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Вимiряно мас-спектри продуктiв лазерної десорбцiї/iонiзацiї
барвника метиленового блакитного з поверхнi терморозшире-
ного графiту. Зокрема, показано, що в мас-спектрах найбiльш
iнтенсивними є iони [М+1]+, [М+2]+, [М+3]+, з приєднаними
до молекулярного iона одним, двома або трьома атомами во-
дню. Експериментальнi результати пiдтверджуються квантово-
хiмiчними розрахунками можливих продуктiв, якi можуть утво-
рюватись пiд дiєю лазерного випромiнювання.

1. Вступ

У сучаснiй мас-спектрометрiї з лазерною десорбцi-
єю/iонiзацiєю (ЛДI) важливим є пошук нових ма-
терiалiв, якi можуть бути використанi як пiдклад-
ки. В цьому сенсi цiкаво, що, попри широке вико-
ристання в науцi та технiцi рiзних графiтоподiбних
матерiалiв, бiльшiсть графiтових похiдних майже не
охарактеризована з точки зору їх придатностi для
мас-спектрометричних застосувань. Тому вiдповiд-
нi дослiдження є актуальними й можуть виявитися
практично корисними. Помiж означених матерiалiв
особливо перспективним видається терморозширений
графiт (ТРГ) [1]. Цей матерiал забезпечує ефективну
iонiзацiю пiд дiєю лазерного опромiнення i є техноло-
гiчно придатним для вказаних застосувань. Внаслi-
док цього, використовуючи ТРГ пiдкладки, можна
успiшно дослiджувати адсорбованi сполуки методом
ЛДI [2].

2. Об’єкти та методи дослiдження

Зразки терморозширеного графiту можна одержати
рiзним способом [1]. Для кожної окремої технологiї
отримання ТРГ на поверхнi утворюються рiзнi фун-
кцiональнi групи, що необхiдно мати на увазi, аналi-
зуючи результати експериментiв.

Барвник метиленовий блакитний (МБ) є дово-
лi добре вивченою сполукою як з точки зору мас-
спектрометричних експериментiв [3, 4], так i з огляду
на методи квантової хiмiї [5, 6]. Тому цей реагент вар-
то використовувати як тестову речовину для дослi-
дження i порiвняння властивостей рiзних пiдкладок
в мас-спектрометрiї.

У даному дослiдженнi використовувалися зразки
терморозширеного графiту, одержанi шляхом оброб-
ки графiту сiрчаною кислотою. Експерименти прово-
дили на мас-спектрометрi Autoflex II фiрми Bruker
Daltonics. На пластинки, вирiзанi з ТРГ, наносився
розчин МБ в етиловому спиртi. Зразки витримува-
лися певний час при кiмнатнiй температурi до ви-
сихання. Пiсля цього їх розмiщували в камерi, де
тиск зменшувався приблизно до 5,4·10−7 Па. На зраз-
ки дiяли лазерним випромiнюванням. Iони, якi утво-
рювалися над поверхнею, пiд дiєю електричного по-
ля потрапляли у часопрольотний аналiзатор прила-
ду. Отриманi мас-спектри характеризувалися рiзним
спiввiдношенням маси до заряду сполук, що й стано-
вить сутнiсть вибраного мас-спектрометричного ме-
тоду [7]. Було використано рiзнi режими роботи лазе-
ра: вiд 40 до 100 вiдсоткiв його максимальної iнтен-
сивностi. Також варiювався час затримки екстракцiї
iонiв вiд 20 до 150 нс.

