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赛默飞色谱及质谱客户解决方案系列                     
从样品到结果 -PFAS 多维度全流程解决方案



前言

全氟和多氟烷基物质（Per- and Polyfluoroalkyl Substances, PFAS）是一类人工合成的含氟有机化合物，其分子
结构中的碳-氟键（C-F）具有极强的化学稳定性，赋予其疏水、疏油、耐高温和抗腐蚀等特性。自20世纪40年代
问世以来，PFAS被广泛应用于工业制造和消费品领域，涵盖不粘涂层、消防泡沫、纺织品、食品包装、电子元
件等。然而，PFAS的化学稳定性导致其在环境中极难降解，具有持久性、生物累积性和毒性。近30年的科学研
究揭示了PFAS对人体健康的潜在危害，包括免疫系统损伤、生殖问题、癌症风险增加等。

在全球范围内，对PFAS危害的防护受到了高度重视，欧盟、美国等多个国家都陆续出台相关法规和标准，对
PFAS的禁用以及监测筛查做出了明确的规定。我国对于PFAS的管控规范可追溯到2013年发布的《中国严格限制
的有毒化学品名录》，到2022年，生态环境部发布将PFOS类、 PFOA类、PFHxS类等全氟物质列入《重点管控
新污染物清单（2023年版）》，除规定用途外，禁止生产加工和使用；再到2024年发布的新污染物生态环境监
测标准体系表（2024年版）》，其中包含11项PFAS标准，2项已发布，9项拟制订。此外，监管部门也发布了各
项PFAS检测标准，涉及环境、食品、纺织品、工业制品等多个领域，包括使用固相萃取、液相色谱质谱联用、
气相色谱质谱联用以及燃烧离子色谱法等方法对PFAS的检测限度进行了明确的规定。

由于PFAS的化合物种类繁多，包括各类同系物和同源系列物质，以及环境介质中存在的各种前体物质和随着迁
移产生的转化产物，虽然目前已发现的PFAS化合物种类已达上万种，但仍是冰山一角；此外，按氟化碳链的长
度，可以区分为短链和长链PFAS，短链PFAS通常作为长链PFAS的替代品或降解产物，已在工业中广泛应用，
但仍普遍存在毒性和难去除等问题，所以也愈来愈受到关注。因此，由于PFAS的结构复杂性，种类多样性，受
基质干扰影响大，对其痕量监测和筛查分析带来了挑战。

赛默飞世尔科技（以下简称“赛默飞”)作为赋能科技进步的全球领导者，在新污染监测方向，具有全面的产品和
解决方案，提供符合新质生产力的先进仪器和技术，打造从样品制备到数据解析的一站式平台，覆盖监测、筛查、
科研创新及标准制定全场景，结合“样品前处理-靶向定量-非靶筛查-总氟监控”带来端到端的PFAS多维度全流
程解决方案。

赛默飞PFAS样品前处理-靶向分析-非靶向筛查解决方案工作流

赛默飞燃烧离子色谱（C-IC）总有机氟测定，深度筛查PFAS工作流
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覆盖多介质的自动化前处理：高效净化，消除交叉污染

Dionex  AutoTrace  280 PFAS 自动固相萃取仪
• 管路及样品接触部件PEEK材质，降低本底污染风险
• 符合标准要求，优于标准限值
• 正压代替真空，精确的一致性运行
• 显著节约成本

赛默飞Extreva  ASE 加速溶剂萃取仪
• 简化提取和蒸发过程
• 合并步骤
• 提高实验室生产力
• 从样品到进样小瓶的完整工作流程

赛默飞TriPlus  RSH Equan 850 online SPE
• 在线样品固相萃取
• 大体积进样（20ml）与标准进样量自动切换
• 自动化、高通量LC-MS解决方案
• 增加实验灵活性

赛默飞TriPlus  RSH SMART SPME固相微
萃取
• 无溶剂萃取和浓缩技术
• 减少操作人员差异，降低溶剂消耗，减少
运行成本

• 简化样品制备，提高分析效率和样品通量
• 出色的峰面积重现性

分散液液微萃取（DLLME）样品前处理工作
流程
• 样品量少（15 mL）：便于运输与储存
• 成本低：溶剂用量少且无需SPE柱
• 自动化保障重现性，减少交叉污染风险
• 最终浓缩因子达500倍
• 高通量：单样处理时间仅9分钟，
• 兼容多仪器：支持LC-MS或GC-MS联用



基于TSQ三重四级杆质谱平台的PFAS超灵敏高效分析

TSQ 9610三重四极杆气质联用仪TSQ Altis Plus 三重四极杆液质联用仪
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高灵敏度

高选择性

耐用可靠稳定

行业方案全面覆盖
集成化软件

智能高效

易维护

高通量

✓ 超快扫描速度，超高灵敏度，正负离子快速切换，轻松实现直接进样环境样品中痕量 PFAS 的定量分析

✓ 真空锁技术，实现无需停止真空即可直接更换、维护离子源、色谱柱，提升样品通量，提高实验效率

✓ Timed-SRM 自动优化化合物检测以获得最大灵敏度，并允许在确保性能的情况下向方法中加入更多化合物

✓ 参与 EPA 等国内外监管机构 PFAS 监测标准制定深度合作，提供稳定可靠的定性定量解决方案

Chromeleon CDS

提供企业级仪器控制和数据处理，以及满足任意监管要求的能力

提供包括PFAS及各类新污染物监测方法包，导入即用

TraceFinder 软件

适用于各类应用的综合定量和靶向筛查工作流程 从方法开发到报告生成

AppsLab 方法库

一个全面的知识库，包括应用方法、数据集和应用文档



Orbitrap静电场轨道阱技术及产品

Exploris GC

超高分辨气质联用仪

HR/AM

Exploris 240 

超高分辨液质联用仪
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一机多能-基于Orbitrap高分辨质谱的新污染物筛查优势

PFAS筛查面临的主要技术挑战

• 环境浓度极低
• 种类繁多，性质各异，
• 样品类型复杂，干扰大
• 未知物确证和鉴定
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Orbitrap，一切改变从科技创新开始。您要着手改变,Or继续等 ?

靶向筛查+非靶向筛查+未知物鉴定+准确定量，尽在Orbitrap

❑ 全新Orbitrap Exploris

• 数据依赖扫描(DDA)
• 数据非依赖扫描(DIA)
• 智能化采集模式-AcquireX
• 平行反应检测(PRM)

•

❑ 丰富多样的数据采集模式

❑ 强大的分析软件

MassFrontierTraceFinder
Compound 
Discoverer 

• 专业的数据库，>32000化合物

标准品建立

• 可靠鉴定
• 深度覆盖

• 精准定量
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C-IC燃烧离子色谱法，发现更多未知PFAS

• Combustion IC燃烧离子色谱法与质谱方法互补，在定量已知 PFAS 同时，提供非
靶向筛查方法，鉴定样品中是否存在未知PFAS

• 经过标准验证-美国 EPA Method 1621可吸附有机氟（AOF）测定法
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✓ Cindion燃烧模块-全peek管路，确保无氟溶出，提供更低的系统空白

✓ 燃烧效率高，保证样品充分燃烧，重复性好

✓ 可直接进样，也可通过吸附和萃取模块自动化样品富集，进行可吸附有机氟（AOF）和可萃取有机氟

（EOF）测定

✓ 同时搭配ASAP自动进样器，自动切换，可同时完成样品中游离氟的检测

✓ 全自动化过程，人工干预少，空白低，测定结果准确性高

✓ 整套系统由赛默飞单一供应商提供，由Chromeleon色谱数据系统统一控制

赛默飞燃烧离子色谱系统工作流



PFAS全流程分析专用耗材
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• HyperSep SPE产品适用于PFAS样品萃取浓缩，最大程度减少背
景污染

• 适用于标准方法：HJ 1333-2023，HJ 1334-2023、 EPA 1633、
EPA537.1、EPA533

• 提供包括聚合物WAX、HLD （DVB）、GCB 和双层固定相选项

• 满足从饮用水、地下水、地表水、废水、土壤、食品及其他复杂
基质中实现萃取

• 适用于不同工作流程的色谱柱

• Accucore  C18捕集柱：有助于将背景污染物与样品分析物区分
开来

• 液相分析柱：Acclaim  120 C18 对PFAS具有出色的峰形、分

                         离度；

             Accucore  RP-MS 用于少量或洁净样品

• 气相分析柱：TraceGOLD  TG-200MS为含氟化合物提供了独

                         特的选择性，更适用于靶向分析；

                          TraceGOLD  TG-5SilMS 筛查和未知物鉴定的理

                         想选择

• PFAS分析专用样品瓶套装

• 采用不含卤素材料制成，全氟化合物（PFAS）分析专用

• 确保对 PFAS 分析无污染或背景干扰

• 符合监管标准要求

• 多种密封方式选择：螺口瓶套装和卡口瓶套装，适用于单次进样
和重复进样

• PFAS-free Kit和捕集柱，消除样品制备和仪器的背景干扰

• 包含无氟管材及相应的接头，以及一个 PFAS “延迟”柱

• 从流动相到真空脱气机管材升级为 PEEK 材质

• PFAS 捕集柱（延迟柱）安装在泵和进样阀之间，消除来自泵、
脱气机和流动相中的背景干扰

• 美国 EPA Method 1633 推荐液相配置



聚焦于PFAS的一站式解决方案
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LC-MS/MS
Equan 850 Online SPE + Vanquish U-HPLC+
TSQ Quantis Plus MS 或 TSQ Altis Plus MS

LC-MS/MS
Vanquish U-HPLC+

TSQ Quantis Plus MS 或 TSQ Altis Plus MS

• 靶向分析-TSQ三重四级杆液质联用方案

✓ 自动化在线SPE，便捷高效，减少误差

✓ 同时检测54种 PFAS，PFOA和PFOS等化

合物均可实现高灵敏度0.02ng/L痕量分析

✓ 可扩展应用于药物和有机污染物

80多种全氟化合物色谱图

• 靶向分析-TSQ三重四级杆气质联用方案

✓ TD热脱附结合TSQ 9610三重四级杆气

质，14分钟内同时分析19种中性和离子

型PFAS，实现ppt级别高灵敏度检测

✓ 符合HJ 1392-2024，ASTM D8591-24

等国内外标准

✓ TSQ 9610-AEI 源测定纺织品中全氟烷基乙

醇类、全氟烷基丙烯酸酯类以及氟调聚物

碘类PFAS，检出限低至0.01ng/mL

✓ 10分钟同时分析10种PFAS，符合GB/T 

31126.2-2024，EN 17681-2:2022标准

✓ 方法可扩展至塑料，食品接触材料等样品

的检测

TD热脱附+TSQ 9610 GC-MSMS

TSQ 9610 GC-MSMS

✓ 直接进样，无需富集，简单可靠；

✓ 同时检测>80种 PFAS，广泛覆盖目前国内外标准

中化合物种类，结果优于所有标准限量要求

✓ 高通量扩展 30分钟同时分析包含PFAS在内的

390种新污染物

PFOA和PFOS定量限谱图



聚焦于PFAS的一站式解决方案
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➢ Orbitrap Exploris LC/MS 高通量筛查方案

