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С 14 по 18 октября 2019 г. в Москве проходил IX съезд Всероссийского масс-спектрометрического 
общества (ВМСО), в рамках которого была проведена VIII Всероссийская конференция с меж-
дународным участием "Масс-спектрометрия и  ее прикладные проблемы". Это мероприя-
тие осуществлено под эгидой ВМСО, а  также Института физической химии и  электрохимии 
им.  А.Н.Фрумкина РАН (ИФХЭ РАН) и  Института нефтехимического синтеза им. А.В.Топчиева 
РАН (ИНХС РАН). Были зарегистрированы 190 делегатов и участников, представляющих около 
450 членов Всероссийского масс-спектрометрического общества, а также ученые из США, Сло-
вении, Чешской республики, Швейцарии, Колумбии, Китая, Казахстана и Украины.

Генеральными спонсорами проведения съезда и конференции выступили "МС-Аналитика",  
"Брукер", "Компания Хеликон", а также Министерство науки и высшего образования РФ. Новей-
шие инструментальные решения и  разработки в  области масс-спектрометрии представили 
компании "Неолаб", НКЦ "Лабтест", "Мерк", "ЛЕКО ЦЕНТР-М".

Работа конференции проходила в  шести секциях: 
органическая масс-спектрометрия, масс-спектрометрия 
в метаболомике и протеомике, изотопная, неорганическая 
и  элементная масс-спектрометрия, аналитическая масс-
спектрометрия, приборостроение, масс-спектрометрия 
в  медицине и  биологии. Однако, независимо от  назва-
ния секции, значительная часть докладов касалась при-
менения масс-спектрометрии в  науках о  жизни: биоло-
гии, экологии и  медицине. Это неудивительно: наукам 
о жизни уделяется все большее внимание во всем мире. 
В России Указом Президента № 899 от 7.07.2001 они были 
внесены в  список приоритетных направлений развития 
науки, технологий и  техники, а  биосинтетические, био-
медицинские, геномные, протеомные и  постгеномные 
технологии – в перечень критических технологий РФ. 

Масс-спектрометрия в протеомике
Термин "протеом" был введен в середине 1990-х годов для 
описания полного комплекса белков, который экспрес-
сируется или может быть экспрессирован клеткой, тка-
нью или организмом. Несколько лет спустя появилось 
понятие "протеомика" – область науки, занимающейся 
идентификацией белков протеома и их количественным 
анализом. Первые работы в этой области включали сек-
венирование и  2D гель-электрофорез. Развитие новых 
технологий в  масс-спектрометрии – матрично-акти-
вированной лазерной десорбции/ионизации (МАЛДИ) 
и  ионизации электрораспылением (ИЭР) – позволили 
исследованиям выйти на  новый, высокопроизводитель-

ный уровень. Появившиеся затем методы маркировки 
стабильных изотопов, такие как SILAC (маркировка ста-
бильных изотопов аминокислотами в  клеточной куль-
туре) и введение изобарических меток iTRAQ и TMT, сде-
лали процесс комплексным и улучшили количественную 
оценку.

В  подавляющем большинстве исследований для 
установления протеома используют информационно
зависимый вариант сбора данных (DDA) методом 

"снизу-вверх". Образец протеома расщепляется трип-
сином или другими ферментами на  более мелкие пеп-
тиды, затем ионизируется и анализируется с помощью 
тандемной масс-спектрометрии, при этом для фраг-
ментации берутся только сигналы тех пептидов, кото-
рые превышают уровень шума в  масс-спектре полного 
сканирования. Полученные МС-МС-спектры сопостав-
ляют со спектрами в базе данных. Несмотря на успехи, 
достигнутые применением этого метода, существует 
элемент случайности при отборе пептидов для даль-
нейшей фрагментации, а  также риск пропустить пеп-
тиды с низким уровнем сигнала, но важной биологиче-
ской функцией. 

Для определения конкретных интересующих белков 
используют метод целевой протеомики, в  частности, 
метод мониторинга выбранных реакций (SRM), облада-
ющий очень высокой чувствительностью. 

