
超高分辨质谱仪技术白皮书

1.主要用途
用于食品中农兽残，环境污染物，非法添加药物、营养成分等快速筛查确证以及定量检

测分析工作。用于蛋白质组学：蛋白质组学研究中的蛋白质鉴定、翻译后修饰、生物大分子
相互作用、多肽和蛋白质的定量分析。
2.特殊资质要求

无
3.主要技术参数
3.1 液相色谱部分
★3.1.1 配置 2 套独立的液相色谱系统，一套适用于农兽药和生物毒素分析小分子物质高效
液相色谱系统；一套适用于大分子多肽和蛋白质的定量分析纳升液相色谱系统。两套系统能
实现自动切换；每套液相色谱系统包括独立的系统输液单元、自动进样器、柱温箱、真空脱
气机及流动相瓶及托盘管路系统等。纳升液相色谱系统、超高效液相色谱系统、高分辨质谱
系统和离子源均为同一生产厂商（赛默飞）的配套设备。
★3.1.2 系统输液单元 2 套：第一套超高效液相和第二套纳升液相均为超高压二元高压泵梯
度系统。
▲3.1.3 输液泵系统：第一套超高效液相的每个泵能独立选择 3 个流路之一，第二套纳升液
相的每个泵能独立选择 1 个流路之一。
第一套超高效液相的每个泵能独立选择 3 个流路，两个泵（即二元泵）可选择 6 个溶剂流路

（该图来自 Q Exactive Plus 软件截图，证明超高效液相的每个泵能独立选择 3 个流路之一）
第二套纳升液相的每个泵能独立选择 1 个流路之一



（该图来自 Q Exactive Plus 软件截图，证明纳升液相的每个泵能独立选择 1 个流路之一）

★3.1.4 超高效液相色谱流量范围：0.001～8 mL/min（最低流速≤0.001mL/min，最高流速
≥8mL/min），增量为 1 μL/min；纳升液相色谱流量范围：1 nL/min～100 μL/min，（最低流
速≤1 nL/min，最高流速≥100 μL/min），增量为 1nL/min。
超高效液相色谱流量范围：

纳升液相色谱流量范围：

▲3.1.5 超高效液相色谱最大耐压：103MPa；纳升液相色谱最大耐压：150Mpa
超高效液相色谱最大耐压：103MPa

纳升液相色谱最大耐压：150Mpa



▲3.1.6 超高效液相色谱流量精度 ：≤0.05% RSD

3.1.7 超高效液相色谱流量准确度：≤±0.1%
3.1.8 超高效液相色谱溶剂通道数和在线真空脱气溶剂数量：6 通道；纳升液相色谱溶剂
通道数和在线真空脱气溶剂数量：2 通道
3.1.9 超高效液相色谱流量混合精确度：≤0.15% RSD
3.1.10 柱温箱控温范围（每一套液相系统）：4～40 ℃（最低温度≤4℃，最高温度≥40℃）；
控温精度：≤0.5℃
3.1.11 进样量范围 0.01～25 μL（最低进样量≤0.01μL，最高进样量≥25μL），最小步进为
0.01μL
3.1.12 样品盘：216 位，满足 1.5mL 和 2mL 进样瓶需求
3.1.14 进样量准确度：≤ 0.5%（以进样量为 10 μL 的纯水）
3.1.15 进样线性：r>0.99999（以咖啡因水溶液）
3.1.16 自动进样器可实现样品进样温度控制，其温度控制范围：5～40℃（最低温度≤5℃，
最高温度≥40℃）；自动进样器温度稳定性：≤ 1℃
3.2 高分辨质谱系统
★3.2.1 质谱类型：高分辨率质谱仪，采用二级质量分析器串联结构，采用四极杆与静电场
轨道阱串联。可一次进样同时采集高分辨一级 MS、二级 MS/MS



3.2.2 离子源：独立的可加热电喷雾离子源（ESI 源），集成式气路电路设计，安装离子源
时即可实现气路电路连接，自动识别，无需进行额外操作
3.2.3 喷针采用 60 度喷雾设计，前后，左右，上下可调，正对废液出口。雾化后，废产
物直接进入废液出口，确保离子源腔体洁净
3.2.4 具有雾化气和辅助雾化气，进一步提高雾化效率和稳定性，具有强的雾化效果抗污
染能力
3.2.5 配备 ESI 离子源，ESI 源可容纳流量：≥1mL/min（以纯水作溶剂，不分流方式 ）
3.2.6 ESI 离子源加热温度：600℃
▲3.2.7 离子传输系统：采用金属离子传输管设计，以保护分子涡轮泵，减少真空负担。离
子传输管能独立加热并实现控温，最高温度 400℃



