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УСТАНОВКА СВЕРХПРОВОДЯЩЕГО МАГНИТА



ИОННАЯ ОПТИКА FTICR МАСС СПЕКТРОМЕТРА



УСТАНОВКА ЯЧЕЙКИ ИОННОГО
ЦИКЛОТРОННОГО РЕЗОНАНСА
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МАССМАСС СПЕКТРСПЕКТР ИЦРИЦР ПФПФ НЕФТИНЕФТИ
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МАССМАСС СПЕКТРСПЕКТР ИЦРИЦР ПФПФ НЕФТИНЕФТИ
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МАССМАСС СПЕКТРСПЕКТР ИЦРИЦР ПФПФ НЕФТИНЕФТИ

Масс-спектр тяжелой нефти

Периодичность в масс-
спектрах нефти
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МАССМАСС СПЕКТРСПЕКТР ИЦРИЦР ПФПФ НЕФТИНЕФТИ ДЛЯДЛЯ
ОДНОЙОДНОЙ НОМИНАЛЬНОЙНОМИНАЛЬНОЙ МАССЫМАССЫ: 457: 457
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МАССМАСС СПЕКТРСПЕКТР ИЦРИЦР ПФПФ НЕФТИНЕФТИ ДЛЯДЛЯ
ОДНОЙОДНОЙ НОМИНАЛЬНОЙНОМИНАЛЬНОЙ МАССЫМАССЫ: 457: 457

СсH2c+ZNnOoSs



ОРТОГОНОЛИЗАЦИЯОРТОГОНОЛИЗАЦИЯ МАССМАСС СПЕКТРАСПЕКТРА ИЦРИЦР
ПФПФ НЕФТИНЕФТИ ДЛЯДЛЯ РАСЧЕТАРАСЧЕТА ДЕФЕКТАДЕФЕКТА МАССМАСС

3D-представление спектра путем
нарезки на участки длиной 1Da
и их поворота на 90о

Свертка спектра в виде
графика «дефекта масс»



ГРАФИКГРАФИК ДЕФЕКТАДЕФЕКТА МАССМАСС ИЮПАКИЮПАК

14 Da

2 Da

0.01565 Da

14 Da

CH2 = 14.01565 = 14 + 0.01565
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ДЕФЕКТДЕФЕКТ МАССМАСС КЕНДРИКАКЕНДРИКА
Преобразование массы ИЮПАК в массу Кендрика:

Масса Кендрика = Масса ИЮПАК х (14.00000/14.01565),

где 14.015650 – масса СН2 в шкале ИЮПАК, а
14.00000 – масса СН2 в шкале Кендрика

Массу Кендрика (KM) можно представить как сумму
номинальной массы (NMK), представляющей собой ближайшее
целое, и разности между этим ближайшим целым и массой
Кендрика. Тогда эта разность и будет называться дефектом масс
Кендрика (KMD), который можно рассчитать как:

KMD = NKM - KM
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ДЕФЕКТДЕФЕКТ МАССМАСС КЕНДРИКАКЕНДРИКА ДЛЯДЛЯ
РАЗНЫХРАЗНЫХ ЭЛЕМЕНТОВЭЛЕМЕНТОВ
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ПРЕОБРАЗОВАНИЕПРЕОБРАЗОВАНИЕ ГРАФИКАГРАФИКА ДЕФЕКТАДЕФЕКТА
МАССМАСС ИЮПАКИЮПАК ВВ ДМДМ КЕНДРИКАКЕНДРИКА

14.01565x(14.00000/14.01565) - 14 = 0



МАСС-СПЕКТР ИЦР ПФ
РАСТВОРЕННОГО ОРГАНИЧЕСКОГО ВЕЩЕСТВА

До 100 тысяч пиков
в спектре одного
препарата ГВ!
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УНИКАЛЬНО ВЫСОКАЯ
РАЗРЕШАЯ СПОСОБНОСТЬ

(до 500000 В ДИАПАЗОНЕ
200 – 700 Да) 



ОПРЕДЕЛЕНИЕ БРУТТО-ФОРМУЛ ИЗ
МАСС-СПЕКТРОВ ИЦР ПФ



ДИАГРАММА ВАН КРЕВЕЛЕНА

(A) methylation, demethylation, or alkyl chain elongation; (B)
hydrogenation or dehydrogenation; (C) hydration or condensation; and 
(D) oxidation or reduction.

Analytical Chemistry, Vol. 75, No. 20, October 15, 2003
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ДИАГРАММАДИАГРАММА ВАНВАН КРЕВЕЛЕНАКРЕВЕЛЕНА -- ПРОЦЕССЫПРОЦЕССЫ

Дегидратация– конденсация

Декарбоксилирование

Деалкилирование
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МЕТОДЫ ГРАФИЧЕСКОГО
ПРЕДСТАВЛЕНИЯ ДАННЫХ МС ИЦРПФ ДЛЯ ГВ

Диаграмма ван
Кревелена

DBE=C-H/2+N/2+1
(степень ненасыщенности)
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ДАННЫЕ МС ИЦР ПФ ДЛЯ РАЗЛИЧНЫХ
ФРАКЦИЙ ГУМИНОВЫХ ВЕЩЕСТВ ТОРФА

PFA (ФК торфа)

PHA (ГК торфа)

PHF (ГК+ФК торфа)
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МАСС-СПЕКТРЫ ИЦР ПФ ММР-ФРАКЦИЙ
ГУМИНОВЫХ ВЕЩЕСТВ ТОРФА

Алифатические
высокомолекулярные
соединения

Ароматические
соединения

Низкомолекулярные
соединения
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ПОЛУЧЕНИЕ ДЕСКРИПТОРОВ СТРОЕНИЯ ИЗ
ДИАГРАММ ВАН КРЕВЕЛЕНА

