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J. J. Thomson 

https://en.wikipedia.org/wiki/J._J._Thomson 
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Diagram of tandem mass spectrometry (MS/MS). Sample is injected into the mass 

spectrometer, ionized and accelerated and then analyzed by mass spectrometry (MS1). Ions 

from the MS1 spectra are then selectively fragmented and analyzed by mass spectrometry 

(MS2) to give the spectra for the ion fragments.While the diagram indicates separate mass 

analyzers (MS1 and MS2). 
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Two commercialize MALDI-TOF mass spectrometry systems:  

• Microflex LT (Bruker Daltonics, Bremen, Germany)  

• Vitek MS IVD (bioMérieux, France)  
  

 

 

 

MS systems  (research and clinical microbiology 

laboratories) have received recent regulatory 

approval in Europe and the US 



13 Anren Hu et al., Analytical Chemistry, 2005, 77,1488-1495. 



New advances applying mass 

spectrometry to the characterization 

of microorganisms 

From strain characterization to 
rapid screening for antibiotic 

resistance 



• Challenging applications of this technology 

will require microorganism characterization 

at the subspecies and strain levels 

• Rapidly identify strains of antibiotic-

resistant microorganisms. 
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Figure   Comparison of the two carbapenem-associated resistance protein (CarO) 

sequences. Letters with a blue background were fragments detected in wild type A. 

baumannii strain ATCC19606. Letters with an orange background were fragments 

detected in multidrug resistant A. baumannii strain MDRAB1 and 19 clinical isolates. 

Anren Hu et al., Analytical Chemistry, 2013, 85, 2802–2808. 



Triple Quadrupole Versus High Resolution Quadrupole-Time-of-Flight Mass Spectrometry 
for Quantitative LC-MS/MS Analysis of 25-Hydroxyvitamin D in Human Serum. 
American Society for Mass Spectrometry, 2016, 27, 1404-10 

• Derivatization - Amplifex Diene Reagent 
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Diels-Alder Reaction 

Ⅱ. LC-SRM-MS/MS Derivatization 
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LC-SRM-MS/MS derivatization analyze 25(OH)D3 standards 

InSTD 

STD 

200 ng/mL 

100 ng/mL 

50 ng/mL 

25 ng/mL  

12.5 ng/mL 

6.26 ng/mL 

3.125 ng/mL 

1.5625 ng/mL 

0.7813 ng/mL  

0.3906 ng/mL 

0.1953 ng/mL 

0 ng/mL 



Derivatization 
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Trimethylsilyl (TMS) derivatization 
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Ⅲ. GC-SIM-MS 

• Derivatization - N,O-Bis (trimethylsilyl) acetamide 
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GC-SIM-MS analyze 25(OH)D3 Standards 
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Assay 

methods 

Chemiluminescent 

Immunoassay (CLIA) 

LC-MS/MS LC-MS/MS 

(Amplifex Diene Reagent) 

GC-MS 

(TMS) 

GC-MS/MS 

(TMS) 

 

Instrument LIAISON®   

analyzer 

Thermo Scientific 

Accela LC 

Systems; Thermo 

TSQ Quantum 

Ultra Triple 

Quadrupole LC 

Mass 

Spectrometer 

Thermo Scientific 

Accela LC 

Systems; Thermo 

TSQ Quantum 

Ultra Triple 

Quadrupole LC 

Mass Spectrometer 

Agilent HP 

6890 Series GC 

System; Agilent 

HP 5973 Mass 

Selective 

Detector 

Thermo Scientific 

TRACE™ Ultra 

Gas 

Chromatograph; 

Thermo TSQ 

Quantum Ultra 

Triple Quadrupole 

GC Mass 

Spectrometer    
Solvent 

extraction 
No Yes Yes Yes Yes 

Derivatizati

on 
No No Yes Yes Yes 

Limit of  

detection  

(LOQ) 

4.0 ng/mL (50ng/mL) 0.78ng/mL 12.5ng/mL 1.5ng/mL 

Analysis 

time 
First result in 35 

minutes, 

throughput > 100 

results/hour. 