➢ Orbitrap Exploris GC/MS 非靶向筛查方案

Cindion  燃烧离子色谱+吸附模块

✓ 高效筛查 同时实现>400种新污染物的靶向筛查，全氟化

合物数量>80种

✓ CD软件整合文献分析方法、PFAS数据库、正交判别的自

定义节点及多样化可视化工具为PFAS非靶向筛查提供简化

途径

• Orbitrap高分辨质谱用于未知 PFAS 发现

✓ CD软件自带多个未知物查找功能，最大限度解析样品信息

✓ CD软件自带非靶向筛查流程，多个数据库相互补充，增加

鉴定全面性和准确性

Vanquish U-HPLC + Orbitrap Exploris LC/MS 120/240

✓ 全扫描（Full Scan）采集模式，非靶向分析的同时兼顾靶

向定量分析，且具有数据回顾性分析能力，对未知样品的

鉴定提供更有价值的信息

✓ 提供包含超过1700张 EI/CI 谱图的 PFAS 高分辨谱库

✓ 检测线低至0.1ng/L，满足各种复杂基质中低水平检测的需

求
Orbitrap Exploris GC/MS

• C-IC燃烧离子色谱测定AOF方案

✓ 更先进的 C-IC 工作流程获得更优的的结果：MDL：1.7 

µ g/L、 重现性：4.5%RSD、准确度：82 101%，全面优

于EPA Method 1633方法标准

✓ 高通量 半自动吸附模块，一次同时处理六个水样中的

PFAS吸附

✓ Chromeleon CDS 统一控制，与 PFAS 的质谱分析数据

完全兼容
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样品基质 应用技术 方案名称 主要仪器

饮
用
水

非
饮
用
水

土
壤
空
气
纺
织
品

包
装
材
料

生
物
组
织

药
物

样
品
前
处
理

靶
向
分
析/

定
量

靶
向/

非
靶
向
筛
查

总
有
机
氟
测
定

点击标题跳转相应页面

⚫ ⚫ 分散液液微萃取（DLLME）用于饮用水中PFAS的自动化样品前处理 TriPlus RSH SMART

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ TriPlus RSH EQuan 850 系统和 Orbitrap Exploris 120 质谱仪简化水样中新污染物定量 EQuan 850 

⚫ ⚫ ⚫ AutoTrace 280自动化固相萃取结合LC-MS/MS定量分析PFAS （EPA 方法 533） AutoTrace 280 PFAS

⚫ ⚫ ⚫ 使用自动化固相萃取和LC-MS/MS技术测定饮用水中的PFAS（EPA 方法 533） AutoTrace 280 PFAS

⚫ ⚫ ⚫ 使用自动固相萃取和LC-MS/MS测定饮用水中的PFAS（EPA 方法 537.1） AutoTrace 280 PFAS

⚫ ⚫ ⚫ LC-MS/MS结合半自动固相萃取净化技术分析土壤样品中的全氟和多氟烷基物质（PFAS） AutoTrace 280 PFAS

⚫ ⚫ ⚫ 从土壤中提取和分析多氟及全氟烷基物质（PFAS） Extreva ASE

⚫ ⚫ ⚫ TD-GC-MS/MS分析室内空气中的PFAS TD TSQ 9610

⚫ ⚫ ⚫ 热脱附-气相色谱质谱法分析空气中的痕量气态全氟烷基和多氟烷基化合物 TD ISQ 7610

⚫ ⚫ ⚫ TD-GC-MS/MS高通量分析环境空气中的中性和离子型全氟及多氟烷基物质（PFAS） TD TSQ 9610

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ 基于TSQ LCMSMS平台同时分析环境水、土壤中80多种PFAS
TSQ Quantis/Altis 
Plus 

⚫ ⚫ 直接进样饮用水进行54种PFAS化合物的LC-MS/MS分析 TSQ Altis Plus 

⚫ ⚫ 基于LC-Orbitrap高分辨质谱联用技术的EPA方法537.1二次验证研究 LC-Orbitrap

⚫ ⚫ 使用LC-MS/MS遵循EPA方法1633对水样中全氟和多氟烷基物质（PFAS）的定量分析 TSQ Quantis Plus 

⚫ ⚫ 使用LC-MS/MS直接分析地下水、地表水和废水中的特定全氟及多氟烷基物质（PFAS） TSQ Altis Plus 

⚫ ⚫ 赛默飞液质联用系统TSQ Altis同时分析检测17种全氟化合物 TSQ Altis Plus 

⚫ ⚫ 粒径减小技术对食品接触纸包装材料中16种PFAS提取和回收率的影响 LC-Orbitrap

⚫ ⚫ 使用Orbitrap Exploris 120高分辨率质谱仪检测和定量动物组织中的PFAS LC-Orbitrap

⚫ ⚫ 三重四极杆液质联用测定纺织染整助剂中的27种全氟化合物（PFCs） TSQ Quantis Plus 

⚫ ⚫ 使用AEI源-TSQ 9610三重四极杆气质联用仪测定纺织品中PFCs TSQ 9610

⚫ ⚫ HPLC结合复合模式色谱柱检测极性有机酸 Vanquish UHPLC

⚫ ⚫ 离子色谱法直接检测药物中的三氟乙酸
Inuvion/Integrion/ 
ICS6000 

⚫ ⚫ 离子色谱法测定药物中的三氟甲基磺酸
Inuvion/Integrion/ 
ICS6000 

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ Orbitrap Exploris LC/MS进行400多种新污染物筛查 LC-Orbitrap

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ 自动化在线SPE结合Orbitrap Exploris LC/MS快速同时筛查定量300多种新污染物
EQuan 850/
LC-Orbitrap

⚫ ⚫ ⚫ 使用HRAM Orbitrap技术与MS/MS通过EPA方法537分析多氟烷基物质的比较 LC-Orbitrap

⚫ ⚫ ⚫ 通过Orbitrap Exploris LC对药品包装和医疗器械中的PFAS进行综合筛查 LC-Orbitrap

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ 基于SPME Arrow与Orbitrap Exploris GC的环境样品中挥发性PFAS定量分析
SPME Arrow/
GC-Orbitrap

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ 用于 PFAS 高置信度识别的综合性非靶向工作流程 LC-Orbitrap

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ ⚫ 基于高分辨质谱（HRAM）的全氟和多氟烷基物质（PFAS）非靶向分析综合软件工作流程 LC-Orbitrap

⚫ ⚫ 气质联用结合热脱附技术筛查水成膜泡沫(AFFF)使用过程中释放的挥发性PFAS TD ISQ 7610

⚫ ⚫ 通过燃烧-离子色谱法实现废水中PFAS化合物的增强筛查 Cindion C-IC 

⚫ ⚫ 利用Cindion燃烧离子色谱系统进行总有机氟分析 Cindion C-IC 

⚫ ⚫ ⚫ ⚫ 借助合适的设备和软件，"永久化学品"无需永久分析

赛默飞PFAS应用方案矩阵



样品前处理
    分散液液微萃取-赛默飞TriPlus  RSH SMART液体处理工作站

分散液液微萃取（DLLME）用于饮用水中PFAS的自动化样品前处理

PFAS萃取与富集最常用的方法是基于混合模式弱阴离子交换填料的固相萃取（SPE）。萃取可通过手动或自动加载

柱离线完成，也可通过在线萃取柱实现。SPE的优势在于通过不同化学相互作用高效提取各类PFAS化合物。其缺点

在于需特别注意可能由萃取柱、溶剂和管路（自动化或手动操作中）引入的污染源。此外，SPE因每个样品需单独

使用萃取柱、溶剂消耗高且操作繁琐，导致分析成本较高。分散液液微萃取（DLLME）使用极少量萃取溶剂，是一

种更环保的替代方法。该技术已广泛用于从不同基质中同步萃取与富集多种有机和无机污染物，从而缩短整体分析

时间。此外，其易于自动化的特性可提升重现性并减少人为误差。本方案基于LC-MS开发，但相同流程亦可应用于

GC-MS。

图片（上）和原理图（下）独立的TriPlus RSH SMART自动
进样器，用于PFAS的自动提取和预浓缩工作流程

❑ 仪器和耗材

样品准备工作流程和自动化DLLME步骤
10

✓ 高通量：高效自动化处理样品，提升生产力并减少人工操

作，单样品处理仅9分钟

✓ 成本低：溶剂用量少且无需SPE柱

✓ 兼容性：支持多种样品瓶类型与尺寸，适用于环境、食品

饮料等不同基质

✓ 精准进样：确保结果重现性，减少残留并保持样品完整性。

✓ 用户友好界面：Chromeleon CDS软件管理流程, 直观操作

软件降低学习成本

✓ 无缝集成：与GC、LC、MS等分析仪器兼容

硬件组件 部件编号
TriPlus RSH SMART（扩展X轴长度，配置液体进样功
能，含1个液体进样工具（0.5 100 µ L注射器，57 

mm）、1个托盘支架、3个54×2 mL样品瓶托盘）
1R77010-2004

自动工具更换站（ATC） 1R77010-1019

组合离心机 1R77010-1193

3×100 mL溶剂瓶溶剂站 1R77010-1031

涡旋混合模块 1R77010-1033

大型清洗站 1R77010-1030

托盘支架 1R77010-1021

10/20 mL样品瓶铝制托盘 1R77010-1025

大体积液体进样工具（57 mm针头，250 1000 µ L） 1R77010-1009

1 mL FN GT LC针（22 G，57 mm，PTFE针头柱塞） 365K2811-SM

100 µ L FN GT针（23 G，侧孔，57 mm，PTFE针头柱
塞）

365H2181-SM

台面安装标准支架 1R77010-1111

耗材名称 部件编号
Thermo Scientific  SureSTART  20 mL玻璃螺纹
顶空瓶

6ASV20-1

Thermo Scientific  SureSTART  18 mm精密磁性
螺纹盖

6PMSC18-ST2

Thermo Scientific  SureSTART 全回收玻璃螺纹
微量瓶（<2 mL样品）

6PSV9-TR1

9 mm开顶短螺纹盖（6 mm孔，磁性） 6PMSC9ST1

Thermo Scientific  SureSTART  9 mm螺纹盖 6ASC9ST1G

❑ 前处理步骤

仪器

Thermo Scientific  Vanquish  Flex HPLC 系统

Thermo Scientific  Orbitrap Exploris  240高分辨质谱



样品前处理
分散液液微萃取-赛默飞TriPlus  RSH SMART液体处理工作站

❑ 结果与数据

不同类别PFAS化合物的校准曲线示例（3天校准曲线叠加结果，每天至少两个重复）

LOQ水平下的部分色谱图

加标（A）自来水与（B）瓶装水（5和75 ng/L）的准确度（n=10，接受标准：70 130%）

加标样品的日间（3天，n=10）与日内（n=6）精密度（接受标准：RSD <30%）

参考资料：AB003164_Dispersive liquid-liquid micro-extraction for the automated sample preparation of PFAS in drinking water11



样品前处理+靶向分析
     TriPlus RSH EQuan 850在线固相萃取-水质

12

TriPlus RSH EQuan 850 系统和 Orbitrap Exploris 120 质谱仪简化水样中新污染物定量

在本方案中，展示了一种快速简化的工作流程，用于通过在 TriPlus RSH EQuan 850 系统上进行在线 SPE 并结合使

用 Orbitrap Exploris 120 质谱仪进行痕量定量，分析环境水样中的各种新污染物。展示了一种针对农药验证的多残留

方法，并讨论了另外两个分析其他新污染物的应用，全氟和多氟烷基物质 (PFAS) 和非法药物。作为讨论将 SPE 在

线集成到工作流程中优势的一部分，提供了一些指标来展示这些方法的定量能力 例如精密度、定量限和基质效

应。

TriPlus RSH EQuan 850-Orbitrap Exploris 120

❑ 仪器和耗材

通过手动 SPE 过程与使用 TriPlus RSH EQuan 850 系统的在线
SPE 处理一个样品所需时间的估算

✓ 与手动 SPE 相比，通过应用在线 SPE 流程，为研究人员显著节

省了时间、劳动力和耗材。

✓ 在减少复杂环境样品基质带来的基质效应并确保强大重现性的同

时，实现了卓越的样品通量。

✓ 显著的灵活性，可有效分析农药、非法药物和 PFAS，并具有在

不断发展的环境污染物领域中开发其他分析方法的潜力。

❑ 结果与数据

各种新污染物的方法性能

参考资料：tn003076-lsms-emerging-contaminants-water

• TriPlus RSH EQuan 850 系统

• SPE柱：HLB Direct Connect HP 色谱柱 (2.1 mm × 30 mm, 20 m)

