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Drug Quality Control

革命性创新设计的QTOF系统和SCIEX OS软件实现法医鉴定

和定量的工作流程

新型 SCIEX X500R QTOF系统能够激发您常规法医鉴定的激情

Xiang He and Adrian Taylor
SCIEX,1201 Radio Rd, Redwood City , CA 94065, USA; SCIEX, 71 Four Valley Drive, Concord, Ontario, L4K 4V8 
Canada

综述

四级杆飞行时间（QTOF）质谱的灵敏度和选择性筛查流程正

逐步成为法医毒理学领域日益需求的一项技术。这项技术克服了

传统技术面临的许多挑战，一针进样即可允许回溯性分析挖掘的

数据特点，更加显著的捕获样品的所有信息。使用具有准确质量

和高分辨率的TOF-MS和TOF-MS/MS数据允许同时进行高度特异性

的靶向定量和非目标性筛查。这里我们介绍的新型台式QTOF系统

是一款使用革命性创新设计的N型TOF离子通路，直观的软件，更

易于将高分辨质谱技术用于法医鉴定。新型硬件和软件的组合允

许通过无缝隙的工作流程，将尿样中的化合物进行高水平确证的

定性和定量。

简介

液相色谱与串联四极杆的组合（LC-MS/MS）是一款被广泛

用于化合物和代谢物筛查的分析工具。基于质量分析的三重四级

杆，其多反应监测（MRM）模式已成为日常表达高选择性和高灵

敏定量结果的首选方法，但仅局限于目标性的筛查。

随着法医毒理学对回顾性数据和非靶向分析需求的日益增

高，高分辨率，准确质量和全扫描质量分析受到了大众的欢迎。

但这项技术的采纳受到了高分辨质谱相比于低分辨质谱使用更加

复杂的限制。这里介绍的这款新型革命性创新的四级杆飞行时间

质谱（QTOF），具有先进的工程设计，将高性能的TOF-MS和TOF-

MS/MS功能引入至一个紧凑的台式平台中。

SCIEX X500R QTOF质谱是从完全集成的SCIEX ExionLC™系统

到新型设计的SCIEX OS软件这套完整流程中的一部分，新型的用

户界面具有同时定性和定量的工作流程（图1）。

SCIEX X500R QTOF 系统

新型台式SCIEX X500R QTOF系统，具有革命创新设计的N型

几何学 TOF飞行通路，其工程设计旨在简单，维修方便以及最小

化脚本。N型TOF几何学设计与V型几何学设计相比，具有相同有

效的离子飞行路径长度，也就是说具有相同的分辨率，但N型设计

可使整体脚本更小化。并通过在TOF腔体中额外安装一个镜子的方

式避免离子传送损失（图2）。为了保持质量准确的稳定性，系统

使用了简单的TOF真空腔体加热的设计。该设计由6个小巧的加热

机组成，保证TOF腔体恒定的温度，绝缘材料的使用避免随着环境

温度的变化而变化。（图2） 
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系统设计最大化稳定性和正常的运行时间：

• 集成的校正传输系统和带有双喷雾探针的Turbo V™离子源（图

3），即使长时间运行，也会无缝地进行质量精度校正。

• 维修方便

• QJet和涡轮泵的便于快速和高效的维修，提高系统正常的

运行时间

• 分段TOF真空腔的设计-在保护灵敏的加速器的同时，易于

进行检测器维护

图4展示了使用SCIEX X500R QTOF系统分析多个尿液样品时

的质量准确稳定性，该实验长达十小时，期间未执行自动校正功

能，对多种浓度的分析物进样。结果显示运行时间内的大多数化

合物的质量准确度都在1 ppm以内。
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图2. SCIEX X500R QTOF 系统和技术前沿。

图4. 分析尿液样品时，SCIEX X500R QTOF系统的质量准确度的稳定性。

图3. 集成的校正传输系统和带有双喷雾探针的Turbo V™ 离子源。

图5展示了使用 SCIEX X500R QTOF系统，7天的时间期间，

TOF-MS 和TOF-MS/MS分辨率的变化曲线结果

图5. SCIEX X500R QTOF系统，选定的m/z一周内TOF-MS和TOF-MS/MS的分

辨率变化曲线。

图6展示了使用SCIEX  X500R QTOF系统分析阿塞那平化合物

时，4个数量级的代表性线性动态范围

 

