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中药分析完整解决方案

从抽象到具体
从未知到悉知
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中医药是“中国古代科学的瑰宝”，历史悠远，为人类的健康事业做出了不可磨灭的贡献。2017 年，中医药“一

带一路”发展规划及《中医药法》的正式实施，明确了中医药的法律地位、国家扶持及向外发展的方针策略。发

掘中医药深厚的科学内涵，推动中医药的传承与创新，提升国际交流与合作，是中医药发扬光大的关键。如何利

用现代化的分析技术手段来进行药材、工艺的质量控制、提升中药品质、阐明中医“治未病”和实现中药复方精

准用药已成为目前中药安全性、有效性评价的重要议题。

经典焕发新生

Thermo Scientific Easy-nLC™ 1200

超高效纳流液相色谱

Thermo Scientific Vanquish™ UHPLC

超高效液相色谱

Thermo Scientific Q Exactive™ 系列

组合型 Orbitrap超高分辨率质谱仪

Thermo Scientific Orbitrap Fusion™ Tribrid™

Orbitrap Fusion™ Lumos™ Tribrid™

三合一 Orbitrap超高分辨率质谱仪

 2        数据产出：Orbitrap 超高分辨质谱平台

 3        数据处理：组学数据库与数据处理系统

 生物信息分析：
ProteinCenter 与 Thermo Fisher Cloud 云平台
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Thermo ScientificTM 
UItimate  3000

Thermo ScientificTM 
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Thermo ScientificTM Q 
Exactive Series

Thermo ScientificTM  CAD

Chromeleon 
色谱数据系统Thermo ScientificTM  GC-MS

Thermo ScientificTM  ISQ EC  

Thermo ScientificTM  

Columns

中药饮片

中药制剂

中药有毒有害
成分检测

中药高级质量
控制方案

农残、真菌毒素 ASE：快速、高效萃取中药材有效成分

LCMS/GCMS 一步验证数十至上百种有害残留物质

ppt 级别的重金属元素分析和形态分析

双三元 LC，在线二维中心切割同时测复方基质中多种成分

CAD 通用型检测器，无对照品情况下“一测多评”

离子色谱，中药活性成分单糖和多糖便捷检测方案

Chromeleon 软件：管理色谱仪器，确保数据完整可追溯，
实现合规

SO2、重金属

非法添加

高分辨质谱：高精度目标和非目标成分筛选、鉴定

灵活多样的中药分析软件和数据库，帮助从未知到悉知中药机理

从物质基础到
作用机理的高
端研究方案

中药物质基础研究

中药复方体内代谢
研究

中药代谢组学研究

含量测定、指纹图谱

辅料检测

成分表征，产地溯源

数据合规

毒性成分、非法添加



3

处方一致
剂量、道地药材、饮片炮制

工艺一致
剂型（汤、颗粒，“标准煎液”）

功能主治一致

科技引领超越
赛默飞拥有业内最完整的色谱、质谱、微量元素分析产品线，卓越的仪器性能能够有效的满足中药企业和科研机

构对于指纹图谱、含量测定、成分表征，中药产地溯源、农药残留、真菌毒素、重金属残留、辅料检测和物质基

础及代谢组学研究的全部需求，帮助复杂的中药研究从抽象到具体，从未知到悉知。

Thermo ScientificTM  CAD

Thermo ScientificTM  ICP

Thermo ScientificTM  

Compound Discoverer

	指纹图谱

—测多评

成分表征

农残、真菌毒素

重金属残留

辅料检测

产地溯源

基
源

有
效
性

安
全
性

ASE：快速、高效萃取中药材有效成分

LCMS/GCMS 一步验证数十至上百种有害残留物质

ppt 级别的重金属元素分析和形态分析

双三元 LC，在线二维中心切割同时测复方基质中多种成分

CAD 通用型检测器，无对照品情况下“一测多评”