12min 5min 13min 9min 

Cost Price 

TWD 
$ 200 $ 6 $255 $ 22 $ 22 



m/z 1423.9 m/z 1447.9 m/z 1473.9 

Spatial relationship of the three cardiolipin groups in liver: 

m/z 1423.9+1473.9 

Clinical application of MALDI-imaging 



Combining Statistics and MS to Rapidly 
Diagnose Diseases 

 With the help of statistics, the differences among all ions 

detected on the mass spectra (i.e., the whole pattern of spectra) 

of different samples will be considered.  

 Disease can be diagnosed by the assistance of clustering or 

grouping statistics. 
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Forensic Analysis and Toxicology 

(刑事鑑定及毒物分析) 
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「慈濟大學濫用藥物檢驗中心」  

♦ 濫用藥物檢驗服務：  
 

    以認證項目安非他命、甲基安非他命、MDA、 
    MDMA、可待因、嗎啡、大麻及愷他命等毒品為主。  

    也提供非認證項目如:卡西酮、FM2、海洛因、  
    一粒眠、搖腳丸…等之檢驗服務。 
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Characteristics of the Screening 

and Confirmation Assays 

• Screening Assays  

– Easy to Perform (automation) 

– Low cost  

– Sensitivity 

– Precision 

– Accuracy 

• Confirmation Assays 

– Accuracy  

– Precision 

– Sensitivity 

– Low Cost 

– Easy to Perform 
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Ethyleneglycol 

資料來源： 2007年5月7日自由時報 
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Determination of Ethanols 

1. Enzymatic 

2. Headspace-GC/MS 

3. Breath-testing device (amount of ethanol 

in 1mL of blood equals to 2100mL of 

breath air)      Henry’s law  Pi = K x Xi 
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圖1 Headspace-GC構造圖 

Phases of the Headspace Vial 

G = the gas phase (headspace) 
The gas phase is commonly referred to as the headspace and lies above the 

condensed sample phase. 

S = the sample phase 
The sample phase contains the compound(s) of interest. It is usually in the 

form of a liquid or solid in combination with a dilution solvent or a matrix 

modifier. 
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質譜儀在食品檢測上之應用 

質譜種類 質譜特性 食品檢測上的運用 

IR-MS 
偵測化合物中原子同位素的豐度比 
 

產地鑑定與摻假 

Q-TOF  
質量偵測可達小數點以下4位以上，定
性鑑別能力強,質量範圍大 

未知物的鑑別，大分子的鑑別，
例如蛋白質， 

高解析度HR-MS  
質量偵測可達小數點以下4位以上，定
性鑑別能力強 

微量偵測，例:戴奧辛的偵測 
 

LC-MS/MS 二次離子化方式補強LC-MC 軟游離的
方式，缺少定性輔助的定性斷裂碎片 

高極性，熱不穩定微量的待測物，
例:農藥殘留 

GC-MS/MS 
二次離子斷裂碎片溯源式補強定性判定，
降低檢出限量 

極性較低可氣化，熱安定的微量
待測物。 

LC-ICP-MS 
結合LC的有機分離機制，增加ICP-MS 
的有機金屬離子的強鑑別力 

有機金屬的測定。例:有機砷 

ICP-MS 離子偶合電漿的離子化方式，無機離子
的強鑑別力 

產地鑑別。重金屬及礦物質檢測，
例:汞、鈣 

LC-MS 
軟游離的方式，缺少定性輔助的定性斷
裂碎片 

高極性，熱不穩定的待測物，例: 

GC-MS 
EI 70eV 碰撞能量，有斷裂碎片的標準
圖庫，針對已知待測物的鑑別力強，待
測物須能氣化的限制 

極性較低可氣化，熱安定的待測
物。 
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 目前質譜分析技術在食品安全的分析中，大約可分為幾
個領域：農藥殘留、動物用藥及生長激素、天然毒素及
其他污染物質….. 

