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引言

聚丙烯输液瓶输液容器由于质轻、携带方便、交叉污染小等

优点，已逐渐取代玻璃瓶、PVC软袋等传统输液包装，成为我国新

型包装输液容器的主流方向[1]。其主要成分为聚丙烯，是一种优质

高性能塑料，是高压消毒溶液用的专门材料，在国内外应用比较

广泛。然而聚丙烯在常温下是非常不稳定的，在生产过程中要加

入一些添加剂如抗氧化剂、除酸剂、阻燃剂、增塑剂等添加剂。

这些添加剂在药品包装材料中，可能会与其所包装药品有可能发

生相互影响，例如可吸收药品中的有效成分而降低其疗效,也可释

出一些有害物质而损害机体组织。因此，应加强药品包装材料的

质量控制，根据药品特性正确的选用包装材料，对包装材料相关

的药品安全问题需要格外关注。聚丙烯输液瓶是高风险的输液类

包装容器，本文重点研究聚丙烯输液瓶中浸出物的成分鉴定。

四极杆飞行时间（QTOF）质谱的灵敏度和选择性鉴定流程正

逐步成为包材领域浸出物成分解析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。SCIEX X500R QTOF高分辨质谱

仪，一针进样，强大的信息依赖（IDA）采集功能，获得高分辨的

TOF MS和TOF MS/MS图，结合业内领先的最大最全的包材领域高分

辨可萃取物和可浸出物(Extractables&Leacheables,缩写为E&L)数据

库，软件自动计算理论分子量、同位素分布，并同时和数据库中

的MS/MS进行匹配，通过综合得分，能直观、快速、准确地得到

聚丙烯输液瓶浸出物的成分鉴定结果。

SCIEX E&L 数据库高分辨数据库涵盖了包材领域需要检测的所
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有种类，如：塑化剂、抗氧化剂、抗氧化剂降解产物、硫化剂、

全氟化合物、荧光剂、芳香胺、润滑剂、阻燃剂、聚合物等近千

种化合物。

本文阐述了X500R QTOF高分辨质谱结合超高效的OS数据处理

软件及包材高分辨E&L数据库对聚丙烯输液瓶浸出物成分鉴定分析

的工作流程。

该方法的优势如下：

1、 X500R仪器使用简单，行业领先的耐用性的Turbo V™离子源和

Curtain Gas™气帘气接口设计，具有很强的抗污染能力；

2、 SCIEX OS软件是一款集数据采集、处理并出示报告功能于一体

的全新一代智能平台；

3、 SCIEX OS软件界面直观，易于上手，一键式全自动调谐校正的

功能，确保任何水平的分析化合物均可获取高质量和可靠的数

据；

4、 使用SCIEX OS软件，包材浸出物鉴定数据处理流程简便，可快

速提取有用的信息，提高效率；

5、 拥有业内领先的最全最大的带有MS/MS谱图的E&L数据库，确保

鉴定结果更加准确、可靠；

6、 通过使用定制的标记和结果过滤器，能够快速的进行数据浏览

和报告。

实验思路：

1、先通过TOF MS-IDA-MS/MS模式，可以一针进样，实现同时获得
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e）进样量：5 μL。

洗脱梯度如下：总梯度时间20 min

一级TOF MS及对应的二级MS/MS谱图；

2、通过SCIEX OS软件靶向目标物的筛查流程，确认目标物。二级

MS/MS谱图智能搜索包材高分辨E&L数据库，并智能匹配，确保

结果的准确性，大大提高工作效率。

3、通过SCIEX OS软件非靶向目标物的鉴定流程，可通过库搜索和

完全未知成分ChemSpider搜索相结合的确证方式，尽可能鉴定

出更多的成分，流程简便。

 

