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Novinky na poli MS

Cílená analýza (targeted, QQQ, MRM)

Xevo TQ Absolute XR 

▪ Kvantifikace známých látek při ultra nízkých koncentracích

▪ Rutinní analýzy – plnění legislativních povinností

▪ Analýza – mikropolutanty, rezidua, forenzní analýza, cílená 

omika 

− citlivost, robustnost (rutinní provoz)

− multireziduální analýzy (100vky látek v nástřiku)

Necílená a suspect analýza (untargeted, HRMS)

Xevo MRT 

▪ Identifikace látek, objev nových látek a metabolitů

▪ Vysoké rozlišení – možnost rozlišit izobarické interference

▪ Analýza – metabolomika, lipidomika,  forenzní screening, screening 

emergentních polutantů, farmakokinetika a studium metabolismu léčiv

− výzkumné a screeningové aplikace

− možnost vracet se  k datům

MS MS
MS

MS

MS
MS
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Rutinní úroveň - dostupný, spolehlivý výkon Střední úroveň - citlivý, flexibilní a kompatibilní
Vysoká úroveň – maximální citlivost a flexibilita a 

robustnost

Novinka _Waters Xevo TQ Family

TQ-S cronos TQ-S micro TQ-XS

Výkon 20252014
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Srovnání citlivosti – Waters Xevo TQ Family
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Xevo TQ
Absolute XR

srovnání S/N - nástřik 1 pg

ESI+ reserpin ESI- chloramphenicol

Nový vysokonapěťový fotonásobič

Nová iontová optika - StepWave XS

Nová iontová optika – StepWave XR
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Xevo TQ Absolute XR

▪ navazuje na Xevo TQ Absolute

▪ XR = eXtreme Robustness

▪ nová generace iontové optiky StepWave XR

▪ vhodný pro komplexní vzorky

▪ eliminace iontů s vyšší hmotností (matrice)

▪ bez ztráty výkonu a potřeby častého čištění

▪ 50% nižší produkce tepla, spotřeba N2, el. energie

▪ rozměry: 43,0 cm (Š) × 79,0 cm (V) × 96,0 cm (H)

▪ Software – MassLynx, waters_connect
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Parametry Xevo TQ Absolute XR

Xevo TQ Absolute XR

Mass range 2 – 2050 m/z (PFAS  m/z 19)

Scan speed 20 000 Da/s 

10 scan/s (m/z 2 -2050)

20 scan/s (m/z 50 -1000)

40 scan/s (m/z 50 - 500)

Rozlišení 0.5 Da, 0.7 Da, 1.0 Da

Lineární dynamický rozsah až 6 řádů 

Iontové zdroje ESCi, UniSpray, nanoFlow, ASAP, APGC, DESI XS

ESCi mode switching time 20 ms ESI/APCI

Polarity switching time 4 ms +/-mod

Typy skenů Full scan, SIR, MRM, Produkt, Precursor ion scan, 

RADAR

Dwell time min. 1 ms MRM; min. 1 ms inter-channel delay

MRM acquisition rate max. 500 MRM/sec

Software MassLynx, waters_connect

Z-SPRAYTM

 

✓ Nižší kontaminace

✓ Lepší robustnost
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Xevo TQ Absolute XR - StepWave XR

Cíl: eliminace kontaminace kvadrupólu

Praktický dopad: méně šumu, delší dobu bez ztráty citlivost a nutnosti čištění
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Xevo TQ Absolute XR - StepWave XR

Citlivost dlouhodobě zachována

6x robustnější, delší provozuschopnost a méně přerušení kvůli údržbě

S/N > 1,5x oproti Xevo TQ Absolute

Rušivé vlivy - eliminace 

- Fosfolipidy

- Peptidy 

- Sacharidy

- PEG
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• Přímý nástřik vzorku, ESI-

• Objem nástřiku 10 l

• Menší zatížení stroje matricí – Xevo TQ Absolute XR

• Matrice (čistá voda, odpadní voda)

• Linearita 0,5 – 250 ng/L

• Preciznost (10 inj.,10 ng/L) RSD < 10%

• Legislativa: DW suma 20 PFAS 0,1 g/L, total PFAS 0,5 g/L

GW suma 24 PFAS 4,4 ng/L (PFOA ekvivalent)

