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引言

啤酒是作为全球第三大饮料，被称为“液体面包”，因其丰

富的营养和独特的口感备受喜爱。在琳琅满目的啤酒种类中，纯

生啤酒以其口感纯正、颜色清亮、泡沫细腻、低酒精度、高营养

价值，而深受消费者的青睐。如今，纯生啤酒已成为高品质啤酒

的代名词，其市场潜力巨大，是众多啤酒品牌产品重要销售来

源。然而，随着人们生活水平的不断提高和啤酒行业的快速发

展，纯生啤酒市场出现了同质化严重、行业竞争愈发激烈的困

境。了解啤酒的成分可以帮助我们更好地欣赏和品尝啤酒，针对

啤酒营养成分和品质进行差异化分析，也成为目前啤酒研究的热

点之一。

本试验选用纯生啤酒作为试验对象，使用SCIEX QTOF系统对

三个不同品牌的纯生啤酒进行成分分析并寻找其成分的差异，对

于啤酒品质的差异化的研究具有重要的参考意义。

本方案具有如下特点：

1. SCIEX QTOF高分辨质谱系统具有超快的扫描速度（100Hz），

同时兼顾分辨率、灵敏度、准确度，可以实现一针进样，采集

到啤酒样本中尽可能多的一级和二级质谱信息，结合动态背景

扣除技术（DBS）功能，保证了数据的完整性和有效性；
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2. 仪器具有优异的稳定性，本次实验连续进样采集了36个啤酒样

品，连续跑样超过72小时。质控样本QC重复性好，仪器具有超

强的抗基质干扰能力和优异的稳定性；

3. 结合OS软件以及丰富的天然产物数据库、网络数据ChemSpider

等，快速鉴定啤酒中的成分；专业的组学软件MarkerView™能够

快速实现主成分（PCA）以及T检验等统计分析，帮助实验人员

快速找到不同组分的差异化合物；

4. 该实验鉴定到啤酒中的304种营养成分，包含了主要包括有糖

类、有机酸类、氨基酸类、小分子肽类、嘌呤核苷类、黄酮

类、生物胺类、酚类、酯类，醇类，醛类等，结果表明三种不

同品牌纯生啤酒具有显著性差异，对啤酒品质的研究具有重要

的参考意义；

实验方法

1.  色谱条件

a）色谱柱：Kinetex C18 100×2.1 mm 1.8 μm，或性能相当者。

b）流动相：正、负模式

A：水（0.05 %甲酸水溶液+5 mM甲酸铵），B：乙腈（0.05 %

甲酸水溶液+5 mM甲酸铵） 

c）流速：300 μL/min

d）柱温：40℃

e) 洗脱程序：梯度洗脱
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2.  质谱方法

扫描方式：TOF-IDA-MS/MS

TOF MS：m/z 80-1000 

TOF MS/MS：m/z 50-1000

TOF MS was followed by 15 product ions scan

Dynamic background subtraction on (DBS on) 

扫描模式：详细质谱条件见表1

通过 DBS 功能可以很好的去除背景离子的干扰，保证了整个

色谱梯度采集到的二级质谱图有效和高质量；如图 3 所示，质荷比 

149虽然响应值很高，但是提取离子色谱图没有明显的色谱峰，因

此不会打二级质谱图；然而对于有些丰度较低的化合物，只要提

取有明显的色谱峰，通过DBS 功能依然可以采集高质量的二级质谱

图，为化合物鉴定提供了很好的手段(图3)。

质谱条件 参数

电喷雾电离（ESI） 正/负

气帘气CUR（psi） 35

碰撞气CAD（psi） 9

喷雾电压IS（V） 5500/-4500

温度TEM（℃） 550

雾化气GS1（psi） 50

辅助雾化气GS2（psi） 55

表1. 质谱条件

3.   快速样品前处理

取成品啤酒5 mL，在5 000 rpm条件下离心10 min，转入样品

瓶，待LC-MS/MS上机测定。

结果与讨论

本次实验总共运行了7 2个样品（正离子3 6个，负离子3 6 

个）；每个样本各取一定量进行混合，制成 QC 样品。在进样过程

中，每相隔5个样本，运行一个 QC 样品。全部QC样品的TIC图重

合，取样本中不同时间段的分子量有差异的离子比较重复性差异

（见图1）。尽管仪器采集样品时间长，四个不同保留时间的不同

质荷比的离子可以重合，表明仪器的具有超强的抗基质干扰能力

和优异的稳定性，保证了整批数据的可靠性。

SCIEX QTOF具有超快的扫描速度，一针进样同时获得高分辨

的一级和高分辨的二级质谱图；扫描1张一级谱图和15张二级谱图

仅需0.015 min，且在超快的扫描速度下依然可以采集到 12个点以

上，保证了定量的准确性，并且不管一级质谱图还是二级质谱图

均保持高分辨、高灵敏度(图2) 。

2 © 2023 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

图1. QC样品的重复性考察

图2. 在超快的扫描速度下，兼顾分辨率、高灵敏度、高准确度

图3. DBS功能示例

3 © 2023 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

超快的扫描速度满足拥有足够的点数

4 © 2023 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

响应强度高，但未出峰

未触发二级
响应强度低，但出峰

触发二级
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结合SCIEX高分辨天然产物及代谢物库等对成分进行快速

鉴定，以啤酒中特有麦芽多糖为例，m/z 827.267，保留时间在

0.624 min，一级质量误差1.0 ppm，与库匹配得分99.5分，通过

“一级误差、同位素峰匹配、二级谱库的匹配”三关锁定简单高

效的完成化合物的鉴定。

5 © 2023 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

图4. 靶向鉴定结果展示

图7. 三种不同品牌纯生啤酒差异化合物热图

图5. 三种不同品牌纯生啤酒主成分分析图及载荷图

图6. 三种不同品牌纯生啤酒t检验数据处理结果

啤酒中鉴定出304种营养成分，包含了主要包括有糖类、有

机酸类、氨基酸类、小分子肽类、嘌呤核苷类、黄酮类、生物胺

类、酚类、酯类，醇类，醛类等。三种不同品牌纯生啤酒中营养

物质种类基本一致，但不同种类化合物所占比例存在区别。使用

MarkerView™软件进行数据的导入和PCA分析，t检验等统计分析

(图5, 6)，热图展示如下（图7）。

总结

1. 基于SCIEX高分辨质谱系统对三种不同品牌纯生啤酒的成分进

行分析，结合SCIEX高分辨天然产物及代谢物库等对成分进行

快速鉴定，共发现304种营养成分，包含了主要包括有糖类、

有机酸类、氨基酸类、小分子肽类、嘌呤核苷类、黄酮类、生

物胺类、酚类、酯类，醇类，醛类等，结果表明不同品牌纯生

啤酒的营养成分具有显著性差异，对啤酒品质的研究具有重要

的参考意义。

2. SCIEX高分辨质谱系统拥有优异的性能，结合动态背景扣除

（DBS）功能和超快的扫描速度（100Hz），同时兼顾高分

辨、高灵敏、高准确度，在啤酒样本基质复杂，共流出物多的

情况下，一针进样，就可以同时采集到高分辨一级和高分辨二

级的完整数据。QC样品化合物重现性RSD值均在5%以内，完全

满足组学研究中对数据的要求。

6 © 2023 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.
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3. SCIEX OS软件简单易用性，兼顾MarkerView™强大组学分析能

力，通过PCA和t-test分析，帮助快速发现差异化合物，确定差

异标志物。整体过程快速简单，大大节省操作者的分析时间。

SCIEX高分辨质谱系统为啤酒品质差异化研究提供全面的解决

方案。
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