离子色谱，中药活性成分单糖和多糖便捷检测方案

Chromeleon 软件：管理色谱仪器，确保数据完整可追溯，
实现合规

高分辨质谱：高精度目标和非目标成分筛选、鉴定

灵活多样的中药分析软件和数据库，帮助从未知到悉知

助力中药配方颗粒 & 中药经典名方热点问题研究

中药配方颗粒研究

药材质量 
道地药材质量评价

饮片炮制方法 
饮片质量控制，方法确定

质量控制 
建立统一的质量标准

包装方法 
包装材料选择

制备工艺 
现代工艺成型后的颗粒药效
成分与“标准煎液”一致

中药经典名方研究
免临

床
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从物质基础到作用机理的高端研究方案

中药物质基础研究

中药相关代谢组学研究
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中药有毒有害成分检测

火箭蒸发器 Rocket ASE 350 ASE 150 

条件 参数

溶剂 丙酮：正乙烷 =1:1

温度 80℃

加热时间 5 min

静态萃取时间 5 min

循环次数 2

吹扫体积 60% 

吹扫时间 60 s

总萃取时间 2 min

总萃取液体积 30 mL

ASE 萃取条件

全自动高通量样品制备：ASE加速溶剂萃取
赛默飞为高通量实验室提供了自动化样品制备解决方案，帮助简化和提高农药残留分析的能力。

《中国药典（2010版）》中提供了有机氯等农残的分析检测方法。采用的前处理方法为浸泡加超声波提取的方

法，但该方法消耗溶剂量大、时间长、效率低、不能全自动进行， 并且对实验员身体有损伤、污染环境。

赛默飞开发出一种新型的前处理方法-加速溶剂萃取法（Accelerated Solvent Extraction，ASE）。是在较高的温度

（40℃-200℃）和高压（1500 psi）下用溶剂萃取固体或半固体样品的样品前处理方法。ASE 具有萃取效率高，

速度快、溶剂用量少等优点，适合中药材及复方固体制剂的提取。

ASE 提取 25min

Rocket 批量 18 个样品同
时浓缩 40min

净化（层析、Offline SPE、
Offline GPC ）

HPLC 分析
GC/MS 分析

总时间消耗 : ＜ 2h
溶剂消耗 : ＜ 40mL

A
S

E

方
法

索氏提取 16-18h

传统旋转蒸发仪单个样品
浓缩 1h

净化（层析、Offline SPE、
Offline GPC ）

HPLC 分析
GC/MS 分析

总时间消耗 : ＞ 20h
溶剂消耗 :＞ 200mL

传
统
方
法
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农残检测：GC和GCMS方法

22种有机氯农药的分离度都在1.5以上，α-六六六的塔板数大于1×105，完全满足«中国药典»2015版操作要求。具有线性好，重复性好，结

果可靠等优点。

RT: 0.00 - 21.90 SM: 15G
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1.37E6
TIC  MS 
100ppb5

气相串联质谱法（GC-MS/MS）测定药材中的 74 项农残，在 25 min 内完成分离和检测。以快速的前处理结合赛默飞的 TSQ 9000 高通量、

高灵敏度的三重四极杆仪器，为药材的农残分析带来高效、准确、方便易用的解决方案。

赛默飞TRACETMGC产品可提供药典要求的有机氯、有机磷、拟除虫菊酯类农药

常规检测的成熟方案，如不分流进样监测22种有机氯类和14种有机磷类农药。

线性范围、线性相关系数和检测限均完全优于《中国药典》2015版第一、二法

规定的限值要求，是QA/QC 实验室及研究机构的理想选择。

ISQ 7000 GC-MS 和TSQ 9000 GC/MS/MS 产品，具备稳健耐用的ExtractaBriteTM 

离子源和双灯丝组件设计，无需卸真空可更换整个离子源及更换色谱柱，智能

的软件采集模式充分满足不同层次的高通量筛查和定量的测定需求。结合赛默

飞QuEChERS分散固相萃取和/或加速溶剂萃取方法，可对中药中的农残进行更

高效环保的提取和更高灵敏度的分析，结果优于现行参考方案！
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农残检测：LC-MS/MS方法

LC-MS/MS是分析农药残留的主要方法，有很高的灵敏度

和选择性。TSQ Fortis LC MS/MS应用改进的主动离子管控

（AIMTM）技术、分段四极杆、增强型双模式电子倍增器

和高通量离子传输管，可为复杂基质中所有分子类型的分

析实现高的灵敏度和完美的稳定性。其可靠性和耐用性大

大提高了目标定量实验室的分析效率，完美胜任中药中农

药残留的日常监测工作。

RT: 3.60 - 10.00 SM: 7B
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RT: 9.29
AA: 55182