Сьюзан Вейнтрауб (Susan Weintraub), директор 
лаборатории масс-спектрометрии университета Сан-
Антонио, США, на  протяжении нескольких лет возглав-
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лявшая Американское общество масс-спектрометристов 
(ASMS), рассказала о новом подходе в протеомике – инфор-
мационно-независимом анализе протеома (DIA), сочетаю-
щем преимущества DDA и  SRM (табл.1) [1]. В  этом методе 
фрагментируют все пептиды в  диапазоне 500–900  m/z. 
Для этого интервал 500–900  m/z разбивают на  неболь-
шие пересекающиеся участки около 20 m/z, и все пептиды, 
попавшие в него, подвергают фрагментации. Получающи-
еся спектры сложны для анализа, поскольку нет прямой 
связи между ионом-предшественником и  ионами-
фрагментами, однако новое программное обеспечение, 
например, OpenSWATH, Spectronaut Pulsar, SWATH 2.0, 
DIA-Umpire, DISCO, а также увеличенная скорость ска-
нирования современных масс-спектрометров, таких 
как Q Exactive HF-X, делают возможным решение этой 
задачи. Благодаря новому подходу качественный 
и количественный анализ 5–6 тысяч белков в образце 
можно проводить даже без предварительного гель-
электрофореза. На примере собственных исследо-

ваний С.Вейнтрауб продемонстрировала основные 
принципы и преимущества информационно-незави-
симого варианта проведения протеомных анализов.

М.В.Горшков из  ИЭПХФ РАН предложил принципи-
ально иной подход – отказ от  тандемного масс-анализа, 
что позволяет использовать ультракороткие градиенты 
разделения и  тем самым существенно сократить время 
анализа [2]. В руководимой им группе разработан новый 
метод анализа протеомов, названный DirectMS1, который 
не требует использования фрагментации, но обладает 
при этом высокой эффективностью. В  его основе лежит 
реализация работы масс-спектрометра в режиме измере-
ния только масс-спектров ионов пептидов первого уровня 
и  использование комплементарной информации о  пеп-
тидах, такой как времена хроматографического удержи-
вания. Уникальная особенность ВЭЖХ заключается в  ее 
специфичности к  аминокислотной последовательности 
пептидов, которая может предоставить информацию, 
дополняющую данные масс-спектрометрии. Признание 
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Табл.1. Сравнительная характеристика информационно-зависимого, информационно-независимого и целевого анализа [1]

Информационно-
независимый анализ

Информационно-
зависимый анализ

Целевой анализ (SRM 
или PRM)

Простота сбора данных

**
Просто. Требуется опреде-
лить диапазон масс, шири-
ну окна прекурсоров и  чис-
ло МС2 сканов в цикле

***
Очень просто, в  на-
стройках большинства 
масс-спектрометров

*
Очень сложно, требу-
ется сгенерировать 
и оптимизировать ме-
тод для каждого пеп-
тида

Простота анализа

*
В  настоящий момент очень 
сложно, требуются слож-
ные программы и  большое 
число информационных ре-
сурсов 

***
В  настоящий момент 
наиболее просто, су-
ществует множество 
методов 

**
Несложно, разрабо-
тан ряд программных 
продуктов для ручно-
го и  автоматического 
анализа

Полнота охвата 
пептидов и белков/ 
мультиплексность

***
Количественно определяет-
ся 10 000 пептидов за  один 
вкол

***
Количественно опре-
деляется 10 000 пепти-
дов за один вкол

*
Количественно опре-
деляется 10–100 пеп-
тидов за один вкол

Селективность/
чувствительность

**
4 порядка

**
4 порядка

***
4–5 порядков

Воспроизводимость

***
Высокая благодаря пептид-
сфокусированному скорин-
говому анализу

*
Низкая из-за стохасти-
ческого выбора образ-
цов

***
Высокая благодаря 
целевому выбору дан-
ных

Ретроспективная 
обработка

***
Возможна на  уровнях МС1 
и MС2

**
Возможна только 
на уровне MС1

*
Невозможна

*, **, ***	  – степень выраженности
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важности этой информации для протеомики стимулиро-
вало разработку и реализацию вычислительных и теоре-
тических моделей для прогнозирования времени удер-
жания пептида. 

Результаты, полученные М.В.Горшковым с  использова-
нием алгоритма DirectMS1, превосходят эффективность 
стандартного протеомного анализа на  основе MC-МС 
по  всем параметрам, включая количество иденти-
фицированных белков, чувствительность и  точность 
количественных измерений. Так, при работе масс-
анализатора Orbitrap в  режиме измерения только 
масс-спектров первого уровня и  5-минутных градиен-
тов ВЭЖХ было идентифицировано более 1000 белков 
клеточной линии HeLa. Количество загружаемой для 
анализа смеси варьировалось от  1 до  500 нг, при этом 
чувствительность метода на  порядок превосходила 
таковую для стандартного тандемного анализа. Срав-
нение точности количественных измерений относи-
тельных концентраций белков также показало суще-
ственное превосходство метода DirectMS1 благодаря 
более высокому покрытию последовательностей иден-
тифицируемых белков протеома. 

