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　　国家重点研发计划中医药现代化专项（２０２３ＹＦＣ３５０４１００）；中国食品药品检定研究院关键技术研究基金（ＧＪＪＳ－２０２２－７－１）

　通信作者　聂黎行　Ｔｅｌ：（０１０）６７０９５４２４；Ｅ－ｍａｉｌ：ｎｉｅｌｉｘｉｎｇ＠１６３ｃｏｍ

马双成　Ｔｅｌ：（０１０）５３８５２０７６；Ｅ－ｍａｉｌ：ｍａｓｃ＠ｎｉｆｄｃｏｒｇｃｎ

第一作者　Ｔｅｌ：１８８５２０７０８６９；Ｅ－ｍａｉｌ：ｗｕｙａｎｐｅｉ２０２３＠１６３ｃｏｍ

气相色谱 －静电场轨道阱质谱在食品和药品分析中的研究进展

吴炎培１，原文鹏２，胡新华２，聂黎行１，黄烈岩１，

邢江涛３，于健东１，魏锋１，马双成４

（１．中国食品药品检定研究院，北京 １０００５０；２．深圳市人民医院（暨南大学第二临床医学院，南方科技大学第一附属医院）
药学部，深圳５１８０２０；３．赛默飞世尔科技（中国）有限公司，北京 １０００１３；４．国家药典委员会，北京 １０００６１）

摘要：气相色谱－静电场轨道阱质谱（ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ）作
为新兴的高分辨气质联用技术，可实现挥发性成分的精确质量检测和高通量定性定量分析，具有灵敏度高，

选择性强，线性动态范围宽等优点，能够很好地应对复杂基质中多种痕量物质分析带来的挑战，近年已开始

应用于环境、工业、食品、制药、司法、临床等领域。本文对 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ技术进行全面综述，阐述其基
本原理及技术特点，介绍该技术在食品与药品分析研究中的应用进展，包括食品中农药残留检查、持久性有

机物检测、香气物质分析和化学药品杂质分析与中药质量评价，并重点分析在超痕量成分测定和未知化合

物鉴别方面的优势。最后，从高分辨率标准数据库的建立、可变电子电压技术的应用、样品前处理方式的选

择开发与优化、二维 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ串联等角度，提出 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ未来发展方向并展望其应用
前景。

关键词：气相色谱－静电场轨道阱质谱；高分辨质谱；食品；药品；农药残留；持久性有机物；香气物质；杂质
分析；中药质量评价；综述

中图分类号：Ｒ９１７　　　文献标识码：Ａ　　　文章编号：０２５４－１７９３（２０２４）０１－０００１－１０
ｄｏｉ：１０１６１５５／ｊ０２５４－１７９３２０２４０１０１

Ｒｅｃｅｎｔａｄｖａｎｃｅｓｏｆｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓ
ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｉｎｆｏｏｄａｎｄｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌａｎａｌｙｓｉｓ

ＷＵＹａｎ－ｐｅｉ１，ＹＵＡＮＷｅｎ－ｐｅｎｇ２，ＨＵＸｉｎ－ｈｕａ２，
ＮＩＥＬｉ－ｘｉｎｇ１，ＨＵＡＮＧＬｉｅ－ｙａｎ１，ＸＩＮＧＪｉａｎｇ－ｔａｏ３，
ＹＵＪｉａｎ－ｄｏｎｇ１，ＷＥＩＦｅｎｇ１，ＭＡＳｈｕａｎｇ－ｃｈｅｎｇ４

（１．ＮａｔｉｏｎａｌＩｎｓｔｉｔｕｔｅｓｆｏｒＦｏｏｄａｎｄＤｒｕｇＣｏｎｔｒｏｌ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１０００５０，Ｃｈｉｎａ；２．ＤｅｐａｒｔｍｅｎｔｏｆＰｈａｒｍａｃｙ，ＳｈｅｎｚｈｅｎＰｅｏｐｌｅ’ｓＨｏｓｐｉｔａｌ（ＴｈｅＳｅｃｏｎｄ

ＣｌｉｎｉｃａｌＭｅｄｉｃａｌＣｏｌｌｅｇｅ，ＪｉｎａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ；ＴｈｅＦｉｒｓｔＡｆｆｉｌｉａｔｅｄＨｏｓｐｉｔａｌ，ＳｏｕｔｈｅｒｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ），Ｓｈｅｎｚｈｅｎ５１８０２０，Ｃｈｉｎａ；

３．ＴｈｅｒｍｏＦｉｓｈｅｒＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＣｈｉｎａＣｏ．，Ｌｔｄ．，Ｂｅｉｊｉｎｇ１０００１３，Ｃｈｉｎａ；４．ＣｈｉｎｅｓｅＰｈａｒｍａｃｏｐｅｉａＣｏｍｍｉｓｓｉｏｎ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１０００６１，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ（ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ），ａｄｅｖｅｌｏｐｉｎｇｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａ
ｐｈｙ－ｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙａｐｐｒｏａｃｈ，ａｌｌｏｗｓｆｏｒｈｉｇｈｔｈｒｏｕｇｈｐｕｔｑｕａｌｉｔａｔｉｖｅａｎｄｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓ
ｏｆｖｏｌａｔｉｌｅａｎｄｓｅｍｉ－ｖｏｌａｔｉｌｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓＩｔｈａｓｔｈｅａｄｖａｎｔａｇｅｓｏｆｈｉｇｈｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ，ｓｅｌｅｃｔｉｖｉｔｙ，ａｎｄａｗｉｄｅｌｉｎｅａｒ
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ｄｙｎａｍｉｃｒａｎｇｅ，ｗｈｉｃｈｍａｋｅｓｉｔｗｅｌｌｓｕｉｔａｂｌｅｆｏｒｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆａｗｉｄｅｒａｎｇｅｏｆｔｒａｃｅｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｉｎｃｏｍｐｌｅｘ
ｍａｔｒｉｃｅｓＩｎｒｅｃｅｎｔｙｅａｒｓ，ｔｈｉｓｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｈａｓｂｅｅｎａｐｐｌｉｅｄｉｎｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌｓｃｉｅｎｃｅ，ｉｎｄｕｓｔｒｙ，ｆｏｏｄａｎａｌｙｓｉｓ，
ｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌａｎａｌｙｓｉｓ，ｆｏｒｅｎｓｉｃｓｃｉｅｎｃｅ，ｃｌｉｎｉｃａｌｍｅｄｉｃｉｎｅａｎｄｏｔｈｅｒｆｉｅｌｄｓＴｈｉｓｐａｐｅｒｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｆｉｒｓｔｒｅｖｉｅｗ
ｏｆＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ，ｗｈｉｃｈｎｏｔｏｎｌｙｄｅｓｃｒｉｂｅｓｔｈｅｂａｓｉｃｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓａｎｄｔｅｃｈｎｉｃａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ，ｂｕｔａｌｓｏ
ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｓｔｈｅｐｒｏｇｒｅｓｓｏｆｔｈｅｔｅｃｈｎｉｑｕｅｉｎｆｏｏｄａｎｄｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌｒｅｓｅａｒｃｈＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｉｎｆｏｏｄａｎａｌｙｓｉｓｉｎｃｌｕｄｅ
ｔｈｅｉｎｓｐｅｃｔｉｏｎｏｆｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅｓ，ｄｅｔｅｃｔｉｏｎｏｆｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔｏｒｇａｎｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄａｎａｌｙｓｉｓｏｆｆｌａｖｏｒｓｕｂｓｔａｎｃｅｓ
Ｉｎｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃｓ，ｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓａｎｄｑｕａｌｉｔｙｅｖａｌｕａｔｉｏｎｏｆｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌＣｈｉｎｅｓｅｍｅｄｉｃｉｎｅａｒｅ
ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄＩｔｉｓｎｏｔｅｗｏｒｔｈｙｔｈａｔｔｈｉｓｔｅｃｈｎｉｑｕｅｉｓｐａｒｔｉｃｕｌａｒｌｙａｄｖａｎｔａｇｅｏｕｓｆｏｒｔｈｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｕｎｋｎｏｗｎ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｔｈｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｕｌｔｒａ－ｔｒａｃｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓＬａｓｔｌｙｂｕｔｉｍｐｏｒｔａｎｔｌｙ，ｔｈｉｓｒｅｖｉｅｗｓｕｍｍａｒｉｚｅｓｔｈｅ
ｃｈａｌｌｅｎｇｅｓｅｎｃｏｕｎｔｅｒｅｄｉｎｔｈｅｃｕｒｒｅｎｔｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｔｈｉｓｔｅｃｈｎｉｑｕｅ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｅｓｔａｂｌｉｓｈｍｅｎｔｏｆｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕ
ｔｉｏｎｓｔａｎｄａｒｄｄａｔａｂａｓｅｓ，ｔｈｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎａｎｄｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｓａｍｐｌｅｐｒｅ－ｔｒｅａｔｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄａｎｄｔｈｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆ
ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳｉｎｔｈｅｆｉｅｌｄｏｆｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌＣｈｉｎｅｓｅｍｅｄｉｃｉｎｅＡｆｅｗｓｏｌｕｔｉｏｎｓａｒｅａｌｓｏｐｒｏｐｏｓｅｄ，ｓｕｃｈ
ａｓｔｈｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｖａｒｉａｂｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｖｏｌｔａｇｅｔｅｃｈｎｉｑｕｅ，ｔｈｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ
ａｎｄｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｆｉｅｌｄＯｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙａｎｄｔｈｅｉｎｔｅｇｒａｔｅｄａｎａｌｙｓｉｓｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅｌｙｕｓｉｎｇｍｕｌｔｉｐｌｅｓｃａｎ
ｍｏｄｅｓＴｈｅｓｅｓｔｒａｔｅｇｉｅｓａｒｅａｉｍｅｄｔｏｐｒｏｖｉｄｅｍｏｒｅａｄｖａｎｃｅｄａｎｄａｃｃｕｒａｔｅｓｏｌｕｔｉｏｎｓｔｏｆｏｏｄ，ｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌ，ａｎｄ
ｏｔｈｅｒｒｅｌｅｖａｎｔａｎａｌｙｓｉｓ
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ；ｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ；ｆｏｏｄ；ｐｈａｒｍａ
ｃｅｕｔｉｃａｌ；ｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅｓ；ｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔｏｒｇａｎｉｃｐｏｌｌｕｔａｎｔ；ａｒｏｍａｓｕｂｓｔａｎｃｅ；ｉｍｐｕｒｉｔｙａｎａｌｙｓｉｓ；ｑｕａｌｉｔｙｅｖａｌｕａｔｉｏｎ
ｏｆｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌＣｈｉｎｅｓｅｍｅｄｉｃｉｎｅ；ｒｅｖｉｅｗ

　　气质联用（ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅ
ｔｒｙ，ＧＣ－ＭＳ）是采用气相色谱（ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ，
ＧＣ）进样分离，质谱（ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＭＳ）进行组
分定性与定量分析的技术。自 １９５７年 Ｈｏｌｍｅｓ和
Ｍｏｒｒｅｌｌ［１］首次实现ＧＣ－ＭＳ联用以来，该技术逐渐被
应用于各领域挥发性物质的分析检测中。ＧＣ可与
多种类型的质谱联用，包括离子阱（ｉｏｎｔｒａｐ，ＩＴ）、四
极杆（ｑｕａｄｒｕｐｏｌｅ，Ｑ）、三重四极杆（ｔｒｉｐｌｅｑｕａｄｒｕｐｏｌｅ，
ＱｑＱ）等低分辨率质量分析器和磁质谱（ｍａｇｎｅｔｉｃ
ｓｅｃｔｏｒｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ）、飞行时间（ｔｉｍｅｏｆｆｌｉｇｈｔ，
ＴＯＦ）、静电场轨道阱（Ｏｒｂｉｔｒａｐ）及傅里叶变换离子回
旋共振（Ｆｏｕｒｉｅｒｔｒａｎｓｆｏｒｍ ｉｏｎｃｙｃｌｏｔｒｏｎｒｅｓｏｎａｎｃｅ，
ＦＴ－ＩＣＲ）等高分辨质量分析器。气相色谱－低分辨
率质谱（ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｌｏｗｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃ
ｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＧＣ－ＬＲＭＳ）一般用于分析已知化合物，需
在实验开始设置特征离子或离子对等参数，假阳性

干扰常见，并存在忽视潜在分析物的可能。气相色

谱－高分辨率质谱（ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕ
ｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＧＣ－ＨＲＭＳ）参数设定简单，
抗基质干扰能力强，可进行非靶向未知物筛查和数