• 赛默飞世尔科技 Vanquish  四元加载泵，赛默飞世尔科技 Vanquish  二元洗脱泵

• 分析柱：Hypersil GOLD  C8 色谱柱 (2.1 mm × 50 mm, 1.9 m)， Accucore  aQ 极性封端 C18 色谱柱

(2.1 mm × 150 mm, 2.6 m)

• Orbitrap Exploris 120 质谱仪（EASY-IC  加热电喷雾离子源）

• 软件：TraceFinder  5.1 软件

使用 TriPlus RSH EQuan 850 系统的在线 SPE 柱（按值 1 
缩放）相对于处理手动 SPE 小柱的效率



样品前处理+靶向分析
     Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取-水质
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AutoTrace 280自动化固相萃取结合LC-MS/MS定量分析PFAS （EPA 方法 533）

本方案通过自动化离线固相萃取结合Thermo Scientific  TSQ Quantis  Plus质谱仪的LC-MS/MS技术，遵循EPA 

Method 533，在250 mL饮用水样品中以2 ng/L（万亿分之一）的灵敏度，可靠测量PFAS（特别是美国EPA在《国家

主要饮用水法规》（NPDWR）中管制的六种PFAS）

Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取（左），Vanquish 
UHPLC + TSQ Quantis Plus（右）

❑ 仪器和耗材（所有产品由赛默飞提供）

EPA方法533中目标PFAS在2 ng/L时的MRL确认数据图表

✓ Dionex AutoTrace 280 PFAS自动化SPE精准处理250mL水

样，满足ng/L至亚ng/L级PFAS监测需求

✓ Vanquish Flex UHPLC系统与TSQ Quantis Plus质谱仪组合，

MRL进一步降低至1 ng/L以下

✓ Chromeleon CDS内置标准模版，可系统性确保EPA 

Method 533全流程合规兼容性

❑ 结果与数据

项目 产品名称及型号 部件号

PFAS延迟柱 Hypersil GOLD  3.0×50 mm, 1.9 m 25002-054630

分析柱 Acclaim  120 C18 2.1× 068981

SPE柱（WAX） PFAS WAX柱（500 mg/6 mL，30支/盒） 5610-2152

收集管 Corning  Falcon 聚丙烯圆底管（14 mL带盖） 14-959-11B

进样瓶 聚丙烯进样瓶（1.5 mL，螺纹口） 6ESV9-1PP

进样瓶盖 聚丙烯瓶盖（9 mm螺纹） C5000-50

同位素稀释类似物在MRL样品中的平均回收率和%RSD图

参考资料：AN003317 - Demonstrating sample preparation with automation and  LC-MS-MS quantitation of PFAS following EPA 
Method 533



样品前处理+靶向分析
     Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取-水质

使用自动化固相萃取和LC-MS/MS技术测定饮用水中的PFAS（EPA 方法 533）

本方案展示一种基于PFAS惰性材料的自动化固相萃取-液相色谱串联质谱（SPE-LC-MS/MS）系统，采用赛默飞

Dionex  AutoTrace  PFAS自动化固相萃取（SPE）系统，开发了一种基于自动化SPE系统和LC-MS/MS的分析方法，

用于测定25种PFAS化合物，符合美国EPA Method 533指南。实验证明，自动化SPE系统可高效测定大体积水样中

的PFAS，节省时间、溶剂和人力，同时确保分析实验室的高重现性和生产力。

Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取（左），Vanquish 
UHPLC + TSQ Quantis Plus LCMS/MS（右）

❑ 推荐仪器和耗材

最低浓度最小报告水平
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✓ 采用PFAS惰性材料的AutoTrace系统避免了污染，显著提

升了分析效率与重现性

✓ 低背景、高灵敏度（LCMRL低至2 ng/L）

✓ 良好的校准线性（ ）、精密度（ ）和准

确度（回收率70 130%）

❑ 结果与数据

试剂水在不同的加标水平的精密度（RSD）和准确度（%REC）

参考资料：AN73883 - Determination of per- and polyfluorinated alkyl substances (PFAS) in drinking water

• Dionex  AutoTrace  280 PFAS（部件号22136-60101，产品型号AT280 PFAS，萃取柱）
• 赛默飞世尔科技 Vanquish  Flex超高效液相色谱系统
• 赛默飞世尔科技 TSQ Quantis Plus 三重四极杆质谱仪
• Organomation Associates  OA-SYS 加热系统
• 聚丙烯收集瓶，Fisher Scientific（部件号50-809-216）
• SPE萃取柱（0.5 g，6 mL），Dionex  SoIEx  WAX萃取柱（部件号088115）
• Vanquish 系统（配备PFC-free套件，部件号80100-62142）
• 色谱柱：Acclaim  120 C18（2.1 × 150 mm，2.2 µ m，部件号071399）
• 色谱柱：Hypersil  BDS C18（2.1 × 50 mm，5 µ m，部件号28105-052130）

❑ 自动化固相萃取流程

在AutoTrace SPE工作站软
件中创建萃取/清洗方法

加载/传输方法到

AutoTrace 280仪器

从AutoTrace 280前面板执
行萃取/清洗



样品前处理+靶向分析
    Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取-水质

使用自动固相萃取和LC-MS/MS测定饮用水中的PFAS（EPA 方法 537.1）

本方案展示通过AutoTrace 280 PFAS系统和LC-MS/MS实现了饮用水中18种PFAS的高效、可靠检测。改进的SPE系

统避免了PFAS污染，LC系统隔离柱降低了背景干扰。LCMRL和MDL符合EPA方法537.1要求，加标回收率和精密度

验证了方法的可靠性。

❑ 推荐仪器和耗材
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✓ 溶剂、试剂、容器及SPE仪器的干扰低于MRL的1/3

✓ 所有分析物在15分钟内检出，峰不对称因子为0.8 1.2

✓ 最低浓度最小报告水平（LCMRL）范围为0.20 3.5 ng/L，方法检测限

（MDL）为0.30 2.5 ng/L

✓ 加标（16 ng/L和80 ng/L）的回收率为84.1% 123%，相对标准偏差

（RSD）<10%

❑ 结果与数据

• Dionex AutoTrace 280 PFAS系统

• Thermo Scientific   Vanquish  Flex Duo UHPLC系统，配备PFC-free套件（货号80100-62142）

• Thermo Scientific  TSQ Quantis Plus三重四极杆质谱仪

• SPE柱：0.5 g，6 mL，含苯乙烯-二乙烯基苯（SDVB）聚合物

• 色谱柱：Accucore  RP-MS色谱柱（2.1 × 100 mm，2.6 µ m，货号17626-102130）

• 色谱柱：Hypersil  BDS C18色谱柱（2.1 × 50 mm，5 µ m，货号28105-052130）

计算得出的最低浓度最小报告限和方法检出限结果

4 /L标准溶液中PFAS的LC-MS/MS色谱图

参考资料：AN-U.S. EPA Method 537.1Determination of per- and polyfluorinated alkyl substances (PFAS) in drinking water using 
automated solid-phase extraction and LC-MSMS

加标饮用水中全氟烷基和多氟烷基物质（PFAS）的精密度和准确度（n = 6）

Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取（左），Vanquish 
UHPLC + TSQ Quantis Plus LCMS/MS（右）



样品前处理+靶向分析
     Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取-土壤

LC-MS/MS结合半自动固相萃取净化技术分析土壤样品中的全氟和多氟烷基物质（PFAS）

本方案通过Dionex AutoTrace 280 PFAS SPE仪实现了EPA Method 1633中土壤样品固相萃取（SPE）净化步骤的自

动化。该工作流程结合Vanquish Flex二元UHPLC、TSQ Altis Plus三重四极杆质谱仪及Chromeleon色谱数据系统，实

现了可重复且精准的样品定量，满足水样和固体样品的法规要求。

Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取（左），Vanquish 
UHPLC + TSQ Altis Plus LCMS/MS（右）

❑ 仪器和耗材

基于方法检测限（MDL）样本集（n=7）计算的PFAS分析物的百分比准确度

16

✓ TSQ Altis Plus质谱仪：适用于多种基质中PFAS高灵敏度靶向检

测的三重四极杆质谱仪

✓ Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取仪：兼容EPA Method 

1633中规定的SPE洗脱方法，且对40种指定PFAS分析物无污染

✓ Chromeleon色谱数据系统：为标准方法提供灵活且全面的方法

报告解决方案

❑ 结果与数据

❑ 自动化固相萃取流程

项目 产品 货号

PFAS延迟柱 赛默飞世尔科技Hypersil GOLD ，4.6 × 50 mm，1.9 m 25002-054630

分析柱 赛默飞世尔科技Acclaim  120 C18，2.1 × 50 mm， 068981

保护柱* 赛默飞世尔科技Acclaim  120 C18，2.1 × 10 mm， 069689

保护柱套件* 赛默飞世尔科技Acclaim 保护柱套件（支架与连接器）V-2 069707

强溶剂环 强溶剂环 6036.22

Dionex AutoTrace 280 PFAS收集瓶 圆底聚丙烯培养管 187261

1. 5g样品加入萃取
标准品
2.  摇匀离心三次
3.  将提取物蒸发，
加水

4.  活化GCB/WAX柱
5.  预处理、冲洗、装样
6.  冲洗样品容器壁，装
入清洗液
7.  干燥的萃取柱
8.  洗脱，加入内标

9. 加入浓乙酸
10. 用尼龙注射滤膜过滤
入1毫升聚丙烯自动进样
器小瓶
11. 在LCMSMS上进样
分析



从MDL样本集中提取的PFAS替代回收率的平均百分比（n=7）

报告模板编辑器中的替代回收率页示例

参考资料：AN_002771_LC-MS/MS analysis of per- and polyfluoroalkyl substances(PFAS) in soil samples in accordance with EPA 
Method 1633
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样品前处理+靶向分析
     Dionex AutoTrace 280 PFAS固相萃取-土壤



样品前处理+靶向分析
    加速溶剂萃取结合LC-MS/MS液质联用-土壤
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从土壤中提取和分析多氟及全氟烷基物质（PFAS）

本方案证明了加速溶剂萃取法适用于从土壤中提取链长范围（C4-C14）、极性及官能团多样的PFAS。方法应用于

实际土壤样品，结合TSQ Quantis 三重四极杆质谱仪的高灵敏度，检出多种PFAS（1 50 ng/g）。

❑ 推荐仪器、软件和耗材

✓ Extreva ASE加速溶剂萃取，所有目标PFAS化合物的回收率为70 130%

✓ 适用于从土壤中不同极性及官能团的PFAS，且在宽浓度范围内表现优异

✓ TSQ液质平台无与伦比的扫描速度，保证良好峰形和优异的灵敏度、重现性

❑ 结果与数据

• Thermo ScientificTM VanquishTM LC（所有Teflon 管线替换为PEEK材质）

• Thermo ScientificTM TSQ QuantisTM三重四极杆质谱

• Thermo ScientificTM  ExtrevaTM ASE 加速溶剂萃取仪

• SPE柱：苯乙烯-二乙烯基苯（SDVB）聚合物（500 mg，6 mL）

PFAS组分色谱图

参考资料：AN-73937-Extraction and analysis of poly- and perfluoroalkyl substances (PFAS) from soil

