


• Analyse directe

• Couplage GC-MS

• Couplage LC-MS

• Couplage CE-MS

• Couplage SFC-MS



Dériver si nécessaire

Resolubiliser si nécessaire

Extraire (LLE, SLE, SPE)







Ions M+



Principaux ions:

Type d'analyte
Ionisation positive

Principal // occasionnel
Ionisation négative

apolaire M+● // M2+ -

polarité moyenne M+● // [M+H]+, M2+ -

polaire M+● // [M+H]+, M2+ -



Intérêts et limitations:

- le composé doit être volatil (Teb< 500°C; limite de masse 103)
- ion moléculaire M+ (mais pas toujours) => masse?
- ions fragments => informations structurales
- source sous vide => contraintes sur GC (dc, débits, gaz vecteur…)

Hélium Hydrogène



• NIST NIST/EPA/NIH Mass Spectral Library 2023: 394.000 spectres EI / 341,000 composés => 2500€

• WILEY Registry of  Mass Spectral Data 12th Edition 860.000 spectres EI / 700. 000 composés => 8500€

Il existe des bases de données intégrant des outils recherché performants





Principe:
Qté de Gaz Réactif >>>   Qté de Produit Étudié

103 -> 104

ionisation préférentielle du gaz réactif (méthane, isobutane ou ammoniac)

Collision avec d'autres molécules du même gaz => plasma d'ionisation

Gaz réactif
AP 

(kcal.mol-1)
Ions réactifs m/z Abondance (%)

Méthane
127

CH5
+

C2H5
+

C3H5
+

M+17
M+29
M+41

47
41
6

Isobutane
195 C4H9

+

C3H7
+

C3H3
+

M+57
M+43
M+39

93
4
3

Ammoniac
207 NH4

+

NH3+NH4
+

M+18
M+35

97
3

molécules organiques AP  200 Kcal.mol-1 

=> ammoniac + sélectif que isobutane et méthane

- énergétique que EI => favorise l'obtention de l'ion moléculaire
(peu de fragmentation car énergie interne + faible que pour EI).



Principaux ions:

Type d'analyte
Ionisation positive

principal // occasionnel

Ionisation négative
principal // occasionnel

apolaire [M+H]+ M-● // [M-H]-

polarité moyenne [M+H]+ // [M+X]+, [2M+H]+ M-●, [M-H]-

polaire [M+H]+, [M+X]+ // [2M+H]+ [M-H]- // [M+R]-, M-

X => selon les gaz (ex: [M+NH4]+): M-● : capture d'électron M+e-



Ionisation EI

Ionisation CI

Spectres de masse du 3-

nitrobenzyl alcool
[M+H]+

M+.

Isobutane



[M+NH4]+

[M+H]+

M+.



Intérêts et limitations:
- on peut observer l'ion pseudo-moléculaire => masse OK
- c'est une technique douce :on obtient des ions fragments mais moins que pour EI
=> peu d'informations structurales
- le composé doit être volatil (Teb< 500°C; limite de masse 103)
- source sous vide => contraintes sur GC (dc, débits,…)



EI

[M+H]+

m/z 327

PCI / NH3

M+●

m/z 326 

PCI / CH4

[M+C2H5]+

m/z 355

[M+ C3H5]+

m/z 367

[M+H]+

m/z 327





EIC 136.05188 ± 5 ppm

2-Hydroxy-5-methyl-1,3-benzenedicarboxaldehyde

Monoisotopic mass: 164.047344

Characterizing unknowns in food packaging using GC Orbitrap Mass Spectrometry
Dominic Roberts, Jesus Varela, Yves-Alexis Hammel and Paul Silcock
Thermo AN 10527 (2016)

GC-HRMS



Analysis of volatile organic compounds in drinking water according to 
U.S. EPA Method 524.4
Thermo AN 001236 (2022)

TICC pour VOC à 10 ppb

EIC pour 1,3-dichlorobenzene à 0.5ppb
Ion de quantification m/z 146
Ions de confirmation m/z 148 et 111

gamme : 0.2 à 50 ppb

GC-MS



sub ppb

GC-MS/MS

MRM
transition de quantification
transitions de confirmation

0.1 µg/mL

Sensitive and reproducible analysis of 16 polyaromatic hydrocarbons (PAHs) using
gas chromatography – triple quadrupole mass spectrometry (GC-MS/MS).
Thermo AN 10566 (2022)


