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摘要

全氟化合物已被列⼊新型持久性有机污染物。研究表明，全氟化合物在⽣物体内的蓄积⽔平远⾼于已知的有机氯

农药和⼆恶英等持久性有机污染物。此外， 它还具有⽣殖毒性、神经毒性和致癌性等。

已知全氟化合物的种类和数量已经超过10,000种，其中有标准品及对照品只占很少⼀部分。仍然⼤量新型和未知

的PFAS分析需求和挑战等待着我们解决。为了应对不同环境样品，种类众多，含量差异⼤（微量，痕量，亚ppt

级别）的PFAS 分析，沃特世公司建⽴了液相⾊谱-⾼分辨质谱全氟化合物⾼分辨质谱筛查数据库及整体解决⽅案

。

本实验使⽤以上整体解决⽅案，即液相⾊谱-⾼分辨质谱全氟化合物筛查⽅法及数据库监测城市⾃来⽔等⽔体样品

中全氟化合物污染状况， 其结果显⽰，使⽤Waters Xevo™ MRT QToF质谱仪及该⽅法能够较好的实现此类新污染

物的⾼通量，⾼灵敏度筛查。
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 图1. Waters Xevo MRT QToF质谱仪。

产品特点介绍

  沃特世多反射⾼分辨率⻜⾏时间（MRT）技 术可在较宽的m/z范围内提供始终如⼀的质谱分辨率，即使在100 

Hz的扫描速率下分辨率结果也不会受到影响。

■

   Waters Xevo MRT质谱仪经过精⼼设计，将 ⾼端技术融⼊台式平台中，可帮助⽤⼾解决棘⼿难题。创新的采

集系统配备双增益模数转换器，在⾼动态范围内亦可保持⻓期的系统稳定性，从⽽确保始终如⼀的优异数据质

量、耐⽤性和重现性。

■

 在MRT质量分析器内，4 m⻜⾏路径将发⽣ 总共8次反射，在⾼达100 Hz的扫描速率下，分辨率可达100,000 

FWHM以上，实现出⾊的MS/MS性能。

■

沃特世全氟化合物的⾼分辨质谱解决⽅案

使⽤waters_connect™平台中的UNIFI™应⽤程序进⾏采集和数据处理。其中， 使⽤沃特世⾼分辨质谱PFAS筛查

2使⽤超⾼效液相⾊谱 -多反射⾼分辨质谱 Xevo MRT进⾏⾃来⽔中全氟化合物分析



数据库，该数据库中包括化合物的保留时间及碎⽚信息等参数，通过数据库中精准的保留时间、质谱精确质量数

及⼆级碎⽚等多次筛选可以获得令⼈满意的筛查结果。

图2. 沃特世⾼分辨质谱PFAS筛查数据库。

实验⽅法及参数

液相⾊谱条件

液相系统: ACQUITY Premier 系统 PFAS Analysis kit p/n: 

176004588 ACQUITY UPLC BEH C18

p/n: 186002352 (1.7 μm, 2.1 x 100 mm Column)

流动相A: 2 mM ⼄酸铵⽔溶液
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流动相 B: 2 mM ⼄酸铵甲醇溶液

柱温: 35 ˚C

样品室温度: 10 ˚C

梯度:

质谱条件

质谱系统: Xevo™ MRT QToF

离⼦化模式: ESI-

离⼦源温度: 100 ˚C

脱溶剂⽓温度: 250 ˚C
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⽑细管电压: 0.5 kV

锥⼝电压: 10 V

锥⼝⽓流速: 100 L/hour

脱溶剂⽓流速: 600 L/hour

采集⽅式: MSE

采集范围: m/z 50-1,200

碰撞能量: 低能量: 4 eV

⾼能量: 20-70 eV

实验结果

1. ⾃来⽔样品中全氟化合物筛查⾊谱叠加图及组分图展⽰。
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图3. ⾃来⽔样品中全氟化合物筛查⾊谱叠加图及组分图。

2. 最终筛查到全氟化合物在不同质量数范围（m/z 213 Da-563 Da）（如下图4）都能获得⾼达近 150,000的⾼质

量分辨率和⾼质量精度。
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图4. waters_connet软件筛查到全氟化合物在不同质量数范围（m/z 213 Da-563 Da）都

能获得⾼达近150,000 的⾼质量分辨率和⾼质量精度。

3.下图是⾃来⽔混标筛查结果（如下图5），其中以PFOS化合物筛查结果为例，即使⽬标化合物超痕量 在⾊谱柱

上也能获得很好的信噪⽐，其他的全氟化合物均能够获得出⾊的灵敏度结果。同时，通过waters_connect软件可

以⾃动展⽰出⽬标化合物⼀级、⼆级质谱图、良好的碎⽚质量精度及结构等信息。
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图5. 以PFOS超痕量化合物筛查结果为例，也可以获得很好的信噪⽐，同时通过

waters_connect软件可以⾃动展⽰出⽬标化合物⼆级碎⽚质量精度及结构等信息。

4. 以⾃来⽔中PFOS化合物筛查结果为例，得到以下PFOS标准曲线及结果重现性结果。
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图6. 以⾃来⽔中PFOS化合物筛查结果为例，可以获得PFOS良好的标准曲线及结果重现

性。

结论

使⽤超⾼效液相⾊谱-多反射⾼分辨质谱Xevo MRT及Waters PFAS筛查解决⽅案针对⾃来⽔中全氟化合物分析能

够获得以下结果：

ACQUITY Premier液相⾊谱系统采⽤了MaxPeak⾼性能表⾯(HPS)技术，能够消除全氟化合物中包含羧 酸、磷

酸基团等电负性化合物与⾊谱管路⾦属⾮特异性吸附。改善了⾦属敏感分析物的分离和检测，能够⼤幅降低未

检出分析物带来的⻛险，从⽽提⾼效率以及结果可信度。

■

 从以上⾃来⽔中全氟化合物筛查实验PFOS分析结果得到，质量分辨率筛查结果和质量偏差筛查结果不 受不同

化合物质量范围（m/z 213 Da-563 Da）影响，都能获得很好的质量分辨率和质量精度筛查结果。

■

  以⾃来⽔中PFOS化合物筛查结果为例，即使⽬标化合物超痕量在柱上也能获得很好的⼀级、⼆级碎⽚ 质谱信

息，能够获得很好的灵敏度筛查结果。

■
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  以⾃来⽔中PFOS化合物筛查结果为例，PFOS标准曲线线性为R2=0.9968，结果重现性为%RSD=2.31% 

（n=8），均能够获得很好的标准曲线线性和重现性筛查结果。

■

  综上所述，使⽤沃特世最新的多反射⾼分辨率⻜⾏时间质谱Xevo MRT QTof进⾏⾃来⽔中全氟化合物筛 查

，均能够获得近150,000的⾼质量分辨率、⾼质量精度、良好的重现性和出⾊的灵敏度结果，完全胜任针对不

同样品对⾼通量和⾼灵敏度全氟化合物严格的筛查需求。

■
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