MarvinSketch 9 — MarvinSketch ja massaspektrometria

29.12.2020

Massaspektrometriaa kaytetaan mm. eri
isotooppien madrittamisessa (tutustu
massaspektrometrian perusteisiin).
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Molecular weight: 88,150
[1- Formula: CH O
O - Composition: C (68,13%), H (13,72%), O (18,15%)
Atom count: 18
+ Mass spectrum [m/z: relative abundance]:
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Massaspektrin saa valitsemalla kyseisen
kohdan Elemental Analysis Options -
ikkunassa. Type

Samassa kohtaa voidaan valita myos
molekyylin massa (moolimassa) ja myos
tarkka tieto molekyylin massa. Tassa on
huomioitu luonnossa esiintyvien
isotooppien vaikutus.

Moolimassa-tiedon saa ensimmaisesta
valinnasta. Massaspektri voi antaa myos
muita piikkeja kuin ko. kokonaisluvun
mukaisen piikin. Siina on kysymys
alkuaineen eri isotooppien vaikutuksesta.
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Exact molecular weight
Formula

[] Dot-disconnected formula
Mass spectrum
Composition

Atom count

[ Recognize formula in pseuda |abels
[JUse D/ T symbols for Deuterium / Tritium

[] single fragment mode

Restore Defaults
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Kloorin ja Bromin yhdisteiden massaspektreissa nakyvat selkeasti isotooppien
vaikutukset. Seuraavassa on listattu muutaman alkuaineen isotooppijakaumat

(merkittavat).
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My~ HO Molecular weight: 108,57

Exact molecular weight: 108,0341926

Kloori 37 24,24%

- Formula: C€,H.C10
Composition: C (44,25%), H (8,36%), C1 (32,63%), O
(14,74%)
T Atom count: 15
g Mass spectrum [m/z: relative abundance]:
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Kuva3 Bromi 79/81 >
’ Bromi 79 50,5%
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My = HO Molecular weight: 153,019
Exact molecular weight: 151,983678
— Formula: C,HBr0
B!
Composition: C (31,48), H (5,93%), Br (52,228), O
(10, 46%)
T Atom count: 15
. Mass spectrum [m/z: relative abundance]:
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Bromi 81 49,5%




Hiilen tapauksessa

Eraan pentanolin
massaspektrissa nakyy
moolimassaa kuvaavan
spektripiikin (130) lisaksi
kaksi isotooppipiikkia (M+1
ja M+2|. Mitad enemman
molekyylissa on
hiiliatomeja, sita suurempi
mahdollisuus muiden
isotooppien esiintymiselle
on olemassa.

Hiilen isotooppien
esiintyminen:
Hiili 12 98,9%
Hiili 13 1,1%.
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Molecular weight: 130,231
+ Exact molecular weight: 130,135765200
Formula: CaHmD

Composition: € (73,78%), H (13,93%), O (12,29%)
Atom count: 27

Mass spectrum [m/z: relative abundance]:
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Massaspektrit todellisuudessa ovat erilaisia kuin tassa esitetyt. Niista enemman kirjassa ja

oppikirjoissa.




LISAYS (28.12.2020):
Massaspektrin tulkintaan

MarvinSketch tuottaa molekyylille seka massaspektrin (supistetun) etta vety-NMR- ja hiili-
NMR-spektrit. Tassa kohdassa tutustutaan molempien analyysilajien spektreihin
molekyylien rakenteen ja menetelmien teorian kautta.

Massaspektrometria perustuu molekyylien ionisoitumiseen ja/tai hajoamistuotteiden
ionisointiin. Tasta teoriasta ja massaspektrometrin rakenteesta voi lukea enemman
oppikirjasta (esim. Orbitaali 3).

MarvinSketch tuottaa kohdassa Calculations | Elemental Analysis mm. molekyylin
massaspektrin. Nama massaspektrit kuvaavat ainoastaan molekyylin ns. molekyyli-ionin
spektriviivaa (ei hajoamistuotteiden spektriviivoja, kuten normaalissa massaspektrissa on
nakyvissa). Tassa vertailussa metyylibentsoaatin massaspektrit

O 3 Elemental Analysis b

Type Molecular weight: 136,150
[A Molecuiar weight Formila: B0,

[] Exact molecuiar weight Atom count: 18

[ Formula Mass spectrum [m/z: relative abundance]:
[ Dot-disconnected formua 136: 1.00 137: 0,09 138: 0.01
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Naista spektreista
voidaan tulkita eri
asioita:

1) MarvinSketch antaa
molekyylin moolimassaa
kuvaavan molekyyli-ionin
piikin (ja tassa
tapauksessa kaksi
isotooppipiikkid).

2) Normaali
massaspektria voidaan
analysoida pidemmalle,
kuten seuraavasta
kuvasta ilmenee.
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Molekyyli-ioni kuvaa molekyylin moolimassaa. Kohdan 136 piikki edustaa tata. Piikki 137
on molekyylin isotooppipiikki (hiili-13). Kun molekyylista lohkeaa osio

ionisaatioprosessissa, hajoaminen tapahtuu tietyissa kohdin molekyylia.

Metyylibentsoaatin kohdalla hajoaminen tapahtuu esteriryhman sisaltaman
karbonyyliryhman ymparilla. Naista "oikeista” massaspektreista voidaan paatella
molekyylin rakenneosia varsin pitkalle.

Vertailun vuoksi vieressa
on saman moolimassan
(136 g/mol) omaavan p-
tolueenihapon
massaspexktri.
Hajoamistuotteiden
spektripiikit sijoittuvat eri
kohtiin, koska ne
poikkeavat.

Esimerkiksi selvasti
todettava karboksyyli-
happoryhma I6ytyy
spektrista. Nain olleen
molekyyli on
karboksyylihappo ei
esim. esteri, kuten ylla
oleva molekyyili.
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