Massenspektrometrie

1. Vorausgesetzte Kenntnisse

Grundlagen des Atom- und Molekilaufbaus, Bindungsenergien organischer Verbindungen,
elektronische Anregung und Ionisierung, atomare Massenskala, Massendefekt, Isotopie;
Wirkung elektrischer und magnetischer Felder auf geladene Teilchen.
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3. Ziel des Versuches

Kennenlernen des Grundprinzips massenspektrometrischer Substanzidentifizierung.
Interpretation von Massenspektren.

4. Methode

e Die Massenspektrometrie ist eine wichtige Methode der modernen Analytik; Ziel ist
sowohl die Strukturaufklarung und Substanzidentifizierung (qualitative Analyse) als
auch die quantitative Analyse, insbesondere im Spurenbereich

e die Nachweisgrenze geht bis in den Femtogramm - Bereich hinunter (101> g)

e die Aufnahme eines Massenspektrums erfolgt in folgenden Teilschritten, die auf
unterschiedliche Art und Weise realisiert werden kdnnen :

- die zu untersuchende Probe wird in das Massenspektrometer eingebracht
(Probenaufgabe)

- die Probenmolekiile werden ionisiert (Ionenquelle)

- die gebildeten Ionen unterschiedlicher Masse werden als bewegte geladene
Teilchen auf verschiedene Weise nach ihrem Masse/Ladungs - Verhaltnis
aufgetrennt (Analysator)

- die getrennten Ionen werden detektiert (Detektor)

- der gebildete Ionenstrom wird registriert und ausgewertet (Computer)

Eine kleine Substanzmenge (10‘9...10'6 g) wird - z.B. indem sie verdampft wird - in die
Ionenquelle des Massenspektrometers dosiert. Dort werden die Substanzmolekiile ionisiert.
Dies geschieht in der Regel durch Anwendung der sog. ElektronenstoBionisation. Dabei wird

Substanzdampf mit einem Druck von typisch 10-6...1072 mbar mit Elektronen bombardiert,
deren Energie Eq deutlich gréBer ist als die Ionisierungsenergie I eines Molekils. Je nach Art

des Molekils liegen Ionisierungsenergien im Bereich I = 7...15 eV !. Die Energie der
stoBenden Elektronen ist im Interesse einer hohen Ionenausbeute hoch und betragt typisch

1 1eV:-Na= 96.49 kJ/ mol = 23.06 kcal / mol



70 eV). Nur ein kleiner Teil der Elektronenenergie wird auf das gestoBene Molekiil
Ubertragen. Dieser Anteil liegt nur wenige eV (GroBenordnung 5 eV) dber der
Ionisierungsenergie des Molekiils. Das bedeutet, dass die Uberschussenergie im Allgemeinen
nur ausreicht, um im Mittel lediglich eine Bindung zu spalten. Das primar erzeugte
Molekdlion ist in der Regel ein Radikalkation 2 und liegt zunachst in einem hochangeregten
Zustand 3 vor.

M+e o> [Mre]*+ 2e

Diese Anregungsenergie kann zum einen auf verschiedene Schwingungsfreiheitsgrade des
Molekllions verteilt werden, ohne dass das Molekdl dissoziiert. In diesem Falle entsteht das
(schwingungsangeregte) Molekiilion, dessen Massenzahl der des Muttermoleklls entspricht.
In den meisten Fallen dissoziiert jedoch das angeregte Molekilion in verschiedene
Fragmente. Schematisch kénnen die Fragmentierungen folgendermaBen dargestellt werden
(das Molekil M soll die Zusammensetzung A - B - C - D haben) :

[A-B-C-D]+ e N [ A-B-C-D]+* * + 2e
> [A]** + [B-C- D] + 2e
>  [A]l" + [B-C-D]* + 2e
> [A-B]** + [C- D] + 2e
> [A-B]* + [C- D]* + 2e
—»> [A-B-C]** + [D] + 2e
> [A-B-C]* +[D]* + 2e

Die Haufigkeit, mit der Fragment - Ionen eines Molekiils auftreten, hédngt von der Struktur
des Molekiils und von der GréBe der Uberschussenergie ab.