 近日因食安事件越來越多，開始有新型態的問題出現：
（新的危害物質，摻假，惡意添加…） 

食安事件 

惡意

添加 

危害

物質 摻假 



38 

時間 事件 

2008年10月 可導致失明的有毒工業用酒精用來制酒 

2009年5月 餵豬「飼料米」充白米 

2013年8月 香精麵包 

2013年8月 山水米以劣質米充優質米 

2013年10月 
食用油添加低成本葵花油及棉籽油混充，且
還添加銅葉綠素調色 

2014年2月 麻辣鍋湯頭由大骨粉、雞湯塊混製 

2014年4月 
黑心牛、羊、豬肉，注射「保水劑」增重一
倍 

2014年9月 餿水油、回鍋油、飼料油混充食用油 

摻假 
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時間 事件 

2011年5月 塑化劑污染食品事件 

2013年5月 毒醬油、澱粉 

2013年6月 豆乾使用油漆染料「皂黃」 

2014年2月 工業漂白劑漂白豆芽 

2014年11月 
以工業 「氯化鈣」    （俗稱鹽丹）來醃
製薑 

2014年12月 致癌豆乾含工業染劑二甲基黃 

2015年1月 豆腐乳含工業染劑二甲基黃 

惡意添加 



質譜技術: 

 

1.檢測薑黃的重要活性成分「薑黃素」來討論薑黃的品質與保存。 

2.開發經濟有效的檢驗技術來防止中藥「冰片」之詐欺事件。  

  



http://www.nextmag.com.tw/magazine/life/20160120/33588926 



《本草綱目》：薑黃、鬱金、蒁藥三物，形狀、功用皆近。但鬱金入心
治血;而薑黃兼入脾，兼治氣；蒁藥則入肝，兼治氣中之血，為不同爾。 

鬱金(Curcumae Radix)、薑黃(Curcumae Longae Rhizoma)、莪朮(Curcumae 

Rhizoma)為臨床上常見的活血化瘀中藥，三者均為薑科（Zingiberaceae） 

薑黃屬植物，但因基源、藥用部位的不同而有不同藥材名稱；雖然基源相
近，性狀相似，此三種藥材於市售品常有混用之情形。 

 

從藥用部位看來，我們了解到：鬱金、薑黃、莪朮均有“一物兩用”的情
形。薑黃、溫鬱金、廣西莪朮、蓬莪朮等四種薑黃屬植物的塊根都被用來
當作鬱金入藥；莪朮則以溫鬱金、廣西莪朮、蓬莪朮的根莖入藥；薑黃是
薑黃的根莖部位入藥。 

 
1.張憲昌、溫彩玉、林哲輝。市售莪朮、薑黃與鬱金類藥材之鑑別。Ann Rept. BFDA Taiwan R.O.C. 24 : 151-165 2006。 

2.高雄長庚紀念醫院 中藥組 吳秋香藥師 





秋金花 

Kingdom: Plantae 
Clade: Commelinids 
Order: Zingiberales 

Family: Zingiberaceae 
Genus: Curcuma 
Species: C. longa 

春鬱金、秋鬱金 
薑黃素(Curcumin) 



薑黃素  Curcumin  

薑黃 

磨成粉末 

冷凍乾燥 

薑黃粉 

80%乙醇萃取 



Fig  The Total ion chromatogram (TIC) of LC–ESI-MS analysis at (a) Blank (c) 50 μM curcumin solution in ddH2O and Exposed 

0 hr (e) 1 hr (g) 2 hr (i) 3 hr. The left panel is spectra of [M-H]- for curcumin solution  exposed different exposed time. The [M-

H]- of curcumin was m/z 367.2 and  the decomposed products of curcumin was m/z 151.4. The enhanced of product  dependant 

with light exposed (Irradiation using a LED light with a irradiance of 8 mW/cm2 ) 

Curcumin 

Photoproduct 



市售薑黃粉或是薑黃素大多強調其功效、價錢及有機， 

並不太強調或重視品管及保存，尤其是小農的產品。 

建構食品健康安全之有效機制及協助農業生產者把關產
品品質，是食品安全追尋之目標。 



     【冰片】 
 
 