RT: 9.25
AA: 6211

RT: 9.21
AA: 39761

RT: 7.94
AA: 21396

RT: 4.32
AA: 22615

NL: 1.16E4
TIC F: + c ESI SRM ms2 271.045 
[96.987-96.989, 112.916-112.918, 
130.957-130.959, 158.969-158.971, 
214.969-214.971]  MS  ICIS 1ppb_1

NL: 1.34E3
TIC F: + c ESI SRM ms2 307.090 
[97.029-97.031, 153.124-153.126, 
171.124-171.126]  MS  Genesis 1ppb_1

NL: 8.27E3
m/z= 230.45-231.45+272.54-273.54 F: + c ESI 
SRM ms2 332.020 [99.041-99.043, 
127.053-127.055, 230.957-230.959, 
273.041-273.043, 315.041-315.043]  MS  ICIS 
1ppb_1

NL: 4.51E3
TIC F: + c ESI SRM ms2 243.014 
[96.957-96.959, 130.957-130.959, 
173.011-173.013, 200.987-200.989, 
214.969-214.971]  MS  ICIS 1ppb_1

NL: 3.40E3
TIC F: + c ESI SRM ms2 300.038 
[100.053-100.055, 127.041-127.043, 
132.070-132.072, 174.124-174.126, 
226.957-226.959]  MS  ICIS 1ppb_1

RT: 4.00 - 9.80
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RT: 9.07
AA: 32582

RT: 5.34
AA: 19729

RT: 4.55
AA: 16753

RT: 7.73
AA: 51700

RT: 5.35
AA: 19962

NL: 1.33E4
m/z= 124.45-125.45+264.57-265.57 F: + 
c ESI SRM ms2 293.080 
[124.957-124.959, 237.011-237.013, 
265.070-265.072]  MS  ICIS 1ppb_1

NL: 6.35E3
TIC F: + c ESI SRM ms2 336.053 
[188.041-188.043, 200.053-200.055, 
248.957-248.959, 266.041-266.043, 
308.041-308.043]  MS  ICIS 1ppb_1

NL: 5.90E3
TIC F: + c ESI SRM ms2 320.058 
[171.124-171.126, 232.969-232.971, 
250.041-250.043, 278.112-278.114, 
292.124-292.126]  MS  ICIS 1ppb_1

NL: 1.58E4
TIC F: + c ESI SRM ms2 304.113 
[201.928-201.930, 216.999-217.001, 
233.999-234.001]  MS  ICIS 1ppb_1

NL: 6.31E3
TIC F: + c ESI SRM ms2 222.112 
[76.941-76.943, 122.999-123.001, 
165.124-165.126]  MS  ICIS 1ppb_1

硫线磷

水胺硫磷

甲基异柳磷

灭线磷

磷胺

甲拌磷砜

苯线磷砜

苯线磷亚砜

苯线磷

克百威

RT：0.00-16.01

TSQ Fortis 在中药材农残分析中选择

性好，稳定性强，灵敏度完全满足最

新药典限量要求，其可靠性和耐用性

大大提高了目标定量实验室的分析效

率，完美胜任中药中农药残留的日常

监测工作

中药中 30 种农药残留及其代谢物提取离子流色谱图：10.0 ng/mL

中药中 1ppb 典型农残化合物色谱图：LC-MS/MS
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真菌毒素检测：多种真菌毒素液相和三重四极杆液质分析方法包
针对中药在种植、储存等过程中易产生的一些真菌毒素，如黄曲霉毒素、赭曲霉毒素、呕吐毒素、玉米赤霉烯