Die in der Ionenquelle erzeugten Ionen werden im Analysator nach ihrem Verhaltnis von
Masse / Ladung (m/q) getrennt. Bei Quadrupolmassenspektrometern werden die erzeugten
Ionen zunichst in einem elektrischen Feld beschleunigt. Durch Uberlagerung zeitlich
konstanter und hochfrequenter elektrischer Quadrupolfelder wird erreicht, dass nur Ionen
mit einem einzigen Verhaltnis von Masse / Ladung stabile Bahnen auf ihrem Weg durch den
Analysator beschreiben und den Detektor erreichen. Werden die Ablenkfelder zeitlich
variiert, erscheinen die Ionen mit unterschiedlichem m/q zeitlich nacheinander am Detektor.
Die Abhangigkeit des Ionenstroms von der Ionenmasse (bzw. von m/q) wird als Massen-
spektrum bezeichnet.

Bei Verwendung von 12¢ als Basis der atomaren Massenskala haben alle Atomkerne nahezu

ganzzahlige Massen (12C hat per def. die Masse 12.000 000 u (unified atomic mass units)).
Molekllfragment - Ionen werden deshalb durch eine ganzzahlige Massenzahl charakterisiert.
Beispielsweise haben folgende Molekile die Massenzahl 28 u: CO (27.9949), N> (28.0061),

H>CN (28.0187) und CoHy (28.0313).

Die geringfligigen Abweichungen von der Ganzzahligkeit kdnnen bei Massenspektrometern
sehr hoher Auflésung (sogenannte "doppelfokussierende" Spektrometer) genutzt werden,
um jedem gemessenen Molekilfragment - Ion eindeutig eine Summenformel zuzuschreiben.

2 Radikalkationen sind Ionen mit ungerader Elektronenzahl und werden mit + * symbolisiert
3 der angeregte Zustand wird mit * charakterisiert



Bei den in der Analytik haufig verwendeten einfachfokussierenden Spektrometern werden
jedoch nur ganze Massenzahlen bestimmt, so dass die Zuordnung der Frag-
mentsummenformeln in der Regel mehrdeutig ist. Gelegentlich kénnen jedoch Isotopie-
effekte (s. unten) ausgenutzt werden, um auch bei geringer Auflésung die Zusammen-
setzung der Fragmentionen eindeutig zu ermitteln.

Die Substanzidentifizierung wird bei modernen Gerdten durch einen computergestitzten
Vergleich der gemessenen Spektren mit den in der Spektrenbibliothek gespeicherten Spek-
tren erleichtert.

5. Interpretation von Massenspektren
Bei der Interpretation eines Massenspektrums ist folgendes Vorgehen sinnvoll:
A) Ermittlung der Massenskala und Bewertung der Intensitaten

Die Ionenhdaufigkeiten in einem Massenspektrum koénnen sich um GréBenordnungen
unterscheiden, deshalb ist bei der Messung auch auf Massenpeaks sehr kleiner Intensitaten
zu achten. Andererseits enthélt jede Hochvakuumanlage Verunreinigungen (Pumpenél-
dampfe, Wasserdampf, Luft aus Lecks, Dampfe von Dichtungsmaterialien (z.B. Gummi),
nicht vollstdndig abgepumpte Reste der unmittelbar vorher gemessenen Substanz u.d.), die
ein Untergrundspektrum verursachen. Bei genligend hoher Empfindlichkeit kann bei prak-
tisch jeder Massenzahl ein Peak nachgewiesen werden.

B) Ermittlung des Molekiilpeaks

Wenn es ein stabiles Molekdilion gibt, ist es das Ion mit der groBten Masse im Spektrum der
jeweiligen Substanz. Umgekehrt muss die hdchste registrierte Masse nicht notwendig der
Molekllpeak sein, da manche Substanzen keinen oder nur einen sehr schwachen
Molekilpeak haben (z.B. viele Alkohole). Es ist deshalb zu prifen,

- ob die Ionen der nachst niedrigen Massen durch sinnvolle Abspaltung aus dem
vermuteten Molekilpeak hervorgegangen sein kdénnen. Alkohole zeigen zwar
keinen Molekilpeak, daftir aber Ionen, die durch Abspaltung von CHs* oder
H>O entstehen ((M-15) - bzw. (M-18) - Peak).

