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简 介
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萃取物和可浸出物对人类健康有潜在危害，因此受到制造业的极大关注，尤

其是食品接触材料制造商和制药或医疗器械行业的材料供应商。最近，相关

法规[1]的变化增加了准确分析此类化合物的需求。
本研究主要分析了一组(共24种)可能会在萃取物和可浸出物分析中受到关注的
聚合物添加剂(如Irganox®1010、Ethanox®330等)。使用两种不同的串联
四极杆系统测定聚合物萃取物和可浸出物，并开发了MRM方法。我们比较了
电喷雾离子源和具有表面增强电离效率的UniSprayTM离子源，旨在找到分析

此类化合物的最佳电离方案。

为了测试方法的适用性，使用异丙醇提取聚合物材料之后进行分析。
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方 法
UPLC 方法条件

UPLC 系统：

色谱柱：

ACQUITY UPLC® I-Class 

UPLC® BEH C18, 2.1 x 50 mm, 

1.7 μM 

柱温: 40 °C 

进样体积: 3 μL 

流速: 0.5 mL/min 

流动相 A: 水-20 μM 甲酸铵

流动相 B: 甲醇-20 μM 甲酸铵

(曲线3)6.6~8.3 min 10% B

梯度条件

0 min 10% B 4 min 99% B  

0.5 min 10% B 6.5 min 99% B  

1 min 60% B 

标准品: 沃特世(Waters®)萃取物和可浸出物筛查标准品[部件号186008063](含18种化合物的混合

标准品)。其它化合物购自AccuStandard(美国康涅狄格州纽黑文市)。

MS 条件

MS 系统： Xevo® TQ-S 和 Xevo® TQ-XS  

电离模式： ESI＋和ESI－ 

毛细管电压： 2.5 kV 

脱溶剂气温度： 600 °C 

离子源温度： 150 °C 

锥孔气流速： 150 L/h

脱溶剂气： 1000 L/h

离子源： ESI 和 Xevo TQ-XS 上的 UniSpray

软件： MassLynx®  

样品制备

使用异丙醇在37 °C下提取聚合物材料1小时。

［ 海报纪要 ］



3   

UNISPRAY

MRM 通道

XEVO TQ-XS 

电离效果对比

UniSpray 是一种新型电离技术，其工作时由接地喷雾器高速喷雾，

并导向一根1.6mm的光滑不锈钢放电杆(通常维持1~3 kV的高电压)，

优化了喷雾偏离放电针电晕中心的信号响应。在UniSpray的电离模式
中，来自喷雾器的下行气流会沿着放电杆的曲面导入入口锥孔(康达效

应)，从而增强去溶剂化效果。

使用新型的Xevo TQ-XS串联四极杆质谱仪所得的目标化合物信噪

比和峰面积比使用Xevo TQ-S检测时更高。大多数化合物的信噪比

和峰面积都增加了2~3倍，其中，不稳定的邻苯二甲酸二乙酯离子

峰面积增加最为显著。

UniSpray结合了电喷雾电离和大气压化学电离的优势，能够改善化

合物的检测性能。考虑到目标化合物的多样性，我们对电喷雾电离

和UniSpray两种电离方法都进行了研究，目的是确定哪种电离方法

对所检测化合物的覆盖率更佳。在正离子模式下检出的化合物结果

不一，UniSpray使得少数几种化合物的峰面积有所增加；相比之

下，在负离子模式下，几乎所有使用UniSpray检出的化合物峰面积

均有增加。

下方的条形图比较了使用电喷雾电离(ESI)和UniSpray电离检测
 结果(目标化合物峰面积已归一化处理)。

分析聚合物材料中的萃取物和可浸出物

使用Xevo TQ-S和Xevo TQ-XS串联质谱仪检测Ethanox 330(左）
 和抗氧化剂2246(右)所得的示例谱图。使用Xevo TQ-XS检测两种
  化合物时都获得了更高的检测信号。
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本研究开发了一种使用串联四极杆质谱仪对痕量萃取物和可浸出

物进行定量的方法，具有极高的灵敏度和选择性。

在两种不同的串联四极杆质谱仪上进行了测试，结果表明Xevo 

TQ-XS相比Xevo TQ-S具有更优异的灵敏度。

针对聚合物材料中的萃取物和可浸出物，使用新型电离技术

UniSpray进行测试，负离子电离模式下的化合物峰面积响应明

显增加。

Summarized in "Non-Targeted Screening Analysis of 
Packaging Extracts Using the UNIFI Scientific 
Information System", Baiba Cabovska, Waters, 
Application Note: 720005326EN.

为了测试该方法对未知样品的适用性，我们使用加热的异丙醇对丁

腈手套、样品瓶螺口盖和塑料吸管进行了提取。提取物中只检出了

几种目标化合物，下图展示其中两种的检测结果。

丁腈手套、样品瓶螺口盖和塑料吸管的异丙醇提取物样本分析中，

 Irganox 1010 和Irganox 3114的MRM色谱图。

分析萃取物和可浸出物所用的MRM方法。
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