SCIEX OS 软件

SCIEX OS软件是用来控制LC和MS的单一软件平台，可以进行

数据处理并出具报告。
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SCIEX OS软件界面直观且具有逻辑性，分为采集、处理和管

理工作空间三大模块（图7）。在采集工作空间内，可分别对LC 

和MS参数进行编辑，并可创建序列和队列窗口。数据处理允许同

时进行定性和定量，管理工作空间允许对软件，硬件和用户设置

进行调整。

序列的创建通过智能网格的设计允许进行复制/黏贴，向下填

充，自动递增和导入/导出。图10展示了序列的编辑和自动校正设

置的链接。

一旦将序列提交至序列，自动校正样品被插入，如图11中

队列管理器所示。SCIEX OS软件允许详细的仪器状态包括监测和

记录 LC 压力波动线，并可直接对单独的系统模块进行控制（图

11）。

图6. SCIEX X500R QTOF 系统展示了阿塞那平的线性（0.5ng/mL至 

1000 ng/mL）。 图8. SCIEX OS软件MS采集方法。

图9. SCIEX OS软件通过简单的逐步说明，MS调谐界面允许对仪器状态进

行快速检查。

图7. SCIEX OS软件主页，用于LC/MS控制，数据处理且出具报告的单一软

件平台。
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Figure 9. SCIEX OS Software MS Tune Allows for Quick Instrument
Status Check via Simple Step by Step Instructions

Building a batch is assisted by the smart grid design allowing
copy/paste, fill
10 shows the batch editor and the link to the auto
setup.

Once the batch has been submitted to the queue the Auto
samples are inserted as shown in the Queue Manager in Figure
11. The SCIEX OS software allows for
status including monitoring and recording of LC pressure trace
as well as direct control of the individual components of the
system (Figure 11).
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as well as direct control of the individual components of the
system (Figure 11).
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copy/paste, fill
10 shows the batch editor and the link to the auto
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Once the batch has been submitted to the queue the Auto
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as well as direct control of the individual components of the
system (Figure 11).
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well as direct control of the individual components of the采集：

SCIEX OS软件采集方法设置简便，仅相关参数可见，可逐步

按照向导设置。图8显示了用于分析小分子的信息依赖性采集方法

的设置，采用直观的步骤以输入MS参数值。

对于快速仪器状态检查，手动调谐引导客户通过一系列的步

骤来执行系统性能的快速浏览，执行自动校正，并在序列运行前

报告出测试结果（图9）。
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处理-分析

一旦产生结果列表，定量和定性结果均可在同一个窗口中浏

览（图12）。红绿灯系统用来显示基于质量准确度，保留时间，

同位素类型以及谱库匹配的鉴定可信度。未知样中计算的化合物

浓度若超出临界值将会被标记。并在同一个工作空间显示出峰积

分，谱图和校正曲线。
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图10. SCIEX OS软件序列编辑和自动校正的设置。 图12. SCIEX OS软件允许对定性和定量结果同时进行浏览。

