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简介

QTRAP®质谱系统是将行业标准的三重四极杆质谱技术与线性

离子阱复合型技术相结合。其不仅具有三重四极杆质谱的全部功

能，还具有离子阱的技术特点，可以提供超快的扫描速度，以及

高于传统三重四极杆质谱两个数量级以上的二级碎片全扫描灵敏

度。QTRAP® 质谱系统不仅是两种质谱技术简单的叠加，其能够

瞬间（<1 ms）从三重四极杆质谱模式切换到线性离子阱模式，故

可智能化的提供数十种复合型扫描模式，如MRM-IDA-EPI、Q3MS-

IDA-EPI、Precursor Ion-IDA-EPI和Neutral loss-IDA-EPI等，其可实现

一针进样同时获得不同扫描模式下的数据，在化合物筛查领域有

着诸多的技术优势。

目前，化合物筛查的整体思路主要分为目标物筛查（Target 

screening）和半靶向目标化合物筛查以及非目标物筛查（Non-

target screening）等。

对于目标物筛查（Target screening），通常会采用MRM-IDA-

EPI的复合扫描模式，QTRAP®质谱系统借助于高灵敏度的MRM扫描

模式，使其在低灵敏度化合物的筛查工作中占据绝对优势，而传

统的MRM扫描模式在实际筛查工作中，可能会遇到定性不准确的

困扰，主要是因为样品中基质很复杂，离子丰度比有可能产生偏

差，进而导致定性出现偏差，而QTRAP®质谱系统，在传统MRM筛

查的同时，能够提供高灵敏度的EPI二级全扫描质谱图，通过其在

二级谱库中的匹配，排除干扰，得到更为全面准确的结果，并且

整个过程只需一针进样，便可同时获得定量和定性的双重信息，

为化合物的筛查工作提供不但灵敏度高而且准确度高的解决方

案。

对于非目标物筛查（Non-target screening），借助于Q3MS

（全扫描）或EMS（增强质谱扫描）快速进行全扫描筛查工作，
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寻找目标化合物，结合QTRAP®质谱系统可以实现Q3MS-IDA-EPI或

EMS-IDA-EPI复合型扫描模式，对于完全未知化合物的定性同样可

以依靠高灵敏度的EPI二级全扫描质谱图，通过对二级谱库的匹

配，进而发现未知物的存在，整个过程简单、快速并且图谱质量

高，是化合物筛查工作中强有力的技术手段。

除此之外，还可进行半靶向目标化合物筛查，对于有一定特

征的化合物的寻找和鉴定，母离子扫描或中兴丢失扫描结合EPI的

复合型扫描模式Precursor Ion-IDA-EPI和Neutral loss-IDA-EPI是强有

力的技术段，高灵敏度的EPI二级全扫描质谱图是非常好的化合物

定性信息，结合对二级谱图的结构解析，使得这些具有一定结构

特征的化合物的鉴定成为可能。

解决方案流程展示

1.  目标物筛选（Target  screening）

MRM的扫描模式，其灵敏度高、专属性强的特点已经得到业

界的一致认可，因此对于低灵敏化合物的筛查工作有着很大的优

势，并且结合QTRAP®质谱系统的增强子离子扫描功能（EPI）组成

MRM-IDA-EPI复合型扫描模式，可以获得化合物的高质量的EPI二级

全扫描质谱谱图，通过EPI谱图在二级谱库中进行数据匹配或者对

二级碎片进行结构解析，可以进一步给出更为准确的定性筛查结

果。该方法是目前针对无论高、低灵敏度化合物定性分析强有力

的整体解决方案。其筛查流程如图1-1所示：

目标物筛选（Target  screening）数据处理流程展示

第一步，选择Quantitation and targeted identification，即定量

和目标物筛选同时进行流程

第二步，化合物MRM参数自动填写

第三步，化合物保留时间自动获取，积分参数调节

第四步，Library谱库选择
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色谱图

EPI二级谱图

标准二级谱库

谱库匹配结果和得分样品浓度、峰面积和保留时间样品类
型

准确度

第一步

第三步

第二步

第四步

第五步

第一步

第三步

第二步

第四步

第五步

第一步

第三步

第二步

第四步

第五步

第一步

第三步

第二步

第四步

第五步

第一步

第三步

第二步

第四步

第五步

图1-2 .“五步法”流程示意图

第五步，Library谱库得分设置

图1-3. 目标物筛选（Target  screening）数据结果图

图1-1.  MRM-IDA-EPI 扫描模式

多反应监测 ( MRM )