据库之外的溯源分析，进一步扩大了 ＧＣ－ＭＳ技术

的应用范围。

各种ＧＣ－ＨＲＭＳ仪器中，近年来最受瞩目的是气
相色谱 －静电场轨道阱质谱（ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－
Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ）仪。
ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪兼具ＧＣ－ＴＯＦ／ＭＳ仪与ＧＣ－ＦＴ－
ＩＣＲ／ＭＳ仪的优点，灵敏度、分辨率与质量稳定性优于
ＧＣ－ＴＯＦ／ＭＳ仪，仪器体积更小，操作、维护与数据
处理简单，价格较 ＧＣ－ＦＴ－ＩＣＲ／ＭＳ仪更低。商业
化ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪 ＭＳ部分由四极杆与 Ｏｒ
ｂｉｔｒａｐ质量分析器串联，其中四极杆质量分析器可实
现离子选择，Ｏｒｂｉｔｒａｐ则提高分辨率、灵敏度及稳定
的质量精度［２－４］。ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪不仅使定
量分析更加准确，还可以对复杂样品进行选择性筛

选工作，近年来开始为许多研究领域提供强大的技

术支持，包括代谢组学［５］、临床毒理学［６］、食品分

析［７］、药物分析［８］、环境分析［９－１０］及石油化工［１１］等。

食品、药品作为典型的混合体系，其 ＧＣ－ＭＳ
分析面临被测成分复杂、基质干扰严重的挑战，常

规 ＧＣ－ＬＲＭＳ联用技术对含量极低或未知组分的
分析仍存在一定困难，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪可为其
定性分析提供准确、可靠且丰富的化合物信息；定
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量分析方面，高灵敏度的 Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器可对
痕量组分进行分析［１２］。鉴于 Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器
的优越性能，ＬＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪的应用已十分广
泛，但 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪的应用尚处于起步阶段，
全面系统的综述未见报道。本文介绍了 ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪的原理、结构、技术特点，并对其在食品、
药品分析领域的应用进行综述，分析其优势，旨在

为从事相关领域工作的科技人员提供理论支持和

技术参考。

１　ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ技术概述
Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器雏形出现于１９２３年，Ｋｉｎｇ

ｄｏｎ教授［１３］提出稳定静电场约束带电粒子的方法—

静电场阱Ｋｉｎｇｄｏｎｔｒａｐ。１９８１年Ｋｎｉｇｈｔ［１４］在Ｋｉｎｇｄｏｎ
ｔｒａｐ的基础上加以改进，提出 Ｋｎｉｇｈｔｔｒａｐ，将仪器外
部圆柱体设计为类双锥体结构，使离子可在阱内作

谐波运动。１９９９年 Ｍａｋａｒｏｖ在 ＡＳＭＳ报道了高性能
质量分析技术：静电轴向简谐轨道阱（ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃａｘ
ｉａｌｌｙｈａｒｍｏｎｉｃｏｒｂｉｔａｌｔｒａｐｐｉｎｇ），并于次年在Ａｎａｌｙｔｉｃａｌ
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ上进行了介绍［１５］，第 １台 Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪
于２００１年在爱丁堡大学投入使用。

Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器由 １个纺锤形中心内电极
和２个外纺锤半电极组成［１６］，离子进入 Ｏｒｂｉｔｒａｐ质
量分析器后，通过提升中心电极电压的绝对值增加

场强，产生向心吸引力，使离子在到达电极前不再沿

原先方向运动，改做圆周运动，围绕中心电极旋转。

离子轴向运动时在外电极上会产生镜像电流，对其

进行检测。与 ＬＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ联用技术相比，
ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪发展较晚。２０１０年 Ｐｅｔｅｒｓｏｎ
等［１７］首次将 ＥＩ离子源的 Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪作为一维
ＧＣ检测器，获得超１０５ＦＷＨＭ（ｍ／ｚ４００）的分辨率。
商业化的ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪器于２０１５年问世，
质量精度可达１０－６，灵敏度达飞克级［１８］。最近，科

学家开始尝试将全二维气相色谱（ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅ
ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌＧＣ，ＧＣ×ＧＣ）与 Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ联
用［１９］，获得相较于一维ＧＣ－ＭＳ更大的峰容量、更快
的扫描速度与更精准的定量能力。

目前Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ与 ＧＣ联用，最主流的仪器为
ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪。ＧＣ仪将待测样品分离成
各分子组分经接口传输进ＭＳ仪。ＭＳ仪部分由离子
源、离子传输组件、四极杆质量分析器、Ｃ型阱（Ｃ－
ｔｒａｐ）、Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器和高能碰撞 （ｈｉｇｈｃｏｌｌｉｓｉｏｎ
ｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｃｅｌｌ，ＨＣＤ）池组成（见图 １）。ＧＣ－Ｑ－

Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪常见离子源有电子轰击电离源（ｅｌｅｃ
ｔｒｏｎｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ，ＥＩ）与化学电离源（ｃｈｅｍｉｃａｌｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ，
ＣＩ），ＥＩ的优点是所获得的离子碎片适合与美国国家
标准技术研究院（ＮａｔｉｏｎａｌＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＳｔａｎｄａｒｄｓａｎｄ
Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，ＮＩＳＴ）和 Ｗｉｌｅｙ数据库进行匹配，快速对
化合物进行定性；ＣＩ则可以得到分子离子峰信息，且
加和离子碎片较小。然而，ＥＩ所得碎片离子过多、分
子离子常缺失限制仪器性能；ＣＩ灵敏度通常较低，且
无法通过数据库检索识别化合物。相较于传统 ＥＩ，
使用创新型ＥＩ软电离－可变电子电压技术，兼具 ＥＩ
和ＣＩ两者的优点，减少不含有用结构信息的低质量
离子，同时增加较高质量离子或分子离子信息，有利

于化合物结构分析。由 ＧＣ仪分离的各组分分子转
换成离子后经传输组件递送入四极杆质量分析器，

离子透镜系统及弯曲杆可起聚集离子和去除中性的

干扰作用，四极杆质量分析器进一步筛选离子，由

Ｃ－ｔｒａｐ质量分析器捕获并于高纯氮气碰撞下减速，
在电势差作用下由Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器吸入，因离子
在Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器内不同频率振荡而过滤分离。
计算机解析离子震荡频率，通过增强型傅里叶变换

