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Interpretace hmotnostniho spektra

1. Urcime, které ionty souvisi s analytem a které ne

2. Ur¢ime molarni hmotnost - hledame molekularni ion M+, adukty
(M+H)+, (M+Na)*, (M+HCOO)- nebo deprotonované molekuly (M-H)-,
prip. vicenasobné nabité ionty

3. Odhadneme prvky, které jsou pritomny: inspekce izotopoveho klastru,
aplikace dusikového pravidla

4. Urc¢ime elementarni slozeni na zakladé méreni presné hmotnosti

5. Porovname spektrum s knihovnou, pokusime se najit alespon
podobna spekira

6. Redime fragmentaci (vyzaduje znalost fragmenta¢nich mechanismu a
empirickych pravidel)
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1.

Vylouceni ionti, které nesouvisi s analytem
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Ionty pozadi, kontaminanty

« klastrové ionty rozpoustédel

 necistoty v rozpoustédlech

* necistoty v systému z predchozich nastiika
* “bleeding” kolony

 necistoty z nadobi

 necistoty ve vzorku
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Ionty pozadi, kontaminanty

m/z 149, 279, 301, 317 ...
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Odecet pozadi
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Ionty matrice u MALDI

klastry, fragmenty, adukty iont matrice
v nizké oblasti spektra, velmi intenzivni.
Spekira se proto méti az od ~ m/z 500.
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2.

Uréeni molekulové hmotnosti
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Uréeni molekulové hmotnosti

identifikace molekuloveho iontu, piipadné molekulového aduktu

|. Elektronova ionizace

M+e > M +2e¢

Molekulovy ion (M+) je radikal kation. Jeho m/z odpovida monoizotopické
hmotnosti analytu

Identifikace molekuloveho iontu ve spektru

1. ve spektru nemusi byt pritomen

2. pokud je pritomen, musi mit nejvyssi m/z ve spekiru
3. je to ion s lichym poc¢tem elektrona (OE*)

4. poskytuje logické neutralni ztraty
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Uréeni molekulové hmotnosti

|. Elektronova ionizace
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Uréeni molekulové hmotnosti

Il. Mékké ionizac¢ni techniky (ESI, APCI, MALDI)
molekularni adukty ([M+H]*, [M+Na]*) nebo deprotonované molekuly ([M-H]")

Molekulovy adukt je ion se sudym poctem elektront a nemusi byt nejvysSSim
iontem ve spektru.
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Uréeni molekulové hmotnosti

Il. Mékkeé ionizacni techniky (ESI, APCI, MALDI)

molekulovou hmotnost urcujeme na zaklad¢ pritomnosti aduktt, dimert, nebo
vicenasobné nabitych ionti

M+1 M+1
(M+H)* (M+H)*
(M+2)/2
M+23 (M+2H}2+ 2M+1 %
(M+Na)* (2M+H)
b e 2
i § M+39
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16
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Vypocet aduktd, multimert, vicenasobné¢ nabitych ionti — Kalkulator EIC
IAMISC\MS\DOWNLOAD\
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Uréeni molekulové hmotnosti

2256jc #1-51 RT: 0.00-0.75 AV: 51 NL: 1.77E4 [M+Na]+
T: ITMS + ¢ ESI Full ms [50.00-1000.00] 365.1
1 .
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Ur¢eni molekulové hmotnosti — nabojoveé stavy

Uréeni poctu naboji iontu

Pocet naboju Ize zjistit ze vzdalenosti mezi piky v izotopovém klastru.
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Monoizotopicka hmotnost
12¢
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Monoizotopicka hmotnost

YA
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3.

