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简介

自第一台市售离子淌度质谱仪（SYNAPT HDMS，沃特世公司）面世以

来，人们对离子淌度分离的关注持续升温，该质谱仪以行波方式进

行离子淌度分离（IMS）。随着技术的进步，Waters® SYNAPT G2-S引进了

改良的检测系统，从而提高了离子淌度分离度，改善了检测灵敏度

（StepWave）。各方面技术的不断进步使得分析化学家们可以利用离子

淌度光谱法结合质谱法来应对他们所面临的分析难题。

本应用纪要对直接分析法（DA）结合IMS/MS的应用进行了研究，其中目

标样品以直接注入的方式进样并展示出了IMS的优势。离子淌度可与多

种直接分析技术相结合，例如ASAP、DART和DESI，以通过运用离子淌度

技术实现分离。

DA/IMS/MS可以快速筛查已知农药，且样品制备过程十分简单。淌度分

离中融合了精确质量数测量<1 ppm（高分离度模式）的特异性，同时

还具有获取淌度分离分析物的MS/MS结构解析数据的能力。本文中，我

们诠释了如何利用淌度分离将四种具有相同额定质量数的农药进行分

离；以及如何利用分子形状进行淌度分离。此外，以CO2作为淌度迁移

室气体提高淌度分离能力1。

应用优势

 ■ 将直接分析法与离子淌度产生的正交分离

相结合可拓展直接分析技术的适用范围。

 ■ 无需采用色谱法即可实现与基质干扰物

的分离。

 ■ 常规质量测量误差<2 ppm，极大地提高

了元素分配组成的正确性和结构解析数

据的可靠性。

 ■ 利用离子淌度技术分离同分异构体，并

且达到淌度分离后可生成相应的单个MS

谱图和MS/MS谱图。

 ■ CO2作为迁移室气体能够提高离子淌度分

离度。 
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图1. SYNAPT G2-S示意图。
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实验

MS条件

MS系统： SYNAPT G2-S

电离模式： ESI+ 

毛细管电压和 设置不同电压

锥孔电压： 以获取最佳信号

脱溶剂气温度： 200 ℃

参比质量数： 亮氨酸脑啡肽，

 [M+H]+ = 556.2771

采集范围： 50-1200 m/z

采集速率： 1谱图秒

碰撞能量范围： 15-25 eV

分辨率： 18000 FWHM（分辨模式）

波速： 550 m/s

脉冲高度： 40 V

直接分析法： 5 μL/min注射速率

分析物： 己唑醇、氯唑磷、

 除线磷和三唑磷

图3. 使用氮气作为迁移室气体时农药分析物的到达时间的淌度色谱图。

图2. 采用直接分析法和IMS分
析的农药结构式。

结果与讨论

采用直接分析法结合IMS/MS和IMS/MS/MS对目标农药分析物的结构进行了

分析，如图2所示。这些农药具有相同的平均质量数和电荷态，但元素

组成不同，因此分子形状也不相同。农药均直接注入进行分析。淌度

色谱图显示了己唑醇、氯唑磷、除线磷和三唑磷的漂移时间，以N2作

为迁移室气体，如图3所示。

这些数据说明即使不采用色谱法，利用离子淌度提供的峰容量以及介于

1.84和2.11 ms之间的不同到达时间，也可以将这些组分进行部分分离。
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在执行IMS时，离子分离在行波离子淌度（TWIM）漂移管中进行，分离结果由电荷态、质量数、