Для iнтерпретацiї результатiв було застосовано ме-
тоди квантової хiмiї. А саме, розрахунки виконано ме-
тодом Хартрi–Фока з використанням базисного набо-
ру 6–31G (d,p) в межах програми USGAMESS [8]. Рiв-
новажна просторова будова молекул реактантiв, про-
дуктiв розглянутих реакцiй визначались мiнiмiзацiєю
норми градiєнта [9]. Про стацiонарнiсть отриманих
енергетичних мiнiмумiв вiдповiдних структур свiдчи-
ла вiдсутнiсть вiд’ємних власних значень вiдповiдних
матриць Гессе, згiдно з теоремою Маррела–Лейдлера
[10]. Енергiя Гiббса вiдповiдних реакцiї визначалась
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Рис. 1. Мас-спектри метиленового блакитного (МБ), отрима-
нi шляхом лазерної десорбцiї/iонiзацiї з поверхнi терморозши-
реного графiту (ТРГ): а – при iнтенсивностi лазера 40% вiд
максимальної потужностi та часi затримки екстракцiї 20 нс;
б – при iнтенсивностi лазера 60% та часi затримки 20 нс; в –
iнтенсивностi лазера 100% та часi затримки 20 нс

за формулою ΔGреакцiї = ΔG0
298(продукти реакцiї) −

ΔG0
298(реактанти), де ΔG0

298 = E0K + ZPE + G0→298 K,
E0 K – повна енергiя вiдповiдної оптимiзованої стру-
ктури, ZPE – енергiя нульових коливань, а величини
G0→298 К знаходилися шляхом розрахунку матрицi

Рис. 2. Мас-спектр МБ, отриманий шляхом лазерної десорб-
цiї/iонiзацiї з поверхнi ТРГ при iнтенсивностi 40% та часi за-
тримки екстракцiї 150 нс

Рис. 3. Мас-спектр МБ, отриманий шляхом десорбцiї з поверхнi
ТРГ для iнтенсивностi лазера 60% та часi затримки екстракцiї
150 нс

Гессе кожного з цих станiв [11]. Заряди атомiв розра-
ховувалися за методом Маллiкена.

3. Результати та їх обговорення

3.1. Експериментальна частина

Розглянемо сукупнiсть спектрiв МБ, десорбованого з
поверхнi ТРГ (див. рис. 1–3) водню, як це вже бу-
ло показано ранiше в роботi [2]. В спектрах майже
вiдсутнiй пiк молекулярного катiона МБ, натомiсть
присутнi форми, де до первинного катiона приєднанi
додатковi один, два, або три атоми водню. Це свiд-
чить про достатню кiлькiсть вiдповiдних атомiв на
поверхнi ТРГ в умовах мас-спектрометричного екс-
перименту та про можливiсть їх легкого вивiльнен-
ня для iон-молекулярних реакцiй пiд дiєю лазерного
опромiнення. Ми вважаємо, що джерелом атомiв во-
дню є молекули води, адсорбованi в мiжплощинному
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просторi ТРГ, наявнiсть яких була доведена в [2] ме-
тодом температурно-програмованої десорбцiйної мас-
спектрометрiї. Ця властивiсть суттєво вiдрiзняє ТРГ
вiд iнших форм вуглецю. Щодо вивiльнення атомiв
водню з молекул води, то воно може вiдбуватися в
процесi лазерно-стимульованого окиснення поверхнi
ТРГ.

На рис. 1 наведено мас-спектри для трьох значень
вiдносної iнтенсивностi лазерного опромiнення (40%,
60%, 100%) та часу затримки екстракцiї 20 нс. В мас-
спектрах звертає на себе увагу вiдносно невеликий
пiк вiд молекулярного катiона М+, а найбiльш iмо-
вiрним є утворення форми МБ з приєднаним одним
атомом водню з масою 285 а.о.м.