酮和展青霉毒素等，赛默飞根据药典指导原则，开发了11种真菌毒素的液相方法供常规检测，同时还能提供16

种真菌毒素三重四极杆液质的定量确证方法包和51种真菌毒素的高分辨液质筛查方法包，以满足客户不同层次

的测定需求。

二氧化硫残留检测：第三法离子色谱法
2015版药典对于二氧化硫残留量测定法进行修订，增加了离子色谱法和气相色谱法。其中离子色谱法为最准确的

定量检测方法。采用TRACE1310GC结合Triplus-RSH三合一自动进样器，可依照2015版药典新增第二法气相色谱

法检测SO2
。

液相色谱法同时测定五种黄曲霉毒素 B1、B2、G1 和 G2，M1

（方法完全满足药典要求）

三重四极杆液质联用同时测定 16 种真菌毒素

离子色谱法测定中药材中的二氧化硫 DionexTM AquionTM 

离子色谱系统

21 Proprietary & Confidential

Peak Name Ret.Time Coeff.of C0 线性范围μg 
/L

LOD(μg /L) RSD%(n=3)

min Determination (Offset)
M1 7.9 0.99995 -131.529 0.125—8.3 0.05 0.5
G2 9.18 0.99996 -95.97 0.03-2 0.012 3.0
G1 10.8 0.99999 -174.853 0.075-5 0.03 3.5
B2 12.1 0.99996 -205.237 0.0225-1.5 0.009 3.8
B1 14.4 1 -132.789 0.075-5 0.03 4.5

LOD色谱图：

各物质浓度：
M1：0.05 μg /L
G2: 0.012 μg /L
G1: 0.03 μg /L
B2: 0.009 μg /L
B1: 0.03 μg /L

5种黄曲霉毒素线性及灵敏度
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重金属检测：中药重金属检测方法包及中药中元素形态分析方法包
赛默飞提供从单元素ppb级的AAS到多元素ppt级的ICP-MS多种微量重金属元素分析仪器，可满足中药材及注射

液中重金属残留检测的不同需求。为了正确评价药物中砷汞的形态价态和毒性，赛默飞除了提供2015版药典新增

的HPLC-ICP-MS联用方法外，还推荐使用IC-ICP-MS联用的新方案，紧跟国际元素形态分析的发展趋势，如IC-

ICP-MS 联用可在800 秒内完成10种As 形态的分离。

重金属残留分析 workflow

多元素分析

检出限 ppt 级 
三种去干扰方式

多元素分析

检出限 ppb 级

单元素顺序分析

检出限亚 ppb 级（石墨炉）

光谱干扰少 运行成本低

 Thermo ScientificTM  iCAP 
RQ 系列 ICP-MS

 Thermo ScientificTM  
iCAP7000 系列 ICP-OES

 Thermo ScientificTM  
iCE3000 系列 AAS 

ChP 2015

检测方式 AAS, ICP-MS, ICP-OES

元       素 Pb, As, Hg, Cd, Cu，Al, Fe, Ba,Cr

IC-ICPMS 联用

元素形态分析

含量测定和指纹图谱
中药质量标志物测定，结合中药指纹图谱分析仍然是目前中药及其制剂质量评价的重要策略。赛默飞除了提供

常规HPLC和UHPLC的技术手段外，还能提供独家的双三元液相技术（DGLC）和通用型检测器-电雾式检测器

（CAD），以及高压离子色谱系统，可以为中药中多组分定量的“一法多用，一测多评”等新颖的分析策略提供

强有力支撑。

常规型质控方案：HPLC和UHPLC

《中药配方颗粒质量控制与标准制定技术要求（征求意见稿）》中提到“中药配方颗粒特征图谱/指纹图谱一般

采用色谱法，如高效液相色谱法，根据中药配方颗粒品种多批次多检验量大的特点，亦可考虑采用超高效液相色

谱法。”

赛默飞提供从经典Ultimate 3000 液相到高端Vanquish 液相的全套色谱平台，结合性能优越的色谱柱和HPLC到

UHPLC的色谱方法无缝转换工具，帮助客户轻松解决从常规含量测定，到指纹图谱相似度分析等应用问题。

中药高级质量控制方案
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 Vanquish 和普通 HPLC 银杏提取物分析比对

