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QTOF

兽药作为养殖业重要的投入品，在防治动物疫病、提高生产

效率和维护公共卫生安全方面发挥了不可替代的作用。但是由于

受养殖方式、管理水平和消费习惯的影响，动物性食品质量安全

问题一直成为制约其健康发展的重要因素，且随着食品安全社会

关注度的提高，兽药残留问题越来越引起各方重视。

本文采用SCIEX独有的SWATH®方法，在X500R QTOF系统上

建立了一针进样，快速定性和定量动物源性食品中189种兽药

的方法。SWATH®技术（Sequential Windowed Acquisition of all 

Theoretical mass spectra）基于仪器的超快扫描速度，根据样品的

实际情况进行智能分段，从而得到整个质量范围内的所有离子的

高质量的二级碎片信息，通过四关进行锁定（一级误差、保留时

间、同位素丰度匹配、二级库匹配），简单快捷，且软件可以通

过强大的去卷积功能将二级碎片离子进行正确归属，得到高分辨

的二级谱图可以进行谱库检索，保证筛查结果准确可靠。由于该

技术是一种非依赖性采集模式，因此可以提取化合物特征二级碎

片离子进行积分定量，也可以提取多个子离子计算离子丰度比，

即为高分辨的MRMHR定量功能。因此，SWATH®技术是一种真正全

景式的、高通量的质谱技术。

本方法具有以下特点：

1. 本方法覆盖面广，适用性强，包括磺胺、喹诺酮、四环素等抗

生素、β-受体激动剂类、头孢类、氯霉素类、激素类、大环内

酯类等常见兽药189种

2. 本方法采用非依赖性采集SWATH®技术，能够获得最全面的

样品信息。一次进样得到高精度的一级和二级信息，通过四

关进行锁定（一级误差、保留时间、同位素丰度匹配、二
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级库匹配），简单快捷，保证筛查结果准确可靠；另外萃取

高精度的二级子离子，不仅可以进行与三重四级杆相媲美的

MRMHR准确定量，还可以计算离子丰度比，满足欧盟法规

SANTE/11945/2015要求。该技术可以做到真正的准确定性和定

量分析

3. SWATH®技术采集样品数据，所有化合物的全部二级碎片都被

采集并记录，具有可溯源性。无需重复进样，可根据需求随时

调用关注信息，节省实验时间和成本。

仪器设备

SCIEX ExionLC™液相系统+ X500R QTOF质谱系统

SCIEX OS数据采集和处理软件

样品前处理

• 称量均质后样品2.5 g（牛肉、猪肉等）

• 加入10 mL乙腈/水=75/25（v/v，含0.1%甲酸）溶液，超声提取

30 分钟，涡旋30 秒

• 离心10分钟，转速6000 r • min-1

• 上清液过滤后，进行LC-MS/MS分析
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液相方法

色谱柱：Phenomenex Kinetex  F5 50×3.0 mm，2.6 µm）

流动相：A：水（0.1%甲酸）；B：乙腈（0.1%甲酸）

流速：0.4 mL/min；

柱温：40℃；

进样量：5 µL

梯度洗脱

Windows），根据样品中离子的数目多少进行分布，在分布密集

的区域设置窄的窗口，在离子较少的区域设置宽的窗口，保证所

有母离子采集到高质量的二级质谱图。原理图如下：

Time（min） A (%) B (%)

0.00 97 3

1.00 97 3

1.10 85 15

9.50 25 75

9.60 5 95

11.5 5 95

11.6 97 3

13.5 97 3

质谱方法

离子源：ESI源，正/负离子模式

扫描方式：TOF-MS-SWATH®+MRMHR

一级扫描范围：100~1000Da

一级累积时间：0.15 s

去簇电压：80 V

离子源参数：

IS电压: 5500/-4500 V 气帘气 CUR: 30 psi

雾化气 GS1: 50 psi 辅助气 GS2: 60 psi

源温度 TEM: 550℃ 碰撞气 CAD: 7 psi

SWATH® 工作流程

SWATH®技术（Sequential Windowed Acquisition of all 

Theoretical Mass Spectra）是将整个色谱洗脱程序洗脱下来的

母离子智能化的分成多个质量窗口，把窗口中所有的母离子碰

碎得到该化合物的指纹图谱。独有的智能可变窗口（Variable 
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图 1 SWATH 原理图 

 

图1. SWATH®原理图。

图2. SWATH®方法编辑图。
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图 2 SWATH 方法编辑图 

 