3.2.8 具有真空隔断阀设计，在移去、清洗离子传输部件时，不需破坏真空,待机时不需
要消耗氮气
★3.2.9 质量分析器：采用四极杆与静电场轨道阱串联的组合

3.2.10 质量范围：50～6000 m/z（最低质荷比≤50 m/z，最高质荷比≥6000 m/z）
★3.2.11 仪器最高分辨率：≥140,000 FWHM (m/z ≤200)，且可分 4 档次可调

（该图来自 Q Exactive Plus软件截图，显示 R＞140000 FWHM@m/z≤200）



（该图来自 Q Exactive Plus软件截图，显示分辨率四档可调）

▲3.2.12 一级质谱分辨率可达到 140,000 FWHM 档位（次）(m/z ≤200)

（该图来自 Q Exactive Plus软件截图，显示 R≥140000 FWHM@m/z≤200）

▲3.2.13 二级质谱分辨率可达到 140,000 FWHM 档位（次）(m/z ≤200)

（该图来自 Q Exactive Plus软件截图，显示 R≥140000 FWHM@m/z≤200）



3.2.14 前级四极杆母离子选择：前级四极杆为金属钼共轭双曲面四极杆，高分辨母离子选
择≤0.4Da
▲3.2.15 线性范围：分辨率设定为不小于 70000 FWHM 时，以克伦特罗为目标物，线性范
围≥105

标准品：克伦特罗（粉末），用纯甲醇溶解为 1000ppm 储备液，20:80 水/甲醇溶剂稀释为 1ppt~100ppb

浓度范围内待用。

化合物 分子式 电离模式 M/Z

克伦特罗 C12H18Cl2N2O M+H+ 277.08689

克伦特罗线性范围

配制 1ppt、10 ppt、100 ppt、1 ppb、10 ppb、100 ppb 6 个浓度点做标准曲线，线性相关系数为 0.9930，

各标准点到标准曲线偏差均小于 10%，线性范围达到 e5

clen-3
Y = 3891.4+1.26653e+006*X   R^2 = 0.9981   W: 1/X^2
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★3.2.16 高分辨质谱采集速率：最高 12Hz；分辨率≥70000 FWHM 时，不少于 3 张/秒
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（该图为 Q Exactive Plus 测试数据：分辨率≥70000 FWHM 时，FullMS质谱扫描速率为：

（5/(11.39-11.38)*60=8.3Hz＞3Hz，即不少于 3张/秒）

★3.2.17 质量轴稳定性：设备校正一次后，连续 24 小时内不再校正质量轴，重复进样 100fg
利血平，609 质量精确度≤3ppm
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（该图来自 Q Exactive Plus 实验测试数据，140000分辨率下 FullMS 模式（m/z606.5-611.5）
连续测试 48h以上）

★3.2.18 正负离子切换速度：小于 1 秒（即每秒可获得正负离子谱图各一张），在进行快速
正负切换模式下连续运行 2 小时，质量轴的稳定性≤3ppm；即用 0.5ppb 氯霉素和 0.5ppb
克伦特罗混合溶液作为测试液，蠕动泵连续进样 2 小时，正负快速扫描同时监测氯霉素和克
伦特罗分子离子峰，两者质量偏差小于 3ppm



3.2.19 MS/MS 灵敏度：50 fg 丁螺环酮，柱上 S/N ≥100:1
3.2.20 选择离子扫描 SIM 灵敏度：30 fg 丁螺环酮，柱上 S/N≥100:1
▲3.2.21 提高仪器分辨率时，采用利血平标品 100fg 进样，ESI+模式下，分辨率分别为
35000FWHM 和 70000FWHM 时，其他仪器参数维持不变的前提下，主峰的信号强度值相差
不超过 8%