（ｅｎｈａｎｃｅｄＦｏｕｒｉｅｒｔｒａｎｓｆｏｒｍ，ｅＦＴ）得到质谱图。Ｃ－
ｔｒａｐ质量分析器同时连接 ＨＣＤ池，ＨＣＤ池通过施加
合适电压将离子碎裂得到二级碎片，再经 Ｃ－ｔｒａｐ质
量分析器传输进 Ｏｒｂｉｔｒａｐ质量分析器分析得二级质
谱图。Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪提供全扫描（ｆｕｌｌｓｃａｎ，
ＦＳ）、产物离子扫描（ｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎｓａｎ，ＰＩＳ）、选择离子
监测（ｓｅｌｅｃｔｅｄｉｏｎｍｏｎｉｔｏｒｓｃａｎ，ＳＩＭ）等多种扫描模
式，并可与一、二级质谱灵活组合，结合数据依赖性

采集（ｄａｔａ－ｄｅｐｅｎｄｅｎｔａｃｑｕｉｓｉｔｉｏｎ）和数据非依赖性
采集（ｄａｔａ－ｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔａｃｑｕｉｓｉｔｉｏｎ），满足多种样品
分析需求。得益于高分辨的选择性以及高灵敏度，

大多数应用ＦＳ模式即可完成。
ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪已具备成熟软件进行高

通量筛查和定量，丰富的 ＧＣ－ＭＳ标准数据库为数
据分析增加可行性与可信度。作为新型 ＧＣ－ＭＳ技
术，其性能优于广泛使用的 ＧＣ－ＱｑＱ／ＭＳ仪、
ＧＣ－ＴＯＦ／ＭＳ仪，具有高分辨率下保持高灵敏度、稳
定精确质量数、６个数量级的宽线性范围等特点，可
对未知化合物进行确证，在成分精确分析、痕量成分

鉴定等方面优势明显。近 ５年许多研究工作使用
ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪取得了众多成果，其应用领
域也日益增多。
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图１　ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪结构图

Ｆｉｇ１　ＳｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍｏｆＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ

２　ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ技术在食品分析中的应用
影响食品质量及安全的物质数量繁多，常处

于痕量水平，加之不可忽视的基质干扰，开发稳定

灵敏的分析方法一直是研究热点［２０］。具有高通

量筛查多组分能力的 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ技术在食
品检测行业中的应用方兴未艾，涉及领域包括农

药残留检查、持久性污染物检测、风味物质分析

等，详见表１。

表１　ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ技术在食品分析中的应用
Ｔａｂ１　ＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｉｎｆｏｏｄａｎａｌｙｓｉｓ

领域　　
（ｆｉｅｌｄ）　　

样品　　
（ｓａｍｐｌｅ）　　

前处理

（ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ）
电离方式

（ｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｍｏｄｅ）
扫描模式

（ｓｃａｎｍｏｄｅ）
数据库匹配　

（ｄａｔａｂａｓｅｍａｔｃｈｉｎｇ）　
参考文献

（ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ）

农药残留（ｐｅｓｔｉｃｉｄｅ
ｒｅｓｉｄｕｅｓ）

番茄、韭菜和柑橘

（ｔｏｍａｔｏ，ｌｅｅｋａｎｄｏｒａｎｇｅ）
ＱｕＥＣｈＥＲＳ 　　　ＥＩ 　　ＦＳ 　ＮＩＳＴ１４ ［２１］

谷物和饲料

（ｃｅｒｅａｌｓａｎｄｆｅｅｄ）
ＱｕＥＣｈＥＲＳ 　ＦＳ，ＳＩＭ 　　 － ［２２］

婴儿食品

（ｂａｂｙｆｏｏｄｓ）
ＱｕＥＣｈＥＲＳ 　　ＦＳ 自建数据库（ｓｅｌｆ－

ｂｕｉｌｔｄａｔａｂａｓｅ）
［２３］

黄瓜、柠檬和西兰花（ｃｕｃｕｍ
ｂｅｒ，ｌｅｍｏｎａｎｄｂｒｏｃｃｏｌｉ）

迷你卢克法（ｍｉｎｉ－Ｌｕｋｅ） 　　ＦＳ 自建数据库（ｓｅｌｆ－
ｂｕｉｌｔｄａｔａｂａｓｅ）

［２４］

香 蕉、西 瓜、梨 和 草 莓

（ｂａｎａｎａ，ｗａｔｅｒｍｅｌｏｎ， ｐｅａｒ
ａｎｄｓｔｒａｗｂｅｒｒｙ）

ＱｕＥＣｈＥＲＳ 　　ＦＳ 标准数据库（ｓｔａｎｄ
ａｒｄｄａｔａｂａｓｅ）

［２５］

果蔬汁（ｖｅｇｅｔａｂｌｅａｎｄｆｒｕｉｔ
ｊｕｉｃｅｓ）

多塞过滤净化 ［ｍｕｌｔｉｐｌｕｇｆｉｌｔｒａ
ｔｉｏｎｃｌｅａｎｕｐ（ｍ－ＰＦＣ）］

　　ＦＳ 自建数据库（ｓｅｌｆ－
ｂｕｉｌｔｄａｔａｂａｓｅ）

［２６］

大米、茶叶等农产品（ｒｉｃｅ，
ｔｅａ ａｎｄ ｏｔｈｅｒ ａｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌ
ｐｒｏｄｕｃｔｓ）

固相分散萃取样品处理一体机

（ｉｎｔｅｇｒａｔｅｄｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｄｉｓｐｅｒ
ｓｉｏｎｅｘｔｒａｃｔｉｏｎｓａｍｐｌｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ
ｍａｃｈｉｎｅ）

　　ＦＳ 自建数据库（ｓｅｌｆ－
ｂｕｉｌｔｄａｔａｂａｓｅ）

［２７］

持久性有机污染物

［ｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔｏｒｇａｎｉｃ
ｐｏｌｌｕｔａｎｔｓ（ＰＯＰｓ）］

牛奶和母乳（ｃｏｗ’ｓａｎｄ
ｈｕｍａｎｍｉｌｋ）

索氏提取、凝胶渗透色谱和高

效液相色谱净化（Ｓｏｘｈｌｅｔｅｘ
ｔｒａｃｔｉｏｎ，ｇｅｌｐｅｒｍｅａｔｉｏｎｃｈｒｏｍａ
ｔｏｇｒａｐｈｙａｎｄＨＰＬＣｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ）

　　　ＥＩ ｆｕｌｌＭＳ－ＳＩＭ，
ｔａｒｇｅｔｅｄ－ＳＩＭ
ａｎｄｐａｒａｌｌｅｌｒｅ
ａｃｔｉｏｎｍｏｎｉｔｏｒｉｎｇ

　　 － ［２８］



　药 物 分 析 杂 志　
!"#$ % &"'() *$'+ ,-,.