為龍腦香科常綠喬木植物龍腦香 (Dryobalanops aromatica Gaertn. f.) 樹脂加工
品，或龍腦香的樹幹經蒸餾冷卻而得的結晶，稱「龍腦冰片」，亦稱「梅片」。 
 
由菊科多年生草本植物艾納香（大艾） (Blumea balsamifera DC.) 葉的昇華物經
加工劈削而成，稱「艾片」。 
 
現多用松節油、樟腦等，經化學方法合成，稱「機製冰片」。 
 
龍腦冰片含右旋龍腦((+)-borneol) 。 
艾片含左旋龍腦((-)-borneol)。 
機製冰片為消旋混合龍腦((±)-borneol)。 
 
 
【本草綱目】：療喉痹、腦痛、鼻癟、齒痛、傷寒舌出、小兒痘陷。通諸竅，散鬱火。 
 
 



 (+)-Borneol can be isolated from woody plants of the families Dipterocarpaceae 
 (-)-borneol can be isolated from herbaceous plant Blumea balsamifera, respectively. 

Blumea balsamifera Dipterocarpaceae 

https://hafeezzainol.wordpress.com/2015/11/19/les
son-3-dipterocarpaceae/ 

http://phytoimages.siu.edu/imgs/benctan/r/Ast
eraceae_Blumea_balsamifera_32628.html 



廣告不實    詐欺 
 

冰片自古為一名貴的中藥材，也是金創膏的成分之一，中醫古方所使用的天然
冰片(龍腦冰片、梅花腦)，是從龍腦香植物的樹脂與揮發精油而得，主要成分
是右旋冰片 (+)-Borneol，由於此植物日漸稀有，價錢非常昂貴，臨床上也無法
大量使用，目前售價1公克重約為新台幣4000元。 

 

化學合成冰片，價錢則相當便宜，零售價1公斤約新台幣800元。但是，其內含
有四種結構異構物(−)-Isoborneol 、(+)-Isoborneol、 (−)-Borneol、(+)-Borneol。 

 

 

 







The borneol were derivatized with (1R)-(+)-Camphanic chloride. 
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Fig. 以Camphanic chloride為衍生試劑分別與Borneol及Isoborneol的鏡像異構物進行衍生分析的EIC圖，
其中EIC m/z 95。 (A)為衍生後的 (+)-Borneol，RT為158.82min； (B)為衍生後的 (−)-Borneol，RT為
158.62min，兩者分別一前一後被分離。(C)為衍生後的(±)-Isoborneol，兩個衍生後的Isoborneol的鏡像異
構物被分離，RT分別為158.62min ((+)-Isoborneol)與158.86min ((−)-Isoborneol) ；(D)為混和冰片的四種結
構異構物，衍生後的(−)-Borneol與(+)-IsoBorneol的在158.62分鐘可以被看到；衍生後的(+)-Borneol與(−)-

Isoborneol在158.81分鐘可以看到。 



1. 立體異構物中的鏡像異構物，除了比旋光度外，皆具有相同的物理性質，
難以使一般常用的分離技術來分開。 

2. 對於鏡像異構物的分離策略，常用特殊鏡像層析管柱或對掌試劑衍生等；
然而前者成本較高且壽命短。 

3. 本研究開發新的分離技術來完成分離的工作，利用鏡像衍生試劑與冰片鏡
像異構物反應，使其轉變成非鏡像異構物，成功的將四種冰片異構物 (+)-

Borneol、(-)-Borneol、(+)-Isoborneol 與(-)-Isoborneol 以HP-5MS的非鏡像
管柱，成功分離。 

 

 



食品安全 

 食品安全的維護已是人人關注的重大社會議題。 

 過往食品安全問題層出不窮：不當添加、藥物殘留、
標示不明及食品詐欺等事件。 

 食安品質的把關與追求，有賴於檢驗技術的提升與開

發。  
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http://www.mtech.tcu.edu.tw/st/index.htm 
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https://www.researchgate.net/profile/Anren_Hu 
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