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lonisatie en fragmentatie
A Moleculen in dampvorm in hoog vacuiim worden met elektronen
beschoten

A Er wordt één (valentigelektron uit de moleculen geschoten
M+eY Me"+2e
bijvoorbeeld: GH,,+ eY CH,»*+2 e

A Ge‘fonisgerde moleculen vallen in brokstukken uit elkaar:
CHis* ¥V GH*++ CH

A Brokstukken worden gescheiden op massa door versnelling
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k. "§assaspectrometrle

Massaspectrometer

A Moleculen worden geioniseerd

A Geioniseerde moleculen vallen in brokstukken uit elkaar

A Brokstukken worden gescheiden op massa door versnelling (lichtst
deeltjes bereiken de detector als eerste)
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Massaspectrum van dE,,
A Signaalsterkte versus/z (m in atomaire massaenheden)
A Meestal lading = 1+, dus/z=m

Pentane

A Brokstuk dat 100 MASS SPECTRUM
vaker voorkom_t | /03H7+
geeft hogere piek :

A miz=72Da(=u)isde *
molecuulionpiek
(molecuulion piek komt
niet altijd voor!)
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Massaspectrum van ¢l

A Werkelijke massa van aparte deeltjes, dsmstopenkomen afzonderlijk voor
A Bijvoorbeeld

0 ClL met 3 x zoveelCl dan3'Cl
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Bromine
MASS SPECTRUM
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Identificatie
A Binas 39D

o Neutrale fragmenterfniet in spectrum), afgesplitst van
o Fragmentionen (wel in spectrum)
A Structuurisomeren hebben verschillende massaspectra
A Fragmenten met een C = O groep zijn relatief stabiel. Bijvoorbeeld
propanonen propanalmet dezelfde molecuulformulgie blz. 85)
A M+1 piek, wordt veroorzaakt door isotodfC ppg 23 b)

molecuulionpiek molecuulionpiek
m/z =58 m/z =58
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—§13.4 Massaspectrometrie

Soortgelijke opgave als 23

De verhouding tussen de [Mén [M + 1j-pieken is 1 : 0,044 in onderstaand massa

spectrum. Bepaal daarmee het aantahtomen van de gemeten stof.
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De verhouding tussen de [Mén [M + 1}-pieken is 1 : 0,044 in onderstaand massa
spectrum. Bepaal daarmee het aantahtomen van de gemeten stof.

De isotoopsamenstelling van koolstof4€ :13C = 1 : 0,011 (zie tabel 25A).
Dus als in het spectrum [M] [M+1} = 1 : 0,044 moet de verbinding uit 0,044/0,011 =

4 Gatomen bestaan.
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Zie voorbeeldopgave 4 propadnol (blz. 86)
Aionisatie : GHO +eY CHO' +2 e

60 Da
Afragmentaties i 1-Propanol MASS SPECTRUM
- s . :
ACHO" Y H,0 +CH, — o
42 Da &, H [7
AQ’:H80+ Y C2H5+ + Cléo H\O'+ ICH—CHQ—-CH3 — H,0+ H(:J-LCHQ—CHS
29 Da —_ N 18 Da 42Da
ACHO" Y CHO'+GH 2]
31 Da £ H_ - "‘CH][/::HE—CH;;—- C,Hee + H,C=—0—H
AAlcoholen splitsen bij 2 407 ~o 7~ 26 Da 31 b
voorkeur HO af! : C2Hs* CaHe* +
el \1 lv CaH7* C3HgO:




Probeer aan de hand van dit spectrum te achterhalen of dit het spectrunbwamal

of butanonis.
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molecuul- R . . 5 .
fragment]* [CH3CH2CH,C=0] [CH2CHoCHO] [C4Hg] [CH=CH-OH]* | [CH3CH,CHy]

m/[fr:;a;'::ﬂ‘ia” 41 39 29 29 28 28 27 15
molecuul-
fragment]* [CaHs" [CaH3l™ [[CH3CHl™ | [HC=OT* | [C2Hal" [COlt [CoH3]* | [CHal*

De verbinding is waarschijnligiitanal want in het spectrum vahutanonverwacht
je geen piek bin/z= 44 Da en ook niet bij 71 Da (zie tabel 3@lBehydessplitsen
een neutraal Fatoom af.
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