- ob alle Fragmente zu einem Molekilion eine chemisch sinnvolle
Massendifferenz aufweisen. So kann z. B. in Verbindungen mit C, H, N, und O
ein Verlust von 5....13 Masseneinheiten nicht auftreten ("verbotene
Massendifferenzen").

C) Suche nach Isotopieeffekten

Bei allen organischen Verbindungen kann die Isotopie des Kohlenstoffs als Zuordnungshilfe
benutzt werden: Kohlenstoff besteht neben 12C zu etwa 1.1% aus dem Isotop 13C. Jeder
Massenpeak, der von einem C- haltigen Fragment der Masse herrihrt, zeigt einen Satelliten
bei der Masse M +1. Die Intensitat dieses Peaks ist n x 1.1% des 12C Peaks, so dass aus
dem Intensitatsverhaltnis I(13C) / I(12C) die Zahl n der Kohlenstoffatome bestimmt werden
kann :
1(13c) / 1(12c)
n =

0.011

Weitere wichtige Isotopieeffekte treten bei Chlor- und Bromverbindungen auf : Chlor besteht
aus den Isotopen 35CI und 37Cl im Haufigkeitverhaltnis 3 : 1, Brom aus den Isotopen 79Br



und 81Br im Haufigkeitsverhaltnis 1:1. Massenpeaks von chlor - und bromhaltigen Fragmen-
ten zeigen daher ein charakteristisches Intensitdtsmuster, das zur Bestimmung der Zahl der
Br- bzw. Cl- Atomen im beobachteten Fragment verwendet werden kann (s. Anhang Bild 1).

D) Anwendung der Stickstoffregel

Da in organischen Verbindungen N das einzige Element mit ungerader Bindigkeit und gera-
der Massenzahl ist, gilt folgende "Stickstoffregel" :

e eine ungerade Massenzahl des Molekilions weist auf eine ungerade Zahl von N -
Atomen im Molekdl hin

e ist die Massenzahl des Molekiilions geradzahlig, enthalt das Molekil entweder gar
keinen Stickstoff oder eine gerade Zahl von N - Atomen

E) Suche nach homologen Reihen (Ionenserien)
Bei der primdren Spaltung des Molekillions aliphatischer Verbindungen kdénnen
unterschiedlich groBe Fragmente der Kette abgespalten werden, was zum Auftreten von

charakteristischen Ionenserien fihrt. Einige Ionenserien sind in Tab. 1 zusammengestellt.

Tab.1 Ionenserien

Verbindungsklasse

Einfachstes Ion

Ionenserie (m/q)

Amin

H2C=N*H2 (30 u)

30, 44, 58, 72, 86, 100, ...

Ether, Alkohol

H,C=0"H (31 u)

31, 45,59, 73,87, 101, ...

Keton

HsC_C=0" (43 u)

43, 57,71, 85, 99, 113, ...

Alkan

CaHs* (29 u)

29,43,57,71,85,99, ...

Thiole, Thioether

H2C=S*H (47 u)

61, 75, 99, ...

Bei Verbindungen mit einem aromatischen Ring treten infolge Ringfragmentierung Massen-
peaks bei 39, 50, 51, 52 und 65 u auf (ringférmige Fragment - Ionen mit 3, 4 bzw. 5 C -
Atomen).

F) Suche nach charakteristischen Fragmentionen

Einige flr verschiedene Substanzen typische Massenzahlen sind in Tabelle 2 (s. Anhang)
aufgefihrt. Einzelheiten zur Entstehung dieser charakteristischen Fragmente sind der
angegebenen Literatur zu entnehmen.

G) Suche nach charakteristischen Massendifferenzen

Bei der Abspaltung von neutralen Bruchstlicken des Molekilions M ** treten im Massen-
spektrum Ionenpeaks auf, deren Massenzahl um die Masse des Neutralbruchstiickes
niedriger als die Molekllmasse ist. Diese Massendifferenzen liefern ebenfalls Hinweise zur
Substanzidentifizierung.

