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简介

随着人们生活节奏逐渐加快，工作压力增大，越来越多的人处于亚健

康状态，具有调节人体机能的保健食品逐渐受到人们的欢迎。但保健

食品不是药物，不具有治疗效果。市售的保健食品以“纯天然，效果

佳、无毒副作用”等宣传手段博得消费者的青睐，经中国消费者协会

调查显示，有相当比例的保健食品存在“非法添加”现象。保健食品

中非法添加的化学成分，对食用者危害极大，严重影响食用者的用药

安全。

日趋严重的形势也得到了相关部门的重视，随着国家对“非法添加”

问题的重视程度与打击力度的加大，“非法添加”现象得到一定程度的

抑制，但同时也出现了一些新的问题，如添加的化学成分种类增多、

对照品获取难等1,2。这些问题的出现给“非法添加”化学成分的检测

带来了严重挑战。因此，需要建立一种快速、准确、专属性强的方法

对“非法添加”成分进行筛查，为保健食品的安全提供支持依据。

应用优势

本实验在UNIFI®数据处理平台上，针对已知

和未知的“非法添加”成分，成功地建立

起一种快速准确的分析筛查方法。该方法

具有下列优势：

 ■ 采用Waters®专利的MSE的数据采集模式，

一针进样即可得到所有峰的分子离子

和相应的子离子信息

 ■ 采用基于Oracle关系型数据库的UNIFI系

统鉴定已知或未知的成分，数据库是

开放性的，用户可以自己添加化合物

和编辑数据库

 ■ 功能强大的UNIFI软件提供多种工作流

程，将科学数据库和灵活数据处理及

报告模板相结合，使工作流程简单

化，大大提高工作效率
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实验

样品制备

共收集到4份市售保健食品，样品剂型分

为胶囊和丸剂，将样品研磨成粉状后，分

别称取样品10 mg，加入MeOH/H2O＝50/50

（v/v）超声提取10 min，至终浓度1.0 mg/mL，

备用。

LC条件 

系统： ACQUITY UPLC® I-Class 

色谱柱： ACQUITY® BEH C18，

 2.1×100 mm，1.7 µm

柱温： 40 ℃ 

进样量： 1 µL 

流速： 400 µL/min 

流动相A： 0.2 mM 甲酸铵的水溶液

 （含0.1% 甲酸）

流动相B： 乙腈（含0.1% 甲酸）

MS条件

MS系统： Waters Xevo® G2-S QTof™ 

采集模式： 分辨率模式ESI+，MSE 

毛细管电压： 3 kV

锥孔电压： 30 V 

源温度： 150 ℃ 

雾化气温度： 450 ℃ 

雾化气流速： 800 L/h 

锥孔气流速： 20 L/h

采集质量范围： 50–1200 Da

Lock mass： 亮氨酸脑啡肽（LE）

 400 ng/mL

扫描时间： 0.1 s

碰撞能量： Low CE，6 eV 

 High CE，15-40 eV 

结果与讨论 

本实验采用超高效液相色谱与四级杆飞行时间质谱对收集到的4种保健

食品进行检测，采用UNIFI软件进行数据处理，实验结果表明：4种保健

品均含有非法添加成分，结果如表1所示。

表1. 4种保健品的检测结果。
注：a，单位为mDa；b，保留时间（分钟）；c，保留时间（分钟）；d，通过鉴定后添加成分。

样品 添加成分 分子式
碎片

离子数
m/z 误差a 数据库

RT b
实际RT c 响应 加合物

未知
胶囊1

吡咯昔康 C15H13N3O4S 5 332.0704 0.4 4.09 3.95 224693 +H, +Na

吲哚美辛 C19H16ClNO4 4 358.0837 -0.3 5.35 5.16 72638 +H, +Na

双氯芬酸钠d C14H11Cl2NO2 2 296.0237 -0.3 5.17 5.17 33761 +H

未知
胶囊2

盐酸苯乙酸胍 C10H15N5 5 206.1400 0.0 2.31 2.25 324977 +H

马来酸罗格列酮 C18H19N3O3S 2 358.1217 -0.3 2.93 2.90 130565 +H

格列本脲 C23H28ClN3O5S 3 494.1523 1.2 5.30 5.09 264315 +H, +Na

未知
胶囊3

盐酸苯乙双胍 C10H15N5 5 206.1399 -0.1 2.31 2.25 326257 +H

格列本脲 C23H28ClN3O5S 4 494.1510 -0.1 5.30 5.09 154345 +H, +Na

伸筋
壮骨
丸

对乙酰氨基酚 C8H9NO2 1 152.0704 -0.2 1.74 1.70 2084 +H

甲氧苄啶 C14H18N4O3 4 291.1467 1.5 2.40 2.34 2221 +H

吡咯昔康 C15H13N3O4S 5 332.0702 0.3 4.09 3.95 340434 +H, +Na

吲哚美辛 C19H16ClNO4 4 358.0836 -0.4 5.35 5.16 54788 +H, +Na

保泰松 C19H20N2O2 4 309.1592 -0.6 5.59 5.38 6429 +H, +Na

双氯芬酸钠d C14H11Cl2NO2 2 296.0234 -0.5 5.17 5.17 85289 +H
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图1. MS E数据采集方式采集的质谱图。低碰撞能ESI+模式下的质谱扫描图（上图）提供母离子信息；高碰撞能ESI+模式下
的质谱扫描图（下图）提供子离子碎片信息。

