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X500R QTOF系统SWATH® 技术在保健品非法添加领域中的应用

SWATH® research of High Resolution Mass Spectrometry SCIEX X500R QTOF system on illegal confirmation of 
Health Products
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引言

近年来，随着保健品市场的扩大，为了使保健品的效果更加

快速明显，不法商贩通过在保健品中添加药物来达到立竿见影的

效果。长期食用具有非法添加药物的保健品会对身体产生副作

用。随着质谱技术的发展，国家相关监管部门每年都会采用质谱

技术抽查监管保健品的非法添加。

SCIEX X500R QTOF高分辨质谱系统特有的SWATH®（Sequential 

Windowed Acquisition of all Theoretical mass spectra）技术将母离

子的质量范围分成多个质量可变窗口，每个窗口内的所有离子一

起碰撞碎裂，从而确保得到最全面的离子的碎片信息。SWATH®技

术所测得的二级碎片保证了所有离子碎片的连续性，其独有的可

变窗口，能够根据离子的多少智能分配质量窗口的大小，从而保

证采集到最高质量的二级谱图。此外，SCIEX软件专利技术的去卷

积功能，使得即便在复杂基质样本中仍可对二级碎片离子进行很

好的归属。SWATH®技术使得二级碎片灵敏度更高、数据追溯性更

强， 其二级碎片的连续性，使得一针进样分析即可同时定性和定

量，因此不仅在保健品非法添加筛查和确证领域具有显著优势，

更可同时提供高准确度、高灵敏度和高线性范围的定量结果。

SCIEX X500R QTOF高分辨质谱系统SWATH®技术能够在高扫描

速度下同时保持高分辨率、高准确度、高灵敏度和高线性范围，

结合全新的SCIEX OS软件，实现了仪器控制、数据采集、数据处理

集于一体的流程分析。本实验应用SWATH®技术，建立了国家食品

药品监督管理局（2017年版）规定的68种保健品非法添加药物的

定性和定量方法。

样品前处理：

减肥茶: 茶包浸泡后直接上样。

胶囊类和片剂型药物：取胶囊内容物（片剂型药物研细，取

粉末）10 mg，甲醇10 mL超声溶解， 离心，取上清液直接进样。
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色谱方法：

色谱柱：Phenomenex Kinetex  C18, 50×2.1 mm, 2.6 µm；

流动相：A：5mM乙酸铵水溶液 

 B：乙腈

梯度洗脱如下：

流速：0.25 mL/min；       柱温：40℃；

进样量：10 µL

Time（min） A% B%
 0 90 10

10.0 10 90
12.0 10 90
12.1 90 10
15.0 90 10

质谱方法：

扫描方式：SWATH®采集方式              

离子源：ESI源

CDS自动校正

IS电压: 5500V       气帘气CUR: 30psi

雾化气GS1: 55 psi     辅助气GS2: 55 psi

源温度TEM: 550℃    碰撞气CAD: 8

碰撞能量CE±CES: 35 ±15V            

数据采集和SWATH®设置流程 

SWATH®技术是将所有离子分配到连续的窗口内，结合X500R 

超快的扫描速度，可记录所有离子的二级碎片谱，再通过软件强

大的去卷积功能将碎片归属到对应母离子，该种扫描方式可确保

低含量的目标物的二级信息不被遗漏，得到更准确的非法添加药

物的筛查结果。
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通过 Variable Window Calculator 可变窗口计算器，可以根据 

TOFMS 的一级母离子自动计算出 SWATH®的智能可变窗口，复制粘

贴到Mass Table即可建立方法，方法建立简便快捷，易于操作。

数据分析

一、筛查确证

采集四份保健品样品的SWATH®数据，使用X500R SCIEX OS软件

进行数据处理，通过准确质量数、保留时间、同位素分布和二级

库匹配四大置信条件，对4个样本进行筛查，软件界面简单易用，

只需四步即可得到筛查结果。
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测得的二级碎片保证了所有离子碎片的连续性，其独有的
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图 1.SWATH®示意图 
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图1. SWATH®示意图。

图4. SWATH 采集方法编辑。

图2. TOFMS 的一级母离子。

图3. SWATH 可变窗口计算。
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通过 Variable Window Calculator 可变窗口计算器，可

以根据 TOFMS 的一级母离子自动计算出 SWATH® 的智

能可变窗口，复制粘贴到 Mass Table 即可建立方法，方法

建立简便快捷，易于操作。 

               