Кроме распространенного в  протеомике метода 
"снизу-вверх" существует стратегия "сверху-вниз", 
в  которой с  помощью мощных детекторов сверхвысо-
кого разрешения исследуются целые белки без пред-
варительного ферментативного расщепления (рис.1). 

Для формирования фрагментных ионов использу-
ются различные методы активации на  основе соуда-
рения молекул аналитов с  молекулами или атомами 
газов, передачи или захвата электронов, которые 
однако в  большинстве случаев обеспечивают лишь 
частичное покрытие аминокислотной последова-
тельности. В  докладе К.В.Вяткиной, представляющей 
работу коллективов трех институтов, приведен граф-
аналитический алгоритм для de novo вычисления 
обобщенного спектра, полученного с  использованием 
метода ультрафиолетовой фотодиссоциации (УФФД). 
Его мощность заключается в более полной фрагмента-
ции белкового остова по сравнению с методами иници-
ирования диссоциации соударением (ДАС) или захва-
том/переносом электрона (ДЭЗ/ДПЭ). До недавнего 
времени интерпретация соответствующих спектров 
была затруднена, поскольку при фрагментации может 
возникать до  девяти серий ионных фрагментов. Разра-
ботанный авторами алгоритм включает de novo секве-
нирование белков по  наборам масс-спектров "сверху-
вниз", полученных при помощи метода УФФД с длинами 
волны 193  нм и  157  нм (доминируют a- и  x-ионы) и  ДЭЗ 
(доминируют c- и  z- ионы) (рис.2). Затем выделяются 
группы пиков, потенциально соответствующих ионам 
различных типов для одного и  того же фрагмента бел-
ковой молекулы, и  строится обобщенный спектраль-
ный граф, на  основании которого восстанавливаются 

Белок

Энзим  MC1

Изолированный 
пептид

Фрагментация

 МС2 
Анализ 

масс

Массы фрагментов 
пептидов

Массы фрагментов 
пептидов

Поиск в базеПоиск в базе

База данных 
по последовательностям 
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База данных 
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Снизу-вверхСверху-вниз

Транспортировка 
в вакуум 

Фрагментация 
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Рис.1. Анализ протеома методами "снизу-вверх" и "сверху-вниз"
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точные фрагменты аминокислотной последователь-
ности исследуемого белка. На заключительном этапе 
заполняются "пробелы" между сгенерированными 
таким образом ее участками. В  модельном экспери-
менте с использованием модифицированных приборов 
Thermo: Q Exactive HF и  Fusion Lumos предложенный 
алгоритм позволил полностью восстановить последо-
вательность убихитина и  на 78% последовательность 
миоглобина [3]. Авторы планируют усовершенствова-
ние алгоритма для анализа модифицированных форм 
белков.

Благодаря развитию омиксных технологий, нако-
плен огромный массив масс-спектрометрических дан-
ных, обработка и  анализ которых в  ручном режиме 
становятся практически невыполнимыми. Поэтому 
особую актуальность в  масс-спектрометрии приобре-
тает разработка IT-технологий, помогающих накапли-
вать, обрабатывать и обмениваться информацией.

А.А.Аксенов из  Калифорнийского университета 
в Сан-Диего рассказал о создании открытой сети данных 
метаболомных исследований. По его словам, сегодня 
большая часть результатов, получаемых с  использо-
ванием современных масс-спектрометров, остается 
неизвестной научному сообществу, поскольку в публи-
куемые статьи входит лишь малая толика результа-
тов метаболомного, протеомного, петролеомного, 
экологического анализа. Алгоритмы работы с  гигант-
скими массивами данных, которые создает современ-
ная масс-спектрометрия, пока плохо проработаны. 
Созданные недавно масс-спектрометрические плат-
формы "социальных сетей" GNPS и MassBank позволяют 
пользователю депонировать и  анализировать полу-

ченные в  экспериментах сырые результаты с  помощью 
новейших алгоритмов работы с big data. GNPS открывает 
доступ к  постоянно обновляемым данным результатам 
анализов из  разных лабораторий. Сеть работает с  резуль-
татами ГХ/МС и ЖХ/МС-МС анализов [4]. Этой платформой 
в  настоящее время уже пользуются более 25 000 ученых 
из  165 стран. Актуальность разработки такой сети под-
тверждается публикацией ряда статей по  этому направ-
лению в  престижных мультидисциплинарных журналах 
группы Nature [5].