Urc¢eni prvka pritomnych v molekule
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Izotopové klastry

|zotopické klastry naznacuji pritomnost n¢kterych prvka v molekule (napt. Cl, Br,

kovy).
Pocitacové programy umoznuji
spocitat slozeni klastru ze
zadaného sumarniho vzorce a

porovnat ho s experimentem.
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Dusikoveé pravidlo

Dusikové pravidlo: plati pro organické slou¢eniny obsahujici C, H, N, O, S, P, F,
Cl, Br, |. Zalozeno na faktu, ze pouze dusik ma lichou vaznost pii sudé nominalni
hmotnosti (ostatni maji sudou nebo lichou vaznost i hmotnost).

licha hmotnost molekuly = lichy pocet dusiki

suda hmotnost molekuly = sudy (nhulovy) pocet dusikii

Aplikace pravidla na ionty

El — plati pro M+ tak, jak je uvedeno

ESI, APCI, MALDI - pro molekulové adukty, plati pravidlo opac¢né !

NH, NH, NH,

ST I >

M=93 m/z 93 m/z 94
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4.

Uré¢eni elementarniho slozeni z presné hmotnosti
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Urc¢eni elementarniho slozeni z presné hmotnosti

Cim presnéji uréime hmotnost iontu, tim vice omezime poéet moznych struktur,
tj. tim spiSe dojdeme ke spravnému elementarnimu slozeni

Pi. paclitaxel, C,,Hs;NO,,
mon. hmotnost 854.3388

Omezeni pro vypocet vzorce:
C: 0-100

H: 0-100

N: 0-10

O: 0-30

pocet sumarnich vzorcu
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chyba ureni hmotnosti (ppm)
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5.
Hledani v knihovnach spekter
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Knihovny spekter EI
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Knihovny MS/MS spekter (ESI)

MS Libraries for LC-MS/MS and ESI in-

HighChem's spectral library collection
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6.

Interpretace fragmentovych ionti
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Fragmentace ionti se sudym poc¢tem elektrona (EE+)

ESI, APCI (APPI, MALDI, DESI ...)
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Fragmentace EE*
CID fragmentace ionta se sudym pocétem elektronu ([M+H]+, [M+Na]*, [M-H]")
Stépeni sousedni vazby vzhledem k naboji, migrace naboje

R-OH + H — R-OH,*
R-OH,*— R* + H,0

FRAGMENTACE EE-:
vznika ion se sudym poc¢tem elektironu (EE*) a neutralni ¢astice
EE+ - EE++ M

lonty EE jsou obecn¢ stabilnéjsi nez OE+

Spekira jsou jednodussi, poskytuji tak méné informaci nez spekira El,
byvaji citliva na malé zmény ve struktuie
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Fragmentace EE*

Odstépeni neutralni molekuly zavisi na bazicité a stabilité vznikajiciho iontu

Typické ztraty neutralnich ¢astic:

17:
18:
27
28:
32:
42:
44
80:

NH, — aminy alifatickeé, aromatické (+)

H,O — kyslikaté slouceniny, hydroxyderivaty(+/-)
HCN - aminy alifatické, aromatické, nitrily arom. (+/-)
CO - aldehydr, ketony, nitroaromaty (+/-)

CH,;OH — methyl estery (+)

CH,C=0 — N-acetyl derivaty (+/-)

CO, — karboxylové kyselin, karbamaty (+/-)

SO, — sulfonové kyseliny (+/-)

162: anhydroglukosa — glukosidy (+/-)

“Zakazané” neutralni ztraty: 3-14, 21-25, 37-40
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Paracetamol N-(4-hydroxyfenyl)acetamid

JC_LEKY_Pan_04_080720211508 #1-22 RT: 0.00-0.25 AV: 22 NL: 2.40E4
T: ITMS + ¢ ESI Full ms [50.00-500.00]

Relative Abundance

1

a a2 NN

1521

||||||||||||

152.0 [M+H]*

Mass Intensity
152 100.0
153 8.7

154 0.7

100

153.0

150

200

C8H9N02; M=1 51 .1

[2M+H]*
303.1

304.1

250 300

ESl+, MS

[2M+Nal*

325.1

350
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Paracetamol N-(4-hydroxyfenyl)acetamid

jc_leky_pan_03_080720211358#1-36 RT: 0.00-0.24 AV: 35 NL: 1.07E3

T: ITMS + ¢ ESI Full ms2 152.00@cid24.00 [50.00-160.00]