Факт переважного утворення iона [М+Н]+ для ме-
тиленового блакитного в ходi лазерно-десорбцiйної iо-
нiзацiї добре вiдомий. Але в наведених мас-спектрах
наявний також пiк з масою 286 а.о.м., з iнтенсивнi-
стю, яка суттєво перевищує очiкуваний внесок в iн-
тенсивнiсть за рахунок iзотопу С13 (17%). Цей факт
примушує припустити внесок в мас-спектр iонiв скла-
ду [М+2Н]+. Аналогiчна ситуацiя спостерiгається i
для маси 287, що приводить до можливостi iснування
iонiв складу [М+3Н]+. Не виключено iснування катiо-
нiв з бiльшою кiлькiстю атомiв водню, але експери-
мент не дозволяє надiйно зареєструвати iони такого
складу. Спiввiдношення iнтенсивностi пiкiв не зале-
жать суттєво вiд енергiї лазерного опромiнення, що
наводить на думку, що атоми водню розмiщуються
поблизу молекули метиленового блакитного заздале-
гiдь, а пiдвищення енергiї опромiнення лише приско-
рює десорбцiйну iонiзацiю вже iснуючих у конденсо-
ваному станi комплексiв.

На рис. 2 утворення спостережених iонiв наведено
для часу, що дорiвнює 150 нс перебування iонiв над
поверхнею, з якої вiдбувається десорбцiя iонiв в екс-
периментi. Особливостi цього спектра слiд порiвняти
з рис. 1,а, де енергiя опромiнення лазером була та са-
ма, а час затримки суттєво вiдрiзнявся i дорiвнював
20 нс. З наведених мас-спектрiв випливає, що перебу-
вання в iонiзованiй хмарi над поверхнею терморозши-
реного графiту приводить до обмiну енергiєю мiж iо-
нам, внаслiдок чого мас-спектрометричнi пiки стають
ширшими, що видається цiлком логiчним. Одночасно
дещо збiльшується вiдносний внесок водень-вмiсних
iонiв, що вказує на те, що приєднання водню до iонiв
МБ продовжується також i над поверхнею ТРГ.

Найцiкавiшим фактом, що спостерiгається у робо-
тi, нам видається поява в спектрi форми [М+3Н]+. З
лiтератури вiдома здатнiсть МБ до утворення вiднов-
лених форм, проте опромiнення iнших пiдкладок не

приводила ранiше до вильоту форм МБ з трьома при-
єднаними атомами водню. Знайдена нами тут особли-
вiсть ТРГ як пiдкладки в мас-спектрометрiї може ви-
явитися корисною при подальших дослiдженнях тих
iонiв, якi є нестiйкими самi по собi, або ж рекомбiну-
ють з iншими сполукам, що утруднює їхню iдентифi-
кацiю мас-спектрометричними методами. Для пере-
вiрки можливостi утворення структури [М+3Н]+ та
з’ясування загальних механiзмiв приєднання кiлькох
атомiв водню було проведено квантово-хiмiчнi розра-
хунки, результати яких наведено нижче в теорети-
чнiй частинi даної роботи. Вони пiдтверджують, що
утворення сполук, якi спостерiгалися нами експери-
ментально, не заборонене з точки зору квантової хiмiї
та є достатньо енергетично вигiдним.

Як уже зазначалося вище, в усiх без винятку мас-
спектрах виявлено також пiки, котрi вiдповiдають
молекулярному катiону з приєднаною молекулою во-
ди (рис. 3). Наявнiсть такого пiка свiдчить, на наш
погляд, про те, що комплекси в складi молекули МБ
i молекули води iснують безпосередньо в адсорбова-
ному станi. Оскiльки наявнiсть зв’язаної води в ТРГ
не викликає сумнiву, можна розглянути також мо-
жливiсть, що сполука з декiлькома атомами водню
та приєднаною молекулою води є енергетично невигi-
дною, так що приєднання молекули води до асоцiату
з двома чи бiльше атомами водню викликає вiдокрем-
лення усiх атомiв водню. Останнє припущення потре-
бує подальшої окремої перевiрки. Зазначимо, що на
саму можливiсть приєднання молекул води до десор-
бованих з поверхнi ТРГ сполук вказувалося ранiше
[2]. У зв’язку з цим можна припустити, що молекули
води виконують стабiлiзуючу функцiю та запобiгають
фрагментацiї молекул з великою молекулярною ма-
сою пiд час десорбцiї. Втiм, умови створення i стру-
ктура такого катiона потребують додаткових експе-
риментальних дослiджень i квантово-хiмiчних розра-
хункiв.