6

峰容量507

峰容量316

Vanquish 

传统HPLC

指纹峰保留时间良好的重现性（Vanquish UHPLC）

UItimate  3000 HPLC/UHPLC 系统 Vanquish UHPLC 液相系统

通用型质控方案：双三元液相

中药基质成分复杂异常，化合物性质千差万

别，一种分离模式难以全面表征多类组分；加

之中药复方配伍的多样性都给中药质控分析带

来极大挑战，对于不同复方基质中相同有效成

分定量，用单一方法来难以解决所有问题。基

于柱切换技术的并联、串联、在线固相萃取、

在线多维分离等方法可为化学成分表征和多组

分定量等提供了更多选择。

赛默飞双三元液相色谱将两个独立的三元梯度

泵整合于一个模块中，结合柱温箱两侧切换阀

和Kit方法包，可轻松开发各种高级应用，实现样品的高通量分析，简化样品制备流程，深度成分剖析，以及“一

法多用”等质控方法的拓展。

在线二维多中心切割液相色谱法测定三七、人参药材中 8 种人参

皂苷一维（1D）、二维（2D）图谱

获得Pittcon2015“科学家选择奖”的超佳分离产品 Vanquish UHPLC，配备了超高检测灵敏度及超宽动态范围的

DAD长光程流通池和零死体积Viper接头，能获取更高的峰容量，并更有效捕捉中药里的微量组分，可帮助客户获

得更精细的中药指纹图谱和更准确的相似度比较结果。
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双三元技术优势一：一法多用（复杂多成分精确定量的中心切割二维技术）

双三元技术优势二：深度剖析（中药物质基础的全二维液相色谱分离技术）

二维多中心切割

281 mm 全二维分析丹参样品成分（B）和 14 个标准品（A）的轮廓图

双三元技术优势三：简化处理、提高通量

净化复杂基质、富基微量成分的在线固相萃取技术

串联与柱切换快速分析技术
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单糖和多糖活性成分的便捷质控方案：离子色谱

中药里的单糖和多糖作为活性成分，日益成为人们关注的焦

点。然而传统检测糖的气相色谱法、液相色谱法和毛细管电泳

法大多需要经过复杂的衍生化处理，且灵敏度和分离效果不理

想。赛默飞的离子色谱法无需衍生即可分离测定样品中的糖类

化合物，且分离度好，检测灵敏度高。无需配制淋洗液的“只

加水”技术为客户提供最便捷的单糖质控方案。离子色谱除了

分析单糖，还可以分析多达80个糖链构成的多糖，对于保健性

中药多糖提取物的定性有重要意义。

槐耳颗粒的单糖指纹图谱 28 批次的中药单糖指纹图谱的相似度比较

DionexTMICS-6000+HPIC
高压离子色谱系统

竹节参 CAD 与 ELSD 指纹图谱的对比

通用型检测器CAD，一测多评
紫外检测器是中药指纹图谱中最常用的检测手段，但是

因其特异性，无法检测到所有中药成分，如皂苷类、

糖类、甾体类、二萜类、有机酸类等呈现弱紫外吸收甚

至无紫外吸收的情况，对中药质量的有效控制形成了挑

战。

《中国药典》2020年版编制大纲（征求意见稿）指出“

为加强有效性的质量控制，将积极采用现代科研成果，

重点引入一测多评等新的分析方法和检测技术”。一测

多评是以中药中某一成分为内参物，建立该成分与其他

成分间的相对响应因子，通过相对响应因子计算其他成

分含量。以解决多指标质量控制面临的对照品短缺和检

测成本高昂等问题，实现了多成分同步测定。

Integrion 高压离子
色谱系统

CAD 是一种新型的、质量型通用检测器，不需要发色团，也不需要离子化，适用于非挥发性物质和许多半挥发性

中药成分的检测，具有灵敏度高（低至ng 级）， 重现性好（重复进样响应值RSD一般低于2%），响应一致性（

同浓度不同化合物响应值的RSD仅为10.7%）的优势，因CAD响应值仅与物质的质量相关，而与物质化学结构和

分子大小无关，非常适合无中药对照品时“一测多评”的研究。
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中药毒性成分、非法添加
中药中的有害物质除了农药和真菌毒素外，还可能涉及植物毒素，甚至是西药类非法添加等成分，Q ExactiveTM 四