6. Aufgaben

e Interpretation des Massenspektrums einer Verbindung mit bekannter Struktur

e Interpretation des Massenspektrums einer Verbindung mit unbekannter Struktur



Anhang

Bild 1: Isotopenpeakintensititen

GRAPHICAL REPRESENTATION OF RELATIVE

ISOTOPE PEAK INTENSITIES FOR ANY GIVEN ION CHLORINE-BROMINE ISOTOPE ABUNDANCE RATIOS

CONTAINING THE INDICATED NUMBER OF

HALOGENS ClBr X X+2 X+4 X+6 X+8 X+10
Cl 100 32.5

Cly 100 650 106

cl Cl,  Cl cly Cls Cly Clz 100 975 317 34
Cla 769 100 487 105 09
Cls 61,5 100 650 211 34 02

Cle 512 100 81.2 352 8.5 1.1

L J CBr 766 100 244

CloBr 614 100 456 66
Clsgr 512 100 650 176 1.7

CBr  Cl,Br ClBr  CBr,  ClgBrp  Cl3By

ClBrz 438 100 699 137
ClBrz 383 100 89.7 319 3.9

‘ I ClsBrp 31.3 920 100 499 1.6 1.0

ClBrs  26.1 85.1 100 48.9 8.0

CloBry 204 733 100 63.8 187 20
ClBry;  ClyBry Br Br, Br, Br,

Br 100 98.0

Bra 51.0 100 430

Br3 340 100 8.0 320

Bra 174 680 100 65.3 16.0

]



Tab. 2 Massenkorrelationstabelle

Masse Ion Zusammensetzung | Strukturelement oder Verbindungsklasse
des abgespaltenen
Neutralteils
(M+°= Molekiilion)
12 |C+-
13 |CH*
14 |CH2~*-
N +/ Np++
CO ++
15 CHs * M+ - 15 (eCHs3) unspezifisch, intensiv: Methyl, N - Athylamine
NH* (NH)
16 M+ - 16 (CHs) Methyl (selten)
O*te, Ot (0) Nitroverbindungen, Sulfone, Epoxide, N-Oxide
NHz * (eNH2) primdare Amine
17 OH + M+*- 17 (eOH) Sauren (besonders aromatische), Hydroxyl-
amine, N - Oxide, Nitroverbindungen, Sulf-
oxide, tertiare Alkohole
NHs* * (NHs) primdare Amine
18 HO* ¢ M+ - 18 (H20) unspezifisch, O - Indikator
intensiv: Alkohole, manche Sauren, Aldehyde,
Ketone, Lactone, cyclische Ather
NH4 *+
19 |H30+
F+ M*°-19 (F) Fluoride
20 |HF~*- M+ *- 20 (HF) Fluoride F - Indikator
Ar + +
CH2CN ++
21 CoH20 ++
22 |CO2*+
23 Na+*°
24 Cat*
25 [GH* M+ * - 25 (eCzH) terminales Acetylenyl
26 |CaHa2+* M+ *- 26 (C2H2) Aromaten
CN+ (eCN) Nitrile
27 |CaH3+ M+ *— 27 (sC2H3) terminales Vinyl, manche Athylester und N -
Athylamide, Athylphosphate
HCN* * (HCN) aromatisch gebundener N, Nitrile
28 CoHat M+ - 28 (C2H4) unspezifisch; intensiv: Cyclohexene, Athyl-
ester, Propylketone, Propylaromaten
CO*- (CO) aromatisch gebundener O, Chinone, Lactone,
Lactame, ungesattigte cyclische Ketone,
Allylaldehyde
Na+ (N2) Diazoverbindungen
HCNH ~*
29 |CoHs+ M+ *- 29 (eCxHs) unspezifisch; intensiv: Athyl
CHO * (eCHO) Phenole, Furane, Aldehyde
CHsN*




