaldan la molécula propuesta ya que
se pueden observar los fragmentos correspondientes a la pérdida consecutiva de
grupos metilo, caracteristico de las cadenas lineales (19). También se observa un
pico de m/z 92 que es indicativo de un benceno sustituido y da lugar a la



formacion de un radical tropilio el cual a su vez forma el ion tropilio (C;H;)* que

proporciona mayor estabilidad al fragmento formado.

Relacion m/z Fragmento Abundancia
301 CaoHs7 9
287 Ca1Hss no presente
273 C20H33 6
259 CioHa31 5
245 CigHyoo 5
231 Ci7Hz7 7
217 Ci6Hos 5
203 CisHa2s 7
189 CusHo1 6
175 CisHio 10
161 CioHi7 10
147 CuHss 10
135 CioH13 11
119 CoH11 11
105 CsHo 15
92 CsH; 5

4. 9E-estirilantraceno:
En el espectro 3 (IQ) se identifica un pico de relacion masa/carga (m/z) = 280, el
cual puede asociarse con el compuesto No. 4 (20, 21).
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Férmula molecular del compuesto No. 4 tentativamente identificado como 9E-estirilantraceno

Al observar el espectro 2 (EI) podemos ver que se encuentra el pico de m/z 280 lo

gue respalda la estructura propuesta ya que esta molécula por tener un sistema de



conjugacion de electrones bastante largo es muy estable, y presenta poca
fragmentacion, esto da como resultado que el pico mas abundante en el espectro
de este compuesto sea también el correspondiente al ion molecular. Los
fragmentos formados también son moléculas muy estables ya que presentan

sistemas de conjugacién extendidos a través de toda la molécula.

Relacion m/z Fragmento Abundancia
189 CisHo 8
91 CsHy; 24

5.1,1,1-(1-etenil-2-ilidene)trisbenceno:
En el espectro 5 (IQ) se identifica un pico de relacion masa/carga (m/z) = 256, el

cual puede asociarse con el compuesto No. 5 (20, 21).

Formula molecular del compuesto No. 5 tentativamente identificado como 1,1,1-(1-etenil-2-

ilidene)trisbenceno

Relacion m/z Fragmento Abundancia
178 CiaHao 9
77 CesHs 20

Este compuesto puede identificarse en los espectros de ambas técnicas utilizadas
(espectro 2 y espectro 5) debido a la estabilidad del ion molecular, los fragmentos

esperados pueden observarse en los espectros obtenidos.



6. Ciclododecano:
En el espectro 3 (IQ) se identifica un pico de relacion m/z = 167 [M-1] que se

asocia con el compuesto siguiente (20, 21).

|~

Formula molecular del compuesto No. 6 tentativamente identificado como ciclododecano

Relacion m/z Fragmento Abundancia
140 CioH20 no presente
125 CoH17 11
111 CsHis 9
97 CsHis 30
83 CsH11 41
69 CsHo 69
55 CsHy 70
41 CsHs 55

Un anillo saturado se fragmenta para producir moléculas de olefinas neutras, ya
qgue la ruptura de un enlace en estas moléculas no produce una diferencia en la
masa molecular, cuando se da la segunda ruptura de enlace es cuando se pierde
una molécula de eteno. Las rupturas consecutivas en una estructura de este tipo,
gue no esta ramificada da lugar a la pérdida de moléculas de CH, consecutivas
(19). Los picos correspondientes a estos fragmentos se encuentran presentes en
el espectro 4 (IE).

La fraccion soluble en acetato de etilo muestra compuestos hidrocarbonados vy

compuestos que poseen nitrégeno, los cuales se mencionan a continuacion:

Las aminas primarias no ramificadas presentan picos en 30, este es el pico base

en todas las aminas primarias, secundarias y terciarias que no tienen ramificacion



en alfa. La escision de la ramificacion mas larga en el atomo a del carbono es la

preferida
R + _R3 -'R2 ~ R3 R R3
R1I—CN_ Rl—CZKN-A/ \E(—-\N/
N

Cuando el carbono vecino tiene un H como sustituyente puede observarse un pico
M-1 (19:44).

