
ΒΕΛΤΙΣΤΟΠΟΙΗΣΗ ΚΑΙ ΕΠΙΚΥΡΩΣΗ ΜΕΘΟΔΟΥ ΓΙΑ ΤΟΝ
ΠΡΟΣΔΙΟΡΙΣΜΟ 2327 ΑΝΑΔΥΟΜΕΝΩΝ ΡΥΠΩΝ ΜΕ ΣΤΟΧΕΥΜΕΝΗ

ΣΑΡΩΣΗ ΜΕ UPLC-QTοF-HRMS/MS

Άννα Μπλέτσου, Δημήτριος Δαμάλας, Νικόλαος Θωμαΐδης

Εργαστήριο Αναλυτικής Χημείας, Τμήμα Χημείας, Εθνικό και Καποδιστριακό Πανεπιστήμιο
Αθηνών, Πανεπιστημιούπολη Ζωγράφου, 15771 Αθήνα

e-mail: ntho@chem.uoa.gr

Η φασματομετρία μαζών υψηλής διακριτικής ικανότητας (HRMS) έχει συμβάλλει
σημαντικά στην εξέλιξη της περιβαλλοντικής ανάλυσης (και όχι μόνο). Στη παρούσα
εργασία αναπτύχθηκε μια αναλυτική μέθοδος, βασισμένη σε υγροχρωματογραφία
αντίστροφης φάσης συζευγμένη με υβριδικό αναλυτή τύπου τετραπόλου-χρόνου πτήσης
(RP-LC-QToF-MS) για το προσδιορισμό 2327 αναδυόμενων ρύπων.

Δημιουργήθηκε μια εσωτερική βάση δεδομένων με όλες τις ενώσεις που περιείχε
πληροφορίες για το χρόνο ανάσχεσης, πρόδρομα και προϊόντα ιόντα, καθώς και ιόντα
προσθήκης. Η αναλυτική μέθοδος καθώς και η μέθοδος για την επεξεργασία των δεδομένων
βελτιστοποιήθηκαν και επικυρώθηκαν. Επιπλέον, προτείνεται ένα σύστημα μονάδων
ταυτοποίησης, σύμφωνα με το οποίο καθορίζεται το επίπεδο εμπιστοσύνης για τη
ταυτοποίηση μιας ένωσης, λαμβάνοντας υπόψιν χαρακτηριστικά της φασματομετρίας μαζών
υψηλής διακριτικής ικανότητας.

Η μέθοδος επεξεργασίας βελτιστοποιήθηκε με σκοπό να παρέχει ποσοστό επιτυχούς
ταυτοποίησης μεγαλύτερο από 95%, με όσο το δυνατόν λιγότερα ψευδώς θετικά
αποτελέσματα. Η γραμμικότητα, επαναληψιμότητα, ανακτήσεις, η επίδραση μήτρας, καθώς
και τα όρια ανίχνευσης και όρια απόφασης μελετήθηκαν για έναν αντιπροσωπευτικό αριθμό
ενώσεων.

Η μέθοδος εφαρμόστηκε σε 24-ωρα εισερχόμενα και εξερχόμενα λύματα, που
συλλέχθησαν το Μάρτιο του 2014 από το Κέντρο Επεξεργασίας Λυμάτων της Ψυττάλειας
(Κ.Ε.Λ.Ψ.). 395 αναλύτες ανιχνεύτηκαν συνολικά, συνοδευόμενα απο πληροφορίες σχετικά
με τις μονάδες ταυτοποίησης και τη συγκέντρωση τους στα δείγματα.
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