，
..

（
/

） · ５　　　　 ·
　

表１（续）

领域　　
（ｆｉｅｌｄ）　　

样品 　　
（ｓａｍｐｌｅ）　 　

前处理

（ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ）
电离方式

（ｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｍｏｄｅ）
扫描模式

（ｓｃａｎｍｏｄｅ）
数据库匹配　

（ｄａｔａｂａｓｅｍａｔｃｈｉｎｇ）　
参考文献

（ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ）

海参（ｓｅａｃｕｃｕｍｂｅｒ） ＱｕＥＣｈＥＲＳ ＦＳ 自建数据库，ＮＩＳＴ
（ｓｅｌｆ－ｂｕｉｌｔｄａｔａ
ｂａｓｅａｎｄＮＩＳＴ）

［２９］

金枪鱼（ｔｕｎａ） 加速溶剂萃取，凝胶渗透色谱法

（ａｃｃｅｌｅｒａｔｅｄ ｓｏｌｖｅｎｔｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ
ａｎｄｇｅｌｐｅｒｍｅａｔｉｏｎｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａ
ｐｈｙ）

ＦＳ 　　　－ ［３０］

奶粉（ｍｉｌｋｐｏｗｄｅｒ） 加速溶剂萃取，凝胶渗透色谱法

（ａｃｃｅｌｅｒａｔｅｄ ｓｏｌｖｅｎｔｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ
ａｎｄｇｅｌｐｅｒｍｅａｔｉｏｎｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａ
ｐｈｙ

－ 　　　－ ［３１］

氯化石蜡，短链氯化石蜡和

中链氯化石蜡［ｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄ
ｐａｒａｆｆｉｎｓ（ＣＰｓ），ｓｈｏｒｔ－ｃｈａｉｎ
ｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄｐａｒａｆｆｉｎｓ（ＳＣＣＰｓ）
ａｎｄｍｅｄｉｕｍ－ｃｈａｉｎｃｈｌｏｒｉｎａ
ｔｅｄｐａｒａｆｆｉｎｓ（ＭＣＣＰｓ）］

　　　－ 电子捕获负离子

［ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｃａｐｔｕｒｅ
ｎｅｇａｔｉｖｅｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ
（ＥＣＮＩ）］

ＦＳ 　　　－ ［３２］

鲑鱼（ｓａｌｍｏｎ） 加速溶剂萃取和加压流体萃取

（ａｃｃｅｌｅｒａｔｅｄ ｓｏｌｖｅｎｔｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ
ａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｉｚｅｄｌｉｑｕｉｄｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ）

ＦＳ 　　　－ ［３３］

鲑鱼（ｓａｌｍｏｎ） 加速溶剂萃取和加压流体萃取

（ａｃｃｅｌｅｒａｔｅｄ ｓｏｌｖｅｎｔｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ
ａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｉｚｅｄｌｉｑｕｉｄｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ）

ＦＳ 　　　－ ［３４］

婴儿奶粉和婴儿麦片（ｉｎｆａｎｔ
ｆｏｒｍｕｌａａｎｄｂａｂｙｃｅｒｅａｌ）

加速溶剂萃取和加压流体萃取

（ａｃｃｅｌｅｒａｔｅｄ ｓｏｌｖｅｎｔｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ
ａｎｄｐｒｅｓｓｕｒｉｚｅｄｌｉｑｕｉｄｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ）

ＦＳ 　　　－ ［３５］

风味物质（ｆｌａｖｏｒ
ｓｕｂｓｔａｎｃｅｓ）

朗姆酒（ｒｕｍ） 顶空固相微萃取［ｈｅａｄｓｐａｃｅｓｏｌ
ｉｄ－ｐｈａｓｅｍｉｃｒｏｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ（ＨＳ－
ＳＰＭＥ）］

正电子离子［ｐｏｓｉ
ｔｉｖｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｏｎｉ
ｚａｔｉｏｎ（ＰＥＩ）］

ＦＳ 　　ＮＩＳＴ２０１４ ［３６］

笃斯越橘果酒（Ｃｈｉｎｅｓｅｂｏｇ
ｂｉｌｂｅｒｒｙｗｉｎｅ）

ＦＳ 　　ＮＩＳＴ１１ ［３７］

烤羊肉（ｒｏａｓｔｅｄｍｕｔｔｏｎ） ＥＩ ＦＳ 　　ＮＩＳＴ ［３８］

蓝莓酒、枸杞酒、山楂酒

（ｂｌｕｅｂｅｒｒｙｗｉｎｅ，ｇｏｊｉｂｅｒｒｙ
ｗｉｎｅａｎｄｈａｗｔｈｏｒｎｗｉｎｅ）

ＰＥＩ ＦＳ 　　　－ ［３９］

非葡萄基酒（ｎｏｎｇｒａｐｅｗｉｎｅ） ＦＳ 　　ＮＩＳＴ２０ ［４０］

　注（ｎｏｔｅ）：ＱｕＥＣｈＥＲＳ．快速、简单、廉价、有效、可靠、安全前处理方法（ｑｕｉｃｋ，ｅａｓｙ，ｃｈｅａｐ，ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ，ｒｕｇｇｅｄａｎｄｓａｆｅｐｒｅ－ｔｒｅａｔｍｅｎｔ）

２１　食品中农药残留检查　２０２２年 ２月实施的
ＧＢ２７６３－２０２１《食品中农药最大残留限量》［４１］中规
定了５６４种农药在３７６种（类）食品中１００９２项的最
大残留量，常规的 ＧＣ－ＭＳ农残筛查使用 ＱｑＱ－ＭＳ
多反应监测模式扫描，不进行非靶向分析，当基质干

扰严重、目标化合物浓度极低时，上述检测方法面临

一定的局限性。ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ可采集全面的化
合物信息，在复杂基质中开展大规模农药同时筛查，

基质干扰小，检测限低［４２］。Ｍｏｌ等［２１］首次使用

ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪检测果蔬中５４种农药残留，详细
评估了ＥＩ的ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ全扫描模式应用于痕
量残留物的分析能力，证明其分辨率、动态范围、选

