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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-29 

Responsável pela amostra: Carolina Furst – UFMG (Prof. Eduardo Alberto) 
e-mail do responsável: carolfurstg@gmail.com 
Amostra submetida em: 28-jun-19 
Aquisição e análise: 17-jul-19 

 
Fórmula molecular: C9H7Br3O Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(massa mais abundante) 

[M]+ 369.802124 
[M+H]+  370.809949 

 

Íons observados: ; [M]+  

☐ [M+H]+  

 ☐ outros:  
Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

124.0865

197.1152
291.8918

369.8029

I-CGF-29.d: +MS, 0.0-0.6min #2-38
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 
(expansão na região 
de m/z do íon de 
interesse) 

 

 

Espectro simulado: 
Íon [M]+ 

 

 

367.8053

368.8082

369.8029

370.8059

371.8013

372.8037

373.7992

374.8013 379.0263

+MS, 0.0-0.6min #2-38

367.8042
1+

368.8075
1+

369.8021
1+

370.8055
1+

371.8001
1+

372.8035
1+

373.7982
1+

374.8014
1+

C₉H₇Br₃O, M, 367.80420.0
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-34 

Responsável pela amostra: Carolina Furst – UFMG (Prof. Eduardo Alberto) 
e-mail do responsável: carolfurstg@gmail.com 
Amostra submetida em: 28-jun-19 
Aquisição e análise: 17-jul-19 

 
Fórmula molecular: C13H16Br2O Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(massa mais abundante) 

[M]+ 347.954244 
[M+H]+  348.962069 

 

Íons observados: ; [M]+  

☐ [M+H]+  

 ☐ outros:  
Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

124.0868

305.9052

347.9562

I-CGF-34.d: +MS, 0.1-0.4min #3-25
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 
(expansão na região 
de m/z do íon de 
interesse) 

 

 

Espectro simulado: 
Íon [M]+ 

 

 

345.9580

346.9610

347.9562

348.9595

349.9542

350.9580

+MS, 0.1-0.4min #3-25

345.9562
1+

346.9596
1+

347.9542
1+

348.9576
1+

349.9523
1+

350.9556
1+

C₁₃H₁₆Br₂O, M, 345.95620.0
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-54 

Responsável pela amostra: Carolina Furst – UFMG (Prof. Eduardo Alberto) 
e-mail do responsável: carolfurstg@gmail.com 
Amostra submetida em: 28-jun-19 
Aquisição e análise: 17-jul-19 

 
Fórmula molecular: C10H10Br2O Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(massa mais abundante) 

[M]+ 305.907275 
[M+H]+  306.915100 

 

Íons observados: ; [M]+  

☐ [M+H]+  

 ☐ outros:  
Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

124.0866

197.1154

305.9087

338.9059

I-CGF-54.d: +MS, 0.1-2.3min #4-110
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 
(expansão na região 
de m/z do íon de 
interesse) 

 

 

Espectro simulado: 
Íon [M]+ 

 

 

303.9103

304.9138

305.9087

306.9113

307.9067

308.9096

+MS, 0.1-2.3min #4-110

303.9093
1+

304.9127
1+

305.9073
1+

306.9106
1+

307.9053
1+

308.9086
1+

C₁₀H₁₀Br₂O, M, 303.90930
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Current Data Parameters
NAME           I-CGF-92
EXPNO                 1
PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20190822
Time              17.37 h
INSTRUM           spect
PROBHD   Z3756_0157 (5
PULPROG            zg30
TD                65536
SOLVENT           CDCl3
NS                   16
DS                    0
SWH            8012.820 Hz
FIDRES         0.244532 Hz
AQ            4.0894465 sec
RG               197.86
DW               62.400 usec
DE                10.00 usec
TE                300.0 K
D1           1.00000000 sec
TD0                   1
SFO1        400.1324708 MHz
NUC1                 1H
P1                11.34 usec
PLW1        11.19999981 W