Relative Abundance

ESl+, MS/MS

+

100< 110.0 /©/NH3

953 HO

903

85% /©/NHTI/CH3

80 o)

755 HO

703 42; CH,=CO

& < >

603

553

403
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i 1134.0 [18;H0
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50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160
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Paracetamol N-(4-hydroxyfenyl)acetamid

JC_LEKY_Pan_18#1-464 RT: 0.00-2.00 AV: 464 NL: 1.12E1
S +¢ ESI Full ms3 152.00@cid26.00 110.00@cid25.00 [50.00-160.00]

T:
1

Relative Abundance

a a NN

110.0

ESI+, MS3

HO

NH
| N 2
C.
92.0
®i
+ HO Z
©/NH3
93.0
17; NH,4
82.1 i I
18; H,0
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Kyselina menthyloxyoctova

2789jc_090716170932 #1-149 RT: 0.00-2.00 AV: 149 NL: 9.82E1
T: ITMS - ¢ ESI Full ms2 213.40@cid29.00 [55.00-250.00]

ESI-, MS/MS

10 75.3 0N
9
o)
9
[N Y ad l
B II3V
9 CH,
7
: CH,
6 L] —
5 HoC CHs C12H2203, M—214.2
& 138; @ <CH3
§ 5 ke >
=
=z 5
1] CH
2 4 ) 140; CH; ‘
3
: [M-H]
2 213.3
2 ) 44; 002 |
]
) 28; CO 18; H,O
73.3 167.3 | 169.2 195.2
N
i B o R o L L ML AT bt e A lama et
60 80 100 120 140 160 180 200 220



MINISKOLA HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE, UOCHB AV CR, 18. - 19. 11. 2009

Kyselina 2-merkaptonikotinova

2786jc #1-147 RT: 0.00-1.02 AV: 147 NL: 2.76E3
T: ITMS + ¢ ESI Full ms2 156.00@cid21.00 [50.00-175.00]

Relative Abundance
- -k NN W W A R O DR O~~~ 0 O O W

10

N
N
=

SH

(@

OH

C6H5N02S; M=1 55-0

138.1
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[M+H]*
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18; H,O
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Kyselina 2-merkaptonikotinova ESl+, MS3
2787jc #1-230 RT: 0.00-2.01 AV: 230 NL: 1.73E1
T: ITMS + ¢ ESI Full ms3 156.00@cid21.00 138.10@cid26.00 [50.00-175.00] 138.1
10
g N SH
9 | N
8 110.1 S
8 l '+
o
7
7
6
§ 6
- TVORBA _
2 ADUKTU S ROZPOUSTEDLEM
£ 4 V IONTOVE PASTI
E 4 i 28; CO R
3
3
2
2 +18; H,0
: 128.1
1
100.1 28; CO ~
S o L i e e e L i
50 60 70 80 20 100 110 120 130 140 150 160 170

miz
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Cyklopentafuranol-deriv

1748jc #1-226 RT: 0.00-1.51 AV: 226 NL: 5.26E1

Relative Abundance
- = M ORN W W A RO R =N~ B O O

10

ESl+, MS/MS

T: ITMS + c ESI Full ms2 329.20@cid27.00 [90.00-350.00] 311.2
OH
L AN\
N
.
OH OH
C1gH2604; M=306.2 [M+Na]*
329.2
Q
I
269.2 o
60; CH,COOH
L) il L A W i W i i e b 0 ) A A iy Lol Ml L )l W i il M ) ) i |::"|""|""'|""|"'-|----|--"|""|| ""r""fJ["""'T"""f"""l"""'r"'ﬂ"'""‘i
100 120 140 180 180 200 220 240 260 280 300 320 340

m/z
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Cyklopentafuranol-deriv, disil