择性、灵敏度、化合物识别精度和扫描速度皆满足要

求，并确定 ＮＩＳＴ数据库可辅助 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪
确证化合物。Ｇａｒｖｅｙ等［２４］开发果蔬中１６７种农药和
多氯联苯的定量分析方法，指出ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪
具有比ＧＣ－ＱｑＱ／ＭＳ仪更高的灵敏度和质量准确
度，６００００分辨率即可获得与 ＱｑＱ／ＭＳ系统相当的
信噪比，为水果和蔬菜样品中农药残留的定量提供

了替代ＧＣ－ＱｑＱ／ＭＳ仪的可行系统。
数据库的开发和使用，以及用于非靶标分析的

软件和策略，可允许在不需要对照品的情况下检测

大量化合物。Ｖａｒｇａｓ－Ｐ?ｒｅｚ等［２５］分别使用ＧＣ－Ｏｒ
ｂｉｔｒａｐ／ＭＳ靶向和非靶向方法，结合 ＮＩＳＴ２０及软件
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内置食品与环境污染物数据库，进行水果中农药多

残留分析。靶向方法在１４个样品的实际检测中筛
查到１２种农药，非靶向方法在证实前述结果外还鉴
定出多种其他农药，如西瓜中的吡螨胺杀虫剂、香蕉

中的虫螨威和仲丁威杀虫剂，进一步证明 ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪是一种用于半靶向或非靶向筛选的强大
工具，帮助识别和确认潜在的化合物化学结构。

２２　食品中持久性有机污染物检测　ＰＯＰｓ在环境
中含量极低，常规检测方法存在困难。ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪可提供足够的分辨率与灵敏度，适用于食
品中 ＰＯＰｓ分析。Ｈａｙｗａｒｄ等［２８］证明 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／
ＭＳ可媲美双聚焦磁质谱对牛奶和母乳中的二英
（ｐｏｌｙｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄｄｉｂｅｎｚｏ－ｐ－ｄｉｏｘｉｎｓ，ｄｉｂｅｎｚｏｆｕｒａｎｓ，
ＰＣＤＤ／Ｆｓ）与多氯联苯类（ｐｏｌｙｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄｂｉｐｈｅｎｙｌｓ，
ＰＣＢｓ）进行高分辨检测。马畅等［２９］通过 ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪对海参中的有机氯农药、多环芳烃（ｐｏｌｙ
ｃｙｃｌｉｃａｒｏｍａｔｉｃｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎｓ，ＰＡＨｓ）、ＰＣＢｓ等１０大类
２８９种有机污染物进行高通量分析，首次在海参中检
出９－氯芴、５－氯苊、３－甲基胆蒽，辅以与内标的相
对响应因子，可广泛应用于水产品中风险物质的非

目标筛查和精准定量。Ｗｉｃｋｒａｍａ－Ａｒａｃｈｃｈｉｇｅ课题
组［３０］采用ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪测定卤代 ＰＡＨｓ在不
同种类金枪鱼中的积累，检测出３０种氯代 ＰＡＨｓ、２１
种溴代 ＰＡＨｓ，在相同条件检测到斯里兰卡和日本杂
货店牛奶和奶粉商品中的７５种卤代ＰＡＨｓ和母体多
环芳烃［３１］。

作为增塑剂或阻燃剂，ＳＣＣＰｓ和 ＭＣＣＰｓ被广泛
使用并导致污染。气相色谱 －电子捕获负离子化 －
低分辨率质谱（ＧＣ－ＥＣＮＩ－ＬＲＭＳ）是目前最常用的
分析方法，但因ＳＣＣＰｓ、ＭＣＣＰｓ及其他多卤代污染物
显示出重叠的ＧＣ行为和ＭＳ质量范围［４３－４４］，已报道

的研究结果几乎没有可比性。Ｍｅéｚｉｅèｒｅ等［３２］比较

了不同 ＭＳ和定量方法分析 ＣＰｓ的适用性，在 ＬＣ／
ＥＳＩ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪、ＬＣ／ＥＳＩ－Ｑ－Ｔｏｆ／ＭＳ仪、
ＧＣ／ＥＣＮＩ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪中注入相同链长的
ＣＰｓ对照品，不同仪器响应模式与分析结果不同，表
明在公布检测结果数据时需对仪器参数进行全面描

述。Ｋｒｔｓｃｈｍｅｒ等［３３］采用 ＧＣ／ＥＣＮＩ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ
仪深入研究食物中可能含有的ＳＣＣＰｓ和ＭＣＣＰｓ。在
６００００和１２００００ＦＷＨＭ（ｍ／ｚ２００）分辨率下，ＥＣＮＩ
电离模式能在一次全扫描中测定鲑鱼中所有的ＣＰｓ，
方法克服系列基质干扰问题且受其他卤代化合物的

干扰较小，具有良好的线性、精密度和选择性；２０１９
年该团队进一步分析了德国市场上１３３份鲑鱼［３４］，

并将ＣＰｓ、ＰＣＢｓ和六溴环十二烷的含量水平进行了
比较；２０２０年利用 ＧＣ／ＥＣＮＩ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＨＲＭＳ仪分
析了 ２１种婴儿配方奶粉和 １０种速溶婴儿麦片中
ＣＰｓ的存在情况［３５］。

２３　食品中香气物质分析　香气是食品品质的重
要指标［４５］，其含量分布较宽，且具有组成复杂、不稳

定及分子结构高度特异性的特点［４６］，需开发宽动态

范围及高灵敏的分析方法进行研究。目前，ＧＣ－ＭＳ
已广泛应用于食物中香气物质的鉴定和定量，相较

于ＧＣ－Ｑ／ＭＳ仪［４７－５１］，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪背景离
子干扰低，目标分析物信噪比高，为挥发性化合物的

测定提供了更多可能，已被应用于食品风味、产品轮

廓分析等研究。Ｂｅｌｍｏｎｔｅ－Ｓáｎｃｈｅｚ等［３６］建立了基

于顶空固相微萃取 －气相色谱 －三重四极杆质谱
（ＨＳ－ＳＰＭＥ－ＧＣ－ＱｑＱ／ＭＳ）的靶向和非靶向分析
方法，使用 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪额外验证，结合多变
量分析，对３３种不同品牌朗姆酒按生产国、原料、蒸
馏方法、木桶类型和酿造时间进行了分类，开发全

面、可靠的分析策略来分析挥发性／半挥发性化合
物；保留时间在１１８ｍｉｎ的化合物，ＧＣ－ＱｑＱ／ＭＳ鉴
定为四氢 －５－甲基 －２－呋喃甲醇，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／
ＭＳ分析鉴定为四氢吡喃 －２－甲醇，二者具有相同
的分子式、精确质量和类似质谱图，谱图间主要区别