F2 - Processing parameters
SI                65536
SF          400.1300095 MHz
WDW                  EM
SSB      0
LB                 0.30 Hz
GB       0
PC                 1.00
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Current Data Parameters
NAME           I-CGF-92
EXPNO                 2
PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20190822
Time              17.57 h
INSTRUM           spect
PROBHD   Z3756_0157 (5
PULPROG          zgpg30
TD                65536
SOLVENT           CDCl3
NS                  256
DS                    2
SWH           26041.666 Hz
FIDRES         0.794729 Hz
AQ            1.2582912 sec
RG               197.86
DW               19.200 usec
DE                10.00 usec
TE                300.2 K
D1           2.00000000 sec
D11          0.03000000 sec
TD0                   1
SFO1        100.6238359 MHz
NUC1                13C
P1                13.25 usec
PLW1        17.98900032 W
SFO2        400.1316005 MHz
NUC2                 1H
CPDPRG[2        waltz16
PCPD2             90.00 usec
PLW2        11.19999981 W
PLW12        0.17781000 W
PLW13        0.08943800 W

F2 - Processing parameters
SI                32768
SF          100.6127685 MHz
WDW                  EM
SSB      0
LB                 1.00 Hz
GB       0
PC                 1.40
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-95 
Responsável pela amostra: Prof. Eduardo E Alberto - UFMG 
e-mail do responsável: albertoee.ufmg@gmail.com 
Amostra submetida em: 6-jan-20 
Aquisição e análise: 22-jan-20 

 
Fórmula molecular: C11H13BrO2 Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(para o pico de maior intensidade)  

[M]+ 256.009343 
[M+H]+  257.017168 

 

Íons observados: ; [M]+  

 ☐ [M+H]+  

 ☐ outros 

Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

176.0817

256.0092
1+

353.9526
5+

428.3289
473.3988

I-CGF-97b.d: +MS, 0.1-2.2min #5-133
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 

 

 

Espectro simulado 
Íon [M]+ 

 

 

254.9999

256.0092
1+

257.0117
1+

258.0074
1+

259.0116
1+

+MS, 0.1-2.2min #5-133

256.0093
1+

257.0127
1+

258.0074
1+

259.0107
1+

C₁₁H₁₃BrO₂, M, 256.00930
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-46 

Responsável pela amostra: Carolina Furst – UFMG (Prof. Eduardo Alberto) 
e-mail do responsável: carolfurstg@gmail.com 
Amostra submetida em: 28-jun-19 
Aquisição e análise: 17-jul-19 

 
Fórmula molecular: C15H12Br2O Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(massa mais abundante) 

[M]+ 367.922957 
[M+H]+  368.930782 

 

Íons observados: ; [M]+  

☐ [M+H]+  

 ☐ outros:  
Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

124.0863

236.1486
288.0144

367.9241

I-CGF-46.d: +MS, 0.1-1.9min #3-79
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 
(expansão na região 
de m/z do íon de 
interesse) 

 

 

Espectro simulado: 
Íon [M]+ 

 

 

365.9259

366.9288

367.9241

368.9269

369.9218

370.9255

+MS, 0.1-1.9min #3-79

365.9249
1+

366.9283
1+

367.9230
1+

368.9263
1+

369.9211
1+

370.9243
1+

C₁₅H₁₂Br₂O, M, 365.92490.0
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: II-CGF-05 
Responsável pela amostra: Prof. Eduardo E Alberto - UFMG 
e-mail do responsável: albertoee.ufmg@gmail.com 
Amostra submetida em: 6-jan-20 
Aquisição e análise: 22-jan-20 

 
Fórmula molecular: C10H7Br2NO Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada:  [M]+ 316.886874 
[M+H]+  317.894700 

 

Íons observados: ; [M]+  
 ; [M+H]+  

 ☐ outros 

Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

124.0871
1+

165.1249
1+

197.1149
1+

316.8867
1+

398.9391

II-CGF-05.d: +MS, 1.8-4.9min #108-243
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 

 

Espectro simulado 
Íon [M]+ 

 

Espectro simulado 
Íon [M+H]+ 

 

 