7. 1-fenildocosano:
En el espectro 6(IQ) se identifica un pico de relacion m/z = 386. El fragmento mas
estable es el de m/z 105, debido a la estabilidad que posee el ion formado como

ya se explicé anteriormente.

5T 6

Formula molecular del compuesto No. 7 tentativamente identificado como 1-fenildocosano

.t

Relacion m/z Fragmento Abundancia
371 Co7Haz no presente
357 CosHas no presente
343 CosHas no presente
329 CoqHas no presente
315 CosHag no presente
301 CooHsy no presente
287 Co1Hss no presente
273 CooHa33 no presente
259 CioHs1 no presente
245 CigHog no presente
231 Ci7H27 no presente




217 CieH2s 1
203 CisHas no presente
189 C14H21 1
175 CizHig 2
161 C12H17 2
147 Ci1His 3
135 CioH13 3
119 CoHu 3
105 CgHg 7
92 C/Hy 4

No todos los picos correspondientes a la pérdida de grupos metilos se encuentran
presentes, debido a que la estabilidad de los mismos es muy baja estos

compuestos no se mantienen el tiempo suficiente como para ser detectados.

8. 2,4,6-tris(1,1-dimetiletil)piridina:
En el espectro 8 (IQ) se identifica un pico de relacion m/z = 247. El fragmento mas

estable es el de m/z 232.

N
~
_—

N
~
=

Férmula molecular del compuesto No. 8 tentativamente identificado como 2,4,6-tris(1,1-

dimetiletil)piridina

Relacion m/z Fragmento Abundancia
232 CisHosN 1
205 Ci4H23N no presente
191 CisHaiN 1

Para este compuesto la fragmentacion esperada sera la pérdida de un metilo,
debido a la estabilidad del radical terciario formado, ademas de la estabilidad que

confiere la resonancia de los electrones del anillo aromatico. Los picos esperados



se encuentran presentes confirmando la posibilidad de que se encuentre presente

la estructura propuesta.

9. Trimexelina:
El pico que se observa en el espectro 8 (m/z 247) también puede asociarse con el

compuesto siguiente:

| et

Formula molecular del compuesto No. 9 tentativamente identificado como trimexelina

Relacion m/z Fragmento Abundancia
133 CioHas 2
113 CsHisN 9

La fragmentacion de este compuesto se daria en el enlace C-N, produciendo un
fragmento con m/z 133 y otro con m/z 113, ambos estan presentes en el espectro
7 (IE) lo que respalda que la estructura propuesta pueda estar presente en la

mezcla analizada.

10. N,N-dibutilanfetamina:
La tercera estructura que puede asociarse al pico de m/z = 247, observado en el

espectro 8 (IE) es la siguiente:

s Sk



Formula molecular del compuesto No. 10 tentativamente identificado como N,N-dibutilanfetamina

Relacién m/z Fragmento Abundancia
128 CgHigN 6
119 CoHu1 5
71 C4HgN 16

El fragmento esperado es el que se produce por la ruptura entre el enlace C-N, y
como se forma un radical secundario en ambos casos, los dos fragmentos se

pueden encontrar en el espectro.

11. 4-((2-pirenilimino)-metil))-piridina:

En el espectro 10 (IQ) se identifica un pico de relacion m/z = 306, el cual puede
asociarse con el compuesto No. 11. Los fragmentos esperados seran de m/z 215y
91.

5|58 o]
NC\>_/N W, ) =

Formula molecular del compuesto No. 11 tentativamente identificado como 4-((1-pirenilimino)-

metil))-piridina

Relacion m/z Fragmento Abundancia
215 CieHoN 1
91 CeHsN 1

Se espera muy poca fragmentacion para este compuesto, asi como sefales muy
débiles debidas a la ruptura del enlace C-N alifatico, esto concuerda con el
espectro 11 (IE) obtenido para el andlisis de la mezcla con la técnica de impacto

electronico.



