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1、前言

近年来，中毒事件在多地频发，其突发性强、危害性大、类

型多样，涵盖食物中毒、药物中毒、农药中毒及鼠药中毒等多种

形式，对快速响应与精准处置提出了极高要求。因此，建立一种

高效、准确的毒药物筛查与定量分析方法，对争取抢救时间、指

引临床救治具有关键意义。在中毒筛查实践中，血液和尿液作为

最常使用的生物基质，建立针对此类样本的毒药物检测方法具备

重要的实际应用价值。

三重四极杆质谱系统因其卓越的定量分析性能，被公认为该

领域的“黄金标准”。具备高灵敏度、高稳定性和宽线性范围等

突出优点，在药物分析、毒物检测及相关生物标志物的定性与定

量研究中应用广泛。其核心技术多反应监测（MRM）通过两级质

量筛选机制，可有效排除基质干扰，显著提高信噪比，从而实现

对目标化合物的精准检测与可靠定量。因此，三重四极杆质谱已

成为制药研发、临床检验、法医毒理和环境监测等领域中不可或

缺的关键工具，尤其适用于对数据可靠性要求极高的合规性研究

和常规高通量检测任务。

本文基于SCIEX三重四极杆质谱系统，建立了一种同时快速检

测血液和尿液中1268种药（毒）物的分析方法，显著提升了毒药

物筛查的覆盖范围与检测效率。

本实验优势和特点

• 化合物种类多、覆盖全：包括降压类、降糖类、降脂类、利尿

剂、减肥类、壮阳类、激素类、抗菌剂、抗生素类、抗过敏
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类、抑酸药、抗癫痫类、抗抑郁类、镇痛类、精神活性类、抗