图11. SCIEX OS软件带有插入自动校正样品的队列管理器界面和详细的仪

器状态窗口。

图13.  SCIEX OS软件过滤标准。

图14. SCIEX OS软件产生报告。

SCIEX OS软件允许用户过滤结果，使之仅显示通过验收标准

和在用户定义的信任区间内被检测到的化合物。（图13）

最后，结果可通过使用创建报告的功能出具报告。（图14）



SCIEX X500R QTOF 系统使用SCIEX OS软件的采
集工作流程

信息依赖性采集

信息依赖性采集（IDA）未非目标数据采集（图15）。它允许

TOF-MS定量，离子通过高选择性的Q1单位分辨率，在筛查时可提

供高度可靠的MS/MS信息。IDA-MS/MS能够提供最不受干扰的碎

片信息。

SCIEX X500R QTOF系统具有快速的扫描速度（单一的碰撞能

量高达100Hz），样品中几乎所有潜在的目标化合物都可通过确信

的MS/MS谱库匹配的方式进行确认。

IDA-MS/MS为非目标数据采集方法，每一次数据采集周期，

用户需要定义候选化合物的最大数量。响应较高的离子在任一数

据采集周期内，具有较高的优先级。因此，对于丰度较低的物

种，尤其是带有复杂基质的样品，对应的MS/MS信息就可能会丢

失。因此，在所有的运行时间（MS/MSAll）内，收集所有MS/MS信

息无偏见的MS/MS数据采集方式将解决这个潜在的担忧。

SWATH 采集

SWATH 采集（图17）是在所有运行时间内，提供样品中所有

化合物MS/MS信息的非目标性采集方式。SWATH 采集的每一次扫

描周期均以TOF-MS实验开始。因此，该采集方法获取的TOF-MS和

TOF-MS/MS采集数据可用于筛查和定量。

大多数现有的能够同时收集所有离子MS和MS/MS信息的 MS/

MSAll技术都是以交替式方式进行，i.e. MS 扫描所有的母离子，紧

接着MS/MS扫描所有母离子的碎片信息。若不对母子进行选择，

这种采集方式与IDA-MS/MS相比，具有灵敏度不足，选择性较差

以及较窄的线性范围的特点。
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图15. 信息依赖性采集。

图17. SWATH 采集。

图16. SCIEX OS软件信息依赖性采集方法编辑界面。

在创建IDA采集方法时，MS和MS/MS的参数设置在一个单一

的用户界面显示。图16显示了本篇技术文献中所描述的IDA实验参

数。在这个实验中，每一次数据采集周期，一个TOF-MS探测扫描

能够触发多达16个独立的 TOF-MS/MS扫描。

SWATH 采集使用固定的或可变的 Q1独立窗口，作为TOF-

MS/MS实验的一部分，涵盖感兴趣离子的质量范围。图18展示了

SCIEX OS 软件的SWATH 采集方法编辑界面，该案例以16个环环

相扣的TOF-MS/MS实验为例，每个实验都是不同的（多样的）Q1

独立窗口，窗口的范围需要涵盖感兴趣离子的质量范围（120至

500m/z）。



为了将在三重四级杆质谱上进行的MRM实验方法，以最熟

悉的方式转化为在SCIEX X500R QTOF系统上进行的MRMHR实验，

SCIEX OS软件建立MRMHR实验方法的方式是独特的，因为无论是

外观，还是体验，它都和传统的MRM试验方法构建基本相同：用

户可以自主输入母离子（MRM Q1 相同质量）和碎片离子的精确

质量数（MRM Q3 相同质量）（图21）。这些离子对能够轻松的

通过将SCIEX 1700种化合物的高分辨 MS/MS法医谱库导入的方式

获得，每个化合物包含多达5个离子对。
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图18. SCIEX OS 软件SWATH 采集方法编辑器。 图20. MRMHR与传统的（单位分辨率）MRM的对比图。

图21. SCIEX OS软件预设MRMHR方法编辑器，碎片离子质量±10 m/z。

图19. 在SCIEX OS软件中为每一个环形（looped） TOF-MS/MS实验，构建

多样的SWATH 采集窗口大小，以最小化卷积。

通过改变每一个TOF-MS/MS实验中的Q1独立窗口，能够将类

似质量的化合物分成不同的SWATH 采集窗口，以便于最小化每个

TOF-MS/MS实验中的卷积（多个母离子可同时产生相同的碎片）

数量。（图19）

MRMHR

MRMHR（高分辨多反应监测）是用于定量的目标数据采集，

既可以采用预设的方式也可非预设模式。每一个MRMHR中的化合

物依赖参数均可被优化。

 

之后定量方法可通过采集方法自动产生（图22）。
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黑色字体的化合物在常规板（panel）中，蓝色字体的化合物