Masse Ion Zusammensetzung | Strukturelement oder Verbindungsklasse
des abgespaltenen
Neutralteils
(M+°= Molekiilion)
30 CoHe* * M+ *— 30 (CzHe) Athylalkane, Polymethylverbindungen
CHO* * (CH20) cyclische Ather, Lactone, primare Alkohole
NO * (eNO) Nitro- und Nitrosoverbindungen
CH2NH2 +
N2H2* *
N - Indikator
BF+*
31 CHs0 + M+ - 31 (eCHs30) Methylester, Methylather, primére Alkohole
O - Indikator
CHsNH2* (CHsNH2) N - Methylamine
N2H3 + (eN2H3) Hydrazide
CF~+
32 CH30OH* ¢ M+ - 32 (CH30H) Methylester, Methylather
O2* (02) cyclische Peroxide
O - Indikator
S+ (S) Sulfide
NoHg* ©
33 CH30Hz2 * M+ *- 33 (eCH3+H20) unspezifisch O - Indikator
SH+ (eSH) unspezifisch S - Indikator
CHaF * (eCH2F) Fluormethyl
34 SHa* * M+ *- 34 (SH2) unspezifisch S - Indikator
S - Indikator
(eOH + ¢OH) |Nitroverbindungen
35 |CI* M+ *— 35 (Cle) Chloride
(eOH+H20) Nitroverbindungen 2 x O - Indikator
SHs +
36 |HCI+* M+ *- 36 (HCI) Chloride
(H20+H:20) 2 x O - Indikator
Cs*
37 CsH*
38 [GCsHa*-*
39 | GsHs* M+ - 39 (eC3H3) Aromaten
40 CH2CN * M+ - 40 (eCH2CN) Cyanmethyl
C3H4+ .
Art°

41 CsHs * M+ *- 41 (eC3Hs) Alicyclen (besonders polycyclische), Alkene
CHsCN~* * (CHsCN) 2 — Methyl- N- Aromaten, N- Methylaniline

42 CsHe* * M+ *- 42 (C3He) unspezifisch; intensiv: Propylester, Butylke-

tone, Butylaromaten, Methylcyclohexene
CoH20* ¢ (C2H20) Acetate, (besonders Enolacetate), Acetamide,
Cyclohexenone, af -ungesattigte Ketone
CON +
CoH4N *

43 CsH7 * M+ *- 43 (eC3H7) unspezifisch; intensiv: Propyl, Cycloalkane,
Cycloalkanone, Cycloalkylamine, Cycloalka-
nole, Butylaromaten

CoH30 + (eCH3CO) Methylketone, Acetate, aromatische Methyl-
ather
CONH*




Masse Ion Zusammensetzung | Strukturelement oder Verbindungsklasse
des abgespaltenen
Neutralteils
(M+°= Molekiilion)
44 | CsHs** M+ * - 44 (C3Hsg) Propylalkane
CoHsN * (C2HsNe) N,N - Dimethylamine, N-Athylamine
C2H4O* * (C2H40) Cycloalkanole, cyclische Ather, Athylenketale
COz2*+ (CO2) Anhydride, Lactone, Carbonsduren
CH4Si* °
45 |CoHs0 + M* * - 45 (¢C2Hs0) Athylester, Athylather, Lactone,
CHS + Athylsulfonate, Athylsulfone
CHO2* (eCHO2) Carbonsauren
CoH/N+* (C2H7N) N,N- Dimethylamine, N - Athylamine
O - Indikator
S - Indikator
46 |CaHsOH* * M+ *- 46 (C2H60) Athylester, Athylather, Athylsulfonate
(H20 + C2H4) | primare Alkohole
CH202 *+ ¢ (H20 + CO) |Carbonsauren
NO2 * (NO2) Nitroverbindungen
47 |CHsS+ M+ *— 47 (CH3Se) Methylsulfide
S - Indikator
(HNO2) Nitroverbindungen
CcCl+
C2HsOH2*
CH(OH)2 *
2 x O - Indikator
PO +
P - Indikator
48 |CH3SH~** M~ *— 48 (CH4S) Methylsulfide
SO+ (SO) Sulfoxide, Sulfone, Sulfonate
CHCI+
49 |CHxCI+ M+ *- 49 (eCH2Cl) Chlormethyl
CH3SH2+
50 CF2** M+ *- 50 (CF2) Trifluormethylaromaten, perfluorierte Ali-
cyclen
CqH2* *
CHsCI+
51 |Cs4H3+
CHF> *
52 |C4H4* "
53 [C4Hs+
54 | C4Hs* M+ * - 54 (C4He) Cyclohexene
C2H4CN * (eC2H4CN) Cyanathyl
55 |C4H7 * M+ - 55 (eC4H7) unspezifisch; intensiv: Cycloalkane,
CsHs0 + Butylester, N- Butylamide
56 CsqHs* * M+ *- 56 (C4Hsg) Butylester, N — Butylamide, Pentylketone,
Cyclohexene, Tetraline, Pentylaromaten
CsH4O* * (C3H40) Methylcyclohexanone, [ — Tetralone
57 |CaHo+ M+ *°— 57 (eCsHy) unspezifisch
CsHsO + (eC3Hs0) Athylketone
CsHzF *




