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Atfedések utvesztdjében:
MALDI-TOF MS hatara ko- és terpolimer rendszerekre

Lost in Overlap:
Limits of MALDI-TOF MS for Co- and Terpolymer Systems

ROTH Gergé, KUKI Akos, NAGY Tibor, KEKI Sandor

Alkalmazott Kémiai Tanszék, Természettudomanyi és Technoldgiai kar,
Debreceni Egyetem, Egyetem tér 1, H-4032 Debrecen, Magyarorszag,
+36 52 512 900/22454

ABSTRACT

MALDI-TOF mass spectrometry is widely used for the characterization of synthetic polymers;
however, for copolymers, increasing molecular weight leads to greater overlap between different
compositions and their isotopic distributions, limiting spectral interpretation. We developed a predictive
computational framework that identifies possible polymer compositions within a given m/z range,
estimates their relative contributions, and accounts for isotopic distributions and instrumental resolving
power. The method determines the Upper Measurable Mass Limit (UMML), below which neighboring
composition-dependent peaks remain spectrally distinguishable. The approach was developed for
copolymers and extended to terpolymers. The UMML is governed by monomer mass differences,
composition distribution, isotopic overlap, and instrumental resolution. The method therefore provides
an a priori estimate of the molecular-weight range suitable for meaningful compositional analysis and
can support the planning of MALDI-TOF MS measurements.
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OSSZEFOGLALO

A MALDI-TOF tomegspektrometria széles korben alkalmazott modszer szintetikus polimerek
jellemzésére, azonban kopolimerek esetén a molekulatomeg novekedésével a kiilonbozo Gsszetételi
polimerlancok és izotopeloszlasaik atfedése egyre inkdbb korlatozza a spektrumok egyértelmii
értelmezését. Munkank soran olyan prediktiv szamitasi keretrendszert dolgoztunk ki, amely
meghatarozza az adott m/z tartomanyban lehetséges polimerkompozicidkat, becsiili azok relativ
hozzajarulasat, valamint figyelembe veszi az izotopeloszlast és a késziilék felbontoképességét. A
modszer segitségével meghatarozhatd a felsé mérhetd tomeghatar (Upper Measurable Mass Limit,
UMML), amely azt a molekulatomeg-tartomanyt jeloli, amely alatt a szomszédos Osszetételfiiggd
csticsok még spektralisan elkiilonithetok. A megkozelitést kopolimerekre fejlesztettiik és terpolimerekre
egyarant kiterjesztettiilk. Az eredmények alapjan a mérhetdségi hatart a monomerek tomegkiilonbsége,
az Osszetételi eloszlas, az izotopcstcsok atfedése és a miiszer felbontasa egylittesen hatarozza meg. A
modszer igy eldzetes becslést adhat az értelmezheté molekulatdomeg-tartomanyra, és tamogatja a
MALDI-TOF MS mérések tervezéseét.

Kulesszavak: MALDI-TOF MS, kopolimer, terpolimer, UMML, spektralis atfedés

Koszonetnyilvanitas: Koszonjiik a kdvetkezo palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi
segitséget: Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacids Hivatal (NKFIH) K-147503 és ,,A publikacio a
2025-1.2.1-HU-RIZONT-2025-00006 szam1 projekt keretében a Kulturalis és Innovacids Minisztérium
Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Alapbol nyujtott tamogatasaval, a 2025-1.2.1-HU-RIZONT
palyazati program finanszirozasaban valdsult meg.”
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