极杆Orbitrap质谱仪集“高扫描速度，高分辨率，高质量精度和高灵敏度”于一体，具备实时极性切换且持久稳定

的卓越性能，结合TraceFinder软件可为用户提供“一站式”全方位高通量筛查与高分辨定量分析的终极方案。

采集液质数据 建立筛查方法 分析筛查结果

UItiMate  3000 UHPLC

Trace Finder
编辑筛查方法

筛查结果判断：准确质量
数，同位素匹配，保留时间，

碎片离子或二级谱图

定量结果输出Q Exactive 系列

含非法添加成分、农残、

真菌毒素等方法包

中药制剂辅料检测
药用辅料是药物制剂的基础材料和重要组成部

分。它不仅赋予药物一定剂型，而且与提高药

物的疗效、降低不良反应有很大的关系。药用

辅料的质量，如中药注射剂中聚山梨醇 80 和

脂质体中卵磷脂的质量对制剂的安全性和有效

性有着重要的影响。

2015版中国药典中，一些用于中药炮制的辅

料如白酒、黄酒、炼蜜、食盐和醋等被收录。

此外，还有一些常见的，但以前关注程度较

少的辅料，如吐温、SPAN和PEG，也将被收

录。在收录的约 300 种辅料中，有相当大一部

分辅料的紫外吸收较弱，它们的定性和定量需要使用通用型检测器，如糖类、吐温和 PEG 的检测。

赛默飞独有的电雾式检测器（Charged Aerosol Detector, CAD）具有与 UV-Vis 相当的灵敏度，比 ELSD 更宽的线

性范围。此外，CAD 还具有较高的响应一致性，在半定量和定量分析中具有显著优势。

中药辅料环糊精测定

• 中药毒性成分、非法添加中药企业/实验室数据合规管

理

中药中的有害物质除了农药和真菌毒素外，还可能涉及植物毒素，甚至是西药类非法
添加等成分，Q Exactive™四极杆 Orbitrap 质谱仪集“扫描速度，高分辨率，质量精度
和高灵敏度”于一体，具备实时极性切换且持久稳定的卓越性能，结合TraceFinder软
件可为用户提供“一站式”全方位高通量筛查与高分辨定量分析的终极方案。

• 中药制剂辅料检测
药用辅料是药物制剂的基础材料和重要组成部分。它不仅赋予药物一定剂型，而且
与提高药物的疗效、降低不良反应有很大的关系。药用辅料的质量，如中药注射剂
中聚山梨醇 80 和脂质体中卵磷脂的质量对制剂的安全性 和有效性有着重要的影响。

 2015 版中国药典中，一些用于中药炮制的辅料如白酒、黄酒、 炼蜜、食盐和醋等被
收录。此外，还有一些常见的，但以前关注程度较少的辅料，如吐温、SPAN 和 PEG，
也将被收录。在收录的约 300 种辅料中，有相当大一部分辅料的紫外吸收较弱，它
们的定性和 定量需要使用通用型检测器，如糖类、吐温和 PEG 的检测。

赛默 飞独有的电雾式检测器（Charged Aerosol Detector, CAD）具有与 UV-Vis 相当的
灵敏度，比 ELSD 更宽的线性范围。此外，CAD 还具有较高的响应一致性，在半定量
和定量分析中具有显著优势。

P9

中药辅料环糊精测定
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Resolution: 70,000
质量精度=1ppm

