HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE
INTERPRETACE SPEKTER

Vysledkem méieni v hmotnostni spektrometrii je spektrum,
které odpovida aplikované ionizacni technice, typu
hmotnostniho analyzdtoru a zpusobu zaznamu spekter.

Interpretace je zalozena na znalosti ioniza¢niho procesu,
prirozeném vyskytu izotopi prvku a presnosti méireni m/z
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SlozZeni atomu - hmotnost

Castice | Symbol | Naboj| m[kg] |amu/ Dalton (Da)
Elektron e -1 |9,109x10731 0.0005486
Proton P +1 | 1,673x107%7 1.007276
Neutron n 0 1,675x10727 1.008665

amu (atomic mass unit) — uamu (unified atomic mass unit)
1amu=1/16 m (¢Q) — 1u=1/12 m (**C)
1903 - 1961 — 1961 - dosud

lu=1my,=(lamu)=1Da=1/12 m (**C) = 1,660539x107%7 kg
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|zotopy

Prumérné prirozené zastoupeni izotopu vybranych prvku

Prvek lzotop 1 (%) Ilzotop 2 (%) Ilzotop 3 (%) Skupina
Vodik  1H (99,985) ’H (0,015) - A
Uhlik  12C (98,9) 13C (1,1) - A+1
Dusik  *N (99,63) 15N (0,37) - A+1
Kyslik %0 (99,76) 170 (0,04) 180 (0,20) A+2
Fluor  '°F (100) - - A
Kiemik 28Si (92,16) 29Si (4,7) 30Sj (3,14) A+2
Fosfor  31P (100) - - A
Sira 325 (95,05) 335 (0,76) 3S (4,19) A+2
Chlor  3CI (75,47) - 37CI1 (24,53) A+2
Brom  7°Br (50,5) - 81Br (49,5) A+2
Jod 1271 (100) - - A
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|zotopy

Normalizované poméry izotopi a celoCiselné m/z

Prvek A (M/z)-% A+1(M/z)-% A+2(m/z)-% Skupina
Vodik 1 - 100 2 - 0,015 - A
Uhlik 12 - 100 13 - 1,1 - A+1
Dusik 14 - 100 15 - 0,037 - A+1
Kyslik 16 - 100 17 - 0,04 18 - 0,2 A+2
Fluor 19 - 100 - - A
Kremik 28 - 100 29 - 51 30 - 34 A+2
Fosfor 31 - 100 - - A
Sira 32 - 100 33 - 0,79 34 - 44 A+2
Chlor 35 - 100 - 37 - 32 A+2
Brom 79 - 100 - 8l - 97,3 A+2
Jod 127 - 100 - - A
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R
Hmotnost ionti (M/2)

Uvadéni hodnoty m/z (definice pro z =1):

1. Celociselna - soucet celoCiselnych monoizotopickych A,

2. Monoizotopicka - soucet monoizotopickych A,
(zvoleny pocet desetinnych mist)

3. Prumérna - soucet prumérnych A, zahrnujicich prirozené
zastoupeni izotopu

Priiklad (exact mass calculator - internet):

|.Typ hodnotym/z | CeHe | .CCls |
Celociselna /8 234
Monoizotopicka 78,04695 233,813116

TR T oot 0o |

Fakulta potravinarské a biochemické technologie . :
Ustav analyzy potravin a vyZivy http://web.vscht.cz/poustkaj 5

VYSOKA SKOLA CHEMICKO-TECHNOLOGICKA V PRAZE Izolagni a separaéni metody 2018 - Jan Poustka




- ___________________________________________________________________________________________________
Vyhodnoceni informaci obsazenych v MS spektru

1. Vyhodnoceni molekularniho izotopového klastru
El - fragmentacni ionizace - Casto chybi nebo je malo intenzivni
ESI/CI - ¢asto jediny vyznamny ion (pseudomolekuldrni - adukt)

m/z - M, — C,H,O, X, (pFesna hmota) — potvrzeni - izotopovy klastr
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Vyhodnoceni informaci obsazenych v MS spektru
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Vyhodnoceni informaci obsazenych v MS spektru

Monmsoloplc Mass. Ewen
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Elec
llmlts [all results (up to 1000) for each mass)
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Vyhodnoceni informaci obsazenych v MS spektru

2. Vyhodnoceni fragmentace a porovnani s knihovnou spekter
- vhodné pro EI - fragmentacni ionizace
Mira shody se zaknihovanym spekterem plus retencni index

3. Urceni naboje iontu (diference mezi izotopickymi ionty = 1/z)
Provedeme kalkulaci pro sousedni ionty: z=1/(M, - M,)
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Vyhodnoceni informaci obsazenych v MS spektru

2. Odhad M, z klastru vicenasobné nabitych ionti

Ionizace na ruzné vicenasobné nabité ionty — [M + zH]**
Provedeme kalkulaci (napr.):

18*:
19*:
20%:

m/z]
m/z]
m/z]

= (M +z)/z — 991,5= M+ 18)/18 — M, = 17829
= (M,+z)/z — 939,2 = (M, + 18)/18 — M, = 17825,8
= (M +z)/z — 892,4 = (M, + 20)/20 - M, = 17828
17
18" 1049.8
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= & ”1 165 MW, measured 17 828 Da
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