本实验采用ACQUITY UPLC I-Class及Xevo G2-S QTof系统进行测定，UNIFI软件进行数据处理，对保健食

品中“非法添加”成分建立了系统的筛查方法，完成了4种市售保健食品中“非法添加”成分

的快速筛查和鉴定。

准确的筛查结果取决于采集到的高质量质谱数据。本方案中采用了具有沃特世专利的非数据依

赖型MSE采集方式，此方式由“低碰撞能”与“高碰撞能”两种扫描交替构成，分别记录母离子

及碎片离子信息，使我们在一次液质分析中同时获得所有峰的精确母离子和相应的子离子碎片

信息（如图1所示）。

根据检测目的的不同，保健食品中化学成分添加检测分为两种：目标性分析和非目标性分析。

保健食品基质非常复杂，所能添加的化学成分种类繁多，样品中潜在的目标化合物的种类、数

量和浓度的差异性为非法添加检验工作也带来了相当大的挑战。

我们应用UNIFI科学数据库解决上述所有难题。该数据库综合母离子、碎片离子和保留时间等数

据，并将每个化合物做了药效学分类，用户可根据化合物的中文名称、英文名称或分类检索非

法添加的成分。这些成分的母离子、碎片离子和保留时间数据均为基于标准品在同样的采集方

法下采集到的数据。本实验通过UNIFI软件对采集到的样品数据与数据库进行匹配，针对数据库

已有的“目标性”化合物，该软件通过保留时间、精确质量数及二级碎片等多种要素进行确

证，以提高检测准确度、减少“假阳性”结果。样品只需一针进样即可得到所有相关信息，自

动通过软件处理数据，给出报告，大大提高非法添加的分析效率。
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图2. 非法添加数据库的基本结构及其包含的信息，化合物的名称（中文名与英文名），化学结构、分子
式、精确质量以及药效学分类。

随着造假手段的提高，保健食品中添加的化学成分的种类趋向于完全“未知”的化合物。常规

的检测方法中，对完全未知成分的定性是一项比较困难的工作。UNIFI非法添加数据库可贵之处

在于，它可方便直观地确认和添加之前“未知”的化合物，便于根据不同需求不断扩充完善。

功能强大的UNIFI软件提供了“说明工具栏”，直接链接到586个在线数据库自动检索。它提供

“手动鉴定”、“元素组成分析”、“碎片离子匹配”及结构类似物的“共有碎片离子”3匹配等

功能，以实现对未知化合物的鉴定，并可将结构直接倒回数据库中，有利于提高未来分析的有

效性，让研究者不再受未知分析物的困扰。

 

图3. UNIFI软件提供了“说明工具栏”和多种未知化合物鉴定途径。
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图4. 通过UNIFI预设的工作流程模板处理的数据结果。

通过UNIFI软件中预设的工作流程模板，用户根据具体应用定制不同的工作流程并加以保存，以

提升数据查看的便捷性。UNIFI自动对采集的质谱数据进行数据库匹配，所得的结果经保留时

间、精确质量数及二级碎片等多种要素确证。通过数据过滤器，突出显示所选化合物，并自

动给出化学物结构，显示样品图谱中确定的所有组分。最终通过UNIFI自带的报告模板打印出报

告，整个流程简便快速且高度自动化，提高了数据分析效率。
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结论

本实验在UNIFI“非法添加”数据库的基础上，建立了一种

新型分析筛查方法。该方法可以在单次分析过程中同时检

测保健食品中已知和目前未知的非法添加成分，采用功能

强大的 UNIFI软件处理数据，方法简单有效。

采用固定的液相与质谱采集方法——全扫描数据采用沃特

世专利的MSE的数据采集模式，一针进样就得到所有峰的

母离子和相应的子离子信息，让研究人员能够最大程度的

排除假阳性结果，并在单次筛查中轻松完成鉴定和确证。

UNIFI科学数据库综合了非法添加化学成分的母离子、碎片

离子和保留时间信息，结合自动鉴定功能，可快速完成

从采样到数据处理，到最后的报告打印步骤，提高工作效

率。本应用同时对目前未知的非法添加成分进行了多种方

式的定性检测，并将结果直接倒回数据库中，用户可根据

实验需求不断扩充数据库，有利于提高未来分析的有效性。

实验结果表明，本实验建立的筛查方法能快速准确地对实

际样品进行验证，所有成分的定性分析工作皆由软件自动

进行，简化的工作流程提高了非法添加检测的工作效率。
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