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A commercial quadrupole mass spectrometer has been interfaced to a Brazilian 8-bit microcomputer.
The simple and efficient interface is based on a 12-bit digital-to-analog converter (DAC 1231) and al-
lows, among other things, the study of low-intensity signals by repeatedly accuammulating the same
spectrum, thus considerably improving the signal-to-noise ratio.

1. INTRODUCAO

Da colisdo de elétrons de alta energia com moléculas resul-
ta uma vasta gama de processos de excitagdo e ionizagdo, cujo
estudo € importante para dreas como Fisica de Plasmas, As-
trofisica e Técnicas de Caracterizagdo de Materiais, tais como
Andlise por Microssonda, Espectroscopia Auger, Espectro-
metria de Massa, etcl. Em nosso laborat6rio temos utilizado
de forma sistemdtica a técnica de perda de energia de elétrons
para a determinagdo de espectros de excitagdo eletrdnica de
compostos em fase gasosa?: 3, na regido do ultravioleta de v4-
cuo. A energia dos elétrons empregados (200 a 2000 eV): si-
tua-se bem acima dos potenciais de simples e dupla ionizagao
da maioria dos compostos conhecidos e, dessa forma, além dos
processos de excitagdo, verificam-se também processos de io-
nizagdo e fragmentagido moleculares. Com o objetivo de anali-
sar estes processos como fungio da energia dos elétrons inci-
dentes, acoplamos ao espectrometro de impacto de elétrons
um espectrdmetro de massa comercial, do tipo quadrupolar
(Balzers, modelo QMG 311). A este aparelho adaptamos uma
lente de modo a poder estudar os fons formados no centro de
colisao do espectrémetro de impacto de elétrons. Uma séria

dificuldade observada no trabalho com este espectrometro.

consiste na medida de processos de baixa intensidade, uma vez
que o aparelho havia sido adaptado de fdbrica para o uso de
um registrador grifico, sendo portanto impossivel a acumu-
lacdo repetidas vezes de um mesmo espectro, uma das possi-
veis solugbes para contornar esta dificuldade. Sendo esta uma
das diversas opgdes disponiveis em aparelhos dotados de con-
trole digital, decidimos interfacear o espectrémetro quadrupo-
lar a um computador de oito bits, de baixo custo e j4 disponi-
vel no laboratério.

A interface utiliza um circuito integrado conversor digi-
tal/analégico de 12 bits para selecionar a massa sob andlise e
no tempo de aquisicdo do sinal este conversor assume a
funcdo de um conversor anal6gico/digital com auxilio de um
comparador. Com a utilizagdo do microcomputador, pode-se
agora selecionar regides de andlise de interesse, acumular es-
pectros de modo a melhorar a relagao sinal/ruido, armazenar
espectros em disco, etc.. Embora sejam conhecidos na litera-
tura sistemas bastante mais complexos, baseados inclusive no
emprego de computadores de 16 bits#, acreditamos que a pre-
sente interface, pela sua simplicidade e baixissimo custo, possa
ser de interesse de outros laboratSrios nacionais.
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2. AINTERFACE

O elemento principal da interface (figura 1) € o circuito in-
tegrado DAC 1231, que é um conversor digital/analégico de
12 bits com um tempo de conversio méximo de 1ps. O fun-
cionamento do circuito pode ser sucintamente descrito da se-
guinte maneira: o amplificador 1 converte a saida de corrente
do DAC em tensdo na faixa de 0-3 volts. O sinal de tensdo
obtido desta forma € utilizado tanto no circuito de selegfo de
massa sob andlise como no circuito-de determinagdo de inten-
sidade do sinal no detetor do quadrupolo. Quando se est4 sele-
cionando uma determinada massa o circuito de retengio &
acionado de modo que o sinal fornecido pelo amplificador 1
fica fixado na entrada de alta impedéincia do amplificador 2,
que tem a fungdo de expandir a escala para 0-10 volts, de
acordo com a entrada do controlador do quadrupolo. No fim
deste processo hd um loop de espera programédvel (da ordem
de dezenas de milissegundos), pois antes do inicio da con-
versao do sinal anal6gico para o digital, o circuito controlador
do quadrupolo e o amplificador de elétrons devem estar est4-
veis. Em seguida inicia-se o processo de conversdo anal6gi-
ca/digital, que consiste em comparar o sinal do detetor com a
tensdo gerada pelo DAC, o qual é comandado por software
através de um algorftmo de aproximagbes sucessivas, que leva
um tempo aproximado de 750ps. E assim, para cada massa se-
lecionada, obtém-se a sua respectiva intensidade, resultando
em um conjunto de dados que representa o espectro de massas
da substincia em andlise.