Постгеномные модификации
Современный протеомный анализ человеческих клеток 
обеспечивает идентификацию более десяти тысяч белко-
вых генных продуктов, что покрывает практически поло-
вину теоретически возможного протеома, кодируемого 
геномом человека. Однако синтез белка с  одного гена 
приводит в большинстве случаев к образованию несколь-
ких протеоформ. Их разнообразие обеспечено различ-
ной обработкой матричных РНК, например, альтернатив-
ным сплайсингом, а также изменениями, происходящими 
уже на  белковом уровне, например, протеолитическим 
расщеплением и посттрансляционными модификациями 
(рис.3). На сегодняшний день известно более 200 вариан-
тов посттрансляционной модификации белков, и, по всей 
видимости, модификациям подвергается подавляющее 
большинство белков, более того, один и  тот же белок 
может подвергаться нескольким различным модифика-
циям. В ряде случаев посттрансляционные модификации 
являются обязательным этапом созревания белка, в  про-
тивном случае он оказывается функционально неактив-
ным.

~26 000 человеческих генов
Геном

Транскриптом 

Альтернативный 
сплайсинг: 
один ген – 
несколько белков

(~100 000 человеческих транскриптов)

Посттрансляционные 
модификации

Протеом

~106 человеческих 
белков
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Рис.2. Фрагментация пептида под действием различных 
методов ионизации
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С.А.Мошковский (ИБМХ им. В.Н.Ореховича) расска-
зал о  новом применении скорострельной протеомики, 
основанной на  ВЭЖХ/МС-МС высокого разрешения, для 
идентификации протеоформ в  головном мозге мушки-
дрозофилы. Одним из  интересных и  слабо изученных 
источников образования протеоформ является редак-
тирование РНК аденозиндезаминазами ADAR. Эти эво-
люционно древние ферменты существуют у  большин-
ства многоклеточных организмов и  дезаминируют в  РНК 
остатки аминозина с  образованием инозина. При попа-
дании в  кодирующий участок РНК последний, как пра-
вило, играет роль гуанозина, вследствие чего РНК пере-
кодируется, а  в аминокислотную последовательность 
вносятся точечные замены. Эти замены, в  свою очередь, 
могут приводить к  существенным изменениям в  жизне-
деятельности клетки из-за функциональных изменений 
соответствующих белков, вовлеченных в критически важ-
ные белок-белковые и метаболические процессы. Поэтому 
обнаружение событий РНК редактирования на  протеом-
ном уровне – крайне интригующая и  актуальная задача 
современной биологии и биомедицины.

Используя литературные данные о потенциально коди-
рующих участках редактирования РНК, авторы соста-
вили расширенную базу данных для протеомного поиска 
с учетом возможных протеоформ.  К имеющимся в откры-
том доступе данным по  протеомике целого организма 
и  головы Drosophila melanogaster, а  также транскрипто-
мике был добавлен полученный ими с  использованием 
хромато-масс-спектрометрии высокого разрешения про-
теом головного мозга насекомого. Созданная база данных 
последовательностей белков использовалась авторами 
для идентификации отредактированных белков. Было 
обнаружено 68 отредактированных пептидов, принадле-
жащих 59 белкам, из  которых восемь были общими для 
протеомов всего насекомого, его головы и  мозга. Разра-
ботанный мультиомиксный подход позволил проанали-
зировать также головной мозг модельных организмов, 
в  том числе плодовой мушки, мыши и  человека, и  иден-
тифицировать участки белков, отредактированные 
на  уровне матричных РНК. Подтверждение редактиро-
вания нескольких участков РНК на  белковом уровне осу-
ществлялось при помощи мониторинга множественных 
выбранных реакций (МВР) на  масс-спектрометрах с  трой-
ным квадруполем и  с использованием изотопно-мечен-
ных стандартов. Таким образом, авторы продемонстриро-
вали возможность определения события редактирования 
РНК на уровне протеома с помощью скорострельной про-
теомики и  настраиваемой базы данных отредактирован-
ных белков [6].