精神类、镇静安眠类、麻醉剂、其他治疗药物、真菌毒素类、

生物碱、植物毒素、杀虫杀螨剂、有机磷类农药、氨基甲酸酯

类农药、除草剂、杀菌剂、植物生长调节剂、拟除虫菊酯类农

药、驱虫剂、鼠药类等；

• 方法完整、开箱即用：提供化合物完整信息表，化合物名称、

英文名、CAS号、分子式、MRM离子对参数以及保留时间，方

便设置分段采集方法，实现“拿来即用”。

• QTRAP®加持，定性更准确：依托 QTRAP® 仪器特有的 EPI（增

强子离子扫描）功能及高质量二级谱库：一针采用同时具备

MRM定量数据和EPI定性数据，定性定量更准确。

2、实验部分

2.1 样品前处理

• 血液：取100 μl血液样本，加入200 μl蛋白沉淀剂（甲醇 : 乙腈

=1:1），涡旋1 min，冷冻离心10 min，取上清液上机待测。

• 尿液：取100 μl尿液样本，加入200 μl蛋白沉淀剂（甲醇 : 乙腈

=1 : 1），涡旋1 min，冷冻离心10 min，取上清液上机待测。

2.2 液相方法

采用Exion LC液相系统，通过色谱柱Luna® Omega, Polar C18, 

1.6 μm，2.1×100mm进行分离，正模式流动相A相为水（2 mmol/L

甲酸铵+0.1%甲酸），B相为甲醇（2 mmol/L甲酸铵+0.1%甲酸），

负模式流动相A相为水，B相为乙腈。流速为0.3 mL/mL，进样量为

5 μL。洗脱程序如表1和表2。
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2.3 质谱条件

采用SCIEX 三重四极杆质谱系统，质谱参数如下所示：

离子源：ESI源正离子/负离子模式

离子源参数：

离子化电压: 5500 V /-4500V 源温度 TEM: 550℃                     

气帘气 CUR: 30 psi 碰撞气 CAD: 8 

雾化气 GS1: 55 psi 辅助气 GS2: 60 psi

3、结果与讨论

3.1  化合物数量多，种类全

化合物种类包括治疗药物、农药类、抗生素类、激素类、精

神活性类、鼠药等。

表1. 液相梯度设置（正模式）

表2. 液相梯度设置（负模式）

Time/min A/% B/%

0.00 95 5

0.50 95 5

1.00 70 30

12.00 40 60

19.00 2 98

22.00 2 98

22.10 95 5

25.00 95 5

Time/min A/% B/%

0.00 95 5

1.00 95 5

7.00 30 70

10.00 2 98

12.00 2 98

12.10 95 5

15.00 95 5

图1. 1268种药（毒）物分类

3.2  负模式流动相的影响

巴比妥类化合物的响应强度受流动相组成影响显著。如图2所

示，含酸的流动相条件会明显抑制其离子化效率，导致灵敏度下

降。具体而言，使用水-乙腈体系时，巴比妥类化合物的响应强度

较正离子模式常用的流动相体系（2 mmol/L 甲酸铵 + 0.1% 甲酸水

溶液，及 2 mmol/L 甲酸铵 + 0.1% 甲酸甲醇溶液）提高约100倍。

因此，将流动相更换为水-乙腈体系可显著改善其响应强度。

在该水-乙腈体系中，鼠药类化合物的响应值也显著提高，增

幅约为10倍（图3）。其余类别化合物的响应受流动相影响较小，

具体数据见表3。基于上述结果，建议在检测巴比妥类及鼠药类化

合物时采用水-乙腈作为流动相体系，以优化检测灵敏度。

图2. 巴比妥响应强度对比a为水和乙腈流动相，b为正模式流动相（2mmol/
L甲酸铵+0.1%甲酸水，2mmol/L甲酸铵+0.1%甲酸甲醇）

图3. 克鼠灵响应强度对比a为水和乙腈流动相，b为正模式流动相（2mmol/
L甲酸铵+0.1%甲酸水，2mmol/L甲酸铵+0.1%甲酸甲醇）
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分类 化合物名称 乙腈水流动相 正模式流动相

巴比妥

巴比妥 2.85E+07 3.33E+05

苯巴比妥 1.08E+07 4.00E+05

司可巴比妥 1.04E+07 3.07E+05

戊巴比妥 1.78E+07 2.28E+05

异戊巴比妥 2.39E+07 4.21E+05

鼠药类

敌鼠 4.63E+08 5.32E+07

敌鼠灵 4.87E+06 4.43E+05

氟鼠灵 9.07E+07 8.01E+07

克鼠灵 2.04E+08 6.07E+07

氯灭鼠灵 2.07E+08 8.54E+07

氯鼠酮 5.03E+08 7.85E+07

噻鼠灵 6.02E+06 6.59E+06

杀鼠灵 1.69E+08 6.33E+07

杀鼠醚 1.71E+08 8.23E+07

鼠得克 3.60E+07 1.31E+07

鼠完 1.24E+08 5.42E+06

溴敌隆 5.94E+07 1.27E+07

溴鼠灵 1.36E+07 8.55E+06

四氢大麻酚 2.37E+06 1.07E+06

四氢大麻酸 8.83E+06 3.34E+06

表3. 负模式部分化合物的不同流动相响应强度对比

图4. 1268种MRM离子对参数表

3.2  方法完整、开箱即用 

提供化合物完整信息表，化合物名称、英文名、CAS号、MRM

离子对参数以及保留时间，方便设置分段采集方法，实现“拿来

即用”。

可将离子对直接黏贴到SCIEX OS软件中，并得到分段采集离

子对分布图，如图5所示。

图5. 分段采集方法设置MRM方法，不同化合物根据保留时间不同，分布于

不同的采集时间窗口
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3.3  QTRAP®加持，定性更准确

依托 QTRAP® 仪器特有的 EPI（增强子离子扫描）功能及高质

量二级谱库：

• 双重定性验证：在标准 MRM 定量基础上，增加 EPI 图谱与谱库

匹配检索，大幅提升定性准确度。

• 一针进样，同步分析：单次进样即可同步采集 MRM 定量数据与 

EPI 定性图谱。

• 一体化数据处理：可在同一软件界面中完成未知样品的定性

（EPI谱库匹配）与定量（MRM分析） 数据分析，流程高效便

捷。

总结

中毒事件的处置具有高度时效性要求，快速、准确地鉴定药

（毒）物种类对于临床救治与公共卫生应急具有重大实践意义。

基于SCIEX高性能三重四极杆质谱平台，推出针对血液和尿液样本

中1268种药（毒）物的完整筛查方案。该方案涵盖标准化的前处

理流程与仪器分析方法，结合系统优异的灵敏度和稳定性，旨在

切实解决毒药物鉴定中的关键技术难题，为用户提供高效、可靠

的整体解决方案与全面专业技术支持。

图6. 一针进样既有MRM定量数据，又有EPI定性图谱，同一界面数据处理
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