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药物一次性包装材料（SUP）与传统的不锈钢（SUS）产品相

比，避免了使用过程中的交叉污染。但是，塑料与药物产品接触

以后，可能有一些有害物质迁移出来到药物产品中，从而给患者

带来一定的安全风险。因此，近年来制药行业、医疗行业、材料

供应商以及法规等都致力于一次性系统验证和材料表征分析，从

而保证其安全性。

SCIEX公司高性能质谱仪结合针对SUP专业的二级谱库（＞300

个），可帮助客户快速、准确的鉴定药物一次性包装材料中的可

提取物和浸出物。本文采用SCIEX X500高分辨系统，结合快速、准

确的靶向和非靶向筛查方案，对某材料供应商的可提出物和浸出

物进行成分表征，为其安全性评价提供科学依据。

本方法具有以下特点：

1. SCIEX拥有专业的SUP二级谱库，化合物个数＞300个。

2. X500B 高分辨质谱具有超快的扫描速度(100 Hz)，高分辨率和高

质量准确度。

3. 采用独特 IDA+DBS 采集方式，一次进样，获得所有待测物的 MS 

和 MS/MS 信息；

4. 专业的 SCIEX OS 软件，对样品进行靶向和非靶向性分析， 可对

样品进行全面的化学表征分析；

5. Phenomenex Luna Omega polar柱子，保证化合物峰形和不同批

次样品保留时间的重现性。

6. 连接PDA检测器，可进行色谱定量分析。
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仪器设备

SCIEX ExionLC™液相系统 + X500B QTOF高分辨质谱系统

Drug Discovery and Development
For Research Use Only. Not for use in Diagnostic Procedures.

样品前处理

某材料供应商按照BPOG（全称Biophorum Operations Group，

是由超过53家生物医药企业和工艺产品供应商等组成的行业协

会）和USP（U.S. Pharmacopeia，美国药典）法规进行样品处理后

提供。

液相方法

色谱柱：Phenomenex Luna Omega polar 

 (3µm，100mm×3mm)

流动相：A：水（含0.02%甲酸和5 mmol甲酸铵）

 B：甲醇（含0.02%甲酸和5 mmol甲酸铵）

流速：0.5 mL/min

柱温：45℃；
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进样量：5 µL

洗脱程序：梯度洗脱

检测时间：15分钟

PDA检测波长：210-400 nm

质谱方法

采用数据依赖性采集结合SCIEX独特的动态背景扣除DBS功能

对数据进行采集，即TOFMS-IDA-10MSMS.

质谱参数：

离子源：ESI源正离子模式和负离子模式

一级质量扫描累计时间：100 ms

扫描范围：50-1400 m/z

二级质谱扫描累计时间：50 ms

扫描范围：50-1400 m/z

离子源参数：

电喷雾电压IS：5500V（正离子模式），-4500V（负离子模式）

气帘气CUR：35 psi 碰撞气：8 psi

雾化气GS1：50 psi 干燥气GS2：50 psi

源温度TEM：500℃

去簇电压DP：60V（正离子模式），80V（负离子模式）

碰撞能CE：35V±20V（正离子模式），40V±20V（负离子模式）

实验结果

靶向筛查：分析流程如图1，软件会根据一级准确度、同位

素峰匹配以及二级信息对目标化合物进行鉴定筛查，并且以绿、

黄、红三种颜色表示，绿色结果最可信，如图2所示，表中显示目

标筛查结果，点击目标化合物，即会显示该化合物XIC图，TOF MS

和TOF MS/MS质谱图，并且显示谱库中匹配结果，得分结果以绿√

表示，即表示匹配。

 

非靶向筛查：SCIEX OS 软件可以对样品进行快速 Non-target 

筛查，工作流程见图1。把空白样品、待测样品导入软件中，软

件会自动对待测样品进行峰提取、自动预测分子式，谱库对比、

自动链接到ChemSpider检索结构式。OS软件自动给出非目标筛查

结果列表，如图3所示，点击表中任意一行，即会显示该化合物在

Control样本和Sample样本中的XIC提取离子流图、MS和MS/MS信

息，并且会自动计算该化合物的准确的分子式，点击ChemSpider

按钮，软件自动链接结构式，同时软件会自动把采集得到的MS/

MS信息与结构式关联，自动去匹配碎片离子进行质谱解析，匹

配到碎片离子越多，结构越可信。如图4所示，该结构的碎片信

息与目标化合物的二级匹配率为100%。故可以推测 C12H9ClO43S为

4-[(4-Chlorophenyl)sulfonyl]phenol。
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表中显示目标筛查结果，点击目标化合物，即会显示该化合物 XIC 图，TOF MS 和 TOF 

MS/MS 质谱图，并且显示谱库中匹配结果，得分结果以绿√表示，即表示匹配。 

 

图 1  定性分析流程 

简易有效的工作流程

TOFMS-IDA-MS/MS 同时获得一级和二级信息 

有目标未知物定性分析（Targeted screening） 完全未知物定性分析（Non-targeted screening） 

选中数据（一级和二级同时采集） 打开空白和带基质的样品数据 

拷入化合物列表（名称、分子式等） 峰提取，Formula Finder 提供分子式

提取峰、二级自动库比对 二级库自动匹配（＞300 个化合物的专业二级谱库） 

“四大关锁定”：红绿灯式判断结果 分子式自动连接网站 chemspider 给出可能结构 

二级与结构一一解析 结构解析和确证 

图1. 定性分析流程。

 
图 2   靶向筛查结果 
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图2. 靶向筛查结果。
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总结

X500 QTOF系列高分辨质谱具有超快的扫描速度，采用独特 

IDA+DBS 采集方式，一次进样，获得所有待测物的 MS 和 MS/MS 信

息。结合专业的 SCIEX OS 软件，一次性材料药物E&L二级谱库，可

对药物一次性包装材料样品进行非靶向和靶向定性分析。

 
图 3  非靶向筛查结果 

 

 
图 4   ChemSpider 匹配结果 
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图3. 非靶向筛查结果。

图4. ChemSpider匹配结果。