X500R MRMHR 工作流程 

高分辨质谱仪 X500R QTOF 的定量能力与三重四级杆仪器 MRM 定量能力相媲美， SCIEX OS 平台

有独一无二的 MRMHR 工作流程，在 SCIEX OS 软件中编辑如四级杆仪器一样的 MRM 离子对信



p 3 

2. 一针进样，获得全面且高质量的一级和二级质谱信息，可同时

定性定量。
X500R MRMHR工作流程

高分辨质谱仪X500R QTOF的定量能力与三重四级杆仪器

MRM定量能力相媲美，SCIEX OS平台有独一无二的MRMHR工作

流程，在SCIEX OS软件中编辑如四级杆仪器一样的MRM离子对信

息。母离子窗口设置为如四级杆一样单位分辨率，子离子是通过

TOF管分离，是高分辨的二级子离子，可针对化合物自身性质，对

不同化合物特异性优化DP、CE电压，实现与三重四极杆MRM媲美

的定量能力。
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图 3  MRMHR 方法编辑图 

 

实验结果 

1. 189 种兽药的典型色谱图 

正离子 

 

 

负离子 
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实验结果 

1. 189 种兽药的典型色谱图 

正离子 

 

 

负离子 

图3. MRMHR方法编辑图。

实验结果

1. 189种兽药的典型色谱图
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图 4 牛肉中 189 种兽药药的色谱图 

2. 一针进样，获得全面且高质量的一级和二级质谱信息，可同时定性定量。 

     

 

图4. 牛肉中189种兽药药的色谱图。
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图 4 牛肉中 189 种兽药药的色谱图 

2. 一针进样，获得全面且高质量的一级和二级质谱信息，可同时定性定量。 

     

 

3. MRMHR能实现很好的定量功能，且SCIEX OS软件还可以如四级

杆仪器一样的计算离子丰度比，不同的化合物的定性和定量离

子的丰度比值有差异，可以按照国标或者欧盟法规要求进行定

义比值波动范围。

图5. SWATH®一级定性结果示例图（通过Mass Error、RT、Isotope、Library
判定筛查结果）。
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图 5 SWATH 一级定性结果示例图（通过 Mass Error、RT、Isotope、Library 判定筛查结果） 

3. MRMHR 能实现很好的定量功能，且 SCIEX OS 软件还可以如四级杆仪器一样的计算离子丰

度比，不同的化合物的定性和定量离子的丰度比值有差异，可以按照国标或者欧盟法规要

求进行定义比值波动范围。 
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图 6 MRMHR 定量功能展示（以克伦特罗为例） 

 

图 7 MRMHR Ion Ratio 判定条件设置界面 

表 1. 欧盟 SANTE/11945/2015 法规 

 

表1. 欧盟SANTE/11945/2015法规。
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图 5 SWATH 一级定性结果示例图（通过 Mass Error、RT、Isotope、Library 判定筛查结果） 
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图6. MRMHR定量功能展示（以克伦特罗为例）。

4. 实际样品测定结果
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图 8 SCIEX OS 软件结果列表中 Ion Ratio 结果展示 

 

 

 

 

4. 实际样品测定结果 

μg/kg 
鸡肉（Chicken） 牛肉（Beef） 

1 2 3 1 2 3 

强力霉素（Doxycycline） NA NA 0.797 NA NA NA 

土霉素（Oxytetracycline） NA NA 0.532 NA NA NA 

金霉素（Chlortetracycline） NA NA 0.523 NA NA NA 

备注：NA 为未检测到 

总结 

图8. SCIEX OS 软件结果列表中Ion Ratio结果展示。

9 
 

图 6 MRMHR 定量功能展示（以克伦特罗为例） 

 

图 7 MRMHR Ion Ratio 判定条件设置界面 

表 1. 欧盟 SANTE/11945/2015 法规 

 

图7. MRMHR Ion Ratio判定条件设置界面。

μg/kg

鸡肉
（Chicken）

牛肉（Beef）

1 2 3 1 2 3

强力霉素（Doxycycline） NA NA 0.797 NA NA NA

土霉素（Oxytetracycline） NA NA 0.532 NA NA NA

金霉素（Chlortetracycline） NA NA 0.523 NA NA NA

备注：NA为未检测到

总结

本方法针对动物源食品中兽药残留问题，采用SWATH®采集方

式，在X500R QTOF平台上建立了一套测定动物源食品中189种兽

药快速筛查和定量检测方法。该方法采用SCIEX独有的非依赖性数

据采集模式SWATH®技术，可以同时获得高质量的一级母离子和所

有母离子的高分辨二级碎片离子。MRMHR可以实现和与三重四极杆

MRM媲美的定量能力且完全满足欧盟SANTE/11945/2015法规中对

离子比率的要求。样品处理方法简单，分析时间仅为13.5分钟，为

广大食品监测工作者提供了简单、快速且完整的解决方案。
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