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引言

串联四极杆质谱仪被广泛地用于制药行业中目标物的定量

分析。由于样品基质的复杂性，这些定量工作主要通过多

反应监控(MRM)模式来进行，因为MRM的专属性可得到最

好的信噪比。

除了定量分析之外，当仪器以全扫描模式运行时，沃特世

Xevo TQ质谱仪还可以得到原始的定性信息。这些信息可以

用于目标色谱峰的确证。

在复杂的基质中，由于存在代谢物或基质效应等干扰，即

使在MRM模式下也可导致背景信号增大。这将导致认峰的

准确性下降，并且需要再一次实验进行确证。碎片离子确

认扫描功能提供了一个有效手段，可以对MRM目标峰进行

定性确认。

对于传统的仪器，需要进行单独的全扫描分析，才能完成

定性分析。大多数传统的串联四极杆质谱仪不能在一个LC

色谱峰的出峰时间内同时采集MRM模式和全扫描模式数据，

更不能保证获得的数据质量。Waters® XevoTM TQ质谱仪有创新

的碰撞室设计。新型的碰撞池允许一直开着碰撞气，这样

可以对LC或UPLC®
色谱柱中流出的色谱峰进行定量(MRM)分

析的同时，进行定性分析，而且保证良好的数据质量。

新的ScanWaveTM
操作模式允许离子在碰撞室内累积，然后按

照质荷比(m/z)分批释放。将释放离子的频率与第二个四极

杆质量分析器的扫描频率同步，极大地改善了工作循环，

并显著增强了全扫描和产物离子扫描谱图的信号强度。

图1. 配有ACQUITY UPLC®系统的Xevo TQ质谱仪。

实验部分

Xevo TQ MS的碎片离子确认

■ 全扫描

■ 采用ScanWave模式进行增强的全扫描

■ 产物离子扫描

■ 采用ScanWave DS模式进行增强的产物离子扫描

在PIC模式中，如果LC色谱峰的强度达到最小强度阈值，那么

从色谱峰达到顶点后的四个点开始，Xevo TQ MS将自动从MRM

模式切换到碎片离子扫描模式，触发PIC模式。如果满足最低

强度阈值，仪器将利用第二个离四极杆(MS2)获取MS或MS/MS

全扫描质谱图(如图2)，直到自动切换回MRM模式。这个强度

阈值能够确保得到的PIC扫描谱图的质量，足够帮助用户进行

定性分析。 
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Xevo TQ MS可同时采集MRM色谱图和碎片离子确认(PIC)扫描

谱图，从而获得目标色谱峰的额外信息。PIC扫描能够在MRM

模式采集的同时，获得任意下列信息：



Xevo TQ MS的数据采集速率很高，这使得即使在MRM数据采集

时触发了PIC扫描，也可保证MRM峰面积的定量准确性，因为

PIC扫描并不影响MRM色谱峰。这样，便可同时获得准确的定

量和定性数据。

图2. 碎片离子确认(PIC)扫描原理的示意图。

图3展示了皮质甾类化合物氟替卡松(m/z 501)进行定量分析

时的MRM色谱图(如图3A)，其定性信息是由ScanWave DS增强

的PIC谱图(如图3B)。在这个例子中，PIC扫描范围是软件自

动选择的，为m/z 40到511。

图3. 氟替卡松的色谱图(MRM 501>293)以及对应的ScanWave DS PIC谱图。

图4A展示了采用ScanWave DS增强功能得到的PIC谱图，并对比

了氟替卡松做传统的碎片离子扫描(DS)的谱图4B，和使用

ScanWave DS增强的碎片离子扫描谱图4C。使用ScanWave DS增强

的PIC扫描(4A)和组合的ScanWave DS碎片离子扫描(4C)，光谱

数据的质量都可以得到保障。

数据表明，使用ScanWave DS增强模式采集的PIC扫描谱图(4A)，

与使用传统的碎片离子扫描模式得到的谱图(4B)相比，4A信

号强度增加4倍。这归因于ScanWave模式下更有效的工作循环

方式。

由于ScanWave可显著增强灵敏度，使得即使在低浓度水平下

也可以得到高质量的光谱信息。

在这里转换并
开始PIC扫描

转换回MRM
数据采集模式
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图4.  A、B、C依次为：使用ScanWave DS增强的氟替卡松(m/z 501)PIC扫描
质谱图、传统的氟替卡松PIC扫描质谱图，以及使用ScanWave DS增强的
氟替卡松碎片离子扫描质谱图。

 结论

Xevo TQ MS可以检测经色谱系统流出的氟替卡松MRM色谱峰并

同时进行定量、定性分析。当需要对MRM色谱峰的进行二次

定性确认时，Xevo TQ MS可以避免再次进样分析，减少样品分

析的总体时间。当进行常规检测时，碎片离子确认扫描增强

了用户对复杂基质定性分析的信心，同时也减少了再次进样

的需求。
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