是扩展板（93种分析物）中额外的21种分析物，内标以灰色背景

显示。

校准液的配制

将空白人尿加入SA溶液中来制备校正液。配制4个数量级的校

正液。实际浓度随每个化合物变化，然而，这些校正液间的浓度

比值一直（以降序排列）为：20:6:2:1。比如：芬太尼在校正液中

的浓度（降序排列）分别为 20, 6, 2和1ng/mL。而加巴喷丁浓度

分别为：1000, 300, 100和50 ng/mL。

样品制备：

1. 将100 µL的尿样与25 µL的 IMCS快速水解液混合，20 µL 

IMCS酶和10 µL SIS. IMCS快速水解液和IMCS酶均从 IMCS

（哥伦比亚）购买。水解的典型时间为55℃下，30至60分

钟。

2. 水解结束后，将0.2mL的甲醇和0.625mL的水加到混合液

中。

3. 之后将混合液在转速21,000g的条件下，离心10分钟。

4. 上清液转移至带有内衬管的玻璃瓶中，使用LC-MS/MS分

析

 液相色谱

液相色谱分析在SCIEX ExionLC™ AC HPLC系统上运行，柱温

为30℃。色谱柱为 Phenomenex  Kinetex 苯乙基柱 （50 X 2.1mm, 

2.6 µm, 00B-4495-E0），保护柱柱芯为菲罗门 ULTRA UHPLC 苯基

柱（AJ0-8774），柱套为ULTRA （AJ0-9000）. 流动相A（MPA）

为加有甲酸铵的水溶液，流动相B（MPB）为加有甲酸的甲醇，LC

流速是0.5mL/min，运行检测时间为8分钟和2分钟，进样体积为

10 µL。
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图22. 通过SCIEX OS软件 MRMHR采集方法自动产生SCIEX OS软件MRMHR定

量方法。

图23. 预设MRMHR方法编辑，MS/MS全扫描。

作为一种选择，如果碎片质量在采集方法创建时未知，传

统的MRMHR设置仍可通过输入 TOF起始和停止质量的方式获得。

（图23）

材料和方法

化合物列表和加标溶液

表1列出了93种化合物和内标样。所有的化合物均从Cerilliant

公司（得克萨斯州）获得。两个加标溶液用甲醇配制，一个作为

待分析物（SA），另一个作为内标样（SIS）。加标溶液中的所有

分析物浓度都已在表1中列出。

p 7RUO-MKT-02-4146-ZH-A



表1. 分析物和内标样列表，以及加标溶液的浓度（用于校正液的制备）。

化合物 (ng/mL) 化合物 (ng/mL) 化合物 (ng/mL) 化合物 (ng/mL)