Одна из  наиболее распространенных посттрансля-
ционных модификаций белка в  живых клетках – фос-

форилирование, выполняемое киназами. Считается, что 
фосфорилированию подвергаются около трети белковых 
молекул эукариот. Учитывая распространенность и  важ-
ность этого процесса, исследование белков, содержащих 
фосфатную группу, выделилось в отдельный раздел проте-
омики, называемый фосфопротеомикой. Анализу фосфо-
протеома мутанта по  серин-треониновой протеинкиназе 
SpkH цианобактерии Synechocystis sp. PCC6803 был посвя-
щен доклад О.И.Клычникова. Ученым и  его коллегами 
была подтверждена субстратная специфичность этого 
фермента и  ее вероятное участие в  транспорте белков 
из клетки в периплазму и во внеклеточную среду.

Применение в биологии и медицине
Применению полуколичественного протеомного анализа 
методом ВЭЖХ/МС-МС состава цервикальной жидкости 
40 женщин репродуктивного возраста с разной степенью 
неопластической трансформации шейки матки был посвя-
щен доклад А.Г.Бржозовского из Национального медицин-
ского исследовательского центра акушерства, гинеколо-
гии и  перинатологии. Филогенетическая иерархическая 
кластеризация и  анализ методом главных компонентов 
полученных протеомных данных выявили распределе-
ние образцов на  четыре основных кластера в  зависимо-
сти от  степени поражения шейки матки. Статистический 
анализ выявил изменение уровня 117 белков при ассоци-
ированной трансформации эпителия шейки матки и  27 
белков – при раке шейки матки. Таким образом, было про-
демонстрировано, что протеом цервикальной жидкости 
отражает стадии злокачественного процесса в  эпителии 
шейки матки, ассоциированного с  папилломавирусной 
инфекцией.

Часто применение протеомики в биологии и медицине 
не подразумевает расшифровку полного протеома био-
логической ткани, которая требует применения дорогого 
оборудования и  достаточно длительно. Сфокусирован-
ный подход позволяет сократить время анализа и исполь-
зовать более доступные инструменты. О.И.Клычников 
(МГУ) провел сравнительный анализ результатов исследо-
вания ограниченных протеомов с  использованием масс-
спектрометров высокого разрешения и  машин среднего 
уровня разрешения, подчеркнув возможность примене-
ния данных инструментов при сфокусированном под-
ходе. Этот подход включает предварительное фракци-
онирование биологического материала классическими 
биохимическими методами с последующим разделением 
полученной фракции методами аналитической химии. 
В  частности, авторы сконцентрировались на  субпопуля-
ции белков, участвующих в  межклеточной сигнализации 
и  обмене сигналами с  окружающей средой. Используя 
среднеформатную протеомику в геле, они проанализиро-
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вали секретом патогенных бактерий человека Clostridium 
difficile и  детально охарактеризованы несколько белков: 
продукты генов cd2718, cd2830, cd2831. Комплексный под-
ход, включающий как биоинформатические, так и  моле-
кулярно-биологические и  биохимические исследования, 
позволил установить существенное значение продуктов 
данных генов в механизме клеточной диссеминации и воз-
можную роль в  развитии патогенеза. По мнению авто-
ров, полученные результаты могут быть использованы 
при поиске новых терапевтических мишеней, а также для 
детального описания состояния клеток методами масс-
спектрометрии [7]. 

Применение в экологии
Важный раздел наук о  жизни – экология: изучение вза-
имодействия живых организмов с  окружающей средой. 
Человеческая активность кардинальным образом меняет 
характер окружающей среды: исчезают леса и луга, нару-
шаются естественные углеродный и  азотный циклы, 
загрязняются водные и  воздушные пространства и  т.д. С 
реализацией принятой ООН концепции устойчивого раз-
вития все более пристальное внимание уделяется эколо-
гическому мониторингу за промышленной деятельностью 
человека.

А.Т.Лебедев (МГУ им. М.В.Ломоносова) рассказал 
о  современных возможностях масс-спектрометрии при 
проведении нецелевого анализа образцов объектов 
окружающей среды. Несмотря на  важность задачи, это 
направление существенно отстает от  целевого анализа. 
Основная сложность заключается в том, что проба может 
содержать до  тысячи самых разнообразных соединений 
с диапазоном концентраций в несколько порядков. Часто 
имеют место суперпозиция масс-спектров, их искажение, 
отсутствие пиков молекулярных ионов и  т.д. Эффектив-
ным подходом служит комплексное использование масс-
спектрометрии высокого разрешения, тандемной газовой 
хроматографии и нескольких методов ионизации в допол-
нение к электронной. 