4. Теоретична частина

4.1. Взаємодiя атомiв водню з катiоном
метиленового блакитного

Як випливає з експериментальної частини даної ро-
боти, в умовах мас-спектрометричного експерименту
зафiксовано iони, якi утворилися внаслiдок дiї лазе-
ра на зразок, який складався з пiдкладки ТРГ та ад-
сорбованих на ньому молекул МБ. Зареєстрованi iо-
ни вiдповiдають брутто формулам: [С16N3H18S·Н]+,
[С16N3H18S·2Н]+, [С16N3H18S·3Н]+. Отже, виникає
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Рис. 4. Можливi структури катiон-радикалiв з брутто-складом [С16N3H18S·Н]+i масою 285 а.о.м., що можуть утворитись вна-
слiдок взаємодiї атома водню з катiоном метиленового блакитного (С16N3H18S+, 284 а.о.м.), при цьому атом водню може при-
єднатись до цього катiона в рiзних мiсцях

необхiднiсть встановити хiмiчну будову структур з
даним брутто-складом.

4.2. Приєднання першого атома водню до
катiона метиленового блакитного

Внаслiдок взаємодiї катiона МБ з атомом водню
останнiй може приєднуватись до атомiв азоту, сiр-
ки, або вуглецю ароматичної системи катiона МБ
(рис. 4), утворюючи катiон-радикал з брутто-складом
[С16N3H18S·Н]+. Нами було розраховано термодина-
мiчнi характеристики реакцiї приєднання: атома во-
дню до катiона МБ, яка вiдбувається за схемою:
С16N3H18S++Н→[С16N3H18S·Н]+. Результати розра-
хункiв наведено в табл. 1.

З табл. 1 видно, що за стандартних умов найбiль-
ше значення вiльної енергiї Гiббса одержується при
утвореннi продукту (г), показаному на рис. 4, в яко-
му атом водню зв’язаний з атомом азоту пiридино-

вого кiльця. Внаслiдок вiдповiдної реакцiї при утво-
реннi цiєї структури на означеному атомi азоту заряд
набуває бiльш негативного значення, змiнюючись вiд
–0,517 до –0,713 (в одиницях елементарного заряду).

Т а б л и ц я 1. Термодинамiчнi характеристики ре-
акцiї приєднання атома водню до катiона метиленово-
го блакитного (МБ). Тут ΔE, ΔG, ΔH та ΔS озна-
чають змiни внаслiдок певної реакцiї (вказаної в пер-
шому стовпчику) повної енергiї, змiни вiльної енергiї
Гiббса, ентальпiї та ентропiї, вiдповiдно

Продукт ΔE, ΔG, ΔH, ΔS,
реакцiї кДж/моль кДж/моль кДж/моль кДж/моль

a –146,3 –98,1 –135,5 –125,3
б –146,3 –98,1 –135,5 –125,3
в –198,8 –149,8 –187,2 –125,3
г –250,3 –195,4 –230,5 –117,7
д –94,1 –52,4 –86,0 -112,8
е –225,4 –168,7 –210,3 –139,8
є –225,1 –167,6 –209,9 -141,9
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Рис. 5. Можливi структури катiон-радикалiв з брутто-складом [С16N3H18S·2Н] + i масою 286 а.о.м., що можуть утворитись
внаслiдок взаємодiї двох атомiв водню з катiоном метиленового блакитного (С16N3H18S+, 284 а.о.м.), при цьому положення
першого атома водню зафiксоване, а другий атом може приєднатися в рiзних мiсцях