Relative Abundance

ESl+, MS/MS

1644jc #1-749 RT: 0.00-5.02 AV: 749 NL: 2.22E1 M+Na]*
T: ITMS + ¢ ESI Full ms2 557.30@cid27.00 [150.00-600.00] 557.3
10
9 OH
9
8 (@)
8
7
7 / \
6 C|) o
6 H;C—Si-CH, H,C—Si-CH,
o H3C—|—CH3 H3C_|_CH3 132 H3C  CHj
5 ; HyC—}—Si-OH
. H,C CH,4 AR
4
3 C5oH5,0,Si,; M=534.4 60; CH,COOH
’ MG GH | 4251 ) >
2 203.1 132; H3C—)—S\i-OH
H;C CH,
2 fe >
1
539.2
1 497.2
18; H,O 18; H,O
«—> —>
WWWWWM..MJ.. S T VIUAAES AT MAHEYH S—
150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
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PGF, -methylester, diTHP

3378jc #1-64 RT: 0.01-0.99 AV: 64 NL: 8.64E5
T: + p Full ms2 559.40@cid37.00 [150.00-600.00]

Relative Abundance

100
9
80
8
80
7
70
6
80
5
50
4
40
3
30

150

N

200

&\/
\52/\/\,%
0 &

C31 H5207; M=536.4

/
O

250

300

ESl+, MS/MS

459.3

(o) OH (0} 0}
100; EJ/‘_’ Ej

457.3 |

O OH

102; U

v

102

373.1 375.1 100

350 400 450
miz

475.3

(o)

o, )

A
v

[M+Nal*
559.3

SIS -

500 550
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Triacylglyceroly

APCIl+, MS/MS

(o)
\\c R
JC_TAG_Bter_MSMSO01 #6162 RT: 64.99 AV: 1 NL: 3.82E8 /
T: FTMS + ¢ APCI corona d Full ms2 818.72@cid30.00 [215.00-830.00] CH,—O
1 18:1 547.5 O=HC
— 14:1 801.7 R*—C CHz—o\
— 16:1 PG
° Vi
(0]
7 —— 18:1 OMoP
7 —— 14:1 547.5 oro
§ C51 H9206; M=800.7
é —— 18:1
§ . 575.5 254; FA 16:1
(4 —— 16:1
519.4 17: NR,
5 — — | 575.5 Dl
801.7
2 — 14:1 519.4 226; FA 14:1 [M+NH,]*
1 < >
—— 16:1
1 282; FA 18:1 818.7
clI.lII|IIII|IIII|IIII|I II|IIII|IIII|IIII|IIII|IIIIIIII|IIII|
300 350 400 450 500 550 600 850 700 750 800 850 800

m/z
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Triacylglyceroly Urgete strukturu ﬂ APCl+, MS

triacylglycerolu.

1377ek #4346-4381 RT: 108.29-109.11 AV: 36 SB: 44 106.70-107.89 NL: 4.68ES

T: + ¢ APCI Full ms [150.00-1300.00]
o 635.5
0 Mol. adukt chybi
‘ Jen 1 fragment -> stejné kyseliny
' Vypocet dvou kyselin ve fragmentu:
70 635-39 (zbytek od glycerolu) = 596
g i =2 x 298 (19:0)
2 Reseni: 19:0, 19:0, 19:0
3 5
2 a5
E 40
2
20
1
10 8375

300 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800 850 900
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ESl+, MS/MS

Digalaktosyldiacylglyceroly

1656MKO01 #1342-1375 RT: 21.08-21.58 AV: 17 NL: 1.26E3
T: ITMS + ¢ ESI d Full ms2 937.47@cid28.00 [245.00-950.00]

1 681.2

DGDG 18:3/16:0 " \(°\fp
C49H86015; M=91 4.6 :
[AA"')(]+ = C15H24011 + FA1 + FA2 + X+

%Ilf‘ﬁllﬁlllﬁll%llﬁill%llﬁll:?qlllﬁllﬁllﬁllﬁllﬁll?