为离子簇（ｍ／ｚ５５～６０）中的分布，团簇轮廓与四氢
吡喃－２－甲醇符合，高分辨率过滤评分（ｈｉｇｈ－ｒｅｓｏ
ｌｕｔｉｏｎｆｉｌｔｅｒｉｎｇｓｃｏｒｅｓ，ＨＲＦＳ）达１００％，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／
ＭＳ分析方法修正了ＧＣ－ＱｑＱ／ＭＳ的鉴定结果。Ｌｉｎ
等［３７］采用ＧＣ－Ｑ／ＭＳ和ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ多元分析
方法对笃斯越橘果酒的感官和化学成分进行了剖

析，分别对６种市售的笃斯越橘果酒中９９和４９种潜
在的关键挥发性化合物进行鉴定。ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ
仪检测到威士忌内酯等 ＧＣ－Ｑ／ＭＳ仪未检出的物
质，证明其分析潜在挥发性成分的能力。Ｌｉｕ等［３８］则

采用ＵＰＬＣ－ＥＳＩ－ＭＳ／ＭＳ仪和 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪
实现烤羊肉香气成分的全面分析，共鉴定出２４个亚
类２４８８种脂类，通过ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪检测到６７
种芳香化合物，共有１３种挥发性物质被确定为烤羊
肉中的特征气味。

标准商业化或自建数据库的使用可辅助 ＧＣ－
ＭＳ结果分析。Ｌｉｕ等［３９］使用ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪对
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蓝莓酒、枸杞酒、山楂酒进行检测并建立了包含果酒

中７６种挥发性化合物信息的数据库，提供其高分辨
质谱图、精确离子碎片、相对丰度、保留指数、ＣＡＳ
值、化学结构图、香气描述和香气阈值信息，后续实

验利用此ＨＲＭＳ数据库成功鉴定了１６种果酒中的
挥发性成分。目前，ＮＩＳＴ和 Ｗｉｌｅｙ等标准数据库大
多是通过 ＧＣ－Ｑ／ＭＳ仪建立，对 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ
仪结果分析有一定借鉴意义，但仍存在某些特定化

合物ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪和 ＧＣ－Ｑ／ＭＳ仪质谱图不
同的情况。Ｌｉｕ的另一项研究采用 ＨＳ－ＳＰＭＥ－
ＧＣ－Ｑ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪同时测定蓝莓酒、枸杞酒和
山楂酒中１２种内酯和１１种挥发性酚［４０］，部分关键

成分的ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ质谱图与由 ＧＣ－Ｑ／ＭＳ仪
获得的ＮＩＳＴ２０数据库标准质谱图不尽相同：在４－
乙烯基愈创木酚的ＨＲＭＳ谱图中未检测到ｍ／ｚ３３～
６０的碎片，而 ＬＲＭＳ谱图则包含 ｍ／ｚ３３～６０的碎
片；δ－十一内酯的ＨＲＭＳ谱和ＬＲＭＳ谱中ｍ／ｚ７１和
ｍ／ｚ９９的离子丰度完全不同。
３　ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ技术在药物分析中的应用
３１　化学药品杂质分析　杂质控制是药物质量研
究的关键问题，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪具有高分辨率与
高于１０－６级质量精度，结合自动反褶积软件算法和
数据库，是定性和定量评估影响药品纯度组分的有

效解决方案。Ｂａｌｄｗｉｎ等［５２］首次评估了 ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪在药物研究中的适用性，讨论了在 ＥＩ和
ＣＩ下用于杂质鉴定的质量精度，结果表明所有精确
质量测量值与理论值差 ＜１１×１０－６。ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪扫描速度与分辨率成反比，对于峰纯度评
估或共洗脱杂质的鉴定，在１个峰上至少需要１０次
数据采集以获得满足定量分析所需要的峰形。实验

使用 ＣＩ分别于 １５０００、３００００、６００００、１２００００
ＦＷＨＭ（ｍ／ｚ２００）分辨率下分析２，６－二氟溴苄（甲
醇中２５μｇ·ｍＬ－１），评估峰扫描次数与每次扫描的
质量精度，结果表明即使在 １２００００ＦＷＨＭ（ｍ／ｚ
２００）分辨率下也可获得足够的扫描次数，确保精准
的峰积分。此外在６００００ＦＷＨＭ（ｍ／ｚ２００）分辨率
下获得的每次扫描的质量精度，仪器结果与理论值

相差＜０３×１０－６，对于没有从主峰中完全色谱分离
的共流出杂质ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪仍可准确鉴别。
Ｋｅｅ等［５３］采用 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪分析盐酸二甲双
胍中的Ｎ－亚硝基二甲胺（Ｎ－ｎｉｔｒｏｓｏｄｉｍｅｔｈｙｌａｍｉｎｅ，
ＮＤＭＡ），采用 ＦＳ和 ＳＩＭ模式，分别在 ６００００和 ３０

０００ＦＷＨＭ（ｍ／ｚ２００）分辨率下，获得 ＮＤＭＡ及其内
标ＮＤＭＡ－ｄ６的精确碎片质量数等数据。仪器出色
的分析性能与自动化检测、识别和定量工作流程相

结合，为药品杂质分析提供了高效方法。

３２　中药质量评价　与食品类似，中药中挥发性的
内源性化合物种类和数量庞多，且同样存在农药残

留的风险。现有研究多数基于传统的 ＧＣ、ＧＣ－ＭＳ
方法，存在难以忽视的基质干扰以及仪器分辨率、灵

敏度不足的问题。将 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ技术引入中
药研究领域，其快速、准确、可靠的定性定量能力可

望带来突破。

Ｒｉｖｅｒａ－Ｐ?ｖｒｅｚ等［５４］首次应用 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／
ＭＳ仪结合化学计量学，建立百里香的指纹图谱用于
追溯其产地，并鉴定是否掺假。通过 ＨＲＭＳ器采集
的数据鉴定出百里香中萜类、烯基苯类等２４个挥发
性标志物，并利用主成分分析和层次聚类分析确定

了相较于加工方式，地理来源对百里香指纹图谱影

响占主导因素。Ｃａｓｔｒｏ－Ａｌｖｅｓ等［５５］基于 ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪的非靶向代谢组学分析和感官特征分析，
揭示莳萝代谢物特征和感官品质之间的关联。实验