Це свiдчить про часткове перенесення електронної гу-
стини пiд час реакцiї приєднання до катiона МБ з
атома водню, який набув вiдносно великого позитив-
ного заряду (ρ = 0, 363) у порiвняннi з усiма iнши-
ми атомами водню (вiд 0,141 до 0,199). При цьому, у
первинного катiона МБ найбiльш позитивно був заря-
джений атом сiрки (ρ = 0, 440), а по приєднаннi атома
водню заряд на атомi сiрки зменшився до 0,411. Спи-
раючись на результати наших розрахункiв, згiдно з
якими утворення сполуки катiона МБ з атомом во-
дню є вигiдним, ця структура була вибрана базовою
для дослiдження можливостi приєднання наступного
атома водню.

Т а б л и ц я 2. Термодинамiчнi характеристи-
ки реакцiї приєднання атома водню до структури
[С16N3H18S·Н]+

Продукт ΔE, ΔG, ΔH, ΔS,
реакцiї кДж/моль кДж/моль кДж/моль кДж/моль

a –179,8 –108,4 –140,3 –107,1
б –73,6 –18,9 –45,2 –88,1
в –179,3 –108,2 –13,8 –106,1
г –146,7 –78,8 –121,3 –142,4
д –121,6 –57,4 –86,9 –98,8
е –130,8 –73,2 –96,9 –79,7

4.3. Приєднання другого атома водню до
структури [С16N3H18S·Н]+

На рис. 5 зображено можливi продукти приєднання
атома водню до структури (г), яка показана на рис. 4,
за схемою: [С16N3H18S·Н]++Н→[С16N3H18S·2Н]+.
Нами були розрахованi термодинамiчнi характери-
стики цiєї реакцiї, якi наведено в табл. 2. З наведених
даних видно, що найбiльш термодинамiчно вигiдним
є утворення продукту (а) (див. рис. 5), змiна вiль-
ної енергiї Гiббса при утвореннi якого становить
–108,4 кДж/моль, тобто найнижче значення серед
можливих варiантiв. Лишень трохи менше змiню-
ється вiльна енергiя Гiббса реакцiї (ΔG = −108, 2
кДж/моль) при утвореннi структури (в). Отже,
цей продукт реакцiї є конформером до структури,
показаної на рис. 5,а. А найменш енергетично ви-
гiдним, як i в попередньому випадку (табл. 1), є
приєднання атома водню до атома сiрки структури
[С16N3H18S·Н]+, показаної на рис. 5,б.

У процесi утворення структури, наведеної на рис.
5,а, також вiдбувається перенесення електронного за-
ряду до структури [С16N3H18S·Н]+ з атома водню, на
якому заряд набуває найбiльш позитивного значен-
ня (ρ = 0,378) внаслiдок приєднання до атома азоту
амiнної групи. В свою чергу, вiд’ємний заряд “амiн-
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Рис. 6. Можливi структури катiон-радикалiв з брутто-складом [С16N3H18S·3Н]+ i масою 287 а.о.м., що можуть утворитись
внаслiдок взаємодiї трьох атомiв водню з катiоном метиленового блакитного (С16N3H18S+, 284 а.о.м.), при цьому положення
першого i другого атома водню зафiксоване, а третiй атом може приєднатися в рiзних мiсцях

ного” атома азоту зменшується вiд –0,729 до –0,638.
Максимум електронної густини переноситься вiд цих
атомiв на атом сiрки, при цьому заряд на ньому стає
менш позитивним, змiнюючись вiд 0,411 до 0,310, а
також на атом азоту пiридинового кiльця (заряд на-
буває негативного значення, бiльшого на 0,05) i на
атом водню, який приєднаний до нього. На цьому ато-
мi водню позитивний заряд також зменшується вiд
0,363 до 0,315. Таким чином, внаслiдок даної реакцiї
найбiльш позитивно зарядженим стає атом водню, що
приєднався.