8
&
£ 659.3
§ 256 ; FA 16:0
3 < >
[]
o 278 ; FA 18:3
25° ) 162; Gal ‘ M+Na]*
203 ) ! 937.4
= 162; Gal
1> < > 775.3 162 Gl
103 ; Ga
5]  497.3 2193 > >
G-_||||||||||||||||||||||||||||||||||||||:|||||||||||||
450 500 550 600 650 700 750 800 850 900 950 1000

m/iz
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Morfin

ESl+, MS/MS

HO
2220jc_080801195950 #1-11 RT: 0.00-0.47 AV: 11 NL: 1.81E2 1 HO*
T: ITMS + ¢ ESI Full ms2 286.10@cid27.00 [75.00-300.00] CH
201.1 Ptk
1 7 NH
HaoC
57
7
7
8 H
§ \ C+\ NHQ 3
=
é C17H19NO3; M=285.1
OH \
§ o~ 28; CO 229.0
[ 2 211.0 HO o OH
183.0 [M+H]*
2
18; H,0 268.1 /
2 HO OH 1734 |[—— 8 i L
1 _ 57; CH,CHNHCH|, 286.1
\ 155.0 193.1
1 147.0 1 219.1 239.1
1230 4 1L| 18;H,0
c - II . - S L. Ll .IIIII |1.| o ia "I.l..n - [TH N . [
| l 1 ] || | ] ) ) | 1 1 1 l ] 1 | ] | 1 1 | ) 1 l || | | ] ] 1 l | ) ) | 1 || ] |
80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300
miz

Struktury iontti:Peoaknapo et al., Phytochemistry 65 (2004) 1413.
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Pokuste se odhadnout strukturu [7’ ESI+. MS/MS
alkaloidu. ] ’

F: ITMS + c ESI Full ms2 300.10@cid27.00 [80.00-320.00]

2233jc#1-22 RT: 0.00-2.00 AV: 22 NL: 1.51E1 — Q"

3 2184, -0 )
o HO
MG S . .,
\ ReSeni: KODEIN
=
@) C18H21N03; M=299.1
H-—-
7 N—
CHj3 CH3
NH
7 HO® \/
5 \
§ \ c+\
=
5 N H3C_O (0] OH
CH5
é 282.1
14 57; CH,CHNHCH,
i >
H3C—0 OH 31; -OCH/
2 \ >
2 285.1
. 2
1 1070 12114 371 15,g|§‘-’9
1
18; H29
"'I|L'L | T 1 T
80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300
miz

Struktury iontti:Peoaknapo et al., Phytochemistry 65 (2004) 1413.
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Glykosidy - digitonin

Digitonin :
CsHgo009 xyl - gluc - gal
i

gluc - gal

ESI ionizace — tvorba molekularniho aduktu [M+Na]+

MS/MS fragmentace — odstépovani cukernych jednotek jako neutralnich ¢astic

Hexo6za: neutralni ztrata 162 u  (molekula — H,O)

Pent6za: neutralni ztrata 132 u  (molekula — H,0)
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Glykosidy - digitonin

927.6
b
|
xyl { gluc } gal
—
gluc | gal
1119.5 1051 6
633.5 795.5
I | -
':i'nu‘ninj —+- ﬂlnu'n-uh = wrh -
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Glykosidy - digitonin

|
gluc { gal
gluc { gal

N

|
xyl { gluc | gal
——
gal

MS3
E as7. 7T
i 1119.7
Baf 5
o 2: - . = =) k’-‘- T
MS3
g 1089.6
§ 957.5
T95.6
. = - l = i -Ih = == £
M 83 795.6 A’\
E 633.5
i
227.5
= o — I = .

=

|
xyl { gluc { gal
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Fragmentace ionti s lichym poctem elektroni (OE*+*)

EI




MINISKOLA HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE, UOCHB AV CR, 18. - 19. 11. 2009

Fragmentace OE**

Pti El vznikaji fragmenty jiz v MS kroku (nejsou nutné fragmentacni
techniky jako CID apod.)