在土壤样本中发现的含量可观的天然分析物

Vanquish UHPLC + TSQ Quantis 
LCMSMS

PFAS同位素内标物的回收率

空白中PFAS的检出量

Extreva ASE



样品前处理+靶向分析
    热脱附-气相色谱质谱法-空气

TD-GC-MS/MS分析室内空气中的PFAS

本应用旨在提出一种方法，通过热脱附结合气相色谱-质谱联用技术（TD-GC-MS/MS），对室内空气中四类不同官

能团的19种全氟及多氟烷基化合物（PFAS）进行同步分析，包括：全氟烷基羧酸/羧酸盐（PFCAs）、氟调聚醇

（FTOHs）、氟调聚羧酸（FTCAs）和全氟辛烷磺酰胺（FOSAs）。此外，还通过Markes International 微型舱/热萃

取器（µ -CTE ）评估了某常见消费品中PFAS的释放速率

TD100-xr热脱附仪结合TSQ9610 GCMSMS联用系统

❑ 仪器、软件和耗材

工作场所室内空气样品的全扫描（上图）与t-SRM（下图）采集对比
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✓ TD100-xr与Chromeleon色谱数据系统（CDS）的完全集成化仪

器控制

✓ 热脱附（TD）采样技术结合配备AEI源的TSQ 9610三重四极杆

质谱仪，实现了高灵敏度分析（基于20 L采样体积计算的平均方

法检测限（MDL）为780 pg/m³）

✓ -CTE（微型舱/热萃取器）是分析固体样品的理想工具，显著

降低单样品成本，同时提升实验室操作的安全性与便捷性

❑ 结果与数据

• Markes International  TD100-xr  Advanced热脱附仪

    （配备电子流量控制及内部标准添加/干吹扫（ISDP）附件

• TRACE  1610气相色谱仪

• TSQ  9610三重四极杆质谱仪（配备AEI源）

• 色谱柱：TraceGOLD  TG-200MS毛细管柱（30 m × 0.25 mm × 1.0 m）

• 软件：Chromeleon CDS 7.3

-CTE采样流程（用于儿童防水外套采样）

每个独立工作空间中检测到的每种目标化合物的总浓度。走廊空气中定
量测得的PFTeDA（全氟三丁胺）浓度（50 ng/m³）对该环境中检测到的

总浓度贡献很大

常温下儿童防水外套样品的SRM色谱图。尽管存在其他PFAS，但排放量
最高的显然是FTOH 8:2（FOET，全氟辛基碘酸酯）和FTOH 10:2（FDET，

全氟癸基碘酸酯）
从儿童防水外套中检测到的PFAS及其计算得出的浓度和排放率

参考资料：AN 002633 - Analysis of PFAS in indoor air using thermal desorption coupled to gas chromatography  mass 
spectrometry (TD-GC-MS-MS)



样品前处理+靶向分析
    热脱附-气相色谱质谱法-空气

热脱附-气相色谱质谱法分析空气中的痕量气态全氟烷基和多氟烷基化合物

本方案介绍了一种采样和分析方法，主要针对空气中一系列具有挑战性的痕量挥发性和半挥发性全氟烷基与多氟烷

基化合物（PFAS）。使用了赛默飞ISQ7610单四极杆气相色谱质谱仪技术和 Markes International 的TD100-xr  自动

热脱附（TD）系统，该系统无需制冷剂，完全符合相关国际标准方法。所用方法在测试的多种目标化合物中均展现

了出色的方法性能（线性、重复性、储存稳定性等），即使化合物浓度为低于ppt 级。

TD100-xr热脱附仪结合ISQ7610 GCMS联用系统

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 证明了 TD GC MS 方法和系统在监测痕量 PFAS 浓度的能力

✓ 定量再收集和重复分析，对于二阶热脱附验证分析物的回收率有

很大帮助

✓ 通过检查系统对 PFAS 浓度的贡献（背景或化学反应），发现该

化合物在解吸过程中是否有损失

❑ 结果与数据

• Markes International  TD100-xr  热脱附仪

• TRACE  1610气相色谱仪

• ISQ 7610 气相色谱质谱联用仪

• 色谱柱：TG-200ms 30 m×0.25 mm×1.0 m PN：26084-2960

• 软件：Chromeleon CDS

SIM 131 m/z 1 L PFAS 标准混合物，浓度如下：各 PFAC 0.3 ng/ L、4:2 FTOH 10 ng/ L、6:2 FTOH、8:2 FTOH 和
10:2 FTOH 30 ng/ L、FTAcr 4ng/ L、N-MeFOSA 7 ng/ L 以及 N-MeFOSE 5.5 ng/ L

不同浓度下目标化合物的重复性 (n=5)

加标的非采样管与其中一个 20 L 停车场空气采样加标管的对比示例

参考资料：AN_22034_GCMS_环境_热脱附-气相色谱-质谱法分析空气中的痕量气态全氟烷基和多氟烷基化合物

两阶段热脱附示意图

两根加标管采集20 L 停车场空气的平均回收率数据



样品前处理+靶向分析
    热脱附-气相色谱质谱法-空气

TD-GC-MS/MS高通量分析环境空气中的中性和离子型全氟及多氟烷基物质（PFAS）

本方案旨在展示一种高通量方法，通过热脱附结合气相色谱-质谱联用技术（TD-GC-MS/MS）同时分析空气中的中

性（如FTOH、FOSA）和离子型（如PFCA、FTCA）全氟及多氟烷基物质（PFAS），包括环境空气中19种目标

PFAS

TD100-xr热脱附仪结合TSQ9610 GCMSMS联用系统

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ TD100-xr Advanced结合TRACE 1610 GC和TSQ 9610质谱仪可

同时分析中性和离子型PFAS

✓ 色谱分离时间<14分钟，通量高

✓ 定量线性优异（R² > 0.990），检测限低至31.2 pg/m³

✓ 样本回收功能支持靶向与非靶向分析

❑ 结果与数据

• 热脱附仪：Markes International  TD100-xr  Advanced，配备电子流量控制和内部标准自动加样（ISDP）模块

• 气相色谱：赛默飞世尔TRACE  1610 GC

• 质谱仪：赛默飞世尔TSQ  9610三重四极杆质谱仪（AEI源）

• 色谱柱：TraceGOLD  TG-200MS毛细管柱（30 m × 0.25 mm × 1.0 ）

• 软件：Chromeleon CDS 7.3

在轻度工业场所采集的环境空气中XIC（提取离
子色谱图）（A）以及部分检测到的化合物的

SRM转换（B）

目标化合物列表以及保留时间（RT）、定量离子、相关系数（R²）、峰
面积相对标准偏差（%RSD，n = 7）和计算得出的方法检出限（MDLs）

参考资料：AN001715-High-throughput analysis of both neutral and ionic PFAS in ambient air using thermal desorption coupled 
to gas chromatography  mass spectrometry (TD-GC-MS-MS)



基于TSQ LCMSMS平台同时分析环境水、土壤中80多种PFAS

✓ 本方案采用一根色谱柱，两种色谱条件，一针进样15min，可实现近400种新污染物的定量分析，其中 PFAS 超过 80 种

✓ 无与伦比的扫描速度（600SRM/S），低浓度水平下，正负离子同时检测，保证良好峰形和优异的灵敏度、重现性

✓ 方法操作简单、灵敏度高、专属性强，通量高，可以快速定量环境中的新污染物

✓ 各组分在曲线范围内线性关系良好，相关系数（r2）均大于0.99，检出限为0.005~1ng/mL，定量下限为0.01~3ng/mL

✓ 环境水直接进样分析，适用基质：饮用水、地表水、地下水、生活污水、工业废水、土壤

❑ 仪器、软件和耗材

• Thermo ScientificTM Vanquish Flex UHPLC

• Thermo ScientificTM TSQ Altis Plus/Quantis Plus LCMSMS（HESI源）

• Trap 柱：C18 2.2 um, 2.1*50 mm

• 分析柱：C18 2.2 um, 2.1*150 mm

• Tracefinder 5.2 软件

❑ 结果数据

22 总离子流图

❑ 监测项目来源

• 《关于持久性有机污染物的斯德哥尔摩公约》

• 《重点管控新污染物清单（2023年版）》

• 《第一批化学物质环境风险优先评估计划》 

• 《优先控制化学品名录（第一批）》

• 《优先控制化学品名录（第二批）》

• 《生态环境部和地方标准》

Vanquish UHPLC + TSQ plus LCMSMS

靶向分析
    LC-MS/MS液质联用-新污染物高通量靶向定量



部分化合物的线性方程、线性范围、相关系数、检出限及定量下限

参考资料：AN_24034_LSMS_环境_基于TSQ Quantis三重四极杆液质联用仪检测环境中新污染物23

57种全氟回收率（左），130种抗生素回收率（右）
91%的回收率在70%~130%之间

靶向分析
     LC-MS/MS液质联用-新污染物高通量靶向定量



靶向分析
     LC-MS/MS液质联用-生活饮用水

直接进样饮用水进行54种PFAS化合物的LC-MS/MS分析

本方案通过Thermo Scientific  TSQ Altis  Plus三重四极杆质谱仪，验证直接进样法对水样中全氟及多氟烷基化合物

（PFAS）的定量检测能力，确保符合现行法规报告要求，通过直接进样100 µ L水样，结合TSQ Altis Plus质谱仪的高

灵敏度，成功实现54种PFAS在ng/L级别的定量分析。优化后的工作流程（包括延迟柱、定制进样程序和专用耗材）

有效解决了污染与溶解度问题，显著提升了实验室通量。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 简单、可重复且稳健的样品前处理：通过将样品与流动相稀释后直接进样，减

少了传统SPE浓缩方法所需的人力、误差和潜在污染风险

✓ 完整的PFAS工作流程解决方案，通过梯度洗脱实现了4至20碳链PFAS的分离

✓ 专用仪器设置与样品处理程序：针对灵敏度、污染和残留问题进行了优化设计

✓ 灵敏度与线性：LOQ为0.1 5 ng/L，线性范围0.1 100 ng/L，R² > 0.99

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  Vanquish  Flex二元超高效液相色谱系统

• Thermo Scientific  TSQ Altis  Plus三重四极杆质谱仪（HESI）

• 延迟柱：Acclaim  120 C18, 50×2.1 mm, 2.2 µ m

• 分析柱：Acclaim  120 C18, 150×2.1 mm, 3 µ m

• 软件：Chromeleon CDS 7.3.2

系统空白、方法空白和1ng/L校准标准品的色谱图（部分）

5ng/L标准品中54种化合物的色谱图

参考资料：AN-002902-Direct injection of drinking water for the analysis of 54 PFAS compounds by LC-MS-MS aligned with 
current and evolving global regulations 

在加标瓶装水(A)和自来水(B)中分析的所有54种PFAS的平均回收率
（n=7），分为低（5 ng/L）、中（25 ng/L）和高（75 ng/L）水平

Vanquish UHPLC + TSQ Altis Plus LCMSMS



靶向分析
     Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-生活饮用水

基于LC-Orbitrap高分辨质谱联用技术的EPA方法537.1二次验证研究

本方案展示通过使用Orbitrap 高分辨率质谱技术替代传统的三重四极杆质谱仪，验证EPA方法537.1在饮用水基质中

全氟及多氟烷基化合物（PFAS）分析的方法性能。验证了Orbitrap质谱仪在PRM模式下执行EPA方法537.1的稳健性

与重现性，其选择性、特异性及定量性能优异，适用于超低浓度PFAS分析。

❑ 推荐仪器、软件和耗材
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✓ 低系统背景：所有方法空白中污染物水平均显著低于0.1 ng/L