▪ Přímý nástřik x SPE extrakce

▪ Snížení objemu nástřiku vzorku z 50 l TQ-XS na 10 l Absolute

▪ Menší zatížení stroje matricí

▪ Vyšší citlivost stroje v negativním módu

▪ Matrice (čistá voda, odpadní voda)

▪ Linearita 0,5 - 250 ng/L

▪ Preciznost RSD < 10%, c = 10 ng/L 

Stanovení PFAS ve vodách 
LOD

32 látek v metodě

LOD pro většinu ll. 
≈ 

1 ng/L

PFOS

Suma 50,1 ng/L 12,9 ng/L 10,1 → 4,2 ng/L(RPF) 11,3 ng/L
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PFAS - lepší citlivost s použitím UniSpray

Zvýšená ionizace a účinnější desolvatace
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UniSpray poskytuje minimálně 3x lepší signál 
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Stanovení steroidních hormonů ve vodách

Cíl:
✓ převod metody na Xevo TQ Absolute 

✓ dosáhnout nižších LOQ

✓ snížení objemu vzorku na analýzu (SPE Oasis® HLB) 250 ml → 100 ml)

✓ zkrátit čas analýzy (15 min. → 11 min.)

✓ snížení spotřeby organických rozpouštědel, dusíku a energie

11.00 min

Parameter LOR (XTQA) LOR (původní)

17α-ESTRADIOL 1.0 ng/L 1.0 ng/L

17β-ESTRADIOL 0.4 ng/L 0.8 ng/L

17α-ETHINYLESTRADIOL 0.8 ng/L 0.8 ng/L

ESTRON 0.4 ng/L 1.0 ng/L

ESTRIOL 1.0 ng/L -

EQUILIN 0.8 ng/L 0.8 ng/L

UPLC I-Class  

Xevo TQ Absolute

Pitná voda výhláška č. 252/2004 Sb. - 17-estradiol LOQ 1 ng/L

Směrnice 2013/39/EU pro povrchové vody (Watch list) LOQ 0,4 ng/L
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Analýza bisfenolů
• Směrnice EU 2020/2184 o pitné vodě; Bisfenol A (BPA): 2,5 µg/l 

• 3 vzorky pitné kohoutkové vody + 1 balená voda, spike 5ng/L

• BPA – nejlépe prozkoumaný, prokázané endokrinní účinky, vývojová toxicita (50 ng/L – 50x pod leg. limitem)

• BPB – pravděpodobně silnější estrogení aktivita než BPA, málo dat

• BPS – účinnější xenoestrogen než BPA, má vyšší stabilitu v životním prostředí, vyšší odolnost → vyšší riziko kumulace

• LOQ pro bisfenoly 0,5 – 5 ng/L; linearita 0,5 -5000 ng/l, R2 0,9998; RSD < 10%

• LC-MS/MS, ESI-, 50 l nástřik, MF: methanol:voda (NH4Ac), 7 min. analýza

• SZÚ: v roce 2016 byly bisfenoly v ČR zjišťovány v moči celkem 395 dětí ve věku 5 a 9 let.

• bisfenol A byl nalezen v moči téměř všech dětí (97 %) v největším množství,  bisfenol S byl nalezen u poloviny dětí (53 %) (VZ SZÚ 2016,2019)



13©2025 Waters Corporation

Analýza nitrosaminových nečistot ve farmacii
N-nitroso-ramipril

(2S,3aS,6aS)-1-(N-((S)-1-ethoxy-1-oxo-4-phenylbutan-2-yl)-N-nitroso-L-alanyl)octahydrocyclopenta[b]pyrrole-2-carboxylic acid

• Převod metody pro stanovení NO-Ramiprilu: UPLC I-Class Plus, Xevo TQ-XS  → Xevo TQ Absolute (ESI-)

• Stejná LC i MS metoda, chemikálie, nástřik 5 l cSTD 50 pg/ml (50% methanol)

*Xevo S/N (Isomer-I) Area (Isomer-I) Area (Isomer-II) Area (sum)