FRAGMENTACE OE+
|. vznika ion se sudym poctem elektroni a radikal
OE+ — EE*+R"
Il. vznika ion s lichym poc¢tem elektiront a neutralni ¢astice
OE+ — OE* +M

Spektra jsou bohata, informac¢né obsazna, mohou byt pouzita jako “fingerprint”
pro tvorbu knihoven spekter

Probihaji pouze monomolekularni reakce
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Stépeni o-vazby

*je-li pri ionizaci “vyrazen” elekiron ze ¢-vazby, dojde k jejimu Stépeni

typicka fragmentace pro alkany, piipadn¢ pro F-, Cl-, CN- substituované alkany

R*CR; — R- + CRg

100 43
H C\/\/\/\/\
57 3 CH3
dekan
50
41
29
71
27 85
37 142
99
O I T T :l i.: |3:6:|= T !.| T i.:5I3!| !.I |6.3|.:l:|| !.| |7.7:.|.:II!.| I T T |.!|i.| T T T I.]!.II:3| T I T |]:2.6| I T T T T IL: T T I
20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150

(mainlib) Decane
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Stépeni o-vazby

sintenzita fragmentovych iontu zavisi na jejich schpnosti stabilizovat naboj

@
253

100
43

57
50 71

85

253
9
0 O A L
O T |L| T |! || ||I ! ||”!I T !|II| |I'L T II|' T |"|'| |"|I 'I|' T |"|'| T 'li T '|I |2|%|5| T Il |2|'6|7 |222|
30 60 20 120 150 180 210 240 270

(mainlib) Nonadecane, 3-methyl-
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o-Stépeni: fragmentace vyvolana radikalem

« Stépeni vyvolané tendenci elektrona tvorit pary — lichy elektron je poskytnut na
tvorbu nové vazby, Stépi se sousedni vazba

m‘/;’.ﬂ e R CRZ—:QR

R"‘"—CRZ
N N E: a —OC.H CH,—OC,Hx )
CH3 UH2 OCgHs —— 'CHS +CH2__ 2V 5 (H 2 2" 'S
31
100-
@
S0 9 45 74
27
43
41
B a9 Tlolse s | faalae 57 ¢ e
O—7—t+t+ -ttt e e e e T e T
10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80

(mainlib) Ethyl ether
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a-Stépeni: benzylové stipeni

+
HAC - o . Hz H20
-
+

miz 91

91
100
50

106
51 65
S T (P
15 74 || 86
G IIIIII II I=I=|II Il!'i II!'!IIII Il!l!'EIII.!I!'Illlli.III T |=|!| IIII I
10 20 30 40 50 40 70 80 90 100 110 120

(mainlib) Ethylbenzene
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Indukéni stépeni: fragmentace vyvolana nabojem

« Stépeni vyvolané pritahovanim elektronového paru nabojem

/ﬂ

+e ’ + .
Y—R — R + YR
[\

+o i
C,Hs——O0C,Hs ——  C,Hg* + «OC,Hs

R

31
100
59
501 N > s y
_—
27
43
28 41 73
15 g %[ [0]s2 s |, 4446 57|60 L7
O III::III:!IIIIIiIII I !:IIIII:II!II !:IIIIIIIII:: I:IIIIIIIIII:IAI T T T II
10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80

(mainlib] EThyT ether
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Fragmentace cyklickych struktur — Retro Diels-Alder

» t-elektrony dvojné vazby u cyklickych struktur jsou primarnim mistem ionizace

R R R R

— N a Yy R o

— —_— ) — . ’ + (charge retention)
+ ﬂ + . +
|
R

AN . RW . X
S e + (charge migration)

AR Y + /

8
1

<D,
Bkl

104

1 | |

|

Relative intensity
an
o
|

I I

5 27 319'@ N T R [ 4-fenylcyklohexen
- > 4 lll T |
80 1
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Presmyky vodiku — McLaffertyho presmyk

 presmyk y-vodiku na nenasycenou skupinu pres 6-¢lenny kruh. Noveé radikalove
misto vyvola a-stépeni

(\ H Vr_-;o . H + H H b
R N rH R ) \0 o R \o+ \6
b L]
I (charge retention)
H H

(charge migration)
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Presmyky vodiku — McLaffertyho presmyk

* Vziklé OE* jsou typické pro fadu funénich skupin — aldehydy, ketony, estery,
kyseliny, amidy, karbonaty, fosfonaty apod.