6-MAM 1000 加巴喷丁 10000 纳洛酮 5000 戊巴比妥 10000

7-氨基氯硝西泮 5000 氢可酮 5000 环丙甲羟二羟吗啡酮 5000 司可巴比妥 10000

7-羟基帽柱木碱 1000 氢吗啡酮 5000 N-去甲基他喷他多 5000 THC-COOH 2000

乙酰芬太奴 200 丙咪嗪 5000 去甲丁丙诺啡 2000 6-MAM-d3

α-羟基阿普唑仑 5000 JWH 122 5羟基戊烷基 1000 去甲可待因 5000 苯基丙胺-d5

α-羟基咪达唑仑 5000 JWH 19 6羟基己基 1000 去甲安定 5000 苯甲酰芽子碱-d3

α-羟基三唑仑 5000 JWH 210 5羟基戊烷基 1000 去甲芬太尼 200 丁丙诺啡 -d4

α-蛋白质磷酸酶 1000 JWH-018 4羟基戊烷基 1000 去甲氢可酮 5000 异丙基甲丁双脲-d7

α- 吡咯烷基苯戊酮 1000 JWH-018戊酸 1000 去甲哌替啶 5000 可待因-d6

阿普唑仑 5000 JWH-073 3羟基丁基 1000 去甲氧可酮 5000 芬太尼-d5

AM-2201 4羟基戊基 1000 JWH-073 丁酸 1000 去甲丙氧酚 10000 氢可酮-d6

阿密曲替林 5000 JWH-250-N-4羟基戊烷基 1000 去甲替林 5000 氢吗啡酮-d6

安非他明 10000 JWH-073 丁酸 1000 氧去甲基曲马多 5000
JWH 018 4羟基戊烷
基-d5

苯甲酰芽子碱 5000 JWH-250-N-4羟基戊烷基 1000 氧去甲羟基安定 5000 JWH 019 6-羟基己基-d5

苯基丁酮 1000 劳拉西泮 5000 氧可酮 5000 MDPV-d8

丁丙诺啡 2000 MDA 10000 氧吗啡酮 5000 度冷丁-d4

异丙基甲丁双脲 10000 MDEA 10000 五氯酚 2500

二维结构的中枢神经系
统兴奋剂4中枢神经系统
兴奋剂4 - MMC卡-d3

氯丙咪嗪 5000 MDMA 10000 普加巴林 10000 安宁-d7

可待因 5000 MDPV 1000 丙氧芬 10000 美沙酮-d3

可替宁 5000 度冷丁 5000 普罗替林 5000 甲基苯丙胺-d5

环苯扎林 5000
二维结构的中枢神经系统
兴奋剂4 - MMC卡 1000 RCS4-4羟基戊烷基 1000 醋酸甲泼尼龙制剂-d3

脱烃基氟胺安定 5000 安宁 10000 利他林酸 5000 帽柱碱-d3

脱甲丙咪嗪 5000 美沙酮 10000 舒芬太尼 200 吗啡-d6

去甲多虑平 5000 甲基苯丙胺 10000 他喷他多 5000 去甲安定-d5

美沙芬 5000 甲氧麻黄酮 1000 羟基安定 5000 去甲替林-d3

安定 5000 醋酸甲泼尼龙制剂 1000 反胺苯环醇 5000 氧可酮-d6

双氢可待因 5000 利他灵 5000 唑吡旦 5000 羟吗啡酮-d3

多虑平 5000 咪达唑仑 5000 异戊巴比妥/戊巴比妥 10000 THC-COOH-d3

乙二胺二甲基次磷酸 10000 帽柱碱 1000 另丁巴比妥 10000 布他比妥-d5

芬太尼 200 吗啡 5000 布他比妥 10000 司可巴比妥-d5

灰色背景：内标样
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SCIEX OS软件处理

定性和定量结果

先定义每一个分析物的保留时间，母离子、子离子的精确质

量（图24），之后设置谱库搜索参数。

SCIEX OS Software Processing
Identification and Quantification

Defining the retention time and accurate precursor and fragment
mass for each analyte is performed first (Figure 24)
setting up the library searching parameters

Figure 24. Defining the Retention Time, Accurate mass of Precursor
and Fragment Ions
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(Figure 25
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图24. 定义保留时间，母离子和碎片离子的准确质量。

图26. 使用8分钟LC运行时间，对尿样分析的提取离子色谱。

图25. 在SCIEX OS软件中，定义预选组分的定性和定量参数。

通过对校正物设置质量准确偏差水平，控制参数以及对积分

差异进行标记的方式定义预选组分。预选的界定还包括鉴别标

准，置信水平的设定，置信水平包括质量偏差，保留时间偏差，

同位素模式和谱库匹配，其对应的分数被视为可接受差异、临界

差异和不可接受的差异（图25）。

结果和讨论：

选择法医例行检测的样品，使用SCIEX X500R QTOF系统对其

化合物组分同时执行定性和定量采集，结果作为对该系统进行评

估的一部分。我们评估了每一个方法的容量，确保该方法在整个

梯度内能将所有的分析物尽可能均匀的洗脱出来，从而最大化触

图27. 使用2分钟LC运行时间，对尿样分析的提取离子色谱。

信息依赖性采集

在非靶向采集中，IDA工作流程具有能够提供最可能不受干扰

的碎片信息能力，从而通过使用MS/MS信息提供最可信的筛查。

图28展示了多种筛查标准用于鉴定。这些标准在SCIEX OS软件中

的用户界面易于理解。

 

发所有组分的 IDA MS/MS，降低MRMHR 的同时性，从而提高数据

质量（预设MRMHR），解决因同系物和减轻由于过多数量共洗脱

物产生的离子抑制效应。图26展示了运行时间为8分钟的提取离子

色谱（XICs），图27展示了运行时间为2分钟的XICs.
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图28. IDA实验得到的筛查和鉴定结果。 图30. 通过MS/MS谱库对照的方式获得丁丙诺啡和甲氧麻黄酮同系物高信