TQ Absolute 75 1973 1338 3311

TQ-XS 7 135 68 203

Compound
Typical 

retention 
time (min)

Retention 
window (min)

Precursor 
(m/z)

Product 
(m/z)

Dwell time 
(s)

Cone 
voltage (V)

Collision 
energy (eV)

NO-Ramipril 5.1 3.0 – 7.0 444.25
223.20* 0.120 15 21

323.25 0.120 15 19

Chromatogramy

▪ MRM 444.25 → 223.2 CE (21 eV)

▪ dva píky → separace rotamerů

▪ rotamery (konformační izomery) –

liší se rotací kolem N-N vazby

▪ stanovuje se jejich suma 

UPLC I-Class 
Xevo TQ Absolute

UPLC I-Class 
Xevo TQ -XS
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Analýza terapeutických léků - TDM
Analýza vybraných léčivých látek v séru

• Xevo TQ Absolute with ACQUITY Premier UPLC

• ESI+, 3 l inj.

• Požadavek na linearitu 0,01-1000 ng/ml

• Srovnání ESI+/UniSpray
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Analýza terapeutických léků - TDM

• Zlepšená citlivost ESCi ESI+ x UniSpray 

── UniSpray

── ESI+                       

minimálně 2x vyšší S/N (3x, 5x, 50x) 

ESI+/-

APCI +/-

ESCi

UniSpray
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Waters TOF; QTOF – Xevo MRT

BioAccord System 

ACQUITY RDa Detector 

Xevo G3 QTof

> 10 000 FWHM
TOF 50-9000 m/z

Scan speed 1-20 Hz
Mass accurancy <2,5 ppm

> 40 000 FWHM
TOF 20 – 100 000 m/z

Q 20 – 4000 (16 000) m/z
Scan speed 1-30 Hz

Mass accurancy <1 ppm

100 000 FWHM
QTOF 40 - 8000 m/z
Scan speed MS 50Hz

Scan speed MS/MS 100Hz 
Mass accurancy < 0,5 ppm

DATA convert mzML

PVM 
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Hmotnostní spektrometr Xevo MRT – nová technologie

TOF MRT

PVM (Phase volume manipulator)

• speciální iontová optika, která „řídí“čas 

průchodu iontů

• umožňuje dynamicky manipulovat s ionty –

např. vybírat, zrychlovat nebo zpomalovat 

jejich průchod

• flexibilila - kombinace různých akvizičních 

režimů → výsledkem je ještě vyšší kvalita dat a rychlejší, spolehlivější analýza

• systém optimalizován pro efektivní přenos iontů

• menší ztráty signálu, lepší detekce stopových množství

Nová kolizní cela

• rychlejší přepínání mezi různými kolizními energiemi

• komprese iontového paprsku - ionty se soustředí do 

užšího svazku

• více iontů se dostane do analyzátoru, což zvyšuje citlivost
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30 Hz, 94%

●
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Scan speed and sensitivity
Série infuzního měření Leucine enkephalin 10 – 100 Hz

100Hz, 80%
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Spectra per second

Interscan and duty cycle

100 Hz @ 80% duty cycle

10 Hz @ 99% duty cycle

▪ Duty cycle  80% při 100 Hz

▪ Sběr dat při vysoké rychlosti

▪ Rozlišení nezávislé na 

rychlosti skenování 

▪ Citlivost – ovlivněna cca 10%

10 Hz

20 Hz

30 Hz

40 Hz
50 Hz

100 Hz
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Kombinace cíleného a necíleného přístupu - multifunkční metoda

Xevo MRT – skenovací režimy

Targeted MS/MS + Untargeted DIA (MSE)
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Xevo MRT – skenovací režimy

Citlivost MSE x TOF MRM

Aminokyselina Tyrosin
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Xevo MRT – environmentální analýza

PFHxA

PFOS

PFBA
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Xevo MRT – analýza potravin
DDA, negative

Identifikace – Natural products 

Tea library
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Xevo MRT – klinická analýza

Met ID – metabolické transformace
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Xevo MRT– toxikologický screening