™

实验方法 

图1. SCIEX包材领域成分靶向鉴定与非靶向鉴定工作流程。

图2. 聚丙烯输液瓶浸出物的正、负离子采集BPC图。

液质检测平台： SCIEX ExionLC™ 液相 + SCIEX X500R QTOF全新

一代高分辨质谱系统

全新平台——突破性的串联高分辨质谱平台

实验方法

1、色谱条件

a）色谱柱：Kinetex C18  100×2.1 mm  2.6 μm，或性能相当者。

b）流动相：ESI+:   A为0.1%甲酸水溶液，B为甲醇 

 ESI-:    A为0.02%氨水溶液，B为甲醇

c）流速：300 μL/min。

d）柱温：40 ℃。

2、质谱方法

扫描方式：TOF-IDA-MS/MS 定性筛查

离子源： ESI+/-

TOF MS：m/z 100-1000

TOF MS/MS：m/z 50-1000

TOF MS was followed by 10 product ion scan

Dynamic background subtraction on (DBS on)

离子源参数：  

电  压  IS ：5500 V/-4500V 源温度 TEM :  550 ℃

气帘气 CUR : 30 psi 碰撞气CAD :  Medium

雾化气 GS1 : 55 psi 辅助气GS2 :  60 psi

3、快速样品前处理

用15%乙醇对聚丙烯输液瓶的瓶盖、瓶身两个部位按照包材

指导原则分别进行了提取，待LC-MS/MS上机测定。

采集的数据离子流图：

1. 正离子和负离子模式下的BPC图： 

 

 
 

简便的包材浸出物成分鉴定流程： 

1、 目标成分鉴定流程 

NEG 

POS 
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简便的包材浸出物成分鉴定流程：

1、目标成分鉴定流程

由SCIEX OS软件的Analytics数据处理选项，编辑高分辨数据处

理方法。采用靶向成分分析方法，可以导入数据库已有或拷贝已

知包材成分化合物到Components选项中，包括名称和分子组成，

如图3所示。

置信区间主要用于成分鉴定和确证，包括理论质量数、同位

素分布、保留时间（如没有该信息，可忽略）、谱库中MS/MS质

谱图匹配，根据设置会计算各自得分，结果列表中会根据四个参

数的权重给出综合得分。

2. 数据处理，查看数据处理结果 

    聚丙烯在空气中容易氧化降解，因此在生产过程中加入少

量的抗氧剂可以保证聚丙烯原料及其制成品在储存期和使用期内

化学性质的稳定。抗氧剂的作用是消除聚丙烯分子链的断裂。用

已建好的数据处理方法单独打开需要处理的数据，点击处理，软

件会根据已设定好的四个置信度快速给出结果列表，通过“信号

指示灯”能直观获取数据的处理结果，包括与二级谱图的匹配情

况，结果一目了然（如图5）。

 

 

图3. SCIEX E&L 数据库高分辨数据库直接导入 。

图5. OS软件数据结果“红绿灯”智能显示。

图4. OS软件中置信度的设置。

同时，选择需要搜索的数据库（本实验中使用的数据库为

SCIEX E&L 数据库）及对置信度进行设置，如图4。

 

2. 数据处理，查看数据处理结果  

    

 

2. 数据处理，查看数据处理结果  

    

鉴定结果以抗氧剂1310为例，抗氧剂1310(3,5-二叔丁基-4-羟

基苯基丙酸)是抗氧剂1010(四[β-(3,5-二叔丁基-4-羟基苯基)丙酸]

季戊四醇酯)的降解产物。其中A图展示的为提取离子流色谱图，

保留时间对化合物的确证有作用； B图展示的为所测到的质量数与

同位素分布图，实际测得值与理论值两者匹配较好。C图展示的是

MS/MS谱库匹配结果的镜像图，上面蓝色部分为浸出物采集所得

到的MS/MS图，下面灰色部分为E&L数据库的MS/MS图， 结果对比

清晰，同时右下角显示搜库结果，综合得分在95分以上，库匹配

结果较好。如图6所示。
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结论：

运用全新的高分辨质谱X500R QTOF系列及强大的OS系统软

件，一次进样，获取得到聚丙烯输液瓶浸出物的高分辨一级MS、

二级MS/MS所有信息，结合SCIEX高分辨专业的E&L数据库，自动

获取数据库匹配得分。实现简单、快速的对聚丙烯输液瓶浸出物

的成分鉴定。在正离子模式下共鉴定成分共14种，负离子模式下

鉴定出成分有5种，综合得分都在80分以上。其中有抗氧化剂、抗

静电的乳化剂、润滑剂等，比如PEG聚乙二醇，具有优良的润滑

性、保湿性、分散性，常用于粘接剂、抗静电剂及柔软剂等。成

分鉴定结果如下：

 