任度的识别。

图31. 通过MS/MS谱库对照的方式获得利他灵和去甲哌替啶同系物高信任

度的识别。

图29. 通过MS/MS谱库对照的方式获得纳洛酮和六单乙醯吗啡同系物高信

任度的识别。

获取高质量MS/MS数据用于鉴定的重要性，以及不能完全依

赖母离子的准确质量用于定性，如图29, 30, 31所示。每张图都展

示了如何通过采集MS/MS数据来辨别结构同系物。展示的每个实

验结果都显示同系物几乎难以进行色谱分离，因此单一同系物或

同时的存在， 无法通过母离子准确质量鉴定或化合物保留时间有

任何的漂移，都无法通过保留时间确信鉴定。这种情况下，通过

MS/MS谱库对照能够获得最高的确认。

图32和33显示了从IDA工作流程中采集的TOF-MS信息选择化

合物的XICs图，该信息可用于定量。
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图32. 从TOF-MS信息中提取的尿液α-PVP的XICs图（尿液被稀释了10倍，

进样体积为10 µL）。

图36. 使用多种鉴定标准处理 SWATH采集的数据，包括MS/MS谱库匹配。

图36. 与提取准确质量的母离子相比，可变窗口SWATH采集的数据，能够

提取特定碎片离子的能力，提高灵敏度。

图33. 从TOF-MS信息中提取的尿液舒芬太尼的XICs图（尿液被稀释了10
倍，进样体积为10 µL）。

图34. 选定化合物的代表性校正曲线显示在IDA工作流程中，可通过TOF-

MS信息进行定量。

SWATH采集结果

SWATH采集的数据处理方式在用于筛查时，与IDA数据的处理

方式类似。它也是使用多种鉴定标准提高识别信心，其中最重要

的就是使用MS/MS谱库匹配。图35展示了使用方法为8分钟LC运

行时间采集的数据匹配结果，其阳性结果比例为98%。

图34展示了通过IDA实验获取的代表性校正曲线

传统的IDA-MS/MS，仅能通过TOF-MS模式进行定量，不能通

过TOF-MS/MS数据的原位分散点进行。相反，由于连续且环状的

MS/MS扫描功能，SWATH采集技术可通过碎片离子进行定量。与

母离子信息相比，碎片离子信息具有更好地选择性，即使复杂基

质中的低浓度物种，MS/MS模式具有更高灵敏度的检测。

图37显示了使用8分钟LC运行时间的方法进行SWATH采集，

合成药物的定性和定量结果。这个化合物并不在初始的目标物列

表中，但该未知样数据的可追溯性审问特点，无需再次进样即可

对其鉴定。

 

p 11RUO-MKT-02-4146-ZH-A



n-乙基卡西酮 麻黄碱代谢物是基于特征碎片离子，碎片离子

比率以及谱库搜索匹配的方式进行识别。（图38）。SWATH采集

实验，不仅可通过MS/MS谱库匹配和离子比率计算的方式确认化

合物的存在，还可以从SWATH采集的MS/MS数据中提取许多特征

碎片离子，这些特征碎片离子具有较小的干扰，可对母离子和子

离子单独或同时定量以确定浓度。
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图37. 使用SWATH采集技术分析n-乙基卡西酮  麻黄碱代谢物的定性和定量

结果。

图39. 使用2分钟LC运行时间（n=3）的方法进行SWATH采集时产生的代表

性校正曲线。

图38. 从SWATH采集的数据中提取特征碎片离子，使用离子比率和谱库匹

配的方式对未知尿样中的n-乙基卡西酮  麻黄碱代谢物的存在进行确证。

图40. 不同浓度尿样中（稀释10倍，进样体积为10 µL）丁丙诺啡的XICs。

图41. 不同浓度尿样中（稀释10倍，进样体积为10 µL）芬太尼的XICs。

选定化合物的灵敏度结果如图40, 41, 42所示

使用2分钟LC运行时间的方法进行SWATH采集时，能获得良

好的定量结果。图39显示了通过超快速筛查实验获得的代表性校

正曲线。
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即使在临界浓度，80%化合物在执行谱库搜索时仍然匹配良

好，匹配分数均在70%以上（图45）
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图42. 不同浓度尿样中（稀释10倍，进样体积为10 µL）阿米替林的XICs。