(míra odchylky mezi naměřenou a skutečnou koncentrací)
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▪ Amphetamines

▪ Anaesthetic agents

▪ Analgesics 

▪ Antiarrhythmics

▪ Anticonvulsants

▪ Antiepileptic 

▪ Antimalarial 

▪ Antipsychotics

▪ Anti-seizure

▪ Antidepressants

▪ Antihypertensive

▪ Benzodiazepines

▪ Cocaine + metabolites

▪ Opioids

▪ Fentanyl/Fentanyl analogues

▪ Novel Psychoactive 
Substances

▪ Cathinone's

▪ Hallucinogen’s

▪ Nitazene’s

▪ Synthetic Cannabinoid’s

▪ Pesticides (136)

▪ Piperazines

▪ SSRIs /TCAs

HRMS - toxikologická knihovna

Více než 2000 toxikologicky relevantních látek

• více než 200 analogů fentanylu 

• obsahuje tR, MS/MS fragmenty

• Custom library – lze upravovat

Toxikologický screening - Identifikace látek – tři přistupy:

▪ Targeted analysis

- analyzuje se přesně definovaný seznam (prekurzorů, fragmentů, tR)

- vyhledávání Waters HRMS knihovna (Scientific Libraries → Master library, custom library)

- obsahuje experimentální údaje měřená spektra, fragmenty, retenční časy, CCS hodnoty

▪ Semi-targeted analysis

- analyzuje se širší seznam potenciálních látek, ale nejsou k dispozici experimentální údaje (tR, fragmenty)

- k identifikaci využívá vyhledávání MOL. files (prekurzory, struktura)

- Waters používá algoritmy (UNIFI fragment prediction), které umí „fragmentovat“molekulu podle chemicky realistických míst

- vygeneruje teoretické fragmenty (in-silico fragments)

▪ Non-targeted analysis

- vyhledává se vše, co je měřitelné

- vyhledávání v knihovnách třetích stran (NPS, CHU Life, Wiley, NIST, CHemSpider)
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Xevo MRT – lipidy
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Xevo MRT – DESI XS (2025)

HD Imaging (rozlišení 5 m)

Scientific Reports | 6:35374 | DOI: 10.1038/srep35374
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Xevo MRT – mAb, proteiny, peptidy, oligonukleotidy




	Default Section
	Snímek 1: Taťána Halešová
	Snímek 2: Novinky na poli MS
	Snímek 3: Novinka _Waters Xevo TQ Family
	Snímek 4: Srovnání citlivosti – Waters Xevo TQ Family
	Snímek 5: Xevo TQ Absolute XR
	Snímek 6: Parametry Xevo TQ Absolute XR
	Snímek 7: Xevo TQ Absolute XR - StepWave XR
	Snímek 8: Xevo TQ Absolute XR - StepWave XR
	Snímek 9: Stanovení PFAS ve vodách 
	Snímek 10: PFAS - lepší citlivost s použitím UniSpray
	Snímek 11: Stanovení steroidních hormonů ve vodách
	Snímek 12: Analýza bisfenolů
	Snímek 13: Analýza nitrosaminových nečistot ve farmacii
	Snímek 14: Analýza terapeutických léků - TDM
	Snímek 15: Analýza terapeutických léků - TDM
	Snímek 16: Waters TOF; QTOF – Xevo MRT
	Snímek 17: Hmotnostní spektrometr Xevo MRT – nová technologie
	Snímek 18
	Snímek 19: Scan speed and sensitivity Série infuzního měření Leucine enkephalin 10 – 100 Hz 
	Snímek 20: Xevo MRT – skenovací režimy
	Snímek 21: Xevo MRT – skenovací režimy
	Snímek 22: Xevo MRT – environmentální analýza
	Snímek 23: Xevo MRT – analýza potravin
	Snímek 24: Xevo MRT – klinická analýza
	Snímek 25: Xevo MRT– toxikologický screening
	Snímek 26
	Snímek 27: Xevo MRT – lipidy
	Snímek 28: Xevo MRT – DESI XS (2025)
	Snímek 29: Xevo MRT – mAb, proteiny, peptidy, oligonukleotidy
	Snímek 30


