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개요
본 응용 자료는 크로마토그래피 분리 없이 직접 도입 탐침 이온화원을 사용해 식품 
포장재로부터 추출한 화합물을 분석하는 과정을 기술하였습니다. 검출된 화합물의 
분자식은 Cerno MassWorks 소프트웨어를 사용해 확정하였습니다. MassWorks는 단일 
사중극자 질량 스펙트럼의 질량 정확도를 향상시키는 혁신적인 보정 기술을 사용합니다. 
화합물 데이터베이스에서 첨가제의 분자식을 검색함으로써 식품 포장지 속 첨가제의 존재 
여부를 확정하였습니다.

식품 포장재 내 첨가물의 빠른 분석
ASAP(Atmospheric Pressure Solid Analysis Probe)가 
설치된 Agilent 6120 Single Quadrupole MS 시스템의 
사용과 MassWorks에 의한 accurate mass 확인
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소개
질량 분석 시스템의 사용 편의성과 분석 
속도가 향상되면서 지난 5년간 질량 
분석(MS)을 이용한 응용은 상당히 
증가했습니다. 그러나 시료 전처리 및 액체 
크로마토그래피(LC) 분리로 인해 분석의 
복잡성과 시간을 증가시키고 있습니다. 
따라서 크로마토그래피에 의한 분리 없이 
질량 분석기로 직접 시료를 주입하는 방법이 
날로 각광을 받고 있습니다.

크로마토그래피 분리과정 없이 직접 
이온화를 수행하는 한 가지 방법은 ASAP 
(Atmospheric Pressure Solid Analysis 
Probe)를 사용하는 것입니다(그림 1). ASAP
는 대기압 이온화를 통해 고체 및 액체 
시료 내 휘발성 또는 준 휘발성 물질의 직접 
분석을 빠르게 수행할 수 있는 효율적인 
도구입니다. 이것은 시료가 비교적 단순하고 
LC 분리가 필요치 않을 경우 생산적인 시료 
도입법입니다. 게다가 시료의 직접 이온화는 
시료 전처리 또는 크로마토그래피에 의한 
분리가 불필요하여 시간을 절약하게 됩니다.

단일 사중극자 질량분석기는 표적 성분의 
분자량 관련 정보를 제공하는 강력하고, 
비용 효율적이며, 작동이 간편한 도구입니다. 
하지만 사중극자 질량 분석법은 보통 미지 
화합물을 식별하기에 충분한 accurate 
mass 데이터는 제공하지 못합니다. 
이러한 한계를 극복하기 위해, MassWorks 
소프트웨어로 MS 데이터를 보정하고 
accurate mass 데이터로 변환하였습니다. 
이 보정은 알려진 보정 표준물질의 
분석을 통해 이루어집니다. 사중극자 MS 
시스템으로부터 얻어진 accurate mass 
데이터를 시료에서 발견된 미지 성분의 원소 
조성을 확정하는 데 경제적으로 사용할 수 
있습니다. 

식품 포장재의 빠른 분석에 대한 타당성 
연구를 위해 ASAP를 Agilent 6120 
Single Quadrupole 시스템에 연결하여 
사용하였습니다. 관찰된 이온의 원소 조성을 
확정하기 위해, MassWorks를 통해 MS 
데이터를 accurate mass 데이터로 보정한 
후 CLIPS(Calibrated Lineshape Isotope 
Profile Search)를 이용해 분석하였습니다.

실험 조건:
상업용 식품 포장지 약 300mg을 측정해 
테트라하이드로퓨란(THF) 5 mL에 
용해시킵니다. 용해된 시료를 glass 
capillary에 넣습니다. 과부하를 방지하기 
위해 넘쳐난 시료를 닦아낸 후 캐필러리를 
장착한 탐침을 통해 시료를 이온화원에 
도입합니다. 시료는 이온화원 내에서 
가열된 질소 가스에 의해 기화되고, 대기압 
화학이온화(APCI)를 통한 코로나 방전에 
의해 이온화됩니다. 그림 2는 전체 시료 도입 
과정을 보여줍니다.

그림 1. ASAP 이온화원
그림 2. 시료 도입 과정

1단계: 시료를 캐필러리에 넣습니다.

2단계: 캐필러리를 탐침에 삽입한 다음 
탐침을 이온화원에 삽입합니다.

3단계: 이온화를 시작합니다.
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그림 3은 ASAP 이온화원에 연결된 인퓨전 
펌프를 보여줍니다. MassWorks 및 
이어지는 원소 조성 결정에 필요한 보정을 
수행할 경우, 시린지 펌프를 이용해 보정 
표준물질을 주입합니다. 비타민 D3 용액
(100ng/µL)이 표준물질로 사용되었으며, 
느린 유속(약 50µL/분)으로 주입되었습니다.

