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沃特世解决方案

Xevo G2-S QTof质谱仪

大气压气相色谱电离源(APGC)

MassLynx软件

MassFragment软件
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结构鉴定

应用优势

■

■

■

为电池电解液分析和化工原料、食品
添加剂等行业的未知物鉴定提供了一个
新的思路。

APGC作为一种软电离技术，与EI相比可以
得到丰富的母离子信息。

在同一个质谱平台上，通过LC和GC的切换，
分别检测用LC分离和GC分离后的化合物。

 

摘要

锂电池是用金属锂作负极活性物质的电池的总称，被广泛用于电动

车辆、心脏起搏器、电子手表、计算器、无线电通讯设备、导弹点火

系统、鱼雷、飞机以及其它一些特殊的军事用途。为了避免在大电流

充放电时，因电池内部热积累而引起的爆炸和燃烧，各锂电池生产

厂家都会加入一些特定的添加剂，以延长电池的使用寿命。伴随着

各种新的电池的出现，锂电池电解液添加剂的研究和剖析受到了越来

越多的关注。目前，大都采用GC、GC/MS的手段，由于缺少母离子信息，

难以得到准确的结构。

本文采用大气压气相电离源(APGC)的离子化方式，通过飞行时间质谱

检测，定性分析了锂电池电解液中的特定添加剂。在APGC的离子化方式

下，得到了较强的添加剂的母离子信号，从而可以计算化合物的分子式，

鉴定化合物的结构。
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锂电池电解液的成分分析

色谱分离：气相色谱 Xevo G2-S QTof，APGC电离源
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结果与讨论

APGC离子化模式下样品的BPI质谱图

电解液样品有碳酸二乙酯、碳酸乙烯酯、碳酸丙烯酯、氟苯、亚乙烯酯、

氟代碳酸乙烯酯、亚硫酸丙烯酯和己二酸二腈等溶剂，以及未知添加剂

组成。下图1表示在APGC的离子化模式下，电解液样品的响应谱图。

未知组分结构的推测

为了得到12.9min未知组分的结构，提取其质谱图，如下图2所示。其

母离子的精确质量数为269.9801，运用Elemental Composition软件，推测

元素组成。软件在同时考虑质量精度和同位素分布后，显示最可能的

元素组成为C7H4O3F5S。所以该组分的分子式可能为C7H4O3F5S或者C7H3O3F5S。
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实验

GC条件
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进样口温度： 280 ˚C

分流比： 30:1

程序升温梯度：

Rate      Final Temp        Hold Time    Total Time

(Deg C/min)    (Deg C)                (min)       (min)

6.00         75     1.00        6.00 

3.00         80     1.00        8.67 

10.00         130     0.00       13.67 

30.00         310     0.00        19.6

MS条件

MS系统：  Xevo G2-S QTof

离子化模式：  APGC正离子

电晕针电流： 10 µA

离子源温度： 150度

锥孔气流速： 250 L/h

辅助气流速： 250 L/h 

软件：Masslynx 4.1

!

图1. 电解液样品在APGC离子化模式下的BPI质谱图。

图2. 12.9min组分的质谱图。



将C7H4O3F5S和C7H3O3F5S分别导入Chemspider网站，搜索可能的结构。只有C7H3O3F5S能够有合理的

结构。如下图4所示。
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图3. Elemental Composition计算12.9min组分的元素组成。

图4.  Chemspider网站对C7H3O3F5S的搜索结果。

 



MassFragment软件采用一系列独特的化学智能算法自动鉴定产品离子碎片，从而帮助确认样品

的结构。经过匹配，只有全氟苯基磺酸甲酯才能与12.9min的碎片离子实现很好的匹配。因而

确认12.9min组分为全氟苯基磺酸甲酯。
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图5.  MassFragment软件匹配结果。



[ 应用纪要 ]

结论

随着电池科学的发展，各种新的电解液添加剂不断被

开发出来，并使用。本文采用沃特世公司的飞行时间

质谱仪，在大气压气相电离源(APGC)的模式下检测了

电解液。本方法可用于定性分析电解液中的未知添加剂，

分子量测定准确，结构的推测过程科学严谨。方法也

可用于监控电解液添加剂在充放电过程中的变化。
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