Acids H m/z 60
i O
Il 74
RCHCH,| CH,C-OH 100-
Aldehydes H m/z 44 O
i P
A N N NV
RCHCH,| CH,CHO O
Amides ™ o m/z 59 &7
| I S0
RCHCH, | CH,C-NH,
Esters o G m/z 74 | 4]
i ] >
R-CHCH,; | CH,C-OCH; 29 "
]
15 10] s 129 171 214
Ketones H m/z 58 o ||| O | ]57| | |
' 0]
I 10 40 70 100 130 160 190 220

I
RCHCH,| CH; C-CH3 (mainlib) Dodecanoic acid, methyl ester
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Charakteristické iontové série

Homologické série v oblasti nizkych m/z mohou podat informace o

strukturnich prvcich v molekule

lonty Série Funkéni skupiny
m/z 29, 43, 57,71, 85, 99, ... CnHanet" alkyl (,alifatika®)
miz 31, 45,58, 73, 87,... ChH2+1O"  alkoholy, ethery
m/z 33, 47,61, 75, 89, ... ChH2n+1S*  thioly, sulfidy
m/z 30, 44, 58, 72, 86, ... CnhHans2N®  aminy
m/z 29, 43,57, 71, 85, 99, ... CrhH2n-10O" aldehydy, ketony
m/z 45, 59, 73, 87, ... CnhH2n-102"  kyseliny, estery
m/z 40, 54, 68, 82, 96, ... CnHonoN* nitrily
m/z 38, 39, 50-52, 63-65, 75-78,89-92 - aromatika
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Charakteristickeé ionty

m/z lon
19 F*, H;,O"
20 HFE™
30 CH2NH,", indikuje aminy
31 indikuje CH;0O- nebo -CH,OH
33,34 HS*, H,S™
35,36,37,38 CI*, HCI™
46 NO,", indikuje nitroslou¢eniny
47 CCI*, HC(OH),", CH,S"
61 CH30§OH)2+ indikuje ,dlouhé” estery kyseliny
octove
73 (CHa)3Si*, CHsSI™
77 fenyl (doprovazen m/z 51 a 50)
105 benzoyl (pokud doprovazen m/z 77)

podle M.Polagka — Skola MS
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Logickeé neutralni ztraty

Neutralni ztraty musi davat chemicky smysl. Ztraty radikah i neutralnich
molekul.

Ztrata (u) Logicka ztrata ? SloZeni
1 ano H
2 ano H2
3-14 NE -
15 ano [CHs |
16 ano NH,3, O
17 ano OH, NH»
18 ano |H20 |
19 ano F
20 ano HF
21-25 NE -
26 ano CzH2, CN
27 ano |C2H3, HCN |
28 ano |C2H4, CO |
30 ano i |
31 ano |CHSO |
32 ano |CHsOH, S |
33 ano SH
34 ano H>S
35 ano [=] |
36 ano |HCI |
37 -40 NE -
41 a vy3e ano homologické ztraty
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Intenzita molekularniho iontu

Intenzita molekularniho iontu souvisi s jeho stabilitou. Podle intenzity Ize
usuzovat na pritomnost urcitych strukturnich prvka v molekule.

Aromaty 100%
Heterocykly
Cykloalkany

Thioly, Sulfidy
Alkeny

Aldehydy, Ketony
Alkany -

Aminy
Ethery
Estery
Nitrily
Alkoholy 0%
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