✓ 精密度与准确度：7份加标LFB（25 ng/L）的分析结果显示，所有化合物

RSD <20%，回收率偏差±30%

✓ 基质加标验证：自来水加标25 ng/L的分析结果显示，RSD <30%

✓ 在0.1 40 ng/L范围内，所有化合物的校准曲线线性良好（R² >0.995），

残差小于标称值的30%

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  Vanquish 超高效液相色谱

• Orbitrap Exploris LC/MS 120超高分辨质谱仪（HESI源）

• Dionex  AutoTrace 280 固相萃取仪

• 色谱柱：Atlantis  

• 隔离柱：Thermo Scientific Hypersil

• 软件：Thermo Scientific  TraceFinder色谱数据系统

提取方法空白中的低系统背景

PFOA（左）和PFOS（右）的最低校准点（0.1 ppt）的校准曲线和色谱图

参考资料：AN-65499-lc-ms-epa-method-537-1-validation-an65499-en

最低浓度方法检测限（LCMRL）和计算检测限总结

Vanquish UHPLC + Orbitrap 
Exploris LC/MS 120



靶向分析
     LC-MS/MS液质联用-非饮用水

使用LC-MS/MS遵循EPA方法1633对水样中全氟和多氟烷基物质（PFAS）的定量分析

本方案通过LC-MS/MS在Thermo Scientific  TSQ Quantis  Plus质谱仪上，对500 mL水样中的40种全氟和多氟烷基

物质（PFAS）进行测量，达到或低于美国环保署草案方法1633中报告的方法检测限（MDL）

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ TDCA与支链PFOS的分离度超过2分钟（EPA方法1633第三版要求相差至少1分

钟）

✓ 所有化合物校准结果R² > 0.997，计算各分析物的相对标准误差（RSE），大部

分RSE <10%，6种原生PFAS的RSE在10%-16%之间

✓ 遵循方法1633，水样的MDL优于EPA标准。中水平加标样品的回收率在70%-

130%，RSD <20%

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  Vanquish Flex Binary UHPLC系统配备PFAS升级套件

• Thermo Scientific  TSQ Quantis Plus质谱仪（HESI）

• 延迟柱：Thermo Scientific Hypersil GOLD , 3.0 ×

• 分析柱：Thermo Scientific  Acclaim  120 C18, 2.1 × 50 mm, 2.2 m

• 软件：Thermo Scientific  Chromeleon CDS 7.2

加标水样中天然PFAS的精密度和回收率

PFAS分离的色谱图，包括顶层的全氟辛烷磺酸，与底层的胆汁酸TDCA分析的对比

参考资料：AN-002348-Quantitation of per- and polyfluoroalkyl substances (PFAS) in aqueous samples by LC-MS-MS following 
EPA Draft Method 1633

Vanquish UHPLC + TSQ Quantis Plus LCMSMS



靶向分析
     LC-MS/MS液质联用-非饮用水

使用LC-MS/MS直接分析地下水、地表水和废水中的特定全氟及多氟烷基物质（PFAS）

本方案旨在通过直接分析方法验证非饮用水基质中低浓度（ng/L）PFAS的分析性能，方法在多种水基质中回收率良

好，精密度高（RSD <20%），适用于非饮用水中PFAS的直接分析。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ TSQ Altis质谱仪的灵敏度满足EPA 8327和ASTM D7979-17的低浓度检测要求

✓ 方法的定量下限（LLOQ）显著优于ASTM D7979-17的要求

✓ Accucore RP-MS色谱柱在复杂基质中表现出优异的分离能力

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  Vanquish  Flex二元超高效液相色谱仪，配备PFC-Free套件

• Thermo Scientific  TSQ Altis 三重四极杆质谱仪，配备HESI离子源

• 分析柱：Accucore  RP-MS（2.6 m, 2.1 × 100 mm，P/N 17626-102130）

• 隔离柱：Hypersil  BDS C18（5 m, 2.1 × 50 mm，P/N 28105-052130）

• 软件：Chromeleon CDS 7.2.9

24种PFAS在60ng/L浓度下的现场样品叠加色谱图：a)试剂水；
b)地下水；c)地表水；和d)废水

PFAS叠加色谱图：a)方法空白样品和b)报告限量检查样品加标为10 ng/L

参考资料：AN-LC-QQQ Direct injection analysis of PFAS in non-drinking water

PFAS在不同水基质中的回收率，低水平和高水平分别为60和200 ng/L

Vanquish UHPLC + TSQ Altis Plus 
LCMSMS



靶向分析
     LC-MS/MS液质联用-非饮用水

赛默飞液质联用系统TSQ Altis同时分析检测17种全氟化合物

本方案基于赛默飞新一代三重四极杆液质联用平台TSQ Altis建立了水中17种全氟化合物的同时分析检测方法。结果

表明：环境水样直接进样10uL，17种全氟化合物检出限均能较好满足环境法规限值的要求，各化合物线性关系良好，

线性相关系数均＞0.99。在20 pg/mL浓度水平下连续进样6针，RSD均小于5.1%。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 方法灵敏度和重现性结果良好

✓ 环境基质水样直接进样分析，选择性高，干扰小，稳定性好

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  Vanquish超高效液相色谱仪

• Thermo Scientific  TSQ Altis 三重四极杆质谱仪，配备HESI离子源

• Trap柱：Thermo Scientific Accucore C18，50*2.1mm，2.6 m 

• 分析柱：Thermo Scientific Accucore aQ (100 × 2.1 mm, 2.6 m)

• 软件：TraceFinder 

基质添加20pg/mL样品提取离子流色谱叠加图

地下水基质空白

参考资料：AN_19042_LSMS_环境_赛默飞新一代液质联用系统TSQ Altis同时分析检测17种全氟化合物

混标中代表性化合物PFOA、PFOS标准曲线

Vanquish UHPLC + TSQ Altis Plus 
LCMSMS



• Thermo Scientific  Vanquish Flex 超高效液相色谱系统

• Thermo Scientific  TSQ 系列三重四极杆质谱

• 色谱柱：Thermo Hypersil Gold C18 Column 2.1×100mm，

• TraceFinder软件

靶向分析
     LC-MS/MS液质联用-纺织品

三重四极杆液质联用测定纺织染整助剂中的27种全氟化合物（PFCs）

本方案使用了Thermo Scientific 高效液相色谱串联三重四极杆质谱，建立了纺织染整助剂中27 种全氟化合物（PFCs）的

快速检测方法，以满足国家标准GB/T 29493.2-2021 的分析需求。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ TSQ三重四极杆液质超高的灵敏度、选择性、通量、重复性，高

抗污染能力与易用性满足纺织品中痕量PFAS的精准测定

✓ 27 种PFCs 在20 分钟梯度洗脱下分离良好

❑ 结果与数据

27 种目标物色谱图

参考资料：AN_24021_LSMS 赛默飞全新一代三重四极杆液质联用测定纺织染整助剂中的27种全氟化合物（PFCs）

目标物LOD、LOQ、线性范围、重现性测试结果

Vanquish UHPLC + TSQ Quantis Plus LCMSMS



靶向分析
    GC-MS/MS气质联用-纺织品

使用AEI源-TSQ 9610三重四极杆气质联用仪测定纺织品中PFCs

本方案采用TSQ 9610 AEI源对纺织品中11种PFCs进行测定。结果表明，11种PFCs在1-100 ng/mL浓度范围内线性判定系

数均在0.9994以上，10 ng/mL与100 ng/mL 两个浓度点定量离子对峰面积重复性在5.3%以内，按1 ng/mL浓度下信噪比

以SN=3计算检出限在0.006-0.550 ng/mL。

TSQ9610 GCMSMS系统

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 方法适用于纺织品中全氟烷基乙醇类、全氟烷基丙烯酸酯类以及

氟调聚物碘类的测定

✓ TSQ 9610具有行业内领先的灵敏度和稳定性

✓ NeverVent技术的真空锁 (VPI) 功能和V-Lock离子源插件可以实现

免卸真空即能完成日常维护

✓ AEI源具有独特的结构设计，具备超高稳定性与灵敏度

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  AS 1610 液体自动进样器

• Thermo Scientific  TRACE 1610 气相色谱仪

• Thermo Scientific  TSQ 9610 三重四极杆气质联用仪配备AEI源

• Thermo Scientific  Chromeleon  7.3.2 数据处理系统

• 色谱柱：TG-WAXMS 30m*0.25mm*0.25 （P/N: 26088-1420）

11种PFCs方法学数据结果

10 ng/ mL PFCs标准品溶液谱图

参考资料：AN_23101_GCMS 使用AEI源-TSQ 9610三重四极杆气质联用仪测定纺织品中PFCs

八次连续进样重叠定量色谱图（10 ng/mL）



靶向分析
    Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-包装材料

粒径减小技术对食品接触纸包装材料中16种PFAS提取和回收率的影响

本方案旨在通过聚焦超声固液萃取（FUSLE）技术，探讨两种颗粒尺寸减小技术（球磨法和刀片切割研磨法）对三

种食品接触材料（微波爆米花袋、模压纤维碗和食品包装纸）中16种目标氟化物的回收率影响。其中，聚焦超声固

液萃取（FUSLE）因其低成本、快速和高回收率（接近100%）被验证为有效的固体基质样品提取与净化方法。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ Orbitrap Exploris MS超高分辨率和高质量精度，实现同时定性和定量分析

✓ 方法灵敏度高、专属性强、稳定性好

✓ UHPLC/高分辨质谱在复杂基质中表现出良好的检测能力

✓ 两种研磨技术对PFAS总回收率无显著差异

❑ 结果与数据

• Thermo ScientificTM VanquishTM Flex UHPLC

• Thermo ScientificTM Orbitrap Exploris LC/MS 120

• TraceFinder 软件

• 色谱柱：Hypersil GOLD  aQ柱（100 × 2.1 mm, 1.9 µ m）

• Trap柱：Hypersil GOLD column, 50 × 3 mm, 1.9 

• JMP Pro 软件：进行t检验，比较两种研磨技术的回收率差异

使用球磨研磨技术的PFAS分析物全扫描提取色谱图分离

参考资料：AN-65960-lc-ms-pfas-food-packaging-matrices-an65960-en

在三种不同的食品接触基质中，使用两种粒径减小技术提取的总PFAS回收率 （ng/g）和（%CV）

Vanquish UHPLC + Orbitrap 
Exploris LC/MS 120



• Thermo Scientific  Vanquish Flex 超高效液相色谱系统

• Thermo Scientific  Orbitrap Exploris  120高分辨率质谱仪

• 分析柱：Accucore  C18柱（100 × 2.1 mm，2.6 m）

• 捕集柱：Hypersil GOLD  C18柱（50 × 4.6 mm，1.9 m）

• 赛默飞PFAS HPLC样品瓶套件

• PFAS分析升级套件（Vanquish  Flex UHPLC系统）

• TraceFinder软件

靶向分析
     Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-动物组织

使用Orbitrap Exploris 120高分辨率质谱仪检测和定量动物组织中的PFAS

本方案旨在开发一种稳健的方法，利用LC-Orbitrap高分辨率质谱仪在动物组织中高效提取、识别和定量ppt水平的靶向全

氟和多氟烷基物质（PFAS），选择了34种靶向PFAS化合物。以猪肉肌肉组织为测试基质，验证方法的适用性。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 34种PFAS在5 5000 pg/mL范围内线性良好（r² >0.995），相对标准