프로파일 데이터와 주어진 후보 분자식에 
대해 계산된 데이터 사이의 적합성을 측정해 
얻어졌습니다.

여기서의 CLIPS 화학식 검색은 질량 범위 내 
다수 화합물과는 대조적으로 MassWorks 
보정에 단 하나의 보정 이온이 사용되었다는 
사실을 보충하기 위해 비교적 넓은, 
±25mDa 질량 오류 범위에서 수행되었음을 

유의하십시오.  흥미롭게도, 99.0% 이상의 
스펙트럼 정확도를 갖는 단 두 가지의 
가능 원소 조성이 발견되어, 97.0% 미만의 
스펙트럼 정확도로 멀리 떨어진 세 번째 및 
나머지 후보들을 어렵지 않게 제외시킬 수 
있었습니다.  이는 원소 조성 확정에 있어 
스펙트럼 정확도가 지닌 강력함을 보여주는 
좋은 예시입니다.

그림 3. MassWorks를 이용한 accurate mass 보정에 
사용되는 보정물질 주입용 인퓨전 펌프가 설치된  
ASAP/MS 시스템의 구성

그림 5. 미지의 m/z 403.2463 이온에 대한 MassWorks CLIPS 원소 조성 확인 결과표

결과 및 토의
그림 4A는 식품 포장지의 THF 
추출물 분석을 통해 얻어진 총 이온 
크로마토그램입니다. 그림 4B는 
MassWorks를 이용한 accuarate mass 
보정을 수행한 후의 질량 스펙트럼을 
나타냅니다. 식품 포장지의 THF 추출물을 
주입하여 데이터를 수집한 후, 인퓨전 
펌프를 이용해 비타민 D3(C27H45O

+, 
m/z 385) 표준용액을 주입하였습니다. 
크로마토그래피 분리 없는 빠르고 
직접적인 분석을 통해 식품 포장지 
시료에서 m/z 403.2463의 특징적 이온을 
검출하였습니다. MassWorks 내 CLIPS 
검색을 통해 가장 가능성 있는 원소 조성은 
가장 높은 스펙트럼 정확도(99.5%)를 
갖는 C20H35O8

+ (양성자 부가물)인 것으로 
밝혀졌습니다. 그림 5는 상위 6개 주요 
결과물을 스펙트럼 정확도 순으로 배열한 
것으로, 정확도는 보정 후 측정된 MS 

그림 4. A) ASAP가 설치된 질량 분석기로 식품 포장지 추출물을 주입하여 얻은 총 이온 크로마토그램(TIC).  
B) 식품 포장지의 추출물 분석을 위한 MassWorks 보정의 결과로 나타난 accurate mass 스펙트럼

A

B

시료 
주입

비타민 D3(m/z 385)
표준물질 주입
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그림 6. ChemSpider의 C20H34O8 검색 결과 중 한 예

ASAP가 설치된 단일 사중극자 
질량분석기와 MassWorks 소프트웨어의 
조합으로 식품 포장지에 포함된 미지 성분을 
빠르게 분석하고 분자식을 경제적으로 
확정할 수 있었습니다.

여기서 얻어진 결과의 구조는 여러 공공 
데이터베이스에서 검색이 가능합니다. 
그림 6은 본 분석을 통해 얻은 원소 조성을 
사용해, 화학 데이터베이스 중 하나인 
ChemSpider에서 온라인 검색으로 
얻은 결과를 보여줍니다. 이 결과는 
acetyl tributyl citrate를 가리키며, 이는 
식품 포장지에 가소제로 자주 사용되는 
성분입니다.

결론
ASAP가 설치된 Agilent 6120 Single 
Quadrupole Mass Spectrometer 
LC/MSD를 사용해 식품 포장지 내 성분을 
빠르게 분석하는 방법을 시험했습니다. 이 
신속한 분석은 MassWorks에서 요구되는 
보정 표준물질 주입을 포함해 수 분 내에 
이루어졌습니다. MassWorks 소프트웨어는 
분석에서 얻어진 보정 표준물질 데이터를 
활용해 사중극자 질량분석 데이터를 
accurate mass 데이터로 변환할 수 
있으며, 미지 성분의 원소 조성을 확정할 
수 있습니다. 얻어진 원소 조성을 화합물 
데이터베이스에서 검색해 식품 포장지에 
포함된 첨가제를 알아냈습니다. 본 
연구를 통해 이 시스템 구성이 첨가제의 
신속하고 accurate mass 분석에 적합함을 
확인했습니다.

ASAP 탐침은 IonSense, Inc가 제공하는 
직접 분석을 위한 이온화원입니다.

MassWorks는 Cerno Bioscience
가 제공하는 후처리 MS 보정 및 분석 
소프트웨어입니다.