[k] – дескриптор, соответствующий k-ой области,
N – общее число соединений на диаграмме
Nk – число соединений, принадлежащих k-ой области

N=16



МОДЕЛЬНАЯМОДЕЛЬНАЯ ДИАГРАММАДИАГРАММА ВАНВАН КРЕВЕЛЕНАКРЕВЕЛЕНА
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11Condensed tannins  (CT)

 Phenylisopropanoids (PI)

Terpenoids (TE)

Lipids (LP) Proteins (PR)

Carbohydrates (CH)

Hydrolyzable tannins (HT)

D14, D15, D19, D20D11-13, D16-D18D10D5D4, D9D3, D8D1, D2, D6, D7

Carbohydrates 

[CH]

Hydrolyzable
tannins 

[HT]

Proteins 
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Lipids
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Terpenoids

[TE]

Phenyl-
Isopropanoids

[PI]

Condensed
Tannins

[CT] 
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КЛАССИФИКАЦИЯ ПО ПРИЗНАКУ
«МОЛЕКУЛЯРНАЯ МАССА (ММ)»

Дескрипторы
Правильно классифицировано, %

ВМ СМ НМ Общее

[3, 15] 91 53 78 75

[7, 10, 15] 91 71 94 86

[2, 5, 10, 15] 95 88 83 89

[2, 5, 10, 13, 15] 95 88 86 90

ВЫСОКИЕ ММ НИЗКИЕ ММСРЕДНИЕ ММ

SRDOM

SRFA

PHF

PHA

Объекты классификации: 57 ММфракций (fi) 4-х препаратов ГВ
fi



СТРУКТУРНЫЕ ДЕСКРИПТОРЫ В КЛАССИФИКАЦИИ
«СТРОЕНИЕ-МОЛЕКУЛЯРНАЯ МАССА»

[2] лигнин+флавоноиды
[5] флавоноиды
[10] таннины
[15] Углеводы

27

ВМ



Для сопоставления больших блоков
данных необходимо привлечение

методов многомерной статистики – очень
интенсивное направление современных

исследований
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ПРИМЕРПРИМЕР: : АНАЛИЗАНАЛИЗ РОВРОВ ИЗИЗ РАЗЛИЧНЫХРАЗЛИЧНЫХ
ИСТОЧНИКОВИСТОЧНИКОВ ВВ РАЙНОЕРАЙНОЕ РЕКИРЕКИ ЛенаЛена

Dubinenkov et al. Biogeochemistry (2015) 123:1–14



LOMONOSOV  MOSCOW  STATE  UNIVERSITYLOMONOSOV  MOSCOW  STATE  UNIVERSITY

МАССМАСС СПЕКТРСПЕКТР ИЦРИЦР ПФПФ РОВРОВ рекиреки ЛенаЛена

Dubinenkov et al. Biogeochemistry (2015) 123:1–14

РОВ
р. Лена

Ручей из
мерзлоты

РОВ
залива



КЛАСТЕРНЫЙ АНАЛИЗ ПО
ИСТОЧНИКУ ПРОИСХОЖДЕНИЯ

Hierarchical cluster
analysis (Bray–Curtis
similarity) and van Krevelen
diagrams for ‘‘average
samples’’. Molecular
differences were observed
between a ice complex melt
water creeks (pentagons,
n = 2), creek (triangles,
n = 4) plus lake samples
(square, n = 1), Buor-
Khaya Bay samples
(diamonds, n = 6) and Lena
River samples (green
triangles, n = 18).

River
creek
lake
bay
ice complex
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АНАЛИЗАНАЛИЗ ГЛАВНЫХГЛАВНЫХ КОМПОНЕНТКОМПОНЕНТ
((principal principal copmonentcopmonent analysis)analysis)

Principal component analysis. PC1 and PC2 explained
56.7 % of the variance in the biplot (left panel): a) ice complex creek 
DOM samples (pentagons), b) permafrost creeks and lake DOM samples 
(upside down triangles and square), c Buor-Khaya Bay samples 
(diamonds), d) Lena River DOM samples



МЕТАДАННЫЕ

Метаданные – это независимые переменные: температура, 
содержание биогенных элементов, кислород и т.д. В данном

случае речь идет о 240 озерах в Швеции



ПОСТРОЕНИЕ КОРРЕЛЯЦИОННЫХ
ДИАГРАММ С МЕТАДАННЫМИ

Figure 3 Molecular-level DOM patterns across 120 Swedish boreal 
lakes. Significant Spearman rank correlation coefficients (P-value 
<0.02674) molecules with (a) mean annual precipitation, (b) water 
residence time, The colour scale indicates Spearman correlations
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КЛАСТЕРНОКЛАСТЕРНО--КОРРЕЛЯЦИОННЫЙКОРРЕЛЯЦИОННЫЙ АНАЛИЗАНАЛИЗ
((HEATMAPsHEATMAPs))
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КРУГОВЫЕКРУГОВЫЕ СРАВНИТЕЛЬНЫЕСРАВНИТЕЛЬНЫЕ ДИАГРАММЫДИАГРАММЫ
((CIRCOSCIRCOS--DIAGRAMS)DIAGRAMS)

Circos diagram showing correlational relationship
between high resolution mass spectral peak information and

physical property of crude oil.
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КРУГОВЫЕКРУГОВЫЕ СРАВНИТЕЛЬНЫЕСРАВНИТЕЛЬНЫЕ ДИАГРАММЫДИАГРАММЫ
((CIRCOSCIRCOS--DIAGRAMS)DIAGRAMS)
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