偏差（RSD）<7%

✓ 平均回收率为60 130%， ，大部分化合物的LOQ低于50 

pg/g

✓ 通过myLibrary  Enterprise云平台创建高保真PFAS谱库，支持碎片结

构注释与数据回溯分析

✓ HPLC PFAS-free套件有效降低系统交叉污染

❑ 结果与数据

在溶剂标准品中，浓度为500 pg/mL的PFAS化合物全扫描母离子提取结果显示，尽管
提取物中溶剂浓度较高，早期洗脱的峰仍表现出良好的峰形

参考资料：an-001502-ms-pfas-animal-tissue-orbitrap-exploris-120-an001502-en

基于四个独立猪肉肌肉基质加标提取实验的各浓度水平下，PFAS
化合物的平均回收率百分比

Vanquish UHPLC + Orbitrap 
Exploris LC/MS 120

Vanquish UHPLC PFAS分析工具包

基于四个独立猪肉肌肉基质加标提取实验的各浓度水平下，
PFAS化合物的平均RSD



靶向分析
     HPLC液相色谱-药物-三氟乙酸（TFA）

HPLC结合复合模式色谱柱检测极性有机酸

近年来，有机酸的使用在制药和食品领域越来越普遍，在制药领域，常用的有机酸主要有乙酸、三氟乙酸、甲酸等，

常被作为有机合成的原料，而三氟乙酸（TFA）随着大量使用和排放，在水体中广泛存在，植物会随土壤和水浓度

增加而富集TFA，且由于其持久性和缺乏挥发性，难以从植物组织中消除。三氟乙酸对水生生物有害且具有持久影

响, 哺乳动物毒性研究表明TFA对生殖有毒性且有肝毒性。目前高效液相色谱法是有机酸最广泛的检测方法，但小分

子有机酸由于极性较强，通常在C18色谱柱上保留较弱，分离较差，本方法使用新型复合模式色谱柱，调整流动相

pH，使有机酸完全解离，通过离子交换模式对有机酸进行保留，操作简单 、快速、测定结果准确可靠。

❑ 推荐仪器、软件和耗材
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❑ 结果与数据

• Thermo Fisher Vanquish UHPLC

• Thermo Fisher Vanquish Diode Array Detector

• 色谱柱：Thermo Acclaim Mixed-Mode WAX-1 （150×3.0mm 3 m）

• 柱温：30 ℃；进样量： ；流动相：A为25mM磷酸二氢钠（氢氧化钠调pH至5.2），B为乙腈 A:B=60 : 40

检测波长： 210nm

3种有机酸的线性范围、线性相关系数及 LOD 、LOQ 、RSD

参考资料：AN_19021_CCS_药物_新型复合模式色谱柱检测有机酸应用

三氟乙酸标准曲线

三种有机酸标准品谱图（ ）



靶向分析
    IC离子色谱-药物-三氟乙酸（TFA）

离子色谱法直接检测药物中的三氟乙酸

在制药领域，三氟乙酸常被作为有机合成的原料，多肽合成中，三氟乙酸常作为固相合成切割及后期

纯化工艺试剂；而三氟乙酸（TFA）随着大量使用和排放，在水体中广泛存在，植物会随土壤和水浓度增加而富集

TFA，且由于其持久性和缺乏挥发性，难以从植物组织中消除。哺乳动物毒性研究表明TFA对生殖有毒性且有肝毒性。

因此需要根据具体工艺应用情况，在终产品中对工艺相关毒性试剂残留进行检测和控制。本方案介绍使用离子色谱

仪直接测定药物中三氟乙酸。

❑ 仪器、软件和耗材
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❑ 结果与数据

• Thermo Fisher Inuvion/Integrion/ICS6000 离子色谱

• IonPac AS 11-HC/18/19 分析柱

• EGC KOH

• ASRS 300/ADRS 600

• CD 电导检测器

多肽注射液中三氟乙酸分离谱图

参考资料：APP-IC-BJ-094-多肽注射液中三氟乙酸的测定(IC-CD)

✓ 无需配置淋洗液，节省实验时间，同时保证检测结果的重复性

✓ 采用高容量阴离子交换柱，分离效率高

✓ 无需额外再生液，重现性好

✓ 灵敏度高，满足痕量杂质检测需求

0.0 5.0 10.0 15.0 20.0

-1.00

-0.50

-0.00

0.50

1.00

1.50

2.00

2.50

3.00
μS

min

1 
- T

FA



靶向分析
    IC离子色谱-药物-三氟甲基磺酸

离子色谱法测定药物中的三氟甲基磺酸

三氟甲基磺酸是广泛应用于医药、化工等行业。主要用来研究作为酯化反应的催化剂，被誉为万能的合成工具。而

随着基因毒性杂质成为人们关注的焦点，甲磺酸酯、苯甲磺三氟甲基磺酸、甲磺酸甲酯、甲磺酸乙酯、三氟甲磺酸

甲酯这类物质可与DNA 发生烷基化反应，从而可能成为引发癌症的诱因，因此控制药物中该类杂质的毒理学，关注

阈值（TTC）水平非常重要。本方案介绍探索三氟甲基磺酸的离子色谱检测法。

❑ 仪器、软件和耗材
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❑ 结果与数据

• Thermo Fisher Inuvion/Integrion/ICS6000 离子色谱

• IonPac AS 11-HC/18/19 分析柱

• EGC KOH

• ASRS 300/ADRS 600

• CD 电导检测器

参考资料：Application Brief_C_IC-008离子色谱法测定药物中的三氟甲基磺酸甲酯

三氟甲磺酸色谱图

✓ 使用离子色谱法，直接检测三氟甲基磺酸

✓ 使用简单前处理方法，无需繁琐衍生化



靶向筛查
Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-高通量筛查方案

Orbitrap Exploris LC/MS进行400多种新污染物筛查

✓ 本方案采用15分钟梯度，两种流动相，一根色谱柱，正负切换扫描，实现了400 多种新污染物的筛查鉴定，其中

包括80多种PFAS

✓ 可实现120K 及以上的分辨率

✓ 高质量精度优势，引入仪器自带的Easy IC内标校正，可实现1ppm 以内的偏差

✓ 正负切换同时采集，采集结果更加丰富

✓ 方法灵敏度高、专属性强、稳定性好，可为新污染物的筛查提供有效的技术支持，进行准确的分析

Vanquish UHPLC + Orbitrap Exploris LC/MS 120/240

❑ 仪器、软件和耗材
• Thermo ScientificTM VanquishTM Flex UHPLC

• Thermo ScientificTM Orbitrap Exploris LC/MS 120

• TraceFinder 5.1 软件

• mzVault 2.3 软件

• 色谱柱：Acclaim RSLC 120 C18 (150x2.1mm，

     ，P/N：071399）

• Trap 柱：Acclaim RSLC 120 C18 (50x2.1mm， ，

P/N：068981）

• 《关于持久性有机污染物的斯德哥尔摩公约》

• 《重点管控新污染物清单（2023年版）》

• 《第一批化学物质环境风险优先评估计划》 

• 《优先控制化学品名录（第一批）》

• 《优先控制化学品名录（第二批）》

• 《环境污染物检测标准》

❑ 筛查项目来源

实测TIC图谱

❑ 结果数据
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MS2的不同响应的碎片的偏差均小于1ppm，其中，以复杂元素进行
拟合分子式，可获得唯一的拟合结果，在未知物定性中提升鉴定的可信度

化合物匹配结果

参考资料：AN_24033_LSMS_环境_Orbitrap Exploris 系列超高分辨质谱在环境新污染物筛查中的应用37

全氟壬酸的MS1和MS2信息

靶向筛查
Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-高通量筛查方案



自动化在线SPE结合Orbitrap Exploris LC/MS快速同时筛查定量300多种新污染物

✓ 创新的在线SPE同时可自动切换大体积进样，一针15分钟完成335种新污染物筛查和定量，其中包括30多种PFAS

✓ 便捷性 显著地减少样品分析的时间，样品可以被直接进样，在线富集，随后进行LC-MS/MS 分析

✓ 高效性 自动化在线浓缩，减少人为操作误差以及降低成本

✓ 高灵敏度 Orbitrap 超高灵敏度，同时通过大体积进样直接改善样品的最低检测限（最大可达20mL）

✓ 独家的在线SPE-新污染物-高分辨分析方案

TriPlus RSH EQuan 850-Orbitrap Exploris 120

❑ 仪器、软件和耗材

• Thermo ScientificTM VanquishTM Flex UHPLC（VF-P10-A-01，

VF-P20-A）

• Thermo ScientificTM Orbitrap Exploris LC/MS 120

• Thermo ScientificTM TriPlus RSH EQuan 850自动进样器

• TraceFinder 软件

• mzVault 软件

• 在线固相萃取柱：Hypersil Gold aQ 固相萃取柱（2.1×20mm，

12um, PN 25312-022130）

• Trap柱： Thermo Scientific AcclaimTM RSLC120 C18（2.2um, 

2.1×50mm, PN 068981）

• 分析柱：Thermo Scientific AcclaimTM RSLC120 C18（2.2um, 

2.1×150mm, PN 071399）

335种新污染物色谱图

❑ 结果数据
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样品前处理+靶向筛查+定量
     在线SPE结合LC Orbitrap-高通量筛查定量



部分目标物定量线性方程

实际废水筛查结果：检出了正模式的抗生素以及负模式的全氟化合物，质量误差< 2 ppm，保留
时间偏差<0.2 min，同位素峰形及二级碎片匹配良好

39

实际废水中克拉霉素定量结果：在废水中浓度为33.24 ng/L

样品前处理+靶向筛查+定量
     在线SPE结合LC Orbitrap-高通量筛查定量



靶向分析+非靶向筛查
    Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-生活饮用水

使用HRAM Orbitrap技术与MS/MS通过EPA方法537分析多氟烷基物质的比较

本方案展示一种基于液相色谱-高分辨率精确质量（LC-HRAM）的Orbitrap质谱的技术方法，作为三重四极杆质谱仪

的灵敏、准确且可靠的定量替代方案，同时在同一饮用水提取物中检测未知的全氟化合物。

❑ 推荐仪器、软件和耗材
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✓ HRAM Orbitrap技术符合EPA方法537的灵活性要求

✓ Orbitrap高分辨质谱在全扫描和PRM模式下均表现出与三重四极杆相当的

灵敏度、特异性及校准线性

✓ 全扫描模式对PFOS等支链异构体的定量更准确

✓ 结合Compound Discoverer 软件，可基于全扫描数据回溯分析未知PFAS

✓ 单次分析可同时完成目标定量和非目标筛查

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  Vanquish Flex超高效液相色谱

• Thermo Scientific Orbitrap Exploris LC/MS 120高分辨质谱仪

• 色谱柱：Thermo Scientific  Hypersil GOLD  aQ（2.1 × 150 mm，3 m）

• 软件：Thermo Scientific  Compound Discoverer

对于0.5 ppt的全氟辛酸（PFOA），比较了全扫描提取离子模式和
PRM（平行反应监测）扫描模式，以及0.5至80 ppt范围内的校准线
性。（1a，1b）PRM采用用于定量的主要MS²转换；（2a，2b）用

于定量的全扫描提取离子模式

目标化合物全扫描提取离子色谱图，对于2.5 ppt的标准品显示
出良好的峰形和信噪比（S/N）

参考资料：AN-667-LC-MS-Polyfluoroalkyl-Substances-EPA-Method-537-AN65013-EN

在相似条件下（均为5 进样），采用Orbitrap质谱仪和三重四极杆质量
分析仪对2.5 ppt的全氟辛酸（PFOA）标准品进行分析。与三重四极杆
（QQQ）分析相比，高分辨质谱Orbitrap在定量和灵敏度方面表现更优

一个UCMR3（第三轮未明确规定的污染物监测规则）样品显示含有
微量非目标化合物（全氟癸烷磺酸，PFDS）。运行后通过使用内部
光谱库，结合同位素模式识别、精确质量和保留时间进行确认来完成

