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Nguồn ion hóa trong LC-MS

• Electrospray ionization (ESI)

Các biến thể của ESI: 

– nESI

– chip ESI

– HESI

– multiplexed ESI

• Atmospheric Pressure Chemical Ionization (APCI)

• Atmospheric Pressure Photo Ionization (APPI)

• Matrix-Assisted Laser Desorption/Ionization (MALDI)

• Multi-mode Source
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ESI vs APCI
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Lựa chọn nguồn ion hóa
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Bộ phân tích khối (mass analyzer)

• Magnetic Sector (cung từ) 

• Quadrupole (Q - tứ cực)

– Triple quadrupole (QQQ - ba tứ cực)

• Ion trap (bẫy ion)

– Q-Trap

• Time of flight (TOF – thời gian bay)

– Q-TOF

• Orbitrap (Thermo)

– Q-Orbitrap

• Fourier Transform Ion Cyclotron Resonance (FT-ICR)
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Quadrupole
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Triple quadrupole (QQQ)
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Các chế độ trong QQQ
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Bẫy ion (Trap)
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Quad vs Trap

• Quadrupole

– separation in space

• Ion Trap

– separation in time
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Quadrupole Ion trap (Paul Ion trap = 3D ion trap)
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Q-TRAP

Kết nối tứ cực và bẫy ion
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TOF (Time of flight)

• Phân tích thời gian bay.

• Linear TOF

• Reflection TOF

– kéo dài khoảng đường đi 

=> tăng độ phân giải.
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Q-TOF

• Lai giữa Quadrupole và TOF
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Orbitrap

• Kỹ thuật phát triển bởi Thermo dựa

trên nguyên lý về Kingdon trap 1920.

• Thiết bị MS đầu tiên 2005

• Ion trap-Orbitrap

• Q-Orbitrap
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Q-Orbitrap
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FT-ICR
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Những thông số kỹ thuật cơ bản của MS

• Độ phân giải (Resolving power): khả năng phân biệt hai ion m/z gần nhau 

(thường ở m/z 200).

• Độ chính xác khối (Mass accuracy): sai số tuyệt đối so với m/z thật (đơn vị 

ppm). 

• Tốc độ quét (Scan rate): spectra/giây — quan trọng cho UHPLC.

• Độ nhạy (Sensitivity): limit of detection/quantitation.

• Dynamic range: tỉ lệ giữa ion lớn nhất và nhỏ nhất có thể đo chính xác.

• Khả năng MS/MS / MSⁿ và khả năng phân mảnh: loại fragmentation hỗ

trợ (CID/HCD/ETD/ECD/UVPD).
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Độ phân giải khối

• Resolving power: Sự phân biệt các khối gần nhau (Δm)

• Mass resolution: Độ phân giải (R = m/Δm) IUPAC

• FWHM = Full Width at Half Maximum 
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HRMS (High resolution MS)
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EU 2021/808
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C16H12N2O: C16 H12 N2 O1 p(gss, s/p:40) Chrg 1R: 2...
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Độ chính xác khối

• Độ chính xác khối (mass accuracy) chênh lệch giữa khối đúng (true mass) và

khối đo được (measured mass)

Độ chính xác cao Độ chính xác thấp



25

Mass resolution and mass accuracy
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So sánh các kỹ thuật mass analyzer

• LRMS: 
– Quadrupole

– Triple-Quadrupole

– Ion trap

• HRMS: 
– TOF, Q-TOF

– Orbitrap, Q-Orbitrap

– Double Focusing Magnetic Sector

– FT-ICR
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So sánh các kỹ thuật mass analyzer
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So sánh các kỹ thuật mass analyzer
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Xu hướng hiện nay

• QqQ (MRM/SRM) vẫn là chủ đạo cho PP định lượng.

• Hybrid analyzer: 

– VD: Q-Orbitrap, LIT-Orbitrap… để khai thác MSⁿ + HRMS.

• Ion Mobility (IM): tách ion theo kích thước/hình dạng. 

– Kết hợp với TOF/Orbitrap → tăng khả năng phân biệt đồng phân isomer.

– TIMS (trapped ion mobility) + TOF và PASEF đã tăng số MS/MS thu được trên mỗi 
đơn vị thời gian mà vẫn giữ độ nhạy, rất mạnh cho proteomics.

• Ambient / portable MS (DESI, DART, paper-spray, portable MS): 

– Phục vụ sàng lọc nhanh tại hiện trường.

• Phần mềm thông minh: AI/ML, hỗ trợ xử lý phổ lớn, tự động hóa, thư viện
trực tuyến…
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Xu hướng ứng dụng chính

• Targeted analysis?

– Có chất X ở trong mẫu không?

– Hàm lượng chất X là bao nhiêu?

• Nontargeted analysis?

– Có chất gì trong mẫu?

– Omics?

– KNOWN UNKNOWN

– UNKNOWN UNKNOWN

QqQ
Q-Trap

Q-Orbitrap

Q-TOF
Q-Orbitrap

FT-ICR



Xin chân thành cảm ơn!


