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前言

锂离子电池作为能源储存器件推动了人类社会能源的变革与创

新。商用锂离子电池一般由含锂过渡金属氧化物正极、石墨负极、

电解液和聚合物隔膜所组成。电解液是锂离子电池的重要构成要

素，通常包括了锂盐电解质、有机溶剂和添加剂。在实际应用中，

锂离子电池的能量密度能否正常发挥，以及发挥的稳定性与电解液

及其形成的电极/电解液界面性质息息相关[1]。因此，准确全面的表

征电解液，了解并控制其作用特性，是电池理论研究和应用开发不

可或缺的重要环节。本文使用X500R QTOF系统对锂电池电解液成分

进行快速准确鉴定，为表征电解液提供解决方案。

仪器设备

SCIEX ExionLC™系统+X500R QTOF 系统
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Food and Environmental

液相方法

色谱柱：Phenomenex C18（2.6 μm，100×3.0 mm）

流速：0.3 mL/min（ESI源）；

 0.5 mL/min（APCI源）     

流动相：A相：水

 B相：甲醇（ 5mM乙酸铵 ）

表1. 液相梯度

Time(min) A.Conc(%) B.Conc(%)

1.00 95 5

3.00 55 45

17.00 2 98

22.00 2 98

22.10 95 5

25.00 95 5

质谱方法

CDS自动校正 

离子源：ESI+/-、APCI+/-

扫描模式： IDA数据采集模式，DBS（动态背景扣除）开启

扫描范围：一级m/z 50-1500 二级m/z 40-1500
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ESI离子源参数

ISVF电压: 5500V/-4500 V 气帘气 CUR: 35 psi

雾化气 GS1: 50 psi 雾化气 GS2: 60 psi      

碰撞气 CAD: 7 源温度：350 ℃                          

APCI离子源参数

NC电流：±3 μA 气帘气 CUR: 35 psi

雾化气 GS1: 50 psi 碰撞气 CAD: 7                              

源温度：550 ℃ DP电压：±50 V

碰撞能量：±40±20 V

实验思路

本实验采用TOF MS-IDA-MS/MS采集模式，结合智能化DBS功

能，一针进样同时获得高质量有效的一级和二级质谱信息。对于

不同电池品牌来源，不同放置时间，不同循环时间等电解液样

本，快速找到不同样本间差异化合物，采取以下几种数据分析思

路：思路一可以靶向分析，快速检索本地数据库，准确快速得到

结果；思路二可以使用MarkerView™软件对样本进样统计学分析，

发现统计学差异离子后，结合SCIEX本地数据库或者在线数据库进

行检索，完成鉴定和结构解析；思路三可以使用软件非靶向流程

可以设置空白样本，发现基峰离子流色谱图中明显差异的色谱峰

中的离子，软件自动拟合分子式，结合SCIEX本地数据库或者在线

数据库进行检索，也可以导入结构式，结构式与采集的化合物二

级质谱图相匹配，完成鉴定和结构解析。
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图1. 数据分析思路

实验结果

分别使用ESI源和APCI源对样本进行采集，兼顾不同性质的化

合物，对不同电解液样本差异化合物进行解析，正负离子模式下共

鉴定出74个化合物，其中50个化合物是两个样本间的差异化合物，

典型差异化合物谱图如图2所示，为使用SCIEX OS软件检索本地数

据库得到的结果，SCIEX OS软件可以设定的条件，快速筛选出一级

偏差准确，同位素分布合理，二级质谱图匹配得分高的结果，帮助

我们快速鉴定化合物。

图2. 不同聚合度，聚合单元为C2H4O的聚合物

XIC TOF MS TOF MS MS
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图3. MarkerView™统计学部分界面展示

图4. 非靶向流程中部分界面展示

对于不同品牌来源，不同放置时间，不同循环时间的电解

液等样本的差异比较，可以采取组学的思路， 使用SCIEX OS软件

中MarkerView™统计学分析模块进行PCA，T-test等统计学分析，

MarkerView™统计学分析模块和Explorer鉴定化合物模块互相链接，

无需不同软件间转移，减少格式转化带来的数据丢失。可以将原始

数据导入MarkerView™统计分析后得到样本间具有统计学差异的离

子后，可以直接查看一级和二级质谱图，进行鉴定分析。

非靶向流程可以设置空白样本，根据设定的峰面积比扣除空白

样本中的离子，软件可以自动将离子的不同加和离子形式和不同电

荷数进行分组，增加鉴定准确度并减少我们重复鉴定的工作量。提

取出来的离子会自动给出分子式，链接SCIEX本地数据库或者在线

数据库进行检索，给出鉴定结果，根据和二级质谱图匹配的情况，

给出得分，同时也可以根据软件自动给出的二级偏差判断碎片归

属，二级碎片可以和结构一一对应，有助于我们进行结构解析，分

析合理性。

结论

本实验采用X500R QTOF系统的IDA+DBS采集技术对锂电池电

解液成分进行快速准确鉴定，分别使用ESI源和APCI源对样本进

行采集，兼顾不同性质的化合物，可以更全面的表征化学成分。

IDA+DBS采集技术能够保证在有限的时间内采集到的有效信息，一

针进样同时获得高分辨一级和二级质谱图，应用SCIEX OS软件并结

合SCIEX高分辨二级谱库的靶向流程简便且准确。对于不同品牌来

源，不同放置时间，不同循环时间的电解液等样本的差异比较，可

以使用统计学软件找到统计学差异的离子，进行鉴定分析。也可以

采用软件自动扣除空白，自动识别离子的不同加和离子形式，电荷

形式，结合SCIEX本地数据库或者在线数据库的非靶向流程，是结

构鉴定和解析的有力工具，为表征电解液提供了的解决方案。

XIC TOF MS TOF MS MS
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