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Масс-спектрометрия

PC, PE, PS TAGLPC, LPE, LPS

~ Масса соединения, 

позволяющая идентифицировать молекулу
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Масс-спектрометрия – физико-химический метод, позволяющий

определять качественный и количественный состав исследуемого

образца, основанный на анализе отношения масс к заряду ионов.

Gross JH. Direct analysis in real time--a critical review on DART-

MS. Anal Bioanal Chem. 2014; 406(1):63-80.
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• Токсикология 

• Эндокринология 

• Клиническая микробиология

• Неонатальный скрининг

• Персонифицированная медицина 

• Поиск биомаркеров различных заболеваний

• Определение границы раковых опухолей

Масс-спектрометрия в клинической практике

- Количественный и качественный анализ

- Информация о массе атомов и молекул

- Определение молекулярной структуры

- Идентификация биологического материала

Анализ биологических образцов с помощью масс-спектрометрии

Газообразные образцы

(выдыхаемый воздух, запах)

Жидкие образцы

(кровь, моча, ЦВЖ, и т.д.)

Твердые образцы

(ткани)

Пробоподготовка
Масс-спектрометрический 

анализ

Молекулярный состав 

вещества

Поиск по базам данных
Определение вещества 

(патологии по характерным 

биомаркерам)

1_1_red_pos_FT100k #1 RT: 3.03 AV: 1 NL: 4.98E5
T: FTMS + c NSI Full ms [500.00-1000.00]
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834.61

754.55

812.62

762.61

850.58 869.67 897.75881.78720.57
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Масс-спектрометрические подходы анализа 

молекулярного состава тканей

Образец 

ткани

МС методы

визуализации

Экстракция

МС анализ,

Жидкостная 

хроматография с МС

МАЛДИ имиджинг

ВИМС имиджинг

DESI, ...

Быстрый анализ

Потеря информации 

о молекулярном составе?

Подробная  

характеристика состава

- Времязатратные 

пробоподготовка и анализ,

- Отсутствует информация о 

пространственном 

распределении молекул

Прямые МС методы
без подготовки образца

Пространственное 

распределение молекул

Времязатратные 

пробоподготовка и анализ

EESI

Tissue-spray

Paper-spray

iKhife

«Распыление с иглы»

Источник ESI 
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585.49 722.52 1211.76951.58511.47 1005.64
682.59 1357.461147.05

911.57

1281.82

572.49
393.28

365.25

798.54
327.26 537.49

814.53403.31

301.24 782.54
460.36 582.51 830.53

511.48

920.71613.81290.76
951.58

1104.85640.56

698.59

1250.91 1347.65998.74

885.56

844.57

816.54

502.21 898.63460.36 552.43 750.55306.91
1288.57655.92 1099.73920.72 1211.79999.25

792.54

737.55
820.57

301.24
847.66

465.31
327.26 552.46

290.77 613.85424.97
1104.90690.57 920.76

857.69

212.49

1335.951275.05963.09

NL: 7.83E3

1_neg_real-
time_auto_msms#50

7  RT: 3.12  AV: 1 F: 
FTMS - p NSI Full ms 

[200.00-2000.00] 

NL: 1.59E3

2_neg_real-
time_ft100k#35  RT: 

0.81  AV: 1 F: FTMS - 
p NSI Full ms 

[150.00-2000.00] 

NL: 2.55E4

3_neg_ft100k#44  

RT: 1.01  AV: 1 T: 
FTMS - p NSI Full ms 

[150.00-2000.00] 

NL: 4.46E4

4_neg_ft100k#60  

RT: 1.01  AV: 1 T: 
FTMS - p NSI Full ms 

[150.00-2000.00] 
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«Распыление с ткани»

Сравнение метода «распыления с ткани» с классическими 

методами, включающими экстракцию тканей и 

жидкостную хроматографию

Распыление с ткани

Прямая масс-спектрометрия липидных экстрактов

ЖХ-МС

JASMS, 2017
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104.1052 174.9991