增强离子扫描 ( EPI )

条件判断

Y

Library   Search
（谱库匹配）

或二级碎片结果解析

传统方法

MRM 数据可用于定量
两对 MRM Ratio 用于定性

QTRAP®获得EPI谱图

增强子离子扫描 EPI 可用于
数据库的检索，对于筛查出
的化合物进行二级全谱的二
次确证。

二级谱库匹配

EPI 谱库：
--各类化合物的专用谱库

目标物筛选（Target  screening）数据结果举例

特点：

1. 该数据处理流程可以通过SCIEX OS软件自动化完成，通过对样

品Sample Type的调整，可以设置不同的样品类型（如标准曲

线、空白、未知样等），当样品类型为Standard（标准曲线）

时，Actual Concentration即可填写样品浓度，结合样品峰面

积，即可完成定量数据处理计算。

2. 同时，软件可以自动进行EPI二级谱图与标准二级谱库的匹



配，并自动给出匹配结果和匹配得分，得分越高表明两张谱图

越匹配越好。

3. 整个过程中定量和定性过程自动完成，并且在同一界面显示，

该数据处理过程快速方便。

2.  非目标物筛查（non-target screening）

该筛查流程针对于完全未知化合物筛查设计，通过Q3MS或

EMS全扫描发现未知化合物，并且通过QTRAP®质谱系统的增强子

离子扫描功能（EPI）组成Q3MS-IDA-EPI 和 EMS-IDA-EPI复合型扫描

模式，可以进一步获得化合物的高质量EPI二级谱图，通过EPI二级

谱图在二级谱库中进行数据匹配或者对二级碎片进行结构解析，

可以进一步给出准确的定性筛查结果。该方法是目前针对完全未

知化合物的定性分析最全面有效的解决方案。其筛查流程如下图
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全扫描( Q3MS、EMS )

增强离子扫描 ( EPI )

条件判断

Y

全扫描模式

通过Q3全扫描模式
寻找可能的未知化合物

QTRAP®获得EPI谱图

增强子离子扫描 EPI 可用于
数据库的检索，对于筛查出
的化合物进行二级全谱的二
次确证。

Library   Search
（谱库匹配）

或二级碎片结果解析

二级谱库匹配

EPI 谱库：
--各类化合物的专用谱库

图2-1. Q3MS-IDA-EPI 和 EMS-IDA-EPI 扫描模式

所示：

非目标物筛查（non-target screening）数据处理流程展示

第一步，选择Non-targeted screening，即非目标物筛选流程

第二步，Library谱库选择

第三步，Library谱库得分设置

第一步

第三步

第二步

第四步第一步

第三步

第二步

第四步第一步

第三步

第二步

第四步

第一步

第三步

第二步

第四步

图2-2 .“四步法”流程示意图
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第四步，非目标物筛选提取色谱峰参数设置