分辨率 70000 分辨率 35000 分辨率 面积差

峰面积 14533 14152 2.7%

（该图来自 Q Exactive Plus 实验测试数据，证明了不同分辨率下仪器灵敏度的一致性）

3.2.22 扫描工作方式：具备高分辨全扫描 MS 和 MS/MS,选择离子扫描,全子离子碰撞碎裂
扫描,正负离子切换扫描，数据依赖子离子扫描，数据非依赖扫描，平行反应监测子离子扫
描
★3.2.23 检测器：采用 FT 无损检测器



▲3.2.24 高分辨质谱系统、离子源与纳升液相色谱系统、超高效液相色谱系统、均为同一生
产厂商的配套设备



▲3.2.25 质谱可升级加装附件实现完整蛋白模式和分辨率 280000(m/z ≤200)，满足更高分
辨率应用要求，提供证明材料。



3.3 工作站及软件处理系统
★3.3.1 工作站 2 套：其中仪器配套工作站 1 套、数据处理工作站 1 套，数据图谱输出系
统 1 套
3.3.2 色谱质谱数据处理软件系统：配备色谱质谱数据分析软件，具备同位素模式匹配、
精确质量计算、精确二级碎片结构推断
3.3.3 独立定量分析软件：配备独立定量分析软件，可进行大规模批处理数据。内置高分
辨定量分析即插即用食品安全数据库。
3.3.4 数据库及解析软件：配备未知物鉴定数据库以及化合物的谱图结构解析软件，可支
持 ESI，APCI 等离子源不同的裂解机理，可以通过化学智能的谱图注释、先进的裂解预测以
及谱图和裂解机理知识管理来进行可靠的结构解析，除含有理论经典裂解方式产生的碎片信
息外，含有 12 万条以上的真实质谱裂解数据库信息。（此项作为验收指标） 。
3.3.5 大分子结构分析软件：配备用于“组学”领域的非标记差异表达分析软件：可有效的
半定量分析不同状态下（例如，疾病状态，药物刺激，或其它挠动状态）差异表达的蛋白，
代谢物及其它化合物分子的相对含量。可同时应用于大分子蛋白质组学及小分子如食品安全
分析等诸多领域，对不同样本间的有效物质进行差异表达分析，从而发现一些潜在的生物标
志物。
★4.主要配置

超高压液相色谱系统：超高压液相色谱仪 1 套：包括二元高压泵、在线真空脱气机、
216 位可控温自动进样器、柱温箱、溶济托盘、溶剂瓶及管路等配件。

纳升液相色谱系统：纳升液相色谱系统系统 1 套：包括二元高压泵、在线真空脱气机、
216 位可控温自动进样器、柱温箱、溶济托盘、溶剂瓶及管路等配件。

高分辨质谱仪主机：静电场轨道阱高分辨质谱仪（包括 ESI 离子源 1 套、纳流离子源 1
套、FT 检测器 1 套等配套设备），其他包括机械泵及真空系统、注射泵及六通阀各 1 个。

仪器控制软件：配套控制软件系统 1 套：原厂仪器控制和数据处理系统软件，且该系统
软件要求完全控制质谱主机及液相色谱系统。

数据处理软件：配套数据处理软件各 1 套：质谱定量及筛查分析软件 1 套；未知物鉴定
软件 1 套；蛋白组学软件*1 套；脂质组学软件 1 套。



工具包：色谱和高分辨质谱配套消耗品备件包和仪器维修专用工具包各 1 套，样品瓶
500 个，机械泵油 2L，连接管线 2 套，液相进样针 1 个，液相进样针座 1 个。

色谱柱：C18，2.1×100mm×2.6μm，2 根；蛋白分析色谱柱 2 根；均要求带配套色谱保
护柱和连接头。

高纯氮气发生器：配备与本设备配套的高纯氮气发生器 1 套，要求为一体机，流量≥30
L/h；纯度≥99.9%

UPS 不间断电源：原厂设备的标准配备品牌，功率 10KVA，断电后能供电 2 小时以上。
数据采集及分析系统：仪器配套工作站 1 台，数据处理工作站 1 台。两台工作站性能参数均
优于：6 核心 12 线程、单核主频 4.4GHz 的 CPU，16GB 内存，3TG 硬盘，DVD 刻录机，3T
移动硬盘，兼容仪器软件的正版操作系统，23 寸显示器；自动双面彩色激光打印机 1 台。


