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Die Kombination aus lonenmobilitdt (Trennung der lonen anhand von Gr6Re und
Struktur) und Massenspektrometrie (Trennung der lonen anhand von Masse und
Ladung) fuhrt zu sauberen Massenspektren fur die vereinfachte Strukturzuweisung und
ergibt darliber hinaus die physikalischen Werte des Stofl3querschnitts (collision cross-
section CCS) fur die einzelnen Molekile. Diese Kombination liefert zusétzliche und
Matrix-unabhéngige Informationen und erlaubt die Identifizierung der Zielverbindungen
anhand von drei spezifischen Molekileigenschaften (RT, m/z und CCS). Die Integration
der lonenmobilitat in hochauflésende Screening-Experimente erhoht die Selektivitat und
verbessert sowohl qualitative und quantitative Ergebnisse.

Anhand des Vion IMS QTOF wird im ersten Teil des Vortrages beschrieben, wie die
neuesten Weiterentwicklungen der instrumentelle Technologie die lonenmobilitat als

Routinemethode fur jeden Anwender einfach zugénglich macht.

Es mussen eine stetig wachsende Anzahl von Analyten Uberwacht werden. Dazu muss
der Umfang bestehender Screeningmethoden erweitert werden. Viele Labore setzen
hierfur immer h&ufiger die hochauflésende Massenspektrometrie ein, die theoretisch
simultan sowohl eine unbegrenzte Anzahl an Zielanalyten als auch Informationen tber
Unbekannte oder Transformationsprodukte liefert. Gleichzeitig werden immer hohere
Anforderungen an die Datenverarbeitung der komplexen Datensétze gestellit.

Wir demonstrieren die einfache Handhabung und Wirksamkeit einer daten-
unabhangigen Analyse von lonenmobilitatsdaten in der Routine, gekoppelt mit unserem
UNIFI Scientific Information System. Im UNIFI Scientific Information System kénnen Sie
Daten auf nur einer einzigen Software-Oberflache acquirieren, prozessieren und
begutachten. Es werden Ergebnisse vorgestellt, die zeigen, wie mit dem Vion IMS
QTOF routinemaRig CCS (Collisional Cross Section) Daten verarbeitet werden. Diese
zuséatzliche Trenndimension liefert von der chromatographischen Retentionszeit
unabhangige Datenpunkte und gewahrleistet damit eine sichere ldentifizierung der

Analyte und reduziert gleichzeitig das Risiko von falsch-positiven und falsch-negativen



Ergebnissen. Der zweite Teil unseres Vortrages beschreibt somit die unkomplizierte
Auswertung und schnelle Umwandlung informationsreicher Datensatze zu Ergebnissen

in der Routine.