形状、迁移室气体极化率以及离子与中性气体分子间的相互作用决定。在本应用资料中，迁移

室气体极化率的增加提高了T WIM的分离能力。这一点在图4中进行了展示，其中的淌度色谱图

显示了选择以CO2作为迁移室气体时被测农药的漂移时间。到达时间在3.24和4.05 ms之间变化。

所用离子淌度迁移室气体之间的物理性质对比见表1。按照公式（Rs=1.18（ta-tb）/W0.5,a+W0.5,b）

计算的色谱峰分离度对比如表2所示。使用CO2作为迁移室气体时，色谱峰1和2之间的分离度略

有降低，但在其它所有情况下，色谱峰分离度明显增高。将农药以混合物的形式注入，可使用

DriftScope观察到检测出峰的组分，并显示各种农药在以CO2作为迁移室气体时其漂移时间与m/z的

对比结果，如图5所示。对于己唑醇和三唑磷，观察到钠离子加合物并且实现了淌度分离。加

合物的生成难以避免，特别是在基质存在的情况下。然而，可以利用离子淌度作进一步的可靠

鉴别，即根据所形成加合物的漂移时间进行再次鉴别。

图4. 使用CO2作为迁移室气体
时农药分析物的到达时间的
淌度色谱图。

图5. 在DriftScope中检测出峰的
农药，显示了目标农药的到
达时间与m/z的对比结果。CO2

为迁移室气体。
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利用离子淌度技术产生的峰容量可获得各个单一组分的精确质量数谱图；因此，可以将这些组

分与背景离子完全分离，如图6所示。从使用DriftScope提取的淌度色谱图中生成单一组分的精确

质量数谱图。精确质量数测量误差<2 ppm，根据已知的C、H、N、O、P、S和Cl元素给出化合物组

成的可能性。图中显示了[M+H]+ 物质的精确质量数，以及生成的精确质量数谱图和得出的质量数

测量误差。在任何情况下，基于元素组成计算工具中的精确质量数和同位素模式，各目标农药

被正确识别为最可能的分析物。

如图1中SYNAPT G2-S示意图所示，在离子淌度T-Wave前后具有标记为“碰撞室1”和“碰撞室2”

的两个区域。碰撞能量可作用于其中任何一个区域。实现淌度分离之后，碰撞能量梯度被施加

于碰撞室2区域。如此，以混合溶液形式注入的所有农药便获得了单组分MS/MS谱图。除线磷、

三唑磷、己唑醇和氯唑磷的单个特征性MS/MS谱图分别示于图7至图10中。进行MS/MS分析时，利

用四极杆技术的选择性在选择的质量数范围内得到间隔为1 Da的单位质量数分辨率。若无淌度

分离，采用直接分析法无法获得被测农药的单组分MS/MS谱图。所有四种农药通过常规进样将产

生包含四种分析物在内的MS/MS子离子谱图。在这种情况下，四极杆的分离能力选择了m/z 314，

仅此质量数离子发生淌度分离，使得所示四种农药实现淌度分离，接着各种物质进行碎片解

离。质量数测量误差小于3 ppm，质量数准确度良好。因此，由淌度分离的物质生成了碎片离

子，并且具有相同的漂移时间。如图3和4所示，选择独特的质量数碎片离子用以说明四种农药

各自的漂移时间。本方法进一步确证了应用IMS/MS时，以N2作为迁移室气体可实现对尚未分离的

农药进行识别。

[M+H]+=314.9778

[M+H]+=314.0827

[M+H]+=314.0728

[M+H]+=314.0495

m/z
305 306 307 308 309 310 311 312 313 314 315 316 317 318 319 320 321 322 323 324 325 326 327 328 329 330

%

0

100

m/z
305 306 307 308 309 310 311 312 313 314 315 316 317 318 319 320 321 322 323 324 325 326 327 328 329 330

%

0

100

m/z
305 306 307 308 309 310 311 312 313 314 315 316 317 318 319 320 321 322 323 324 325 326 327 328 329 330

%

0

100

m/z
305 306 307 308 309 310 311 312 313 314 315 316 317 318 319 320 321 322 323 324 325 326 327 328 329 330

%

0

100

SynaptG2_201101206_061b_dt_01 78 (4.158) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 3) 1: TOF MS ES+ 
1.64e5314.0827

316.0802

315.0864 318.0775 320.9832319.0802 322.9789

SynaptG2_201101206_061b_dt_01 71 (3.780) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 3) 1: TOF MS ES+ 
1.02e5314.0733

315.0753 316.0715

SynaptG2_201101206_061b_dt_01 66 (3.510) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 3); Cm (65:67) 1: TOF MS ES+ 
1.76e5314.0501

316.0470

314.9784 316.9748
318.9720

SynaptG2_201101206_061b_dt_01 63 (3.348) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 3); Cm (62:64) 1: TOF MS ES+ 
1.47e5314.9783

314.0488

316.9752

315.9816 318.9721 319.9741

1.3ppm

1.9ppm

1.6ppm

=0.0ppm

=

=

=

图6. 利用DriftScope提取的淌度
色谱图（如图5所示）所生成
的单组分精确质量数谱图。
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m/z
60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360

%

0

100

SynaptG2_201101206_060a_dt_01 60 (3.186) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 2) 1: TOF MSMS 0.00ES+ 
8.03e4

258.9158

240.9051224.9290
!