3. PROGRAMA DE AQUISICAO DE ESPECTROS

O programa de aquisicdo consiste em vérias sub-rotinas
escritas em Turbo Pascal CP/M com fungbes especificas, tais
como armazenagem de espectros em disco, varredura e plota-
gem de espectros e duas sub-rotinas escritas em linguagem de
méquina Z80, que inicializam e fazem a aquisi¢do de dados do
quadrupolo.

O usudrio pode a qualquer momento, durante a operagio,
selecionar faixas de massas, velocidade de varredura e acumu-
lar quantos espectros forem necessdrios para uma boa defi-
nigdo do espectro, melhorando a relagdo sinal/ruido e, no
momento em que for armazenar o espectro, deverd informar
ao microcomputador as condigdes de aquisi¢io que nio estio
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Lista de Componentes: — Esquema da Interface

a) Semicondutores: b) Resistores:
Ul -LM308H
U2-LM336 R1, R8, R14,R15,R17,R19 - 1K) x 1/8W
U3-~DAC1231 R2,R16,R18 -4.7K{) x 1/8W
U4, U5 -LF356H R3, R4, R9— 10K{) x 1/8W metal film
U6 - 4016 R5,R10-3.3K{} x 1/8W
U7-LM311 R6-30KQ x 1/8W metal film
U8-174121 R7 - 100} x 1/8W
U9-74LS74 R11-4700 x 1/8W
U10-74125 R12,R13-7.5KQ x 1/8W metal film
U11, U12- 7400

D1aD7-1IN914

c) Capacitores: d) Diversos:
C1, C7 - 1nF plate

C2 - 1pF x 35v tintalo

C3, C8, C9 — 100nF cerdmico
C4-3,3wF x 25v tintalo

C5 — 470pF plate ’

C6 - 47pF plate

P1 —Trimpot 10K}

P2, P4, P6 — Trimpot SOK.{)
P3 — Trimpot 100}

PS5, P7-Trimpot 5K}
11,J2 -Plug RCA
Protoboard para APPLE

sob o controle do microcomputador, tais como pressao do gés,
energia de impacto dos elétrons, voltagem do detetor, etc...
Desse modo € gerado em disco um arquivo contendo todas as
informagdes relativas A aquisigio, facilitando a organizagaoS.

4. RESULTADOS

Foram realizados testes de linearidade na interface, que vi-
sam verificar se o sinal gerado pela interface ¢ linear em
fungio do nimero escrito pelo microcomputador no conver-
sor D/A. Com este teste obteve-se um coeficiente de corre-
lagado igual a 0.99999986, o qual constatou a boa linearidade
do circuito.

O DAC escolhido permite obter no pior caso, utilizando
apenas 11 dos 12 bits (2048 canais), 7 pontos para a varredura
de uma unidade de massa na faixa de 4 a 300 UMA, o que su-
pera a resolugdo do aparelho. O mesmo acontece na faixa de 1
a 100 U.M.A., na qual se tem 20 pontos para a varredura de
uma unidade de massa at6mica, que € muito superior a reso-
lugdo do aparelho.
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Figura2 — Espectro de massa da misturaCH,4 + ar, Energia de
impacto = 1000 eV
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Como exemplo do funcionamento do espectrdmetro qua-
drupolar com a nova interface apresentamos na figura 2 um
espectro da mistura metano/ar obtido com elétrons de
1000eV. Os picos observados nas massas 12, 13, 14, 15, 16,
17, 18 e 28 correspondem aos fons C*, CH*, CH,*, CH,*,
CH,*, OH*, H,0" e N7, A escala da esquerda mostra o
néimero total de contagens acumuladas e a da direita, as por-
centagens relativas (0 100% da escala corresponde 2 intensi-
dade do pico mais intenso do espectro).

5. CONCLUSAO

O emprego de um microcomputador de oito bits, de baixo
custo, no controle de um espectrémetro de massas quadrupo-
lar, amplia bastante as possibilidades de trabalho com este Gl-
timo. Por exemplo, espectros podem ser acumulados repetidas
vezes, armazenados na meméria do computador para posterior
andlise; além disso, pode-se obter espectros em intervalos se-
lecionados de massa, etc. A interface descrita nesta nota, de
f4cil construgéo, revelou-se eficiente e confidvel.
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5. Uma cdpia dos programas poderd ser obtida com os autores, a partir
do envio de um disquete ao nosso laboratério.
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