Тандемная газовая хроматография разделяет компо-
ненты с  очень близкими хроматографическими харак-
теристиками, что увеличивает число читаемых пиков 
в  3–4 раза  по сравнению с  одномерным спектром. Масс-
спектрометрия высокого разрешения дает возможность 
установить правильное соединение, даже если оно нахо-
дится далеко от  начала библиотечного списка канди-
датов, и  полезна и  при ручной интерпретации спектра, 
и для целевого поиска. В частности, отличные результаты 
можно получить при комплементарном использовании 
электронной и химической ионизации, а также ионизации 
при электронном захвате с  регистрацией отрицательных 
ионов. Такой комплекс методов дает возможность реги-

стрировать молекулярные ионы, устанавливать струк-
туры соединений по их комплементарным масс-спектрам, 
повышать на  два порядка чувствительность по  отноше-
нию к  экологически значимым полигалогенированным 
и нитросоединениям.

Теоретические выкладки были подкреплены боль-
шим количеством примеров анализов проб снега и дождя, 
собранных в Москве, Арктике, Франции и Чили на приборе 
GC-HRT+4D (LECO, USA) с  разрешающей способностью 
более 25 000, оснащенном длинной неполярной и  корот-
кой среднеполярной колонками. Для идентификации 
использовали библиотеку масс-спектров NIST17, а  также 
методы ручной интерпретации. 

Вопросы взаимодействия экотоксикантов с  живыми 
организмами затронул в  своем докладе "Масс-
спектрометрия в  токсикологии окружающей среды" 
Марк Сьютер (Marc Suter) из  Швейцарского федераль-
ного института наук и  технологий о  воде Eawag. Раз-
нообразные бытовые отходы, сливы с  промышленных 
производств, а  также стоки с  городских и  сельскохозяй-
ственных земель в  конечном итоге попадают в  природ-
ные водоемы (рис.4). Количество химических веществ, 
потенциально попадающих в  водную среду, огромно, 
и  их воздействие на  организмы может быть очень раз-
нообразным. Недостаток целевого анализа заключается 
в  том, что он слеп, когда речь идет о  неизвестных хими-
ческих веществах и  продуктах трансформации. Что еще 
хуже, некоторые из этих химических веществ могут быть 
полностью пропущены, потому что они очень поляр-
ные или ионные. Из-за уникальных свойств отдельных 
экотоксикантов их невозможно уловить классическими 
методами анализа для приоритетных загрязняющих 
веществ, поскольку они требуют специфической пробо-
подготовки. В частности, это относится к глифосату или 
параквату, которые заряжены в  нейтральной среде. По 
этой причине для обогащения проб в  нецелевом ана-
лизе применяют смешанные фазы, сочетающие неполяр-
ное удержание с  ионным обменом. Изучение действия 
пробы воды на  биологические объекты дает важную 
информацию, связывающую химические данные с  био-
логическими эффектами в моделях in vitro или in vivo. Это 
позволяет ученым-экологам сосредоточиться на  образ-
цах, которые вызывают эффект, и определить в них актив-
ные компоненты. В  идеале определенную активность 
можно затем связать с  концентрациями идентифициро-
ванных активных компонентов, а также обнаружить анта-
гонистические, аддитивные и  синергические эффекты 
в смесях. Масс-спектрометрия успешно применяется как 
для идентификации экотоксикантов, так и для оценки их 
воздействия на  живые организмы, поскольку она может 
не только количественно определять загрязнители в раз-
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личных объектах окружающей среды, но давать новое 
понимание молекулярных механизмов токсичности. 

Первый этап работы включает определение биологи-
ческой активности водных проб, что дает важную инфор-
мацию для последующего масс-спектрометрического 
анализа и  идентификации компонентов. Далее тип 
биологической активности пробы соотносят со свой-
ствами обнаруженных ксенобиотиков с  учетом адди-
тивных или синергетических эффектов. Для оценки воз-
можных воздействий экотоксикантов на отдельные виды 
и  экосистему в  целом необходимо выяснить механизмы 
токсичности вещества на  молекулярном уровне. Здесь 
экотоксикология выступает в  комплексе с  протеоми-
кой, транскриптомикой, метаболомикой, причем во всех 
этих исследованиях ключевым методом служит масс-
спектрометрия [8].

