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MMaassss  SSppeeccttrroommeettrryy  iinn  
OOrrggaanniicc  CChheemmiissttrryy    
FFrraaggmmeennttaattiioonn  PPaatttteerrnnss  

  

M + e M

molecular ion
(parent ion)

2e +

Daughter Ion

Daughter Ion

Daughter Ion

  

  

TThhee  mmaassss  ssppeeccttrroommeettrryy  ppiiccttuurreedd  aabboovvee  iiss  ccoouurrtteessyy  ooff  tthhee  DDeeppaarrttmmeenntt  ooff  CChheemmiissttrryy,,  MMiicchhiiggaann  SSttaattee  UUnniivveerrssiittyy..    TThhee  mmaassss  ssppeeccttrraa  iinn  tthhiiss  ddooccuummeenntt  wweerree  eexxttrraacctteedd  ffrroomm  SSDDBBSSWWeebb  ::  
hhttttpp::////rriiooddbb0011..iibbaassee..aaiisstt..ggoo..jjpp//ssddbbss//  ((NNaattiioonnaall  IInnssttiittuuttee  ooff  AAddvvaanncceedd  IInndduussttrriiaall  SScciieennccee  aanndd  TTeecchhnnoollooggyy,,  99--2200  ttoo  99--2288--22000088))  
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MMaassss  ssppeeccttrruumm  ooff  bbrroommooeetthhaannee  ((CC22HH55BBrr))..    TThhee  pprreesseennccee  ooff  mmoolleeccuullaarr  iioonn  ppeeaakkss  tthhaatt  aarree  nneeaarrllyy  eeqquuaall  iinn  
iinntteennssiittyy  iiss  uussuuaallllyy  ssuuggggeessttiivvee  ooff  tthhee  pprreesseennccee  ooff  bbrroommiinnee  wwhhiicchh  hhaass  ttwwoo  iissoottooppeess..  

  

                BBrroommiinnee  iissoottooppeess::      5500..5500%%  7799BBrr  aanndd  4499..5500%%  8811BBrr  

  

  

MMaassss  ssppeeccttrruumm  ooff  cchhlloorrooeetthhaannee  ((CC22HH55CCll))..    TThhee  pprreesseennccee  ooff  mmoolleeccuullaarr  iioonn  ppeeaakkss  tthhaatt  aarree  iinn  aa  33::11  rraattiioo  iiss  
uussuuaallllyy  ssuuggggeessttiivvee  ooff  tthhee  pprreesseennccee  ooff  cchhlloorriinnee  wwhhiicchh  hhaass  ttwwoo  iissoottooppeess..  

CChhlloorriinnee::      7755..7777%%  3355CCll  aanndd  2244..2233%%  3377CCll  
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CCOOMMMMOONN  AARROOMMAATTIICC  FFRRAAGGMMEENNTTSS  
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  
  

  

AAllkkyyll  FFrraaggmmeenntt  NNaammee  MMoolleeccuullaarr  

ffoorrmmuullaa  

MMaassss//cchhaarrggee  rraattiioo  

((mm//zz))  

  

  

  

  

bbeennzzyyll  ccaattiioonn  

rreeaarrrraannggeess  ttoo  

ffoorrmm  tthhee  

ttrrooppyylliiuumm  iioonn..  

  

  

  

CC77HH77
++  

  

  

  

9911  

  

  
  

  

  

pphheennyyll  ccaattiioonn  

  

  

CC66HH55
++  

  

  

7777  

  

  
  

  

  

ccyyccllooppeennttaaddiieennyyll  

ccaattiioonn  

  

  

CC55HH55
++  

  

  

6655  

  

  

  

  

UUnnssttaabbllee  ccaattiioonn  

  

  

CC44HH33
++  

  

  

5511  
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FFRRAAGGMMEENNTTAATTIIOONNSS  OOFF  AALLCCOOHHOOLLSS  
TThhee  ppaarreenntt  mmoolleeccuullaarr  iioonn  ffoorr  aallccoohhoollss  iiss  oofftteenn  vveerryy  wweeaakk  oorr  nnoott  oobbsseerrvveedd  aatt  aallll  dduuee  ttoo  ffaacciillee  ffrraaggmmeennttaattiioonn  

ppaatthhwwaayyss..    TThhee  ddoommiinnaanntt  ppaatthhwwaayy  ffoorr  ffrraaggmmeennttaattiioonn  iiss  αα--cclleeaavvaaggee..    TThheerree  aarree  ootthheerr  ffrraaggmmeennttaattiioonn  
ppaatttteerrnnss  bbuutt  tthheeyy  aarree  bbeeyyoonndd  tthhee  ssccooppee  ooff  tthhiiss  wwoorrkk..          