 

 

3.鉴定结果确证 

 

 

 

3.鉴定结果确证 

图6. 抗氧剂1310鉴定结果。

在非靶向鉴定时，可以设置浸出物与空白溶剂进行对照数据

处理，自动搜索更多化合物。同时，可以与靶向鉴定的结果进

行相互对比验证。SCIEX OS软件还可以直接关联ChemSpider数据

库，依托强大的网络数据库为保障。如图7.

 图7. SCIEX OS软件可以直接关联ChemSpider数据库。

3.鉴定结果确证

聚丙烯输液瓶浸出物在ESI负离子模式下一级质谱图中，对抗

氧剂1310进行结构解析。运用SCIEX OS软件强大的Fragment Pane

功能，帮助我们进行碎片解析，其所有的二级碎片都可以得到合

理的解释，匹配度达到100%。如图8所示。

结论： 

 

Component Name Formula Found at Mass RT (min) Adduct/charge 
Mass Error 

(ppm) 

抗氧剂 1310 C17H26O3 277.1809 6.39 [M-H]- -0.2 

2,4-二叔丁基苯酚 C14H22O 205.1598 9.73 [M-H]- 0.3 

硫酸月桂基酯 C12H26O4S 265.1479 7.95 [M-H]- 0 

棕榈酸 C16H32O2 255.2327 9 [M-H]- -0.9 

硬脂酸 C18H36O2 283.264 9.61 [M-H]- -0.9 

DMDBS C24H30O6 415.2115 8.53 [M+H]+ 0.1 

(Z)-11-二十烯酰胺, C20H39NO 310.3107 11.45 [M+H]+ 0.8 

图8. 抗氧剂1310二级碎片匹配以及裂解过程。

Component Name Formula Found at 
Mass

RT 
(min)

Adduct/
charge

Mass 
Error 
(ppm)

抗氧剂1310 C17H26O3 277.1809 6.39 [M-H]- -0.2

2,4-二叔丁基苯酚 C14H22O 205.1598 9.73 [M-H]- 0.3

硫酸月桂基酯 C12H26O4S 265.1479 7.95 [M-H]- 0

棕榈酸 C16H32O2 255.2327 9 [M-H]- -0.9

硬脂酸 C18H36O2 283.264 9.61 [M-H]- -0.9

DMDBS C24H30O6 415.2115 8.53 [M+H]+ 0.1

(Z)-11-二十烯酰胺 C20H39NO 310.3107 11.45 [M+H]+ 0.8

芥酸酰胺 C22H43NO 338.3414 12.08 [M+H]+ -1

N-月桂基二乙醇胺 C16H35NO2 274.2741 8.21 [M+H]+ 0.2

油酸酰胺 C18H35NO 282.279 10.96 [M+H]+ -0.4

PEG n=6 C12H26O7 283.1749 3.16 [M+H]+ -0.8

PEG n=7 C14H30O8 327.2014 3.59 [M+H]+ 0.2

PEG n=8 C16H34O9 371.2273 3.97 [M+H]+ -0.8

PEG n=9 C18H38O10 415.2536 4.24 [M+H]+ -0.4

PEG n=10 C20H42O11 459.2798 4.55 [M+H]+ -0.5

PEG n=11 C22H46O12 503.3058 4.75 [M+H]+ -0.8

PEG n=12 C24H50O13 547.3319 4.96 [M+H]+ -0.9

PEG n=13 C26H54O14 591.3582 5.17 [M+H]+ -0.8

PEG n=14 C28H58O15 635.3854 5.35 [M+H]+ 0.9
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