Инструментальные решения 
в метаболомике и протеомике
Г.М.Шайдуллина (LECO Corporation) рассказала о  при-
менении газовых времяпролетных хромато-масс-
спектрометров (ГХ/ВПМС) серии Pegasus в метаболомных 
исследованиях. Корпорация LECO исторически специали-
зируется на  системах, сочетающих газовую хроматогра-
фию и  времяпролетную масс-спектрометрию. Ее визит-
ная карточка – решения на  основе двумерной газовой 
хроматографии (ГХ-ГХ). При создании нового поколения 
ГХ/ВПМС – настольных приборов Pegasus BT – разработ-
чики стремились в  полной мере использовать преиму-
щества данного подхода. Причем во главу угла ставилось 

сочетание уникальных аналитических характеристик 
с  простотой эксплуатации и  возможностью применения 
столь сложного инструмента для рутинных анализов. 
Новую линейку составляют Pegasus BT с  традиционным 
одномерным газовым хроматографом и  Pegasus BT 4D 
(рис.5) с системой двумерной газовой хроматографии. 

Времяпролетные масс-спектрометры семейства 
Pegasus BT отличаются высочайшей производительно-
стью, до  500 полных масс-спектров в  секунду. Эта осо-
бенность крайне важна при совместной работе с  систе-
мами традиционной и  двумерной ГХ, формирующими 
узкие пики, шириной в десятки миллисекунд. Двумерный 
режим работы хроматографа позволяет сочетать колонки 
разной селективности. В  результате многократно воз-
растает пиковая емкость системы, улучшается разделе-
ние компонентов. Становится возможной визуализация 
структурных закономерностей, что облегчает интерпре-
тацию масс-спектральных данных. Существенно снижа-
ются пределы детектирования – менее 5 фг в  случае 
Pegasus BT 4D, что позволяет обнаруживать целевые ана-
литы в следовых количествах даже в сложных, многоком-
понентных образцах. 

Другая особенность ВПМС – возможно одновре-
менное измерение ионов во всем диапазоне масс, от  10 
до 1500 m/z, что позволяет за один проход проводить как 
целевой, так и обзорный анализ всех компонентов пробы 
по  масс-спектрам в  каждой точке полученной хромато-
граммы. Это не только исключает потерю важной ана-
литической информации, но и  существенно повышает 
эффективность работы лаборатории в целом. Более того, 
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Рис.4. Схема частично замкнутого водного цикла с источниками химических выбросов и некоторыми барьерами
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благодаря субноминальному разрешению ВПМС улуч-
шается селективность. Корректной работе автоматиче-
ских алгоритмов обработки данных способствует то, что 
во всем диапазоне масс детектируются единообразные 
масс-спектры с неискаженной интенсивностью пиков и в 
изотопных кластерах, и  на разных склонах хроматогра-
фических пиков. В  результате работы алгоритма декон-
волюции осуществляется выделение чистых спектров 
из  исходных аналитических сигналов. Как следствие, 
упрощается сопоставление полученных масс-спектров 
с  библиотечными, а  в изотопных кластерах интенсив-
ность сигналов оказывается соответствующей теорети-
ческой, что также помогает подтвердить правильность 
расшифровки масс-спектра. Этому способствуют и  изме-
нения в программном обеспечении ChromaTOF, которое 
осуществляет управление прибором и обработку резуль-
татов. Оно было дополнено новыми встроенными авто-
матическими функциями, что еще более повысило удоб-
ство работы с прибором.

В Pegasus BT и Pegasus BT 4D используется новый ион-
ный источник с электронной ионизацией открытого типа, 
в  котором реализована технология StayClean. Благо-
даря особенностям конструкции, он не требует очистки 
даже при работе со сложными многокомпонентными 
образцами или с  тяжелыми биологическими матри-
цами и большими сериями образцов при статистических 
исследованиях. 

ГХ-ГХ-системы LECO традиционно оснащаются термо-
модуляторами QUAD JET, обеспечивающими высочайшую 
чувствительность прибора. В ВПМС Pegasus BT 4D вместо 

термомодулятора может применяться также модулятор 
газового потока FLUX. Он использует принцип прерыва-
ния потока между двумя колонками посредством струи 
газа-носителя (гелия). FLUX стал экономичным реше-
нием для реализации принципа двумерной газовой хро-
матографии. Новый модулятор, отличаясь простотой, 
обеспечивает очень высокую точность управления пото-
ком. Как следствие, ширина хроматографических пиков 
на выходе из второй колонки оказывается сопоставимой 
с применением термомодулятора.

