A tomegspektrometria alapjai es alkalmazasi
kore a laboratoriumi diagnosztikaban




320. mass spectromeiry

Obsolete: mass spectroscopy
Study of matter through the formation of gas-phase ions that are characterized using mass spec-
trometers by their mass, charge, structure, and/or physico-chemical properties.

Note 1. The term is a misnomer because it is m/z rather than mass that is the independent vari-
able in a mass spectrum.

Nore 2: _r is an obsolete synonym for mass spectrometry that should not be
used to avoid confusion with spectroscopies in which the measured quantity is the
absorption or emission of electromagnetic radiation.

From [5,6].
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Sir J. J. Thomson: a toltéssel rendelkezo6 izotopok
elektromagneses terben egyedi modon mozognak

Sir Joseph John Thomson
(1856-1940)
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F. W. Aston: az elso tomegspektrograf

The Nobel Prize in Chemistry 1922 was awarded to Francis W. Aston
"for his discovery, by means of his mass spectrograph, of isotopes,
in a large number of non-radioactive elements, and faor his
enunciation of the whole-number rule”. http://www.nobelprize.org




A.O.C. Nier: tomegspektometerek épitese,
stabil izotopok vizsgalata

Alfred Otto Carl Nier
(1911-1994)







Fred McLafferty
(1923)
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tomegspektrumok
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A tomegspektrometria alapjelensegei
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« A tomegspektrometria az anyag tanulmanyozasara alkalmas technologia,
amely gaz halmazallapotu .ionok képzédesen alapul,‘es ezek tomeg és
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A tomegspektometer felépitése
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Kulonbozo ionizacios technikakkal vizsgalhato
tomegtartomanyok és az elerheto erzekenyseg
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https://masspec.scripps.edu/mshistory/whatisms_details.php
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FIGURE 11-6 A quadrupole mass spectrometer.
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Figure 8. In order to achieve constant peak width across the mass range, a scan line that goes
through the origin must be a curve with an increase in the DC to RF voltage ratio with increasing
mass.
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Tandem tomegspektrometria
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Az MS csatolasa kromatografias

berendezésekkel

mintabeviteli kromatografias
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A kromatografia segitsegevel nagyszamu anyag

nagyon kis mennyisége egymastol elvalaszthato.
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A tomegspektrometria klinikai alkalmazasai:
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A tomegspektrometria klinikai alkalmazasai:

klinikai toxikologia

Jellemzoen kis molekulatomegl vegyiiletek kimutatasa a cel

GC-EI-MS: azonositas tomegspektrum egyezés alapjan (scan mod), sajat
vagy publikus konyvtari osszehasonlitassal

LC-ESI-MS/MS: azonositas retencios parameéter + ionatmenet egyezes
alapjan, sajat konyvtari osszehasonlitassal

LC-HRMS (TOF, QTOF, Orbitrap): azonositas pontos molekulatomeg
meghatarozas alapjan (min. 4 tizedesig)
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6586 D. Favretto et al. / | Chromatagr. A 1218 (2011) 65836595

Table 1
Target compounds, elemental compoesitdon, exact mass and mean measured mass of MH® ions, mean expected retention times (BT, min), mean mass accuracy | ppm), and
corresponding internal standards (15} (re=10).
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Elemental cormpasition (MH) Exact mass (MH") myz Measured mass (MH") mjfz KT {min) PR

CyqHpg 03N 286.14377 28614330 5.4 16
CigHzz 03N 30015942 300.15885 7.3 19
€ ygHay 04N 32815433 326.15365 9.1 2.1
CoHpgN 13611208 136.11161 4.5 34
CigHiaoN 18010191 180101 44 a7 23
CioHiaN 150,12773 150.12723 102 313
CigHigOs N 19411756 19411714 10.3 22
€1sHzg 0N 20013868 260.13812 107 18
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Ci2H14ONCI 22408336 224 08200 11.2 23
CiaHyrONCI 23809932 238 09885 11.5 19
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CigHiz0M: Ol 2RLO7417 2BE.07368 151 1.7
CysHygO4N 414.26389 41426277 16.0 27
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Erzékenység <1 nmol/l <1 nmol/l

Specifikussag Kontrollalhato Nem kontrollalhato

Modszer testreszabasa Lehetséges Nem lehetséges

Gyari reagenskészlet Nem jellemzo Jellemzo

Matrix Valtozatos Nem kontrollalhato
Megbizhatosag Megfelelo, kontrollalhato Nem kontrollalhato
Uzemben tartasi koltség Magas Kozepes

Egy paraméterre eso koltség 0,5 - 50 USD Széles tartomanyban valtozo
A vizsgalatok elvégzése lgen Nem

szakembert igényel

Bekeriilési koltség Magas Alacsony vagy nincs



Alkalmazas: ujszulottkori anyagcsere szures

« SE 1. sz. Gyermekgyogyaszati Klinika, SZTE Gyermekgyogyaszati Klinika
« ESI-flow injection-MS/MS modszerrel végzik

* 26 betegség szlrése torténik szaritott
vércsepp mintabol

« Ujsziilottkori anyagcserebetegség incidenciaja: !
kb. 1:3000 - 1:4000 |
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Fig. 6. Typical output for a newborn sample analysed by Multiple Reaction Monitoring
(MRM ) in MSMS. In this MSMS spectrum, targeted ion masses of interest, corresponding to
markers for several inherited metabolic diseases, are divided in three parts : 1 :MRM of 24
aminoacids; 2 : MRM of 21 acyl-carnitines from CO0 to C8:1; 3 : MRM of 23 acylcarnitines
from C10 to C180H;. x axis =m/z;y axis = % intensity which relates to each metabolite
concentration. Concentrations are compared with cut-offs for each corresponding analyte,




Alkalmazas: mikrobiologiai proteomika

» Korokozo baktériumok kimutatasa és azonositasa genus, species vagy akar
torzs szinten

« MALDI-TOF technikaval tortenik, elsosorban verkulturabol

. ,lA,z »ujjlenyomatot” a bakteriumra jellemzo makromolekulak ionjai hozzak
étre

« Rendkiviil nagy atereszto kepesseg (merési ido <1 min)

« Korlatai vannak, de dinamikusan fejlodo és nagyon perspektivikus tertlet
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Fig. 1. Speciral fingerprints obtained from whole colonies of five different bacterial species. The matrix used is
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