12. N,N'-Bis-(2,6-dietilfenil)-carbodiimida:
Otra estructura que puede asociarse con una masa molecular de 306 es el

siguiente compuesto:

.t

N NH,

Férmula molecular del compuesto No. 12 tentativamente identificado como N,N'-Bis-(2,6-dietilfenil)-

carbodiimida
Relacion m/z Fragmento Abundancia
149 CioHisN 100

Para este compuesto la fragmentacion se espera en el enlace C-N, dando lugar a
un fragmento de m/z 149, el cual puede observarse en el especto 12 (IE), lo que

respalda que esta molécula pueda estar presente en la mezcla analizada.

13. 2,3-Dicianodibenzo(f,h)quinoxalina:

Para el pico de m/z 280 también podemos asociar el compuesto de férmula
C1sHsNy, el cual por poseer un sistema de conjugacion muy extenso debera ser un
compuesto muy estable y no se espera fragmentacion, esto explica por que
encontramos el pico de m/z 280 en el espectro obtenido con la técnica de impacto

electrénico (espectro 12 y 13)
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Formula molecular del compuesto No. 13 tentativamente identificado como 2,3-

Dicianodibenzo(f,h)quinoxalina

14. 5-amino-3-fenilpirazol:
El pico presente en el espectro 10 (IQ) correspondiente al ion m/z 159 puede

asociarse con el compuesto No. 14

I=

Formula molecular del compuesto No. 14 tentativamente identificado como 5-amino-3-fenilpirazol

Relacion m/z Fragmento Abundancia
77 CeHs 25

Este compuesto se fragmentard para dar un ion estable de m/z 77,

correspondiente al fenilo.

15. 2,4 5-trimetilfenilacetonitrilo:

El compuesto 15 también puede asociarse al ion molecular de m/z 159
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Formula molecular del compuesto No. 15 tentativamente identificado como 2,4,5-

trimetilfenilacetonitrilo

Relacion m/z Fragmento Abundancia
132 CioH12 5
118 CoHip 5
41 CoHs3N 67

La fragmentacién se favorece cuando se forman moléculas neutras estables,
como es el caso de la fragmentacion de esta molécula para producir acetonitrilo,

gque a su vez presenta un ion de m/z 41 (espectro 12).

16. cianuro de 2,4,6-trimetilbencilo:

También puede asociarse al compuesto No. 16 con un peso molecular de 159:

Formula molecular del compuesto No. 16 tentativamente identificado como cianuro de 2,4,6-

trimetilbencilo

Relacion m/z Fragmento Abundancia
132 CioH12 5
118 CoHip 5
41 C,H3N 67

Este compuesto presentara el mismo proceso de fragmentacion que el anterior.



17. 4,7-dimetil-1H-indol:
En el espectro 10 (IQ) también se observa un ion con m/z 145, la cual puede

asociarse con el siguiente compuesto:

2

Formula molecular del compuesto No. 17 tentativamente identificado como 4,7-dimetil-1H-indol

Relacion m/z Fragmento Abundancia
144 CioH10N 8
129 CoH/N 21
115 CgHsN 15

El compuesto por ser una molécula estable no se espera mucha fragmentacion,

pueden observarse los fragmentos debidos a la pérdida de los grupos metilo.

Cabe mencionar que en el presente trabajo no se pretende dilucidar el mecanismo
de formacion de los compuestos propuestos, asi como los procesos que
intervienen en la transformacién de los mismos, ese tema se debe tratar en

investigaciones posteriores.



X. CONCLUSIONES

X.1. A partir de un analogo de los aerosoles de Titan sintetizado bajo la accion
de un plasma eléctrico en un sistema de flujo continuo, se lograron obtener tres
fracciones diferenciadas por su polaridad por medio de extracciones sdlido-
liquido.