Неудивительно, что высокие аналитические и  экс-
плуатационные характеристики сделали приборы 
Pegasus BT и  Pegasus BT 4D востребованными во мно-
гих лабораториях мира. Эффективность этих инстру-
ментов подтверждает широкий ряд научных работ: 
от  анализа выдыхаемого воздуха для клинической 
диагностики и  поиска биомаркеров различных забо-
леваний до  изучения связи метаболомного состава 
растений с  их вкусом, ароматом, урожайностью и  т.п. 
В  частности, в  рамках исследования метаболомного 
профиля при индуцированной митохондриальной дис-
функции было выявлено изменение состава метаболи-
тов в  миокардных тканях трансгенных крыс. Изучены 
изменения в  обмене веществ при определенных дие-
тах, выявлены метаболические отклики организма при 
трансплантации тканей и  органов. Проведены клини-
ческие исследования компонентов выдыхаемого воз-
духа у  пациентов, страдающих астмой, в  результате 
выработаны методы снижения риска неправильного 
лечения. Выявлены отличия метаболитов в  мокроте, 

Рис.5. ГХ-ГХ/ВПМС Pegasus BT 4D  
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сыворотке и  в одноядерных клетках периферической 
крови пациентов, страдающих ожирением, и  влияние 
этого на  протекание заболеваний и  процессы выздо-
ровления. И это – лишь некоторые работы из  огром-
ного множества. Подобные исследования открывают 
для приборов Pegasus BT и Pegasus BT 4D путь к более 
массовым применениям в  клинической и  лаборатор-
ной практике. 

Представители компании Bruker Daltonics Д.А.Бур
мыкин и  В.С.Казаков развили тему комплексных под-
ходов и  представили решения компании для высо-
копроизводительных протеомных исследований 
и использования масс-спектрометрии высокого и сверх-
высокого разрешения в  протеомике, метаболомике 
и  липидомике: от  анализа биологических жидкостей 
до  пространственной локализации метаболитов в  тка-
нях. Были показаны преимущества спектрометрии ион-
ной подвижности TIMS, открывающей новое измерение 
в  протеомных исследованиях, и  MALDI-TOF – экспресс-
ного и информативного метода определения и визуали-
зации биологических объектов. 

Доклад П.С.Метальникова (ООО "М-Спектр") был 
посвящен приложению новых масс-спектрометрических 
технологий в  протеомике и  метаболомике. Было расска-
зано о  современных способах извлечения информации 
при анализе сложных биологических смесей и  уделено 
особое внимание сочетанию методов SWATH и  масс-
спектрометрии ионной подвижности, одновременное 
применение которых существенно повышает качество 
биоаналитических измерений

***
На протяжении пос ледних 25  лет масс-

спектрометрия служит неотъемлемой составляющей 
исследований в области протеомики и метаболомики. 
С ее помощью секвенируют белки и олигонуклеотиды, 
определяют посттрансляционные модификации, 
обнаруживают небольшие молекулы и их метаболиты, 
проводят количественные измерения концентраций 
биомолекул в  биологических пробах. Новые техноло-
гии, а  также сочетание масс-спектрометрии с  компле-
ментарными методами, например, спектрометрией 
ионной подвижности и  жидкостной хроматогра-
фией, позволяют преодолеть такие недостатки масс-
спектрометрического анализа, как неполное извлече-
ние информации, и получить исчерпывающие данные 
о  биологическом или ином образце любой степени 
сложности. 

Науки о  жизни – это огромный пласт исследований, 
однако область применения масс-спектрометрии несрав-
ненно шире. На конференции "Масс-спектрометрия и  ее 
прикладные проблемы" обсуждались проблемы и  реше-
ния по  применению масс-спектрометрии в  органической, 
аналитической и  неорганической химии, материалове-
дении, ядерно-физических исследованиях, рассматрива-
лись вопросы современного приборостроения и  инстру-
ментального сопровождения метода [9]. Научный форум 
еще раз подтвердил высокий уровень отечественной масс-
спектрометрии, включая как теоретические аспекты, так 
и  практические приложения для различных областей 
науки и промышленности.	
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