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Hmotnostni spektrometrie je pomérné rozsifena mo-
derni instrumentalni technika, ktera je schopna analyzovat
témet jakykoli material, at’ uz organicky nebo anorganic-
ky. Metoda potfebuje minimalni mnozstvi vzorku, ktery
miZze mit opét témét libovolnou formu (plazma, plyn, ka-
palina, tuha latka) a umoziuje pracovat s Cistymi latkami
i s velmi komplikovanymi smésmi, jako je napf. biologic-
ky materidl. Princip analyzy je zaloZen na méfeni hmot-
nostnich spekter, ze kterych je mozno ,piecist”, Casto
1 velmi pfesné, struktury méfenych latek.

Hmotnostni spektrometrie rozhodné neni doménou
pouze vysoce specializovanych védeckych laboratofi.
S touto technikou se mizeme bézné setkat i pfimo, napf.
béhem osobnich bezpefnostnich prohlidek na letistich,
nebo zprostiedkované, kdy je tato metoda pouzita napf.
v 1ékafstvi (jedna se tieba o diagnostiku nadorovych one-
mocnéni a metabolickych poruch). Metoda je nezastupitel-
né pro kriminalisty (napf. v souvislosti s identifikaci drog,
detekci vybusnin, identifikaci pachatelt zvlasté nebezpec-
né trestné cCinnosti, apod.), hmotnostni spektrometrie je
rozhodujicim néstrojem antidopingovych kontrol, pouziva
se v archeologii (pfi datovani staii pfedméti) a geologii,
v monitorovani kvality Zivotniho prostfedi, v toxikologii,
chemii (zde tfeba pii sledovani prub¢hu chemickych reak-
ci), pfi kontrole kvality potravin, zemédélskych produkti
nebo predmétti denni potieby obecné (détské zbozi, kos-
metika, apod.). Hmotnostni spektrometry jsou soucasti
vybavy vétsiny vesmirnych sond i n¢které specialni vojen-
ské techniky. Farmaceutické firmy pouzivaji hmotnostni
spektrometrii pfi hledani novych t¢innych 1€kt ,,Sitych* na
miru. Hmotnostni spektrometrie se pouziva i jako zobrazo-
vaci technika. Vyznamnou ulohu hraje hmotnostni spekt-
rometrie v otdzkach narodni bezpecnosti: technika dokaze
odhalit a identifikovat latky, které mohou byt zneuzity pfi
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terorismu a bioterorismu. Zakladni schéma obecného
hmotnostniho spektrometru ukazuje obr. 1.

Ucebnicova definice fik4, ze hmotnostni spektromet-
rie je fyzikalné-chemicka metoda, ktera vyuZziva separace
urychlenych ionizovanych c¢astic (iontll) ve vakuu, a to
podle jejich hmotnosti pfi jejich prichodu magnetickymi
a elektrickymi poli. Hmotnostni spektrometr se sklada
z péti zakladnich modulll. Prvni z nich se vaze ke vkladani
vzorkl (analyzovat lze téméf vSechna skupenstvi). Druhy
modul se tyké ionizace vzorku, ¢ili pfevedeni analyzova-
nych elektroneutralnich molekul do nabité formy. Vyrabi-
me ionty nesouci kladny naboj (kationty) nebo zaporny
naboj (anionty) a zpusobd, jak ,,vyrobu®“ provést, resp.
jejich modifikaci, existuji desitky. Podobné je to se tietim
modulem, tedy s hmotnostnim analyzatorem. Metod analy-
zy hmotnosti iontl je cela fada, pro ilustraci jmenujme
alespon linearni iontovou past, iontovy cyklotron, orbitrap
a analyzator z doby letu. To jsou moderni typy analyzato-
i, které se v soucasnosti Siroce pouzivaji. Posledni dva
moduly na obr. 1 pak zahrnuji detekci iontll a zpracovani
ziskanych dat pfislusnou vypocetni technikou. VSimnéme
si, ze Cast celého procesu, zvlasté analyza a detekce iontt,
probiha za vakua. A pravé naklady na vakuovou techniku
pfedstavuji znacny podil z ceny celého pfistroje. Relativné
vysokda cena je snad jedinou nevyhodou hmotnostnich
spektrometra.