Masse Ion Zusammensetzung | Strukturelement oder Verbindungsklasse
des abgespaltenen
Neutralteils
(M+°= Molekiilion)
58 M+ *— 58 (C4H10) Alkane
CsHeO * * (C3Hs0) o — Methylalkanale, Methylketone, Isopropy-
O - Indikator lidenglykole
CsHsN +
N - Indikator
59 |C3H/,O* M+ * - 59 (eC3H;0) Propylester, Propylather
(eC2H302) Methylester
(C3HgN) Amine; Amide
CoHsNO + °
60 |C3HsO** M+ * - 60 (C3HsO) Propylester, Propylather
C2H4O2+ * (C2H402) Acetate
O - Indikator (CH30H +CO) |Methylester
CH2NO2 *
C2HeNO *
61 CoHs02 * M+ - 61 (eC2Hs02) Glykole, Athylenketale
2 x O - Indikator
CoHsS + (eC2HsS) Athylsulfide
S - Indikator
62 |C2HeO2** M+ *- 62 (C2Hs02) Methoxymethyladther, Athylenglykole, Athy-
lenketale
(C2HsS) Athylsulfide
CoHsCl* *
63 |CoH4Cl* M+ *— 63 (eC2H4Cl) Chlorathyl
cocCl + (eCl + CO) Saurechloride
CsHs *
64 SO+ M+ *- 64 (S02) Sulfone, Sulfonate
Syt (S2) Disulfide
C5H4+ .
65 M+ - 65 (eS2H) Disulfide
CsHs *
H>PO> *
66 |CsHe*® M+ * - 66 (CsHe) Cyclopentene
67 |C4H3O+ M+ °- 67 (¢CsH30) Furylketone
CsH7 *
68 |CsHs** M+ * - 68 (CsHs) Cyclohexene, Tetraline
CsHsO *+ * (C4H40) Cyclohexanone, f— Tetralone
CsHeCN ~*
69 CsHo * M+ *- 69 (eCsHo) Alicyclen, Alkene
CF3+ (oCF3) Trifluormethyl
C4HsO *
C3HOz *
70 CsHio™* *® Alkane, Alkene, Cycloalkane
C4HsO * * Cycloalkanone
CqHsN * Pyrrolidine
71 CsHi1 * Alkane, groBere Alkylreste
C4H70 + Alkanone, Alkanale, Tetrahydrofurane