结构分析，其筛查流程如下图3-1：

Precursor Ion-IDA-EPI 数据处理流程举例

芬太尼类化合物不断被不法分子衍生出多种未知的新型结构

类似物，大部分芬太尼类化合物均可产生188 和105 的二级碎片离

子，（以乙酰芬太尼为例说明裂解规律见图3-2）。对于这类化合

物，通过母离子扫描（Precursor Ion），对能够产生188 或105 特

征子离子的母离子进行扫描，并且通过QTRAP®质谱系统的增强子

离子扫描功能（EPI）组成Precursor Ion-IDA-EPI复合型扫描模式，

可以进一步获得化合物的高质量EPI二级谱图，通过这样的方式可

以快速发现可产生188 或105 碎片的母离子信息，并同时获得它

的高质量EPI二级碎片全谱，进而可以进行二级数据匹配或者对二

级碎片进行结构解析，可以进一步给出未知化合物的定性筛查结

果。

谱库匹配结果和得分化合物提取、峰面积和保留时间

色谱图

EPI二级谱图

标准二级谱库

图2-3. 非目标物筛查（non-target screening）数据结果图

非目标物筛查（non-target screening）数据结果举例

特点：

1. 该过程可以通过SCIEX OS软件可以自动提取Q3MS或EMS数据中

的化合物母离子信息，通过全扫描模式可以发现更多的化合物

母离子信息，数据全面不遗失。

2. 此外，SCIEX OS软件会自动化的进行EPI二级谱图与标准二级谱

库的匹配，并给出谱库匹配结果和匹配得分，得分越高表明两

张谱图越匹配越好。

3. 整个定性数据处理过程，包括色谱峰的提取，二级谱图的匹配

等，全部自动化完成，快速方便。

3.  半靶向化合物筛查

针对于有一定特征结构或官能团的化合物，通过母离子扫

描或中兴丢失扫描（Precursor Ion、Neutral loss）发现未知化合

物，并且通过QTRAP®质谱系统的增强子离子扫描功能（EPI）组成

Precursor Ion-IDA-EPI和Neutral loss-IDA-EPI复合型扫描模式，可以进

一步获得化合物的高质量EPI二级谱图，通过EPI二级谱图在二级谱

库中进行数据匹配或者对二级碎片进行结构解析，可以进一步给出

未知化合物的定性筛查结果。该方法是目前针对有一定特征结构或

官能团的化合物的定性分析最快速准确的解决方案。常常被应用于

杂质、代谢产物和降解产物以及新型结构衍生物等化合物的发现和
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母离子扫描(Precursor Ion )

增强离子扫描 ( EPI )

条件判断

Y

Prec\NL模式

通过Prec\NL模式
寻找可能的未知化合物

QTRAP®获得EPI谱图

增强子离子扫描 EPI 可用于
数据库的检索，对于筛查出
的化合物进行二级全谱的二
次确证。

Library   Search
（谱库匹配）

或二级碎片结果解析

二级谱库匹配

EPI 谱库：
--各类化合物的专用谱库

中性丢失扫描（Neutral loss）

以固定质量数差异
扫描 Q1 和 Q3

图3-1.  Precursor Ion-IDA-EPI 和 Neutral loss-IDA-EPI 扫描模式
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子扫描功能（EPI）组成Neutral loss-IDA-EPI复合型扫描模式，可以

进一步获得化合物的高质量EPI二级谱图，通过这样的方式可以快

速发现可产生149中性丢失碎片的母离子信息，并同时获得它的高

质量EPI二级碎片全谱，进而可以进行二级数据匹配或者对二级碎

片进行结构解析，可以进一步给出未知化合物的定性筛查结果。

建立对中性丢失碎片149的Neutral loss-IDA-EPI复合型扫描

模式，在6.45 min发现色谱峰，证明该化合物可以产生中性丢失

碎片149，其母离子信息显示其一级母离子为395.1，此外通过

QTRAP®质谱系统获得高质量EPI二级碎片全谱（图3-6），进而

可以对该化合物进行二级结构解析，鉴定该化合物为卡芬太尼

（Carfentanyl），分子式为C24H30N2O3，此外可以通过SCIEX OS软

件自动进行化合物结构解析（图3-7）。
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芬太尼类化合物不断被不法分子衍生出多种未知的新型结构类似物，大部分芬太尼类化合物均可产生188 和105 
的二级碎片离子，（以乙酰芬太尼为例说明裂解规律见图3-2）。对于这类化合物，通过母离子扫描（Precursor 
Ion），对能够产生188 或105 特征子离子的母离子进行扫描，并且通过QTRAP®质谱系统的增强子离子扫描功能

（EPI）组成Precursor Ion-IDA-EPI复合型扫描模式，可以进一步获得化合物的高质量EPI二级谱图，通过这样的

方式可以快速发现可产生188 或105 碎片的母离子信息，并同时获得它的高质量EPI二级碎片全谱，进而可以进行

二级数据匹配或者对二级碎片进行结构解析，可以进一步给出未知化合物的定性筛查结果。 

 
图3-2  乙酰芬太尼产生188和105的特征碎片 

建立对碎片188的Precursor Ion-IDA-EPI复合型扫描模式，在9.30 min发现色谱峰，证明该化合物可以产生碎片

188，其母离子信息显示其一级母离子为365.2，此外通过QTRAP®质谱系统获得高质量EPI二级碎片全谱（图3-
3），进而可以对该化合物进行二级结构解析，鉴定该化合物为戊酰芬太尼（Valerylfentanyl），分子式为

C24H32N2O，此外可以通过SCIEX OS软件自动进行化合物结构解析（图3-4）。 

 

图3-3  A、母离子扫描TIC总离子流色谱图；B、9.30 min出峰的化合物色谱图 
C、9.30 min出峰的化合物母离子扫描一级质谱图；D、9.30 min出峰的化合物的EPI二级谱图。 