化合物的鉴定

Vanquish UHPLC + Orbitrap 
Exploris LC/MS 120



靶向分析+非靶向筛查
     Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-PFAS综合分析 

通过Orbitrap Exploris LC对药品包装和医疗器械中的PFAS进行综合筛查

本方案介绍了一种基于LC-MS的分析策略，结合靶向与非靶向分析策略，在赛默飞 Orbitrap Exploris  120质谱仪

上实现药品制造材料提取物中已知和未知PFAS化合物的灵敏检测与鉴定。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 单次进样实现PFAS化合物的靶向定量与非靶向筛查

✓ 对PFAS化合物的靶向分析可实现明确鉴定和亚ppb级别的

定量，靶向定量17种PFAS的灵敏度达0.1 1 ppb

✓ 极性切换全扫描-ddMS²方法可同步鉴定已知/未知PFAS及其

他可提取物

✓ 非靶向分析可识别样品提取物中其他PFAS污染物，并通过

替代标准品定量

✓ 使用PFAS分析套件和捕集柱可最大程度减少背景干扰，提

升分析结果的可信度

❑ 结果与数据

PFOA的校准曲线，线性范围为 0.1 - 
500 ppb，采用 1/X 加权方式，相关系

数 R2 = 0.998 

参考资料：AN003388 - Comprehensive PFAS screening in pharmaceutical packaging and medical devices by LC-HRAM-MS

Orbitrap Exploris 120 MS 的快速极性切换保持了极高的质量精
度和扫描速度，能够对色谱峰进行充分采样（ 7 次扫描/峰），
上图为在稀释空白和最低定量限水平下 PFHpA [M-H]- 的 XICs

• Thermo Scientific  Vanquish  Horizon UHPLC+PFAS分析套件

• Thermo Scientific  Orbitrap Exploris 120 高分辨质谱仪

• 分析柱：赛默飞 Hypersil GOLD  VANQUISH  C18柱（2.1 × 100 mm，1.9 µ m）

• 捕集柱：赛默飞 Hypersil GOLD  C18选择性柱（4.6 × 50 mm，1.9 µ m）

• 软件：Thermo Scientific   Compound Discoverer  3.3 SP3

• 软件：Thermo Scientific  Chromeleon CDS 7.3.2

在 2.5 分钟处检测到在提取物中存在分子量为 178.9774 的化合物，经
MS2 与 mzCloud 数据库匹配以及匹配同位素模式，确认其为 2,2-二氟-2-

(三氟甲氧基)乙酸

制药级 FEP 管材样品 50%乙醇提取物的 17 种全氟PFAS标准物质的 XICs

高分辨LC-MS筛查PFAS的分析策略



样品前处理+靶向分析+非靶向筛查
    Orbitrap Exploris GC/MS高分辨气质-非饮用水

基于SPME Arrow与Orbitrap Exploris GC的环境样品中挥发性PFAS分析

本方案旨在展示一种基于固相微萃取（SPME）Arrow与高分辨精确质量（HRAM）赛默飞 Orbitrap  Exploris  GC

质谱联用技术的PFAS灵敏定量方法，高分辨精确质量（HRAM）Orbitrap质谱技术同时提供了更灵活的解决方案，

其全扫描模式可同时捕获所有离子信息，支持靶向与非靶向分析，并能通过谱库匹配追溯筛查其他污染物

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 高效前处理：自动化SPME Arrow减少污染风险，回收率良好

✓ 灵活分析：全扫描HRAM数据支持靶向定量与非靶向筛查

✓ 低检测限：0.1 1.4 ng/L，适用于复杂基质

✓ 实际应用：所有样品均检出PFAS，部分浓度显著超标（如原污水）

❑ 结果与数据

• TriPlus  RSH SMART自动进样器及1.1 mm PDMS 100 m fiber

• TRACE 1610 GC系统

• Orbitrap Exploris GC高分辨质谱，EI源

• 色谱柱：TG-5SiMS（30 m × 0.25 mm I.D. × 0.25 m）

• 软件：Chromeleon CDS 7.3.2

25和125ng /L加标河水中挥发性PFAS化合物的回收率。进行了6次
重复分析

6种目标化合物的线性结果，和部分化合物线性曲线

参考资料：AN003507-Quantitation of volatile PFAS in environmental samples using SPME Arrow and Orbitrap Exploris GC

Orbitrap Exploris GC高分辨气质联用仪+TriPlus  
RSH SMART自动进样器

样品质谱图（上图）与匹配的Orbitrap GC-MS污染物谱库中二氯苯
的高分辨精确质量谱图（下图）及搜索结果表。SI得分917表明匹配
度极高。分子离子（m/z 145.96846）的质量精度为0.2 ppm，进一

步增强了鉴定结果的可信度。



非靶向筛查
     Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-PFAS综合筛查

用于 PFAS 高置信度识别的综合性非靶向工作流程

非靶向 PFAS 工作流程中最重要的步骤之一是为最终的 PFAS 注释分配置信度级别,由于质量分析器技术的差异导致

质量分辨率和质量精度不同，以及对谱库、数据库和工具的不同使用，PFAS 注释置信度的判定可能存在广泛的不

一致性。为了评估测试实验室之间的这些不一致性，美国国家标准与技术研究院 (NIST) 开展了全氟和多氟烷基物质-

非靶向分析实验室间研究 (PFAS NTALLS)。本应用说明展示了一个综合性非靶向 PFAS 注释工作流程，该流程将

Orbitrap Exploris 240 质谱仪的样品分析与使用 Compound Discoverer 3.4 软件的强大自动化数据分析和可视化相结

合。通过对来自 PFAS NTALLS 的“未知”样品的分析，解释该软件如何在统一的非靶向数据处理工作流程中利用

PFAS 专用数据库、参考谱库以及覆盖超过 40,000 种 PFAS 的计算机生成谱库。介绍了能够完整且一致地实施

Schymanski 注释置信度分级标准的软件功能，从而解决了注释差异问题。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 使用Orbitrap Exploris  质谱仪平台采集的高分辨精确质量 (HRAM) 数

据，能够高置信度地识别未知的 PFAS

✓ Compound Discoverer  软件（3.4版）提供了市面上最全面的 PFAS 

分析工作流程，涵盖超过 40,000 种 PFAS

✓ Compound Discoverer 软件能够完整且一致地应用 Schymanski 注释

置信度分级标准，包括可定制的多个谱库和数据库的优先级排序

✓ 不仅适用于 PFAS 分析，也适用于其他非靶向应用，包括可提取物和

可浸出物、杂质分析、食品安全、毒理学等

❑ 结果与数据

• Thermo Scientific  Vanquish  Flex UHPLC+PFAS分析套件

• Thermo Scientific  Orbitrap Exploris 240 高分辨质谱仪，EASY-IC （内部校准）离子源

• 分析柱：50 × 3 mm C18 column

• 捕集柱：30 × 3 mm C18 columna

• 软件：Thermo Scientific   Compound Discoverer  3.4

Compound Discoverer 软件的工作流程编辑器，显示了用于自动处理从研究样品的 LC-MS 分析
中获取的数据文件的步骤。该工作流程是从软件附带的模板“ 构建的。该工作
流程使用多个谱库、化合物数据库、PFAS 碎片库、元素组成确定等来注释化合物

Vanquish UHPLC + Orbitrap Exploris LC/MS 240



非靶向筛查
     Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-PFAS综合筛查
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（A）每份样本中检测到并标注为 1 至 4 级置信度的全氟和多氟烷基物质的总数；
（B）所有全氟和多氟烷基化合物在所有样本中的分布情况，按 1 至 4 级标注的置信
度级别划分

使用参考谱库实现 2 级注释置信度的示例。(A) 使用 mzCloud 
高级质谱数据库鉴定全氟-3-甲基庚烷磺酸盐（perfluoro-3-

methylheptanesulfonate）（全氟辛烷磺酸盐的支链异构体），
以及 (B) 使用 2023 NIST 串联质谱库鉴定 6:2 氟调聚物磺酸

（6:2 fluorotelomer sulfonic acid）

(A) 使用 Compound Discoverer 软件质量亏损绘图工具创建的研究数据的
Kendrick 质量亏损图，Kendrick 公式设置为“ 。属于特定双全氟-N-
烷基磺酰胺（bis-perfluoro-N-alkyl sulfonamides (bis-FASi)）同系物系列的
数据点以红色突出显示。(B) 该系列在受 AFFF 污染的土壤样品（样品 C）

中的叠加提取色谱图。

使用 Compound Discoverer 软件（3.4 版）中的数据过滤工具（Data Filter）对样品中检
测到的化合物进行过滤

A) 标准质量亏损图和 (B) 使用 Compound Discoverer 软件的结果图表工具
创建的正交 MS1 图



非靶向筛查
     Orbitrap Exploris LC/MS高分辨液质-PFAS综合筛查

45 参考资料：AN003883 - Comprehensive non-targeted workflow for confident identification of perfluoroalkyl substances (PFAS)

在 Compound Discoverer 软件中创建的综合分子网络图（Comprehensive Molecular Network diagram），使
用 FluoroMatch PFAS 碎片数据库和通用 PFAS 碎片化合物类别（general PFAS fragment compound class）

作为碎片种子（fragment seeds）来生成结构相关化合物的簇

使用统计分析图评估三个分析样品的 PFAS 组成。PCA 图 (A) 显示了样品 PFAS 组成之间的显著差
异。样品 B 和 C 的差异分析 (B) 揭示了超过 20 种 PFAS 化合物在样品 C 中水平更高。进一步调
查确定这些化合物中的大多数属于一系列全氟羧酸和全氟磺酸。



非靶向筛查
     热脱附-气相色谱质谱法-空气

气质联用结合热脱附技术筛查水成膜泡沫(AFFF)使用过程中释放的挥发性PFAS

本方案展示了如何通过热脱附仪与气相色谱-质谱法 (TD GC MS) 的联用，监测水成膜泡沫 (AFFF) 使用过程中释放

的全氟和多氟烷基物质 (PFAS)。结果表明，TD GC MS 可用于分析目标化合物和非目标化合物的筛查，使研究人员

能够更深入地了解 AFFF 排放情况。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 为监测空气中痕量水平的多种目标和非目标 PFAS 挥发物提供了一种稳定

且易于自动化的方法

✓ 采样技术的灵活性使其可应用于许多空气监测场景

✓ 无溶剂工作流程可优化灵敏度，简化采样操作并降低出现分析误差的风险

✓ TD 与 GC MS 技术相结合，有助于检测未知的非目标化合物

❑ 结果与数据

AFFF样品的总离子色谱图，其中选定峰显示除 PFAS化合物外鉴别的其他VOC

参考资料：AN_22037_GCMS_环境_应用气质联用结合热脱附技术筛查水成膜泡沫(AFFF)使用过程中释放的挥发性全氟和多氟烷
基物质(PFAS)

通过谱库定性，疑似 PFAS 化合物

TD100-xr热脱附仪结合ISQ7610 
GCMS联用系统

• Markes International  TD100-xr  热脱附仪

• TRACE  1610气相色谱仪

• ISQ 7610 气相色谱质谱联用仪

• 色谱柱：TG-624SilMS 60 m×0.25 mm× （P/N：26059-3330）

• 软件：Chromeleon CDS

二阶热脱附示意图



非靶向筛查
     高分辨质谱软件工作流程

基于高分辨质谱（HRAM）的全氟和多氟烷基物质（PFAS）非靶向分析综合软件工作流程

本方案介绍了Thermo Scientific  Compound Discoverer  软件中新型非靶向PFAS分析工作流程的功能。Compound 

Discoverer软件是分析复杂基质中PFAS的强力平台，提供一站式非靶向解决方案。通过mzCloud谱库相似性搜索、

正模式计算机模拟碎裂、负模式PFAS特征产物离子库匹配，实现无与伦比的分析能力。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ 整合文献分析方法、PFAS数据库、正交判别的自定义节点及多样化可视