Zatizeni mohou byt velmi mald a pfenosna, ale jsou
v¢ tuny. Slozitost spektrometrii se fidi pozadavky na kvali-
tu informace, kterou pristroj dava a samozfejmé plati, ze
¢im je informace detailnéjsi, tim je pristroj drazsi. Takze
lze pofidit pfistroj za desitky milionti korun, ale tfeba i za
,»,pouhy* milion korun. Jedno ztéch drazsSich zafizeni je
instalovano v Mikrobiologickém ustavu Akademie véd
v Praze a stoji kolem 70 miliond korun (obr. 2). Jde o tzv.
iontovy cyklotron, jehoz jadrem je supravodivy magnet
o intenzit¢ pole 9,4 T. Srdcem tohoto spektrometru je cyk-
lotronova cela, ve které jsou méfené ionty stiidavé vybu-
zovéany radiofrekvencnimi pulsy a nésledn€ detegovény.
Kazdy z iontu je charakterizovan svoji cyklotronovou frek-
venci (t¢ odpovidd hmotnost méfeného iontového druhu)
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Obr. 1. Obecné schéma hmotnostniho spektrometru
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Obr. 2. Iontovy cyklotron Bruker APEX-Q

a amplitudou detegovaného signalu (tomu zase odpovida
mnozstvi resp. pocet analyzovanych iontl). Méfeni hmot-
nosti na tomto piistroji je extrémné piesné a dava piimou
informaci o elementarnim slozeni méfenych iont: vime
tedy, z kterych prvkid se métené slouceniny skladaji. Ionto-
vy cyklotron, podobné jako jiné typy hmotnostnich analy-
zator(Q, poskytuje tzv. kolizni nebo produktova spektra. Jde
o specialni typy analyz, ze kterych lze ziskat i detailni
strukturni informace o méfenych latkach.

Hmotnostni spektrometrie byla vyvinuta pocatkem
20. stoleti a puvodné byla vyuzivana zvlaste ve fyzice
a chemii, mj. byly pomoci této metody objeveny stabilni
isotopy prvki. Po dlouhou dobu pak hmotnostni spektro-
metrie byla hlavni metodou analyzy ropnych produkti
a analyzy t€kavych organickych latek obecn€. Béhem po-
slednich dvaceti let se pouziti metody rozsitilo snad do
vSech oblasti pfirodnich véd, od geologie, pfes fyziku,
astronomii a chemii k biologii, k analyze zivotniho pro-
stfedi, do farmacie a mediciny. Za vyvoj technik hmot-
nostni spektrometrie byly ud€leny celkem ¢tyti Nobelovy
ceny za fyziku nebo chemii, ale vyuziti této techniky bylo
zasadni pro udéleni i fady dalSich Nobelovych cen. Posled-
ni Nobelova cena vylozené za hmotnostni spektrometrii
byla udélena Koichi Tanakovi a Johnu Fennovi v roce
2002. Bylo to za vynalez ioniza¢nich technik, které umoz-
nuji analyzovat i velmi velké a slozité latky, jako jsou bil-
koviny a nukleové kyseliny. Jednalo se o techniku desorp-
ce a ionizace laserem za pfitomnosti matrice (matrix-
assisted laser desorption ionization, MALDI) a ionizaci
elektrosprejem (electrospray ionization, ESI). Objev téchto
ionizacnich technik dal vzniknout zcela novym odvétvim
biologickych véd, napt. proteomice. Diky modernim hmot-
nostné spektrometrickym metodam lze nyni nejenom jed-
notlivé bilkoviny identifikovat, ale rovnéz i zkoumat in-
terakce mezi nimi a jinymi biomolekulami, zjistovat funk-
ce jednotlivych bilkovin nebo jejich komplext. Diky
hmotnostni spektrometrii miizeme na molekularni trovni
zkoumat a nasledn€ ovliviiovat zakladni bunécné procesy.
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Pro¢ praveé hmotnostni spektrometrii?