  图2. TOFMS 的一级母离子 

            

                             图3. SWATH 可变窗口计算    

 
                     
                                图4. SWATH 采集方法编辑  
 
         在X500R高分辨质谱上使用SWATH®方法采集标准品

和样品的数据。 

      
 

 
图5. SWATH®采集68种非法添加药物标准品色谱图  

数据分析 
一、筛查确证 

采集四份保健品样品的 SWATH®数据，使用 X500R 
SCIEX OS 软件进行数据处理，通过准确质量数、保留时

间、同位素分布和二级库匹配四大置信条件，对 4 个样本

进行筛查，软件界面简单易用，只需四步即可得到筛查结

果。 

1、导入筛查药物列表。

 
 
2、 设置色谱积分参数。 

 
 
3、设置库搜索条件，本次实验同时建立了此 68 种药物的

高分辨二级碎片数据库，每个药物具有低、中、高和复合

能量四张谱图，方便基质样品的筛查和确证。 
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在X500R高分辨质谱上使用SWATH®方法采集标准品和样品的数

据。

图5. SWATH®采集68种非法添加药物标准品色谱图。
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1、导入筛查药物列表。 

4、导入所有标准品和样品的SWATH® 数据进行筛查
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4、导入所有标准品和样品的 SWATH® 数据进行筛查 

 
 
5、通过 Mass error、RT、Isotope、Library 匹配确证，筛

选出全部绿灯的结果。 

 

 
 
        SWATH®数据采集在复杂基质中，二级碎片归属性更

好，而且灵敏度也更高，能够更加准确的匹配和确证。本

实验在 4 份保健样品中分别筛查确证出硝西泮、西地那非

和哌唑嗪药物，且一级质量精度均在 1ppm 以内，二级数

据库匹配 95 分以上，X500R 高分辨质谱优异的稳定性结

合 SWATH®采集方法优异的二级碎片，使化合物确证更

加准确和具有专属性。 

 

 

 
 
二、SWATH®二级定量         

SWATH®采集获得连续的二级碎片谱，可一针进样同

时应用二级碎片进行定量分析，该扫描模式提供更高的二

级灵敏度和更宽的定量线性范围，同时 SCIEX  OS 软件还

可进行离子丰度比的自动计算，提供更高专属性的定量结

果。以硝西泮为例，硝西泮定量线性范围可从 0.1ng/mL-
100 ng/mL，线性方程回归系数 r=0.99710，各浓度点准确

度在 94.8%-114.41%之间。硝西泮标准曲线各浓度点离子

比率范围在 0.37-0.42 之间，确证样品中硝西泮 40.9ng/mL，
离子比率为 0.40，与标准品浓度点离子比率相比，添加样

品离子比率在允许误差范围内，更加保障确证结果。 
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   确证非法添加药物（单位：ng/mL） 

 减肥茶 胶囊 1 胶囊 2    胶囊 3   

硝西泮 40.9     

西地那非    23.9  

哌唑嗪   15.7     

 

总结  
       本实验应用 X500R  QTOF 高分辨质谱系统以及专利的

SWATH®技术，建立了基于 2017 版国家食品安全监督抽

检实施细则规定的 68 种保健品非法添加药物的筛查和定

量方法。SWATH®技术是一种非依赖性数据采集，通过智 

 

能化可变窗口和专利去卷积技术，保证在基质复杂的情况

下，也能一针进样同时获得高质量的一级和二级之谱图。

结合高分辨二级数据库使保健品非法添加确证更简单和准

确。 

        SWATH®数据可获得更高灵敏度的二级谱图，其不仅

可用于非法添加药物的筛查和确证，还可同时应用二级数

据进行定量分析，当基质样品有干扰时，SWATH®二级定

量能够有效的降低背景噪音，排除干扰离子。优异的二级

碎片还可自动计算离子丰度比，使定量的结果更加准确可

靠。 

SCIEX OS 软件系统将采集和数据处理方法参数内置，

更加简单易用。集成式的软件平台设计，简单明了的模块

化设置可同时完成方法建立、数据采集以及定性和定量的

数据处理。强大的 SWATH®数据采集方式结合方便使用

的 SCIEX OS 软件平台使保健品非法添加确证更加方便和

准确，可大大提高工作效率。 
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