化工具为PFAS分析提供简化途径

✓ 集成主流非靶向PFAS分析技术的综合工作流程

✓ 适用于从简单水体、复杂市政垃圾渗滤液到生物组织等多种基质中采集的

高分辨精确质量（HRAM）数据

❑ 结果与数据

该流程图展示了PFAS样本分析的节点及其连接关系

参考资料：AN-001826-A comprehensive software workflow for non-targeted analysis of per- and polyfluoroalkyl substances 
(PFAS) by high-resolution mass spectrometry (HRAM)

结果视图提供交互式分析数据界面，表格包含LC-MS/MS分析的保留时间、
m/z、碎裂库匹配分数、分子式等信息，并展示色谱叠加图和质谱图

• Thermo Scientific   Compound Discoverer  软件

•  Vanquish  Core Binary UHPLC系统（配备PFAS改装套件）

•  Orbitrap Exploris  120高分辨液质

A为无过滤（373个化合物）；B为碎片筛选（保留28个）；C为碎片无关
正交判别筛选（保留60个），Z轴为对数变换

内置结果图表展示CF₂ Kendrick质量缺陷，标注同源
系列：全氟丁烷磺酸（C₄HF₉O₃S）、全氟戊烷磺酸
（C₅HF₁₁O₃S）、全氟己烷磺酸（C₆HF₁₃O₃S）

A展示基于类别的同源系列聚类；B展示全氟磺酸同源物集群



总有机氟测定
     利用燃烧离子色谱法（C-IC）增强PFAS筛查

通过燃烧-离子色谱法实现废水中PFAS化合物的增强筛查

燃烧-离子色谱法（Combustion-ion chromatography, C-IC）已被证明可作为PFAS的一种筛查方法；PFAS化合物被

转化为氟化氢（HF），随后产生的氟化物通过带抑制电导检测的离子色谱（Ion Chromatography, IC）进行分析。该

技术被纳入EPA方法1621中，用于非靶向测定PFAS作为可吸附有机氟。在本应用中，EPA方法1621在离线的赛默飞

世尔科技 Cindion  带液体和固体样品处理功能的Cindion燃烧/吸收模块以及Inuvion  免试剂离子色谱（RFIC ）系

统上实施。该解决方案由于提高了信噪比、改善了加标标准的回收率、在更小占地面积下实现了与先前结果相当的

重现性，同时提供了更高的灵敏度。

❑ 仪器、软件和耗材
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❑ 结果与数据

对准确性和精密度的初步论证

参考资料：AN003774 - Enhanced screening of PFAS compounds in wastewater- Implementing U.S. EPA Method 1621 with 
improved combustion-ion chromatography

添加PFHxS标准品的样品结果及回收率结果

Cindion  燃烧离子色谱

• Thermo Scientific  Cindion 燃烧/吸收模块，带Cindion  C-IC 固体样品套件

• Thermo Scientific  Cindion 固体/液体自动进样器

• Thermo Scientific  Cindion 吸附模块 ，包含六个色谱柱支架

• Thermo Scientific  Dionex  Inuvion  带 RFIC 的 IC 系统

• Thermo Scientific  Dionex  IonPac  AG24 保护柱和 IonPac AS24 分析柱, 2 mm 

• Thermo Scientific  Dionex  EGC 500 KOH 淋洗液发生器套件

• Thermo Scientific  Dionex  CR-ATC 600 电解捕获柱

• Thermo Scientific  Dionex  Inuvion  RFIC 淋洗液脱气模块

• Thermo Scientific  Dionex  ADRS 600 抑制器，2 mm

• Thermo Scientific  Dionex  IC PEEK Viper  接头管路组件套件

• 100 µ L PEEK 样品定量环

AOF - C-IC法测定废水中PFAS

✓ 吸附模块的设计最大限度地减少污染。吸附模块设计为一次半自动地从六

个水样中吸附PFAS，提高样品通量

✓ 改进的 C-IC 工作流程解决方案获得更好的美国 EPA 方法 1621 的结果：

MDL （1.7 µ g/L vs. 2.3 µ g/L），重现性RSD （4.5% vs. 4.6%），准确度

（82 101% vs. 70 120%）

✓ C-IC 系统由单一软件控制 Chromeleon  色谱数据系统 (CDS)，提高了

数据处理和系统管理效率



总有机氟测定
     利用燃烧离子色谱法（C-IC）增强PFAS筛查

利用Cindion燃烧离子色谱系统进行总有机氟分析

本方案开发了一种使用燃烧-离子色谱法 (C-IC) 测量食品包装材料中 TOF 的方法。赛默飞世尔 Cindion  C-IC 系统

将配备免试剂离子色谱 (RFIC ) 的Inuvion  IC 系统与Cindion  燃烧/吸收模块相结合测定总氟，同时，通过使用AS-

AP 自动进样器直接进样通过离子色谱仪来测定总无机氟，最终确定样品中的总有机氟。

❑ 仪器、软件和耗材
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✓ Cindion  燃烧/吸收模块采用Z 型折叠燃烧管在多个点引入氧气，优化了

燃烧效率

✓ 多功能二合一配置，可通过AS-AP 自动进样器在 C-IC 和独立 IC 之间无

缝切换，显著提高了分析效率和便利性

✓ C-IC 系统由单一软件控制 Chromeleon  色谱数据系统 (CDS)，提高了

数据处理和系统管理效率

✓ 该方法为食品接触材料中 PFAS 全面筛查提供了一个有价值的工具

❑ 结果与数据

样品（一次性纸盘）中的 TF 和 TIF

参考资料：AP-003822-ic-systems-combustion-ic-system-environmental-ap003822-na-en
                  AN003644 - Comprehensive screening of per- and polyfluoroalkyl substances (PFAS) in food contact materials

食品接触材料中的 TOF，ppm (µ g/g) (n=3, RSD<8%)

Cindion  燃烧离子色谱（二合一进
样器配置）

• 配备Thermo Scientific  Dionex  AS-AP 自动进样器的Thermo Scientific  Dionex  Inuvion  系统

• Thermo Scientific  Cindion 燃烧/吸收模块，带Cindion  C-IC 固体样品套件

• 色谱柱：Thermo Scientific  Dionex  IonPac  AS24 Analytical Column (2 x 250 mm) (P/N 064153)

• 保护柱：Thermo Scientific  Dionex  IonPac  AG24 Guard Column (2 x 50 mm) (P/N 064151)

• 软件：Chromeleon CDS



PFAS数据处理
     数据处理技术与软件应用

借助合适的设备和软件，"永久化学品"无需永久分析

从低水平定量到识别日益增长的新型PFAS化合物及其代谢物，种种挑战引发了人们对漏检新兴关注变体的担忧，实

验室需要配备多种PFAS检测能力，专注于已知目标物、未知物的可靠鉴定以及新兴威胁的分析。强大且易用的软件

是提升实验室生产力的关键，帮助应对当前和未来的核心挑战。软件需求因技术配置和实验室目标而异，可能包括

合规工具、网络或企业云功能、跨平台仪器控制、数据自动化、智能数据处理等。选择合适的软件可简化培训、减

少错误并最小化实验室干扰，从而充分挖掘数据价值。

针对已知PFAS化合物的高通量靶向分析，三重四极杆质谱仪结合Thermo Scientific  TraceFinder 软件或Thermo 

Scientific  Chromeleon 色谱数据系统软件是最佳选择。若需同时筛查未知化合物并支持回溯性新化合物搜索，高

分辨精确质量（HRAM）质谱系统更为适合。检测和识别新兴威胁是真正的挑战。Thermo Scientific  Compound 

Discoverer 软件与Thermo Scientific  mzCloud 质谱碎片库的结合可加速未知物鉴定，在缩短周转时间的同时提供

准确结果。
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Thermo Scientific  AcquireX深度扫描工作流程示意图：通过全
自动化碎片信息分析，确保潜在未知PFAS化合物的全覆盖检测

参考资料：Smart note-000842-PFAS data processing: Forever chemicals do not need forever analysis with the right equipment 
and software

未知物鉴定流程示例：基于元素组成筛选出147个候选结构。通过整合
mzCloud/mzVault碎片谱与结构数据库，利用谱图重叠确定匹配可信度，

最终锁定最可能结构

SRM信息可直接从mzCloud谱库导入TraceFinder软件，
用于Thermo Scientific  TSQ  Plus质谱仪。碎片裂解
曲线可探索每个目标物的最佳子离子以确定SRM离子
对。上图展示了mzCloud谱库中每个碎片的碰撞能量
信息，支持快速创建并转移优化参数至日常分析。以
全氟十二烷磺酸为例：mzCloud谱库中的碎片裂解曲
线（左上）、结构裂解路径（右上）与三重四极杆验
证结果（下），证明利用高分辨碎片数据自动化创建

SRM的可行性

从样品到结构：Compound Discoverer软件助力深度解析
通过将高质量MS和MS²数据转化为已知化合物，获取更深入见解。
Compound Discoverer软件可轻松实现化合物注释、样本组间差异分析及
生化通路关联研究。
TraceFinder软件：简化高通量筛查与定量
将发现成果直接转移至高通量检测。TraceFinder软件通过可定制界面和
方法模板，无缝整合化合物数据库与质谱库，实现快速方法建立和谱图
匹配验证，提升筛查信心。
mzCloud质谱库：可靠化合物鉴定
依托全球最大的LC-MSⁿ高分辨碎片谱库，利用化学多样性丰富的MS³数
据，确保成分鉴定的高置信度。
Chromeleon CDS软件：高效合规分析
满足法规要求时，Chromeleon CDS软件提供卓越的质谱数据处理与自动
化功能，支持定量、靶向筛查及蛋白质/多肽分析。除控制25种以上赛默
飞质谱仪外，还可远程连接650多种色谱设备（LC、IC、GC），适用于
企业级环境。

如何获取PFAS分析数据处理方案的更多信息？
thermofisher.com/pfas-testing：涵盖样品前处理、分离、检
测与数据处理的完整方案
thermofisher.com/compounddiscoverer：mzCloud/mzVault谱
库在未知物鉴定中的应用
thermofisher.com/tracefinder：高通量筛查与快速报告生成指
南
thermofisher.com/chromeleon：企业级软件与多厂商仪器控
制方案

https://www.thermofisher.com/uk/en/home/industrial/environmental/environmental-contaminant-analysis/emerging-contaminants/pfas-testing.html?ce=E.22CMD.EV101.01988.01&cid=E.22CMD.EV101.01988.01
https://www.thermofisher.com/uk/en/home/industrial/mass-spectrometry/liquid-chromatography-mass-spectrometry-lc-ms/lc-ms-software/multi-omics-data-analysis/compound-discoverer-software.html?ce=E.22CMD.EV101.01988.01&cid=E.22CMD.EV101.01988.01
https://www.thermofisher.com/hk/en/home/industrial/mass-spectrometry/liquid-chromatography-mass-spectrometry-lc-ms/lc-ms-software/lc-ms-data-acquisition-software/tracefinder-software.html?ce=E.22CMD.EV101.01988.01&cid=E.22CMD.EV101.01988.01
https://www.thermofisher.com/hk/en/home/industrial/chromatography/chromatography-data-systems-cds.html?ce=E.22CMD.EV101.01988.01&cid=E.22CMD.EV101.01988.01&erpType=Global_E1
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