Resolution: 30,000
质量精度=10 ppm

Resolution: 10,000
质量精度=40 ppm

Procyanidin B1

C30H26O12 [M-H]-

m/z 577.13515

Daidzein 7,4-Di-O-Glucoside

C27H30O14 [M-H]-

m/z 577.15628

高分辨质谱技术在中药的成分表征、产地溯源的应用

成分表征

中药复方制剂成分复杂，结构相似的化合物多，一些低含量成分难以检测，为分析工作带来诸多挑战。

Thermo Scientific™ Orbitrap 静电场轨道阱技术作为近 30 年来全新的一种质谱技术，其超高的分辨率、卓越的质

量精度、优异的灵敏度、极佳的稳定性及与 QQQ 媲美的定量能力，使其可以全面地迎接中药成分复杂基质的挑

战，成为中药成分鉴定强大的分析平台。

Thermo Scientific Easy-nLC™ 1200

超高效纳流液相色谱

Thermo Scientific Vanquish™ UHPLC

超高效液相色谱

Thermo Scientific Q Exactive™ 系列

组合型 Orbitrap超高分辨率质谱仪

Thermo Scientific Orbitrap Fusion™ Tribrid™

Orbitrap Fusion™ Lumos™ Tribrid™

三合一 Orbitrap超高分辨率质谱仪

 2        数据产出：Orbitrap 超高分辨质谱平台

 3        数据处理：组学数据库与数据处理系统

 生物信息分析：
ProteinCenter 与 Thermo Fisher Cloud 云平台

4

16

色谱分离              质谱数据采集              数据处理               结果确证

Colum

UltiMate  3000 Thermo ScientificTM 
Vanquish

Thermo ScientificTM 
Q Exactive 系列

Compound Discoverer

Thermo ScientificTM 离
子阱系列

Thermo ScientificTM Mass 
Frontier

Thermo ScientificTM 中药
成分数据库

Thermo ScientificTM 
mzCloud

Thermo ScientificTM 
ChemSpider

色  谱                               质  谱                          数据处理软件              数据库  

赛默飞基于离子阱与高分辨质谱技术的配方颗粒成分表征 workflow

高分辨率有效分辨中药同质异素体
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Q Exactive Series MS

Compound Discoverer TCM profilingFusion Series MS

C
or

re
la

tio
n

-10 -5 0 5 10
Log2 Fold Change

0

2

4

6

8

10

12

-Lo
g1

0P
-va

lue

Database

优异的数据质量 未知峰提取对齐 统计学差异比对分析 成分检索鉴定

Q Exactive Series MS

  Fusion Series MS Thermo ScientificTM Compound 
Discoverer

Thermo ScientificTM TCM profiling Thermo ScientificTM Database
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产地溯源

现行的中药质量控制模式针对主要成分进行量的控制，及通过指纹图谱中的共有峰进行相似度评价，该种方式是

关注中药材之间的相似性，而无法对未知组分进行比对，进而分析不同产地药材间的差异。

赛默飞中药代谢组学技术结合了Orbitrap 高分辨质谱的优质数据和Compound Discoverer 先进的代谢组学数据处

理系统，通过对中药组分的轮廓分析，利用多元统计学的手段，准确的找到不同组间的差异成分，进而利用高分

辨多级质谱数据对差异成分进行鉴定。赛默飞中药代谢组学作为指纹图谱的良好互补，在道地药材质量评估、非

药用部位非法添加等应用中发挥着重要作用。

中药企业/实验室数据合规管理
无论是在GMP检查及飞行检查，或是药品申报中，实验室数据合规对药企来说都是至关重要，甚至关系着企业的

生存和发展。色谱数据处理系统（CDS）结合实验室信息管理系统（LIMS），为中药用户提供合规性、自动智能

的可扩展性实验室信息化系统方案。

Chromeleon 色谱数据系统从安全合

规的常规分析到十分灵活的研究流

程，为整个实验室分析系统提供卓

越用户体验，既能确保色谱分析的

现有工作流程，又可快速获得良好

的结果。

超越了 CDS- 赛默飞世尔

Chromeleon XTR 实验室管理系统

全面管理整个实验室，确保遵守流

程，保持数据完整性，最终帮助用

户实现完全的合规。

Chromeleon CDS 色谱
数据系统

Chromeleon XTR 变色龙软
件增强版实验室管理系统

证明合规

数据存档

管理样品

获取数据

审核结果

生成报告

赛默飞基于 Orbitrap 高分辨质谱的中药材产地溯源 workflow
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从物质基础到作用机理的高端研究方案
中药组成成分复杂、作用环节多样，中药药效物质基础以及临床疗效机理的阐明，已成为中医药现代化研究的重