Masse Ion Zusammensetzung | Strukturelement oder Verbindungsklasse
des abgespaltenen
Neutralteils
(M+°= Molekiilion)
72 C4HsO * * Alkanone, Alkanale O - Indikator
CsH1oN * aliphatische Amine N - Indikator
Ce * perhalogenierte Benzole
73 | CaHoO * Alkohole, Ather, Ester O - Indikator
C3Hs02 * Sauren, Ester, Lactone
CsHoSi * Trimethylsilylverbindungen
74 C4H100* * Ather
CsHeO2*+ * Carbonsauremethylester, « —Methylcarbon-
sauren
75 C3H702 Methylacetale, Glykole 2 x O - Indikator
CsH/S Sulfide, Thiole S - Indikator
CoH7SIO Trimethylsiloxylverbindungen
76 | CeHat* Aromaten
77 CeHs * Aromaten
CsH3N* ©
C3HeCl + Chloride
78 |CeHs* * Aromaten
CsHaN* Pyridine
C3H,Cl* * Chloride
79 CeH7 * Aromaten mit H-tragenden Substituenten
CsHsN* * Pyridine, Pyrrole
Br -+ Bromide
80 CeHs* * Cyclohexene, polycyclische Alicyclen
CsH4O* * Cyclopentanone
HBr+ * Bromide
CsHeN * Pyrrole, Pyridine
81 CeHo * Cyclohexane, Cyclohexenyle, Diene
CsHsO + Furane, Pyrane
82 CeHio* ® Cyclohexane
CsHeO * * Cyclopentanone, Dihydropyrane
CsHsN * Tetrahydropyridine
CaHsN2 * * Pyrazole, Imidazole
83 CeHi11 * Alkene, Cycloalkane, monosubstituierte
Alkane
CsH/0 * Cycloalkanone
84 |CsHioN* Piperidine, N — Methylpyrrolidine
85 CeHisz * Alkane
CsHq0 * Alkanone, Alkanale, Tetrahydropyrane, Fett-
saurederivate
86 CsH100* * Alkanone, Alkanale
CsHioN * aliphatische Amine N - Indikator
87 |CsHuO* Alkohole, Ather, Ester O - Indikator
C4H702 * Ester, Sauren
88 C4HsO2* * Fettsdureathylester, & —Methyl-methylester,
o — Cz2-Carbonsauren
89 C4H90O2 * Diole, Glykolather, 2 x O - Indikator
C4HoS * Sulfide
90 CsHe* * disubstituierte Aromaten

10




Masse Ion Zusammensetzung | Strukturelement oder Verbindungsklasse
des abgespaltenen
Neutralteils
(M+°= Molekiilion)
91 CsH7 * Aromaten
C4HsCl * Alkylchloride
92 CsHs* * Alkylbenzole
CsHsN * Alkylpyridine
93 CeHsO + Phenole, Phenolderivate
CeH7/N* * Aniline
CH2Br + Bromide
94 |CeHeO™* Phenolester, Phenolather
CsH4NO * Pyrrylketone, Pyridonderivate
95 CsHs02 * Furylketone
96 C/Hi2*t Alicyclen
97 |CsHiz* Cyclohexane, Alkene
CeHsO + Cycloalkanone
CsHsS * Alkylthiophene
98 CeHi12N * N - Alkylpiperidine
99 C/His * Alkane
CeH110 * Alkanone
CsH,02 * Athylenketale
H4PO4 * Alkylphosphate
104 |CsHs** Tetralinderivate, Phenylathylderivate
C/H4O* ° disubstituierte o —Ketobenzole
105 |CsHot Alkylaromaten
CsHsO + Benzolderivate
CeHsN2 * Diazophenylderivate
111 |GCsHs0S + Thiophenylderivate
115 |CoH7 * Aromaten
CeH1102 * Ester
CsH;05 * Diester
119 | CoHi1 * Alkylaromaten
CsH7O * Tolylketone
CoFs + Perfluorathylderivate
CsHsNO * * Phenylcarbamate
120 |C7H402 % ¢ Salicylsaurederivate, y- Benzpyrone
CsHioN * Pyridine, Aniline
121 |CsHoO * Hydroxybenzolderivate
C7Hs02 * Hydroxybenzolderivate
127 | CioH7 * Naphthaline
CsH703 * ungesattigte Diester
CsHsNCI * * chlorierte N — Aromaten
- Jodide
128 |CioHs* * Naphthaline
CsHsOC| *+ * chlorierte Hydroxybenzolderivate
Hl+ e Jodide
130 |[CoHsN * Chinolinge, Indole
CoHeO * * Naphthochinone
131 | CioHur * Tetraline
CsH7S2 + Thioathylenketale
CsFs * Perfluoralkylderivate
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Masse Ion Zusammensetzung | Strukturelement oder Verbindungsklasse
des abgespaltenen
Neutralteils
(M+°= Molekiilion)
135 |C4HsBrt Alkylbromide
141 |CiiHo * Naphthaline
142 | CioHsN * Chinoline
149 |[CgHsOs* Phthalate
152 |[CioHs** Diphenylaromaten
165 |[CizHo * Diphenylmethanderivate (Fluorenylkation)
167 |CsH704 * Phthalate
205 | Ci2H130s ¢ Phthalate
223 | Ci2Hi1504 * Phthalate
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