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Ionisatie en fragmentatie 
Å Moleculen in dampvorm in hoog vacuüm worden met elektronen 

beschoten

Å Er wordt één (valentie-)elektron uit de moleculen geschoten
M + e-Ÿ M  + + 2 e-

bijvoorbeeld: C5H12 + e-Ÿ C5H12
+ + 2 e-

Å Geïoniseerde moleculen vallen in brokstukken uit elkaar:
C5H12   

+ Ÿ C4H9
+ +    CH3

Å Brokstukken worden gescheiden op massa door versnelling
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Massaspectrometer
Å Moleculen worden geïoniseerd
Å Geïoniseerde moleculen vallen in brokstukken uit elkaar
Å Brokstukken worden gescheiden op massa door versnelling (lichtste 

deeltjes bereiken de detector als eerste)
Å Detectie
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Massaspectrum van C5H12

Å Signaalsterkte versus m/z (m in atomaire massa-eenheden)
Å Meestal lading = 1+, dus m/z= m
Å Brokstuk dat 

vaker voorkomt 
geeft hogere piek

Å m/z= 72 Da (= u) is de
molecuulionpiek
(molecuulion piek komt
niet altijd voor!)
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Massaspectrum van Cl2

Å Werkelijke massa van aparte deeltjes, dus isotopenkomen afzonderlijk voor
Å Bijvoorbeeld 

o Cl2 met 3 x zoveel 35Cl+ dan 37Cl+
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Identificatie
Å Binas 39D

o Neutrale fragmenten (niet in spectrum!), afgesplitst van M¶+

o Fragmentionen (wel in spectrum)
Å Structuurisomeren hebben verschillende massaspectra
Å Fragmenten met een C = O groep zijn relatief stabiel. Bijvoorbeeld 

propanonen propanalmet dezelfde molecuulformule (zie blz. 85)
Å M+1 piek, wordt veroorzaakt door isotoop 13C (opg. 23 b)



Soortgelijke opgave als 23

De verhouding tussen de [M]+ en [M + 1]+-pieken is 1 : 0,044 in onderstaand massa-
spectrum. Bepaal daarmee het aantal C-atomen van de gemeten stof.
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De verhouding tussen de [M]+ en [M + 1]+-pieken is 1 : 0,044 in onderstaand massa-
spectrum. Bepaal daarmee het aantal C-atomen van de gemeten stof.

De isotoopsamenstelling van koolstof is 12C : 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 C-atomen bestaan.
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Zie voorbeeldopgave 4 propaan-1-ol (blz. 86)
Åionisatie : C3H8O + e- Ÿ C3H8O

+ + 2 e-

60 Da

Åfragmentaties: 
ÅC3H8O

+ Ÿ H2O + C3H6
+

42 Da

ÅC3H8O
+ Ÿ C2H5

+ + CH3O
29 Da

ÅC3H8O
+ Ÿ CH3O

+ + C2H5

31 Da

ÅAlcoholen splitsen bij
voorkeur H2O af!
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Probeer aan de hand van dit spectrum te achterhalen of dit het spectrum van butanal
of butanonis.
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De verbinding is  waarschijnlijk butanal, want in het spectrum van butanonverwacht 
je geen piek bij m/z= 44 Da en ook niet bij 71 Da (zie tabel 39 D: aldehydessplitsen 
een neutraal H-atoom af.
Verklaring van [CH2=CH-OH]+
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