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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*prima / ve spojeni se separa¢nimi metodami*

(separace) + ionizace + detekce + identifikace + kvantifikace analyti

PRIMA IONIZACE
MALDI-TOF, DART/MS

SEPARACNI METODY
chromatografie - CGC, GC x GC, HPLC, UPLC, CHIP-LC
elektromigra¢ni m. —- CZE, CITP
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5 —————
HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*princip*

1. Tvorba iontii: ionizace — rozhoduje o charakteru spektra
(intenzita pro sledované hodnoty m/z)
2. Fokusace proudu iontu — predfiltrace
3. Hmotnostni analyza (hmotnostni filtrace)
4. Detekce iontu — zaznam spektra (méreni intenzity signalu
pro nastaveny prichod podle m/z)

1.IONIZACE: Primarni vznik ionti; m/z = 1-1500
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2-4. Rozsah zaznamenanych ionti: m/z = 40-200
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*Casti hmotnostniho spektrometru*

Iontovy zdroj Hmotnostni analyzator
Plynnda faze: Kvadrupdl (piimy, sféricky - past)
El (M*, fragmentace) AM=0,1-1
— 70 eV (standardni energie
— knihovna spekter) TOF - s dobou méfeni letu
Cl (M*=PCI, M" = NCI; AM=0,001
ioniza¢ni plyn - methan)
Kapalna faze: Orbitrap
ESI; APCI; APPI AM=0,0001
Adukty — pseudomolekulové
ionty: [M+H]*; M+NH,]*; Vicestupnova MS — fragmentace
[M-H] ; M+CI]; M+CH,COOJ
[M + zH]*" ; [M - zH]* Kombinace: iontova mobilita + MS
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*spojeni GC - MS*
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE
*spojeni LC - MS*
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*spojeni CZE - MS*
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*DART / MS*
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE
*MALDI / TOF*
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5 —————
HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*mérici mody a zpracovani dat*

Technicky parametr  Spektralni informace Interpretacni informace
Molekulovy ion »——— M
lonizace Pseudomolekulovy ion —» M
Fragmentové ionty -——  Struktura molekuly
Presna hmota -————  M; elementarni sloZeni
Izotopovy klastr -———  Velikost naboje;
Hmotnostni separace molekulového iontu izotopové zastoupeni
Izotopové klastry -——  Struktura molekuly
fragmentovych iontu
PIna spektra -————— Cilena, necilena a
retrospektivni analyza
Ukladana data Vybrané ionty ————>—» Identi_fi_kace a
0o kvantifikace konkrétnich
a MS" prechody ..
sloucenin
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5 —————
HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*aplika¢ni moznosti*

Prakticky univerzalni pouZzitelnost - od vysoce tékavych latek
aZ po vysokomolekulirni biopolymery — organicka chemie,
petrochemie, farmacie, potravinarstvi...

Rutinni analyza — rychlost, spolehlivost, presnost, identifikace,
kvantifikace — inspekcni ¢innost, provozni kontrola

Cilena a necilena analyza - inspekc¢ni ¢innost, forenzni analyza,
retrospektivni analyza dat

Védecké ucely — identifikace, kvantifikace, profilace — spektralni vzory,
multivariac¢ni analyza dat, metabolomické studie apod.
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

*ziskané informace podle aplikované metody*

a) Separacni metoda + MS:
RT, intenzita signalu
spektralni informace — identifikace
— zjednoduseni optimalizace metod, vyhodnoceni dat
zrychleni separace — pomoci MS Ize rozlisit slouceniny
v prekrytych elu¢nich zonach

b) PFima MS: smésné spektrum — identifikace markeri
profilace — multivaria¢ni analyza dat
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5 —————
HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

Priklad ¢.1: GC-MS — analyza tékavych latek

Celkovy zaznam (plnospektralni mod)

VSechny ionty ve zvoleném rozsahu
hodnot m/z

|\ | Celkovy proud ionti
e s wiilsi o0 || — total ion current — TIC
'k f Integrace - kvantifikace
————— Zobrazeni spektra vybrané slou¢eniny
(zvoleny RT) - identifikace

Identifikace pomoci knihovny spekter
— spektrum + RTI
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

Priklad ¢.2: LC-MS — analyza mykotoxinu

Celkovy zaznam:
(vSechny MS/MS piechody)
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HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE

Priklad ¢.3: DART/MS — degradace TAG
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