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Wie kommt es dazu?




» Dickson Wambua
» Martin de Wendt (Sciex)



Was kann man damit jetzt machen?



Was kann man damit jetzt machen?

> Die leichteste Art Stoffe zu identifizieren ist aufgrund lhrer molekularen Masse

» Andere Arten der Stoffidentifizierung existieren auch, sind aber nicht so sensibel



Also praktisch gesehen...

» Eine molekulare Waage?



Also praktisch gesehen...

» Eine molekulare Waage?
> 1lu = {5 2C Masse = 1.66... - 1072 Kg



Also praktisch gesehen...

» Eine molekulare Waage?
> 1lu= 1—12 12C Masse = 1.66... - 10727 Kg — Wir miissen kreativ werden...



Die Welt der Massenspektrometer



Die Welt der Massenspektrometer

Bild aus Jiirgen H Gross - Mass Spectrometry - A Textbook (2017) B



Grundsatzlicher Aufbau

e data System

ion mass
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atmosphere/
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high or ultrahigh vacuum

1000 mbar 10 to 10 mbar 10°®to 107° mbar




Wiederholung

Flow regimes for gases

> Viscous flow regime
> Transitional flow regime

> Molecular flow regime



lonenquelle
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Electron lonization
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Electron lonization: Probleme

|

> Fragmentierung
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Electron lonization: Probleme
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) /\ > Fragmentierung
» Mehrfache lonisierung (zB Ar™™ statt Art)
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Electron lonization: Probleme
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» Mehrfache lonisierung (zB Ar™™ statt Art)

Gi > Ausgasen in der Umgebung des Gliihdrahtes
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¥ \ /\ > Fragmentierung
f » Mehrfache lonisierung (zB Ar™™ statt Art)
& > Ausgasen in der Umgebung des Gliihdrahtes
) - ‘ — Wir mussen wieder kreativ werden
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ESI - Thermospray




ESI - Thermospray

X-Y Mechanism
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ESI - Thermospray
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API interface
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Massen Filmwitét




Stabilitat?

» Riicktreibende Kraft - Vorzeichen!
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Stabilitat?

» Riicktreibende Kraft - Vorzeichen!

» GroBer mit mehr Auslenkung
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Stabilitat?

» Riicktreibende Kraft - Vorzeichen!
» GroBer mit mehr Auslenkung
—F=—c-x
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Praktisch ergibt sich dann

16



Ich habe etwas verschwiegen...
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Ich habe etwas verschwiegen...

> F:q.E
> F=m-a—a=_-

3™
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Ich habe etwas verschwiegen...

> F:q.E
> F=m-a—a=_-

3™

—a= % — wir konnen also leider nicht direkt m bestimmen :(
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Zuruck zur Stabilitat

x STABLE
y STABLE
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Vom Filter zum Spektrum
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Unendliche Auflosung?
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Vom Quad zum Triple Quad




’ 1
' B
«.}%

¥ \ /\ > Fragmentierung
» Mehrfache lonisierung (zB Ar™™ statt Art)
& > Ausgasen in der Umgebung des Gliihdrahtes
) - ‘ — Wir mussen wieder kreativ werden

%

& P

21






Collision Cell
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Collision Cell

REDUCTION

10 %
03k °

)
SINGLE

—01

P (Torr)

23



Detektion
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Evac
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Koffein in meinem Kaffe? Q1

26



181.0

195.2

1821

1250 193,0
15 1see, 1870 qgge 1331
5 129,29
: Al b e 1A :
124 126 188 180 192

miz, Da




g A

Mw[Tl< P [e»

> + |[Tune and Calibrate Mode | |* (9 @) [Default v

& K

TOB

DA A A
&8 Configure Acqie. Start Ramp Parameter | EdXRamp. MS Method v Use | Start Syringe Pump o
AL SeouRy CopO T Source/Gas  Compound Resolution Detector MS  Advanced MS
5B Hardware Corfauration : - [ Ceter /Wi —
& Repot Template Edtor lon S o Sy arameter Range =
lon Soutce Temperature Reached |
Tune and Calbrate (1) Scantype: | Product lon (MS2) 7
A Compound Optimization Citah Ges (CUR)) 200 3 Period Summary
A Instrument Optimization Colision Gas (CAD). [ 2 Polarty Dutin:  [5003 | mn)  Delay Tme: [0 wec)
8 Manual Turi @ Postive =
4 Manual Tuning lonSpray Voktage (IS) [ a0 = O MNegative Cycles: il
o8 Acaure
;s Temperature (TEH) S wa O
& 10A ethod Wizard ESIESIET
lon Source Gas 1 (GS1) -
T Buid Acqustion Method (5D 205 T w £ 0
lon Source Gas 2 (GS2) Product Of: 195000 | (Da) =
A Exlore Inertace Heater (he) or 9
@ Open Data Fie —
) Open Compound Database: - Tcoeusz ple 1 Max. 76028 cps W sz (195.00) 1 Max. 200.1 cps
1 Quanttate - . -
¥ Buid Quanttaton Method 7000} v .
< Quanttaton Wizard 02 op A
6000 —
Review Resuts Table
140
Al Comparion Scfware L, %0 B
g £
) Reporer32 5 s : o
2 a0 F-
2000
“©
1000 2
[ B3 B 25 B B B W W 1: 10 10 10 10 10
Time. min w200
w 755 o o Sameie 1 e T e e
1288
®
w0
«
=
z w
£ 10951100 108 1601 1829 204 2621 225
2
0o 12670 1000 1387, 1kt resh e teermoft 1741 173 7.7 1850 263 2116 20 2100 201k 200 s 295
0 ‘ ‘
; \ I | \ l \ 11 | I ‘
o0 o ES 130 140 150 160 ED 160 50 o 210 E] 220 200 ES 220 270 280 E) o

mz Da







	Wie kommt es dazu?
	Was kann man damit jetzt machen?
	Die Welt der Massenspektrometer
	Ionenquelle
	Massen Filtern - ein Spiel mit der Stabilität
	Vom Quad zum Triple Quad
	Können wir Fragmentierung gezielt nutzen?
	Detektion
	... zu Daten