Na rozdil od jinych analytickych pfistupi tato metoda
vyzaduje opravdu nepatrné mnozstvi métené latky, napf.
10"%g. Je to nepredstavitelné malé mnozstvi, a proto se
hmotnostni spektrometrie Casto pouziva ve stopové analy-
ze ¢ehokoli organického i anorganického. Dalsi dilezita
vlastnost této techniky tkvi v jeji schopnosti ,,poradit si
i s velmi komplikovanymi smé&smi latek a strukturni infor-
maci poskytnout rychle. Proto je hmotnostni spektrometrie
v biologii metodou nezastupitelnou: umoziuje analyzovat
i tak komplikované biologické matrice, kterymi jsou lidska
tkail a télni tekutina. Témto biologickym aplikacim se
vénuji jen néktera narodni vyzkumna pracoviste.

Hmotnostni spektrometrie ovSem zasahuje i do fady
jinych obort. Po Ceské republice jsou ,rozesety” stovky
riznych hmotnostnich spektrometri, ov§em maéalo o nich
vetejnost vi. Navic se da ocekavat dalsi nartstajici uplat-
néni hmotnostni spektrometrie, které plyne ze tfi moder-
nich trendd poslednich né€kolika let. Prvnim je miniaturiza-
ce pristroji, druhym je zavedeni novych ionizacnich tech-
nik, které pracuji za atmosférického tlaku a bézné teploty
(hovotime o tzv. ,,ambient* technikach) a tfetim trendem
je pak zavadéni novych progresivnich aplikaci, jako je
tteba hmotnostni mikroskopie.

Co se tyCe miniaturizace, zde vyrobci sméfuji
k pfenosnym spektrometrim, které v terénu budou schop-
ny odhalit, zdali zkoumané objekty (véetn¢ lidi) nepfisly
do styku s trhavinami, drogami nebo jinymi zakazanymi
latkami, zdali dovazené zemédelské produkty, napf. vino,
opravdu pochazi z deklarované zemé puvodu a nebylo
zakdzanym zplsobem upravovano, ¢i detegovat chemické
a biologické zbrang, at’ jiz pfi vojenském nasazeni nebo pfi
ochrang civilisti pfed teroristickym ttokem. V téchto pfi-
padech obsluha spektrometr pouziva jako ,.Cernou skiin-
ku*, tedy se moc nezajima o procesy, které ve spektromet-
ru probihaji. Spektrometr dava informaci, ze bud’ je vse
v poradku, anebo ne. Pak je tfeba, aby vzorek postoupil na
dalsi, detailngjsi analyzu.

Se zavadénim novych ionizacnich technik, které pra-
cuji za atmosférického tlaku a teploty, se oteviraji moznos-
ti k obecné povrchové analyze, a to 1 zivych objektil. Lze
sledovat podana 1é¢iva, ktera se vylucuji na povrchu lid-
ského téla, a jejich farmakokinetiku, je snadné analyzovat
povrchové molekuly na jednotlivych ¢astech Zivych rost-
lin, apod. Prilomovou technikou se jevi tzv. desorpcni
elektrosprej (desorption electrospray, DESI), jehoZ princi-
py a prvni aplikace se objevily v ¢asopise Science v roce
2004. Nasledovala cela fada dalSich technik, napf.
desorpcni chemickd ionizace za atmosférického tlaku
(desorption atmospheric pressure chemical ionization,
DAPCI), desorpéni fotoionizace za atmosférického tlaku
(desorption atmospheric photoionization, DAPPI), extrak-
tivni elektrosprej (extractive electrospray, EESI), pfima
analyza vredlném case (direct analysis in real time,
DART), MALDI za atmosférického tlaku (atmospheric
MALDI) a celé fada dalSich. VSechny tyto metody maji
jednu zajimavou vlastnost: vzorek je analyzovan piimo,
Casto bez nutnosti jakkoli vzorek predc¢iStovat nebo kon-
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Obr. 3. Za¥izeni pro pfimou analyzu tkané technikou desorp¢-
niho elektrospreje

centrovat. Odpada tim Casto ¢asové narocnd uprava vzor-
ku, ktera byla nezbytna tieba pred analyzou t€lnich tekutin
a tkani (obr. 3).