X.2. [Esta extraccion permitié separar a los compuestos organicos presentes en
el analogo de aerosol en dos grupos, el de los compuestos de tipo
hidrocarburo, los cuales integran Unicamente atomos de carbono y de
hidrogeno en su estructura quimica y el de los compuestos nitrogenados, que
integran ademas de los dos tipos de atomos mencionados a atomos de

nitrégeno.

X.3. Por medio de la técnica de ionizacibn quimica se pudieron asociar
diferentes pesos moleculares con los cuales se propusieron los compuestos

identificados.

X.4. Entre los compuestos caracterizados mediante la espectrometria de masas
utilizando los modos de ionizacién de impacto electronico y ionizacién quimica,
se identificaron 17 compuestos organicos que incluyen compuestos de tipo

aromatico, compuestos nitrogenados e hidrocarburos lineales y ciclicos.

X.5. En el grupo de los compuestos de tipo hidrocarburo se encontraron
principalmente compuestos arométicos, mientras que en el grupo de los
compuestos nitrogenados predominan las aminas aromaticas. Estos hallazgos
pueden explicarse debido a la alta estabilidad quimica que presentan este tipo

de compuestos y que les permite mantenerse integros.



X.6. Se identificaron también algunos compuestos de tipo nitrilo, es decir
compuesto que incluyen un atomo de nitrégeno unido a través de un triple
enlace a un atomo de carbono (-C=N). Este hecho es interesante ya que
permite suponer que la quimica desarrollada durante la sintesis del analogo de

aerosoles ocurrié en un ambiente rico en especies atdmicas reactivas.



Xl. RECOMENDACIONES

XI.1. Realizar estudios complementarios de la caracterizacion quimica del
analogo de los aerosoles de Titan, en donde se utilicen otras técnicas de
identificaciébn espectroscépicas como la resonancia magnética nuclear y la

espectrometria de masas tandem.

XI.2. Comparar los resultados analizando muestras de anélogos de aerosol
sintetizadas bajo diferentes condiciones experimentales en las que se varien,
entre otros parametros, la composicion de la mezcla inicial de gases, el tipo y

el tiempo de irradiacién, la extraccion con otros disolventes.

X1.3. Comparar los resultados obtenidos en el presente estudio con la
informacion que se genere a partir de las observaciones realizadas durante la

mision Cassini-Huygens en el sistema de Saturno y Titan.

Xl.4. Realizar una investigacion mas detallada de los procesos que dan lugar a la
formacion de los compuestos planteados para dar mayor soporte a la

investigacion.
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L TIC 1

Data : SRJ@2e Date : 11-Jun-2@@4 15:35

Sample: FSM

Note : Gabriela Pamiagua The MStation JM5-788
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Data : SRJ@29 Date : 11-Jun-20@4 17:18

Sample: FSA
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Espectro 1
[ Mass Spectrum )
Data : SRIGZE Date @ 11-Jun-202¢ 18:3
Sample: FSH
Note : Gabricla Paniagua  The MStation JMS-77@
Inlet : Direct Ion Mode : CI+
Spectrum Type : Normal Ion [MF-Linear]
RT @ 133 min Scant © 26
8P ¢ mz 17.0000 Int, : 108.00
Output m/z range : 3.4970 to 493.4570 Cut Level : B.82 %
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Espectro 2
[ Mass Spectrum ]
Data : SRJEE4 Date : 11-Jun-20P4 13:41
Sample: FSH-B
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-708
Inlet : Direct Ion Mode @ EI+
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Espectro 3

[ Mass Spectrum ] r]
Data : SRIE28 Date : 11-Jun-2984 18:30
Gample! FSH
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-76@
Inlet : Direct Ton Mode : CI+
Spectrum Type @ Normal Ton (MF-Linearl
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Espectro 4

[ Mass Spectrum ]