4.4. Приєднання третього атома водню до
структури [С16N3H18S·2Н]+

Оскiльки при взаємодiї двох атомiв водню з катiо-
ном МБ найбiльш iмовiрним (вигiдним) з термоди-
намiчної точки зору є утворення продукту, який зо-
бражений на рис. 5,а, то в подальшому розглядалась
можливiсть приєднання третього атома водню саме

до цiєю сполуки, приєднання третього атома водню
приводить до утворення катiон-радикала з брутто-
складом [С16N3H18S·3Н]+.

На рис. 6 показанi можливi шляхи приєднання ато-
ма водню до структури (а), яка наведена на рис. 5, за
схемою: [С16N3H18S·2Н]++Н→[С16N3H18S·3Н]+. Ре-

Т а б л и ц я 3. Термодинамiчнi характеристи-
ки реакцiї приєднання атома водню до структури
[С16N3H18S·2Н]+

Продукт ΔE, ΔG, ΔH, ΔS,
реакцiї кДж/моль кДж/моль кДж/моль кДж/моль

a 42,1 97,0 58,1 –130,6
б 54,4 114,8 73,3 –139,0
в –133,1 –85,8 –121,4 –119,3
г –154,1 –100,4 –140,1 –132,9
д –144,5 –96,6 –132,3 –119,7
е –148,2 –99,7 –137,3 –126,3
є –136,6 –87,4 –123,6 –121,3
з –154,7 –103,9 –141,3 –125,4
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зультати розрахункiв наведенi в табл. 3. На перший
погляд, виходячи з наведених вище результатiв, слiд
було очiкувати, що третiй атом водню приєднається
саме до атома азоту амiнної групи, однак, як видно
з табл. 3, найбiльш iмовiрним є утворення продукту
(з), показаного на рис. 6 (–103,9 кДж/моль), а приєд-
нання атома водню до атома азоту (рис. 6,а, б є тер-
модинамiчно невигiдним (збiльшення енергiї на 97,0
i 114,8 кДж/моль вiдповiдно).

Внаслiдок реакцiї приєднання третього атома во-
дню до структури [С16N3H18S·2Н]+, як i в попереднiх
випадках, вiдбувається перерозподiл електронної гу-
стини в молекулi. Атом водню, який приєднався, на-
буває лише невеликий позитивний заряд 0,066, а на
атомi вуглецю, до якого вiдбулось приєднання, нега-
тивний заряд зростає вiд –0,187 до –0,227. Збiльшує-
ться на 0,05 негативний заряд також на атомi азоту
пiридинового кiльця, натомiсть зростання негативно-
го заряду на атомi азоту амiнної групи є значно мен-
шим (Δρ = 0, 001 ). На атомi сiрки, в свою чергу,
заряд став менш позитивним (змiнюється вiд 0,310
до 0,305), а на атомах водню, якi приєднанi до “амiн-
ного” та “пiридинового” атомiв азоту, електронна гу-
стина майже не змiнюється, а саме, позитивний заряд
збiльшується на 0,001 i на 0,002, вiдповiдно. Отже, в
данiй структурi найбiльший позитивний заряд зосе-
реджений на атомi водню, який приєднаний до атома
азоту амiнної групи (ρ = 0, 379), а найбiльший нега-
тивний заряд – на атомi азоту пiридинового кiльця
(ρ = 0, 834). Попри всю важливiсть термодинамiчно-
го аналiзу можливостi появи певних продуктiв у мас-
спектрах, треба завжди мати на увазi, що спiввiдно-
шення iнтенсивностi пiкiв рiзних iонiв, яке спостерi-
гається в експериментi, може залежати (iнодi, суттє-
во залежати) вiд кiнетичних чинникiв, зокрема, вiд
часiв життя вiдповiдних iонiв [12].