图45. 使用2分钟运行时间的LC方法，在临界浓度水平对化合物进行谱库搜

索和鉴定的结果。

图43. 通过SWATH采集的数据进行谱库搜索的方式，对3-丁基-3-（1-萘甲

酰基）吲哚和去甲他喷他多进行可信性鉴定。

图44. 通过SWATH采集的数据进行谱库搜索的方式，对阿米替林和吡咯烷

进行可信性鉴定；即使使用快速LC方法的条件下，同系物也可被分离。

SWATH采集时，MS/MS信息会一直存在，因此，我们可以在

对化合物定量的同时，通过MS/MS谱库匹配（图43和44）的方式

确定化合物的存在。

MRMHR

MRMHR仅仅是一种MS/MS靶向数据采集技术，可以选择预设

模式也可选择非预设模式。唯一的非靶向，并因此需要在每次扫

描的初始执行TOF-MS实验的是它的追溯能力。然而，工作流程的

作用在于它的选择能力，该选择能力是用于定量的特征碎片离子

的准确质量。如图46展示，MRMHR与MRM分析相比，MRM使用

平均质量提取，而TOF-MS实验中母离子量的提取是通过准确质量

提取。平均质量实验无法将化合物与高背景和干扰区别开来，即

使使用TOF-MS全扫描实验中提取母离子精准质量的方式也无法

实现。直到我们从MRMHR实验中提取两个特征碎片离子的准确质

量，才能达到需要的选择性，去除背景和噪音，检测到化合物的

同时提高S/N，从而提高定量能力。另外一个获得母离子准确质量

的选择性如图47所示，MRMHR模式分析丁丙诺啡，其结果的S/N获

得明显的提升。
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Figure 46.
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图46. MRMHR能够提供选择性。避免假阴性，上图给出的为饲料样品中 NP
氨基脲阳性的例子。

图41. 使用SCIEX X500R QTOF系统分析阿莫西林/戊巴比妥的负离子性能模

式。

图39. 与TOF-MS相比，预设MRMHR的选择性；丁丙诺菲（尿样中5ng/mL的

浓度，稀释10倍，进样体积为10 µL）。

图42. 使用SCIEX X500R QTOF系统分析THC-COOH的负离子性能模式。

图40. 尿样中JWH-122 5-羟戊基 MRMHR定量结果（尿样稀释十倍，进样体

积10 µL）。

结论

随着 SCIEX X500R QTOF系统和SCIEX OS软件的发布，下一代

QTOF的到来，将高分辨准确质量技术强有力的性能引进到法医定

性和定量的例行工作流程中。

• 硬件

• SCIEX ExionLC™ 系统

• 改进的集成式软件具有更好地稳定性

• SCIEX X500R QTOF 系统

• N型几何学设计（具有相同有效的离子飞行路径长

度，因此分辨率优于V型，且整体脚本更小化）

• 加热的TOF路径，确保质量准确度的稳定

• 最小化脚本，设计更加简便，维修方便

使用运行时间为8分钟的LC-MS/MS方法，MRMHR的定量性能

如图40所示

负离子模式性能

图41和42展示了在SCIEX X500R QTOF系统上执行负离子性能

模式的几个案例
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• MRMHR

• 用于定量的目标性数据采集

• 可通过预设模式或非预设模式执行

• SWATH采集（带有可变窗口）

• 非目标性数据采集

• 任何时间均可获得所有化合物的MS/MS数据

• 筛查和定量（MS/MS）

 • 谱库搜索和离子比率

我们评估了不同LC运行时间的方法。运行时间的方法旨在尽

可能均匀的在整个梯度内将所有的分析物洗脱出来，以最大化触

发所有组分的IDA MS/MS，降低MRMHR的同时性，确保数据质量

（预设MRMHR）. 使用运行时间为2分钟的LC方法，SWATH采集的

MS/MS数据在谱库搜索时，仍能匹配良好，SWATH采集的MS/MS

数据是一种MS/MSALL方式，任一时间均可获得。
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• 软件

• SCIEX OS软件

• 控制LC, MS的直观且具有逻辑的单一软件平台，

可执行数据处理并出示报告

• 新型用户界面

• 同时定性和定量

描述了SCIEX X500R QTOF系统筛查和定量的工作流程。每个

工作流程在新型设计的SCIEX OS 软件中，均可简单明确的进行设

置。每个工作流程的长度，取决于终端用户的需求，如本篇技术

说明中所示。每个实验均执行了TOF-MS和TOF-MS/MS分析，这两

类数据在对法医化合物确切定性和定量中都非常关键。

• TOF-MS

• TOF-MS/MS

• IDA

• 非靶向数据采集

• MS定量

• 使用MS/MS信息进行筛查，最可信