314.8888
1+

315.8944
1+

316.8867
1+

317.8925
1+

318.8856
1+

319.8901
1+

+MS, 1.8-4.9min #108-243

314.8889
1+

315.8921
1+

316.8869
1+

317.8900
1+

318.8849
1+

319.8880
1+

C₁₀H₇Br₂NO, M, 314.8889

315.8967
1+

316.8999
1+

317.8947
1+

318.8979
1+

319.8927
1+

320.8959
1+

C₁₀H₇Br₂NO, M+nH, 315.8967
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-97 
Responsável pela amostra: Prof. Eduardo E Alberto - UFMG 
e-mail do responsável: albertoee.ufmg@gmail.com 
Amostra submetida em: 6-jan-20 
Aquisição e análise: 22-jan-20 

 
Fórmula molecular: C13H15BrO4 Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(para o pico de maior intensidade)  

[M]+ 314.014822 
[M+H]+  315.022648 
[M-H]+  313.006997 

 

Íons observados: ☐ [M]+  

 ☐ [M+H]+  

 ; outros [M-H]+ 
Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: A formação do íon [M-H]+ quando adquirido no modo de ionização positivo não é comum. 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

256.0081
1+

313.0078
1+

394.9315
1+

I-CGF-97.d: +MS, 0.1-0.9min #3-55
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2. Expansão do espectro obtido 

 

256.0081
1+

270.9944

313.0078
1+

334.9155
1+

353.9516
1+
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1+

I-CGF-97.d: +MS, 0.1-0.9min #3-55
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3. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 

 

 

Espectro simulado 
Íon [M-H]+ 

 

 

313.0078
1+

314.0103
1+

315.0058
1+

316.0082
1+

317.8942 319.8925

+MS, 0.1-0.9min #3-55

313.0070
1+

314.0104
1+

315.0051
1+

316.0084
1+

C₁₃H₁₅BrO₄, M-nH, 313.00700.0
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Current Data Parameters
NAME           I-CGF-75
EXPNO                 4
PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20190502
Time              18.21 h
INSTRUM           spect
PROBHD   Z3756_0157 (5
PULPROG          zgpg30
TD                65536
SOLVENT           CDCl3
NS                  128
DS                    2
SWH           26041.666 Hz
FIDRES         0.794729 Hz
AQ            1.2582912 sec
RG               197.86
DW               19.200 usec
DE                10.00 usec
TE                298.2 K
D1           2.00000000 sec
D11          0.03000000 sec
TD0                   1
SFO1        100.6238359 MHz
NUC1                13C
P1                13.25 usec
PLW1        17.98900032 W
SFO2        400.1316005 MHz
NUC2                 1H
CPDPRG[2        waltz16
PCPD2             90.00 usec
PLW2        11.19999981 W
PLW12        0.18032999 W
PLW13        0.09070400 W

F2 - Processing parameters
SI                32768
SF          100.6127685 MHz
WDW                  EM
SSB      0
LB                 1.00 Hz
GB       0
PC                 1.40

Eduardo Alberto
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-75 

Responsável pela amostra: Carolina Furst – UFMG (Prof. Eduardo Alberto) 
e-mail do responsável: carolfurstg@gmail.com 
Amostra submetida em: 28-jun-19 
Aquisição e análise: 17-jul-19 

 
Fórmula molecular: C9H8Br2O Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(massa mais abundante) 

[M]+ 291.891620 
[M+H]+  292.899445 

 

Íons observados: ; [M]+  

☐ [M+H]+  

 ☐ outros:  
Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

124.0866

197.1157

291.8927

347.9552

I-CGF-75.d: +MS, 1.7-1.8min #83-89
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 
(expansão na região 
de m/z do íon de 
interesse) 

 

 

Espectro simulado: 
Íon [M]+ 

 

 