178.949096.9519 162.9716
142.9904

222.9385

260.9127

286.9466262.9092
288.9435

314.9780290.9404

= 0.6ppm
[M+H]+ =314.9778

m/z
50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250 260 270 280 290 300 310 320 330

%

0

100

SynaptG2_201101206_060a_dt_01 70 (3.726) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 3) 1: TOF MSMS 0.00ES+ 
9.27e4

162.0669

96.9517
119.0608

314.0732

163.0703

286.0425

178.0444 190.0984
258.0109

315.0765

316.0695

[M+H]+ =314.0728
=1.3ppm

m/z
60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400

%

0

100

SynaptG2_201101206_060a_dt_01 76 (4.050) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 3); Cm (75:79) 1: TOF MSMS 0.00ES+ 
2.63e5

314.0829

70.0414

158.9772
71.0433

245.0503188.9876

316.0803

318.0775

319.0800

M+H]+ = 314.0827
=0.6ppm

图7. 如图2所示的农药混合
物经IMS进样分析后生成的除
线磷单组分精确质量数MS/MS
谱图。

图8. 如图2所示的农药混合
物经IMS进样分析后生成的三
唑磷单组分精确质量数MS/MS
谱图。

图9. 如图2所示的农药混合
物经IMS进样分析后生成的己
唑醇单组分精确质量数MS/MS
谱图。
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m/z
50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250 260 270 280 290 300 310 320 330

%

0

100

SynaptG2_201101206_060a_dt_01 64 (3.402) AM2 (Ar,18000.0,556.28,0.00,LS 3); Cm (64- 60) 1: TOF MSMS 0.00ES+ 
2.27e4

162.0439

119.9965

96.9514 153.0136121.9935

124.9825

148.0272

314.0505

164.0410

272.0034

243.9717

215.9386165.0427
190.0755

245.9677

286.0184

288.0161

316.0469

317.0496

M+H]+ = 314.0495
=3.2ppm

图10. 如图2所示的农药混合
物经IMS进样分析后生成的氯
唑磷单组分精确质量数MS/MS
谱图。

离子淌度光谱法为快速分析、气相、离子分离提供了另外的途径，具有更高的离子解析水平和

分析特异性。利用SYNAPT G2-S对四种农药进行DA/IMS/MS/MS分析。结果表明即使无色谱分离存

在，HDMS也可以对分析物进行具有特异性的明确鉴别。我们将采用UPLC/IMS/MS对复杂基质中的

农药筛查做进一步研究，以便更深入地阐释利用IMS提高峰容量的优势。

 

(10e-24 cm3)

N2 28.0123 1.7403

44.0098 2.9110

1+2 2+3 3+4 1+3 1+4 2+4

CO2 0.47 0.82 0.95 1.24 1.99 1.10

N2 0.61 0.37 0 0.89 0.99 0.42

表1. 所用离子淌度迁移室气体的物理性质对比。

表2. 以氮气和二氧化碳作为迁移室气体时，采用直接分析法分析四种同量异位的农药所
得的峰分离度对比。
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结论

 ■ 采用直接分析法进样对具有相同平均质量数的农药进

行淌度分离，证明离子淌度色谱可达到分离目的。

 ■ 在本应用资料中，对T-Wave IMS分析所用的迁移室气体N2

和CO2生成的数据进行了对比，结果显示CO2可提高淌度

分离。

 ■ 进行农药研究时，从所发生的淌度分离可生成单组分

MS谱图。

 ■ 结果显示质量测量误差小于2 ppm。

 ■ 从被分析农药的淌度分离中生成了特征性单组分MS/MS

谱图。

 ■ 当前的研究确保了对农药筛查应用中利用UPLC/IMS/MS

提高峰容量的进一步研究。

 ■ 本应用资料阐释了离子淌度如何结合直接分析技术来

提高峰容量。
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