  

  

  

  

  

  

TThhee  ppeeaakk  aatt  5555  mm//zz  iiss  tthhee  ccyycclloobbuuttyyll  ccaattiioonn  tthhaatt  aarriisseess  aa  sseerriieess  ooff  ffrraaggmmeennttaattiioonn  ppaatthhwwaayyss..    TThhiiss  ppeeaakk  iiss  bbeeyyoonndd  tthhee  ssccooppee  ooff  oouurr  iinnvveessttiiggaattiioonnss  aatt  tthhiiss  ssttaaggee..      
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FFRRAAGGMMEENNTTAATTIIOONNSS  OOFF  AALLDDEEHHYYDDEESS  
AAllddeehhyyddeess  yyiieelldd  aann  eevveenn--nnuummbbeerreedd  mmoolleeccuullaarr  iioonn  wwiitthh  pprriimmaarriillyy  oodddd--nnuummbbeerreedd  ffrraaggmmeennttss..    TThhee  

ddoommiinnaanntt  ffrraaggmmeennttaattiioonn  ppaatthhwwaayyss  iinnvvoollvvee  αα--cclleeaavvaaggee  aanndd  tthhee  MMccLLaaffffeerrttyy  rreeaarrrraannggeemmeenntt..      
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FFRRAAGGMMEENNTTAATTIIOONNSS  OOFF  KKEETTOONNEESS  
KKeettoonneess  yyiieelldd  aann  eevveenn--nnuummbbeerreedd  mmoolleeccuullaarr  iioonn  wwiitthh  pprriimmaarriillyy  oodddd--nnuummbbeerreedd  ffrraaggmmeennttss..    TThhee  ddoommiinnaanntt  

ffrraaggmmeennttaattiioonn  ppaatthhwwaayyss  iinnvvoollvvee  αα--cclleeaavvaaggee  aanndd  tthhee  MMccLLaaffffeerrttyy  rreeaarrrraannggeemmeenntt..      
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FFRRAAGGMMEENNTTAATTIIOONNSS  OOFF  CCAARRBBOOXXYYLLIICC  AACCIIDDSS  
CCaarrbbooxxyylliicc  aacciiddss  yyiieelldd  aann  eevveenn--nnuummbbeerreedd  mmoolleeccuullaarr  iioonn  wwiitthh  pprriimmaarriillyy  oodddd--nnuummbbeerreedd  ffrraaggmmeennttss..    TThhee  

ddoommiinnaanntt  ffrraaggmmeennttaattiioonn  ppaatthhwwaayyss  iinnvvoollvvee  αα--cclleeaavvaaggee  aanndd  tthhee  MMccLLaaffffeerrttyy  rreeaarrrraannggeemmeenntt..      

  

  

  



8 
 

© 2011, The Organic Chemistry Division, Department of Chemistry, Illinois State University, Normal, IL 61790 

FFRRAAGGMMEENNTTAATTIIOONNSS  OOFF  EESSTTEERRSS  
EEsstteerrss  yyiieelldd  aann  eevveenn--nnuummbbeerreedd  mmoolleeccuullaarr  iioonn  wwiitthh  pprriimmaarriillyy  oodddd--nnuummbbeerreedd  ffrraaggmmeennttss..    TThhee  ddoommiinnaanntt  

ffrraaggmmeennttaattiioonn  ppaatthhwwaayyss  iinnvvoollvvee  αα--cclleeaavvaaggee  aanndd  tthhee  MMccLLaaffffeerrttyy  rreeaarrrraannggeemmeenntt..      

  

  

  
  