289.8942

290.8974

291.8927

292.8951

293.8907

294.8937 297.1382

+MS, 1.7-1.8min #83-89

289.8936
1+

290.8970
1+

291.8916
1+

292.8950
1+

293.8897
1+

294.8930
1+

C₉H₈Br₂O, M, 289.89360
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Current Data Parameters
NAME          II-CGF-03
EXPNO                 2
PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20191122
Time              10.32 h
INSTRUM           spect
PROBHD   Z3756_0157 (5
PULPROG          zgpg30
TD                65536
SOLVENT           CDCl3
NS                  128
DS                    2
SWH           26041.666 Hz
FIDRES         0.794729 Hz
AQ            1.2582912 sec
RG               197.86
DW               19.200 usec
DE                10.00 usec
TE                300.2 K
D1           2.00000000 sec
D11          0.03000000 sec
TD0                   1
SFO1        100.6238359 MHz
NUC1                13C
P1                13.25 usec
PLW1        17.98900032 W
SFO2        400.1316005 MHz
NUC2                 1H
CPDPRG[2        waltz16
PCPD2             90.00 usec
PLW2        11.19999981 W
PLW12        0.17781000 W
PLW13        0.08943800 W

F2 - Processing parameters
SI                32768
SF          100.6127685 MHz
WDW                  EM
SSB      0
LB                 1.00 Hz
GB       0
PC                 1.40

Eduardo Alberto
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: II-CGF-03 
Responsável pela amostra: Prof. Eduardo E Alberto - UFMG 
e-mail do responsável: albertoee.ufmg@gmail.com 
Amostra submetida em: 6-jan-20 
Aquisição e análise: 22-jan-20 

 
Fórmula molecular: C9H6Br2O Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(para o pico de maior intensidade)  

[M]+ 289.875970 
[M+H]+  290.883795 

 

Íons observados: ☐ [M]+  

 ; [M+H]+  

 ☐ outros 

Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

209.9673
1+

256.0085

290.8838
1+

369.3531

443.0138
1+

II-CGF-03.d: +MS, 0.1-0.9min #7-51
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 

 

 

Espectro simulado 
Íon [M+H]+ 

 

 

287.8777

288.8856
1+

289.8816
1+

290.8838
1+

291.8836
1+

292.8817
1+

293.8843
1+

+MS, 0.1-0.9min #7-51

288.8858
1+

289.8892
1+

290.8838
1+

291.8872
1+

292.8818
1+

293.8851
1+

C₉H₆Br₂O, M+nH, 288.88580
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Espectrometria de massas de alta resolução 
(Bruker micrOTOF-QII) 

Dados da amostra 

Código da amostra: I-CGF-86 
Responsável pela amostra: Prof. Eduardo E Alberto - UFMG 
e-mail do responsável: albertoee.ufmg@gmail.com 
Amostra submetida em: 6-jan-20 
Aquisição e análise: 22-jan-20 

 
Fórmula molecular: C9H7Br2N3O Inserir abaixo a estrutura molecular (imagem do ChemDraw) 

Massa exata calculada: 
(para o pico de maior intensidade)  

[M]+ 332.893018 
[M+H]+  331.885193 
[M-N2+H]+  305.894695 

 

Íons observados: ☐ [M]+  

 ☐ [M+H]+  

 ; outros [M-N2+H]+ 
Erro experimental  < 5 ppm 
 

Observações: 
 

 

 

Parâmetros de Aquisição 
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1. Espectro Obtido 

  

193.1213 256.0089

305.8940
1+

336.9236
1+

394.9348 473.3986

I-CGF-86.d: +MS, 0.1-1.2min #4-72
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2. Expansão do espectro obtido incluindo os espectros simulados 

Espectro obtido 

 

 

Espectro simulado 
Íon [M-N2+H]+ 

 

 

299.2890
301.8808

303.8936
1+

304.8955
1+

305.8940
1+

306.8967
1+

307.8930
1+

308.8957
1+

313.0068
1+

315.0049
1+

+MS, 0.1-1.2min #4-72

303.8967
1+

304.8999
1+

305.8947
1+

306.8978
1+

307.8927
1+

308.8958
1+

C₉H₇Br₂NO, M+nH, 303.89670

2

4

6

8

5x10
Intens.

0

500

1000

1500

2000

300 302 304 306 308 310 312 314 m/z

Eduardo Alberto
Compound 5a