Data : SRJG@4 Date : 11-Jun-2024 13:41
Sample: FSH-B
Note : Gabriela Paniagua The MStation JMS-7082
Inlet : Direct Ion Mode : EI+
Spectrum Type : Normal Ion [MF-Linear]
RT : 2.78 min Scan# : 15
BP : msz 43,8000 Int. 1 4.77
Output m/z range : 10.0008 to 494,1848 Cut Level : 8.88 %
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[ Mass Spectrum ]
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Espectro 6
[ Mass Spectrum ]
Data : SRIE24 Date : 11-Jun-2804 17:18
Sample: FSA
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-768
Inlet : Direct lon Mode : Clt+
Spectrum Type @ Normal Ion [MF-Linear)
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Espectro 7

[ Mass Spectrum ] ”

Data : SRIOW3 & Date : 11-Jun-2824 14:23
Sample: FSA
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-709
Inlet : Direct Ion Mode @ EI4
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Espectro 8

[ Mass Spectrum 3
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Espectro 9

{ Mass Sgectrum 1

Data : SRI@43 Date : |1-Jun-2004 14:23
Sample: F9R

Note : Gabroela Paniagua  The MStation JMS-702
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[ Mass Speetrum 1

Espectro 10

Data © SRI@22 Date i 11-Jun-20@4 16:35
Sample: FSM
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-760
Inlet @ Direct lon Mode @ CI+
Spectrum Type : Narmal Ion [(MF-Linear]
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Espectro 11

[ Mass Spectrum ]

Data @ SRI@ZI Date : 11-Jun-2024 16:15
Sample: FSM
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-728
Inlet : Direct [on Mode : EI+
Spectrum Type : Normal Ion [M-Linear]
RT : 3.24 min Scant : 56
BP : sz 1380008 Int, :15.91
OQutput mfz range : 10,0088 to 334.8703 Cut Level : 8.82 %
173545
J 138

10 { ‘

58 4

864 4

42
78~ 41
6@ -
69

384

484

3@ -

2@'}

1o

289
262
2 I

Obtenido por el método de El de la fraccion de la mezcla soluble en metanol



Espectro 12

[ Mass Spectrum ]

Data ; SRJ@2I Date : |1-Jun-2824 16:15
Sampie: FSM
Note : Gabriela Paniaguz  The MStation IMS-700
[nlet : Direct Ian Mode : EI+
Spectrum Type : Normal Ion [MF-Linear]
RT : B.83 min Sean# ¢ 16
BP : m/z 149.0002 Int, : 50,82
Qutput m/z range : 10.008@ to ¢73.2618 Cut Level : B.89 %
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Espectro 13

[ Mass Spectrum )

Data : SRJgez Date : |1-Jun-28084 16:55
Sample: FSM
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-789
Iniet : Direct lon Mode : CI+
Spectrum Type : Normal Ion [MF-Linear]
RT : 1.44 min Scenk : 27
B mz 15,0000 Int. : 122.00
Qutput mz range : 18,0009 to 4352057 Cut Level : 8.0 %
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Espectro 14

[ Mass Spectrum ]

Data : SRJ@2! Date @ 11-Jun-2894 16:15
Gample: FSM
Note : Gabriela Paniagua  The MStation JMS-768

Inlet : Direct Ton Mode @ [I+

Spacteum Type : Normal lon [MF-Linear]

RT : 7.@2 min Scank 128

B . omz 41.0002 Int. @ @.77

Qutput mz range : 10,0280 to 296.4392
8329

Cut Leve! : 6,68 %
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- e R T LI
Data : vial-vaci0380l
Samp\e: vial-vaciod
Note :

[nfet @ Direct
Spectrum Type Narmal Ton [MF=Linear]

RT : 2.85 mn Scant : (8,122)
g msz 116.0800 Int. : 3.6
utput mz range @ 10,0009 to 20,0082
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Espectro 15

Date : 25-May-20@4 23:03

lon Mode @ CI+

Cut Level : 8.8 %
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