219.0235
307.0397 381.2463

425.3122
616.1689 683.4920

725.5471

782.5565

832.5702

1endometr50_4_pos__000001.d: +MS, 0.2-2.8min #23-334

104.1054
146.1632 219.0239 276.2528

365.2732 587.4740

683.4930

725.5480

756.5424

782.5575

804.5418

832.5724

1427.0930

1endometr50_5_pos__000001.d: +MS, 0.1-2.8min #17-327

104.1006 146.1571
365.2607 425.2990

616.1504

782.5336

806.5324

832.5471

919.6758
1088.7777 1397.6862

1endometr50_6_pos__000001.d: +MS, 0.1-2.7min #14-322
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2015-12-07_all_pls.M1 (PLS), Untitled

t[Comp. 1]/t[Comp. 2]

Colored according to value in variable 2015-12-07_all_pls.Tissue

Ellipse: Hotelling T2 (0.95)                              SIMCA-P 10.5 - 07.12.2015 15:12:31

Многофакторный анализ полученных МС-данных 
(PLS-DA – проекция на скрытые структуры)

График счетов (каждая точка - образец)

Ткань1

Ткань2

Прямой масс-спектрометрический анализ тканей

Можно ли классифицировать ткани, основываясь на их липидном составе?

Масс-спектрометрический анализ ткани с 

использованием электрокоагулятора

Electrosurgical 

Unit

kHz
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Границы опухоли

Cancer

Normal
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t[2
]

t[1]

breast_cancer_tissue_direct_pos_pls-da.M3 (PLS), Untitled

t[Comp. 1]/t[Comp. 2]

Colored according to value in variable breast_cancer_tissue_direct_pos_pls-da.tissue

Ellipse: Hotelling T2 (0.95)                              SIMCA-P 10.5 - 25.01.2017 10:43:31

Normal Cancer

Source: breastcancer.org

•Clear Margins (Negative,  Clean):
нет раковых клеток по границе удаленной ткани
•Positive Margins:
Раковые клетки видны по одной из границ удаленной опухоли, необходима 
повторная операция.

Границы опухоли
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RF электрокагулятор

термокоагулятор

лазер

Операционная

Исследуемая ткань

Молекулярный состав 

исследуемой ткани?

Лаборатория

Прямой анализ тканей в режиме реального времени

Electrosurgical unit (kHz)

Анализ тканей в режиме реального времени
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?
ГОРЕНИЕ

Вибрация с частотой, 

равной собственной частоте колебаний 

МС АНАЛИЗ

Неразрушающий анализ тканей

Уникальный масс-спектр!

QMR probe

Ткань
Растворитель

Электрокоагулятор на основе генератора 

молекулярного резонанса 

Низкочастотный коагулятор:

Частота  равна частоте 

колебаний клеточных мембран
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Различие молекулярных профилей нормальной и 

раковой ткани (рак молочной железы)

Генератор молекулярного резонанса!

Высокотемпературный электрокоагулятор

Норма

Рак
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Анализ в масштабе реального времени

скальпель + масс-спектрометр = «Умный нож»

Прямой масс-спектрометрический анализ тканей

Масс-спектрометр

Пациент

Скальпель/

коагулятор

Ионный 

источник

Ткань

Воздушный

насос

График счетов по результатам OPLS-DA анализа 

МС-данных 

Различие молекулярных профилей нормальной и 

раковой ткани (рак молочной железы)

Можно классифицировать ткани, 

основываясь на данных прямой масс-спектрометрии
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Сравнение уровней липидов, определяющих различие между видами ткани

VIP переменные по результатам OPLS-DA анализа

SM
сфингомиелины

PC
фосфатидил-

холины

PC m : n

класс липида
длина остатка 

жирной кислоты

кол-во двойных 

связей в остатке 

жирной кислоты
:
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Определение границ раковой опухоли методом

масс-спектрометрии

High Low
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Выводы

- Масс-спектрометрия является необходимым инструментом в 

клинических исследованиях.

- Возможность дифференцировки тканей.

- Возможность дифференцировки тканей в масштабе реального 

времени («умный нож») 

- Использованный метод масс-спектрометрии в нашем исследовании

позволяет наряду с дифференцировкой тканей выявить те молекулы,

которые могут быть предложены в качестве возможных биомаркеров

(неинвазивный метод диагностики).
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Mass spectrum
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