5. Висновки

Експериментально доведено, що поверхня ТРГ є
активним донором атомiв водню та молекул води
в процесi iонiзацiї дослiджуваної молекули МБ. В
процесi лазерної десорбцiї/iонiзацiї переважна кiль-
кiсть iонiв спостерiгається у виглядi катiонiв МБ
з приєднанням молекули води або атомiв водню,
при низькiй iнтенсивностi iонiв-фрагментiв. Таким
чином, ТРГ може бути перспективним матерiалом
для мас-спектрометричних дослiджень складних мо-
лекул. Можливiсть роздiлити в часi процеси iон-
молекулярних реакцiй, якi вiдбуваються в гарячiй
плямi, дозволяє ефективно вивчати процеси взаємо-

дiї рiзних iонiв та молекул пiсля їхньої десорбцiї з
поверхнi. Зазначимо, що приєднання трьох атомiв во-
дню до катiона МБ ранiше не спостерiгалося i є унi-
кальною властивiстю ТРГ. Отриманi в цiй роботi екс-
периментальнi результати пiдтвердженi вiдповiдними
квантово-хiмiчними розрахунками.

Зокрема, за допомогою методiв квантової хiмiї вка-
зано на термодинамiчно вигiднi продукти взаємодiї
катiона МБ з атомами водню. Встановлено, що пер-
ший атом водню утворює ковалентний зв’язок з “пi-
ридиновим” атомом азоту катiона МБ з енергети-
чним ефектом ΔGреакцiї = −195, 4 кДж/моль, а на-
ступний атом водню взаємодiє з “амiнним” атомом
азоту попереднього продукту, який має брутто-склад
[С16N3H18S·Н]+, з меншою змiною кiлькостi вiльної
енергiї Гiббса (–108,4 кДж/моль). А третiй атом во-
дню взаємодiє вже з атомом вуглецю спряженої (ци-
клiчної) системи, при цьому видiляється трохи мен-
ше вiльної енергiї Гiббса (–103,9 кДж/моль). З цього
випливає, що приєднання кожного наступного атома
водню до катiона метиленового блакитного стає менш
вигiдним процесом.
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ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ И ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ
ИССЛЕДОВАНИЯЛАЗЕРНОЙ ДЕСОРБЦИИ/ИОНИЗАЦИИ
МЕТИЛЕНОВОГО ГОЛУБОГО С ПОВЕРХНОСТИ
ТЕРМОРАСШИРЕННОГО ГРАФИТА

В.А. Габович, В.А. Покровский, Е.М. Демьяненко,
А.Г. Гребенюк

Р е з ю м е

Получены масс-спектры продуктов лазерной десорб-
ции/ионизации красителя метиленового голубого с поверх-
ности терморасширенного графита. В частности показано,
что в масс-спектрах наиболее интенсивными являются ионы
[М+1]+, [М+2]+, [М+3]+, с присоединенными к молеку-
лярному иону одним, двумя или тремя атомами водорода.
Экспериментальные результаты подтверждены квантово-

химическими расчетами возможных продуктов, которые
могут образоваться под действием лазерного излучения.

EXPERIMENTAL AND THEORETICAL STUDIES
OF LASER DESORPTION/IONIZATION
OF METHYLENE BLUE FROM THE SURFACE
OF THERMALLY EXFOLIATED GRAPHITE

V.A. Gabovich, V.A. Pokrovsky, E.M. Demianenko,
A.G. Grebenyuk

O.O. Chuiko Institute of Surface Chemistry,
Nat. Acad. of Sci. of Ukraine
(17, General Naumov Str., Kyiv 03164, Ukraine;
e-mail: v.gabovich@gmail.com)

S u m m a r y

Mass spectra of products obtained in the course of laser desorp-

tion/ionization of methylene blue from the surface of thermally

exfoliated graphite have been registered. It is demonstrated that

[M+1]+, [M+2]+, and [M+3]+ ions with one, two, or three, re-

spectively, hydrogen atoms bound to the molecular ion dominate

in the mass spectra. The experimental results are confirmed by

quantum chemical calculations of possible reaction products that

may be formed under the influence of laser radiation.
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