Z novych aplikaci hmotnostni spektrometrie posledni
doby se nelze nezminit o hmotnostni mikroskopii.
V anglosaské literatufe se hovofi o technice ,,mass ima-
ging*, kterd je v soucasnosti hodnocena americkou agentu-
rou FDA (U.S. Food and Drug Administration) a o¢ekava
se, ze béhem nasledujicich péti let bude uznana za stan-
dardni zobrazovaci techniku. U hmotnostni mikroskopie
jsou snimdny minimalné¢ dvourozmérné obrazy povrchu,
pfi¢emz tyto jsou ziskany pocitatovou rekonstrukci ionto-
vych druht, které jsou ze zobrazovaného objektu desorbo-
vany. D¢&je se tak rastrovacim zplisobem, a to pfi prostoro-
vém rozliSeni zatim v faddu desitek az stovek mikrometri
podle typu primarniho ionizujiciho svazku, kterym muze
byt laser (pak hovoiime o MALDI hmotnostni mikrosko-
pii), svazek iontl (napf. Cgo) nebo svazek nabitych kapic¢ek
(DESI mikroskopie). Oproti ostatnim zobrazovacim tech-
nikdm hmotnostni mikroskopie nedava pouze odpovéd
typu ,je tam né&jaky objekt”, ale souCasn€¢ i informaci
o chemické povaze pfislusného zkoumaného objektu.
Hmotnostni mikroskopie je tedy idealnim nastrojem pro
identifikaci a charakterizaci tzv. biomarkerd, napf. mole-
kul charakterizujicich tfeba patologicky stav. Muzeme
hodnotit mj. nadorovou tkan, ptipadné subtypy tumord na
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zakladé souboru bilkovin nebo jinych specifickych mole-
kul, které jsou ve zdravych tkanich zastoupeny jinak. Po-
kud bychom hledali molekularni znaky néjakého infekéni-
ho onemocnéni, lze pfimo porovnavat tkén zdravou
a infikovanou. Mlzeme se divat, do jakych organd se de-
ponuje podané lé¢ivo a jak je metabolizovano. Mlzeme
sledovat, jaka je proteomicka odezva na ptislusny 1écebny
proces. Velkou budoucnost hmotnostni mikroskopie vcas
rozpoznal i pramysl, takze v soucasnosti neni velkd hmot-
nostné-spektrometrickd firma, kterd by nenabizela jako
hotovy komeréni produkt hmotnostni mikroskop, at’ uz na
principu MALDI nebo zafizeni uzivajici primarni svazek
desorbujicich iontii. V odborné literatuie se zacala objevo-
vat i fada dalSich specialnich aplikaci, které komer¢ni sub-
jekty zatim nenabizeji. Jedna se zejména o moznosti 3D
analyzy a dale o opravdovou mikroskopii v ramci jediné
bunky.

Tyto specialni aplikace potvrzuji obecny trend po-
slednich 20 let ukazujici, Ze hmotnostni spektrometrie se
jiz davno neprofiluje jako Cisté analytickd technika. Jeji
aplikace zasahuji do fady rGznych a nepfibuznych obori
amy se muzeme t&it, kterou novou védni disciplinu
hmotnostni spektrometrie otevie nebo jejiz vznik alespon
bude iniciovat. Neni bez zajimavosti, Ze v prub¢hu své
zhruba stoleté existence byla hmotnostni spektrometrie
dvakrat oznacena vlastnimi pfednimi odborniky oboru
jako technika bez perspektivy, jako metoda, kterd jiz splni-
la sviij ucel a spé€je k zaniku. Dynamicky rozmach posled-
nich let ukazuje, Ze skutecnost je zcela jina.
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Mass spectrometry is an indispensable tool in modern
analytical laboratories. It has also gained significant repu-
tation in many areas of non-chemical activities. The paper
summarizes the most recent analytical developments in the
field. It puts emphasis on ambient ionization techniques,
modern high-resolution analyzers and mass microscopy as
an emerging optical/analytical tool.