要内容。如何快速地从海量的色谱质谱数据中获取有价值的信息，减轻繁重的数据处理工作量，成为广大中医药

研究工作者的心声。

灵活多样的中药分析应用软件

赛默飞的Compound Discoverer软件针对中药成分鉴定、体内代谢转

化和代谢组学的研究提供特别定制的数据处理工作流程，可在线或离

线进行未知成分的搜库鉴定，并行查找多个母药代谢物，可视化的

统计差异分析及pathway分析。

LTQ Orbitrap 系列 Q Exactive 系列 Orbitrap Fusion 系列

Orbitrap平台助力中药深度研究

赛默飞的Orbitrap超高分辨质谱系列可以为中药物质基础研究提供最准确的化学式测定，最可靠的结构式解析（

多级碎裂模式），媲美高端三重四极杆的定量性能，优良的稳定重现性为组学研究的首选，Orbitrap系列质谱将

为中医药研究提供顶尖的平台。

LipidSearch™软件可对脂质代谢进行可视化轮廓分析和差异比较。结合赛默飞强大的蛋白组学研究策略，和“

一站式”生物功能信息学阐释的“iOmics”平台，可实现中医药多组学的全方位深度研究。

Mass Frontier是专业的结构解析软件。其含有小分子碎裂机理的 

Fragmentation LibraryTM 碎裂谱图库，从而可对中药同类化合物的质谱

裂解规律进行研究。
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TCM数据库是为了解决质谱结构推导问题，帮助研究人

员快速准确鉴定中药成分，赛默飞以《中国药典》2015

年版（一部）收录的中药材为参考，使用T h e r m o 

Scientific静电场轨道阱（Orbitrap）高分辨质谱平台采

集，数据库包含1200余种中药化合物对照品的一级和碎

片质谱图，7124张目前市面上最高质量的二级质谱图。

可实现中药及天然产物成分的快速准确表征。

TCM 数据库

中药物质基础研究

Orbitrap Fusiom 系列

数据采集 成分寻找 成分鉴定

Vanquish UHPLC

系列

Q Exactive 系列

Orbitrap GC-MS 系列

LTQ Orbitrap 系列

Trace Finder

• 已知成分的

快速搜寻

Compound 

Discoverer

mzCloud云谱库

Similarity search

mzVault本地谱库

Custorn library search

Chemspider 化合物库

Fomula based search

• 数据库搜索鉴定

• 未知成分的精准预测

（MS1 tine isotoplc pattcrn and 

MS2 data）

• 相似结构的成分搜索

（Automatic batch FISh[ fragment 

lon Search]and annotation；

Compound Class Sooring 

based on user-defined common 

fragments）

• 碎片解析功能确证结构

• 自动归属碎片裂解途径

Msaa Frontier
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中药及天然产物成分鉴定流程

Compound Discoverer 通过 mzCloud 在线谱库检索确证未知成分和结构式

本
地
数
据
库

样品前处理

数据库检索 多种搜库方式并行

未知化合物已知化合物

确证结构
碎片归属

标准品验证

高分辨二级质谱图

UHPLC-HRMS 非靶标数据采集

利用 Compound Discoverer 对原始数据
进行色谱峰对齐、峰提取等工作

碎
片
机
理
库

网
络
谱
图
库

NO

Yes

精确质荷比

同位素丰度比

高分辨二级质谱图
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中药相关代谢组学研究

Orbitrap 
Fusion 系列

数据采集 成分信息提取 统计分析 Biomarker 鉴定 Pathway 分析

Vanquish 
UHPLC 系列

lon Chromatography
系列

Q Exactive 系列GC-MS 系列

TSQ 系列

mzCloud云谱库

Similarity search

mzVault本地谱库

Custorn library search

Chemspider 化合物库

Fomula based search

• 数据库搜索鉴定

• 搜库鉴定引起差异的化学

成分，代谢物或脂类物质

Mass Frontier

Compound Discoverer 鉴定

内源性代谢物及相关代谢通

路分析

Compound Discoverer 将

差异成分链接到 KEGG 相

关通路

iOmics Cloud 提供强大的统计分析、可视化工

具和生物功能分析

Compound Discoverer
• 非目标成分 /代谢物快速搜寻
（New RT alignment algorithm；

Pooled QC-based Area Correction）

Compound Discoverer

• New biological replicate 
study design

• PCA,Volcano Plots,S-Plot

Compound Discoverer

• 链接到 KEGG and BaoCyc 
pathways等

iOmics Cloud

• Understanding Patterns

• Interpret Results

iOmics Cloud

• Versatile & Aclvanced 

Statistical Functions & Piots

Trace Finder

• 目标成分 /代谢物
快速搜寻及定量
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