图3-2. 乙酰芬太尼产生188和105的特征碎片

建立对碎片188的Precursor Ion-IDA-EPI复合型扫描模式，在

9.30 min发现色谱峰，证明该化合物可以产生碎片188，其母离子

信息显示其一级母离子为365.2，此外通过QTRAP®质谱系统获得高

质量EPI二级碎片全谱（图3-3），进而可以对该化合物进行二级结

构解析，鉴定该化合物为戊酰芬太尼（Valerylfentanyl），分子式

为C24H32N2O，此外可以通过SCIEX OS软件自动进行化合物结构解析

（图3-4）。

Neutral loss-IDA-EPI 数据处理流程举例

部分芬太尼类化合物均可产生149的中性丢失二级碎片离子，

（以β-羟基硫代芬太尼为例说明裂解规律见图3-5）。对于这类化

合物，通过中性丢失扫描（Neutral loss），对能够产生中性丢失

碎片149的母离子进行扫描，并且通过QTRAP®质谱系统的增强子离

TIC总离子流色图谱

色谱图 EPI二级谱图

母离子一级质谱图
A C

B D

图3-3.  A、母离子扫描TIC总离子流色谱图；B、9.30 min出峰的化合物色谱

图 C、9.30 min出峰的化合物母离子扫描一级质谱图；D、9.30 min出峰的

化合物的EPI二级谱图。

EPI二级谱图

结构式自动解析

图3-4. SCIEX OS软件自动进行化合物结构解析
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图3-4  SCIEX OS软件自动进行化合物结构解析 

Neutral loss-IDA-EPI 数据处理流程举例 

部分芬太尼类化合物均可产生149的中性丢失二级碎片离子，（以β-羟基硫代芬太尼为例说明裂解规律见图3-
5）。对于这类化合物，通过中性丢失扫描（Neutral loss），对能够产生中性丢失碎片149的母离子进行扫描，并

且通过QTRAP®质谱系统的增强子离子扫描功能（EPI）组成Neutral loss-IDA-EPI复合型扫描模式，可以进一步获

得化合物的高质量EPI二级谱图，通过这样的方式可以快速发现可产生149中性丢失碎片的母离子信息，并同时获

得它的高质量EPI二级碎片全谱，进而可以进行二级数据匹配或者对二级碎片进行结构解析，可以进一步给出未

知化合物的定性筛查结果。 

 
图3-5  β-羟基硫代芬太尼产生149中性丢失碎片 

建立对中性丢失碎片149的Neutral loss-IDA-EPI复合型扫描模式，在6.45 min发现色谱峰，证明该化合物可以产生

中性丢失碎片149，其母离子信息显示其一级母离子为395.1，此外通过QTRAP®质谱系统获得高质量EPI二级碎片

图3-5. β-羟基硫代芬太尼产生149中性丢失碎片
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总结

1. 关于化合物筛查，QTRAP®质谱系统将三重四极杆质谱技术与

线性离子阱复合型技术相结合，两种质谱技术能够快速（<1 

ms）切换，实现独有的复合型扫描模式，如MRM-IDA-EPI、

Q3MS-IDA-EPI和EMS-IDA-EPI、Precursor Ion-IDA-EPI和Neutral 

loss-IDA-EPI等，可以实现一针进样同时获得不同扫描模式下的

数据，结合获得的高质量EPI二级全扫描质谱图，可以实现二

级数据匹配或者对二级碎片进行结构解析，进而实现不同的化

合物定性筛查以及定量工作。

2. 结合SCIEX OS综合性数据处理软件，可以实现多种数据分析流

程，快速完成对数据处理的简单化的操作，不但可以快速完

成靶向目标物筛查（Target screening）、和非靶向目标物筛查

（Non-target screening）以及半靶向目标化合物筛查，还可以

同时完成定量数据处理。整个操作过程流程化、自动化，使得

化合物筛查及定量工作快速简便的进行。

3. 此外，SCIEX OS软件还可以自动进行化合物二级碎片结构解

析，大大缩减实验人员在解析结构上耗费的时间和精力。

色谱图 EPI二级谱图

A C

B D

TIC总离子流色图谱 母离子一级质谱图

图3-6. A、母离子扫描TIC总离子流色谱图；B、6.45 min出峰的化合物色谱

图 C、6.45 min出峰的化合物母离子扫描一级质谱图；D、6.45 min出峰的

化合物的EPI二级谱图。

图3-7. SCIEX OS软件自动进行化合物结构解析

EPI二级谱图

结构式自动解析