共鉴定出 ７０个极性代谢物，并表明 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／
ＭＳ仪非靶向分析方法相较于传统的靶向 ＭＳ方法，
能提供更广泛的代谢物数据，可由此推断出随周围

环境变化导致的植物代谢调控。Ｗａｎｇ等［５６］使用

ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪对菊花中３５２个农药残留进行定
性和定量分析，并将该方法对市场上２００份菊花样
品进行验证性分析，证明ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ法可同时
在线分析大量化合物且结果准确，为中药材中农药

残留的快速筛选和分析提供可行方法。

４　结语与展望
作为一种新型的 ＧＣ－ＨＲＭＳ技术，ＧＣ－Ｏｒｂｉ

ｔｒａｐ／ＭＳ相较于传统ＧＣ－ＭＳ具备许多优势，如受浓
度因素影响小，动态范围宽，质量精度高，分辨率高，

灵敏度高等，ＴｒａｃｅＦｉｎｄｅｒ、Ｘｃａｌｉｂｕｒ、ＣｏｍｐｏｕｎｄＤｉｓｃｏｖ
ｅｒｅｒ等数据分析处理软件的应用，为该技术提供了快
速可靠识别样品中所有成分的能力，这使得ＧＣ－Ｏｒ
ｂｉｔｒａｐ／ＭＳ法成为替代传统ＧＣ－ＭＳ法分析挥发性及
半挥发性物质的更优解决方案。

虽然ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪已经成功应用于食品
和药物分析，但其发展仍面临着许多挑战，后续研究

应多关注以下方面：（１）高分辨率标准数据库的建
立。ＮＩＳＴ数据库虽可辅助 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪定
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性，但其数据质量精度较低，可能导致库匹配结果错

误［４０］，亟需建立可共享的 ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ质谱库，
结合相应软件以实现化合物的快速、批量和自动筛

选［２６］。（２）可变电子电压技术的应用。该技术兼具
ＥＩ和ＣＩ优点，可以减少或消除不含有用结构信息的
低质量离子，同时增加较高质量离子和／或分子离子
信息，显著增强目标离子信号，利于结构解析。综合

使用不同原理或电离能的离子源，可提高 ＧＣ－Ｏｒｂｉ
ｔｒａｐ／ＭＳ仪的应用范围。（３）样品前处理方式的选
择、开发与优化。复杂基质前处理可进一步减少背

景干扰与假阳性结果出现，对于半挥发或热不稳定

分子的衍生化前处理则可进一步扩大分析范围。

（４）二维ＧＣ仪与 Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪串联分析极端复杂
样品。二维ＧＣ仪与Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪串联可实现复杂
样品中单体之间的基线分离，具有更高分离能力、分

辨率、灵敏度与质量准确度。（５）ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ
仪在中药领域的应用。部分中药有特征气味，可作

为其地理溯源、质量评价及标准化的评判标准。结

合化学计量学的判别分析，可提供精准可靠的解决

方案。在中药材、中药饮片与中药成方制剂的质量

控制中引入该技术具有重要意义。（６）多种扫描模
式的综合分析。虽然ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪在ＦＳ模式
下性能已满足痕量化合物的检测要求，但综合不同

扫描模式可使得分析结果更佳。例如在分析极其复

杂基质时，灵敏度下降可能因高浓度基质干扰成分

与痕量目标物质共流出导致，选择 ＳＩＭ模式减少进
入Ｃ－ｔｒａｐ器的基质干扰物离子数量可有效得到
改善。

综上所述，ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ／ＭＳ仪作为突破性的新
型高分辨率气质联用技术，为食品、药品中超痕量未

知化合物的高通量检测提供了可能。随着该技术的

进一步发展，一定会为更多领域带来新的发现。
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［１５］　ＭＡＫＡＲＯＶＡＥｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃａｘｉａｌｌｙｈａｒｍｏｎｉｃｏｒｂｉｔａｌｔｒａｐｐｉｎｇ：ａ

ｈｉｇｈ－ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｔｅｃｈｎｉｑｕｅｏｆｍａｓｓａｎａｌｙｓｉｓ［Ｊ］．ＡｎａｌＣｈｅｍ，

２０００，７２（６）：１１５６

［１６］　王勇为ＬＴＱ－ＯｒｂｉｔｒａｐＶｅｌｏｓ双分压线性阱和静电场轨道阱

组合式高分辨质谱性能及应用［Ｊ］．现代仪器，２０１０，１６（５）：

１５

ＷＡＮＧＹＷＴｈｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅａｎｄｆｅａｔｕｒｅｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｆＬＴＱ

ＯｒｂｉｔｒａｐＶｅｌｏｓ，ａｈｙｂｒｉｄｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒｕｓｉｎｇ
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ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｏｒｂｉｔａｌｍａｓｓａｎａｌｙｚｅｒｃｏｕｐｌｅｄｗｉｔｈｄｕａｌｐｒｅｓｓｕｒｅｉｏｎ

ｔｒａｐ［Ｊ］．ＭｏｄＩｎｓｔｒｕｍＭｅｄＴｒｅａｔ，２０１０，１６（５）：１５

［１７］　ＰＥＴＥＲＳＯＮＡＣ，ＭＣＡＬＩＳＴＥＲＧＣ，ＱＵＡＲＭＢＹＳＴ，ｅｔａｌ．Ｄｅｖｅｌ

ｏｐｍｅｎｔａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆａＧＣ－ｅｎａｂｌｅｄＱＬＴ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｆｏｒ

ｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎａｎｄｈｉｇｈ－ｍａｓｓａｃｃｕｒａｃｙＧＣ／ＭＳ［Ｊ］．Ａｎａｌ

Ｃｈｅｍ，２０１０，８２（２０）：８６１８

［１８］　ＰＥＴＥＲＳＯＮＡＣ，ＨＡＵＳＣＨＩＬＤＪＰ，ＱＵＡＲＭＢＹＳＴ，ｅｔａｌ．Ｄｅｖｅｌ

ｏｐｍｅｎｔｏｆａＧＣ／Ｑｕａｄｒｕｐｏｌｅ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ，ｐａｒｔ

Ⅰ：ｄｅｓｉｇｎａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＡｎａｌＣｈｅｍ，２０１４，８６

（２０）：１００３６

［１９］　ＨＵＮＧＮＶ，ＭＯＨＡＢＥＥＲＣ，ＶＡＣＣＡＲＯＭ，ｅｔａｌ．Ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ

ｏｆｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ（ＧＣ×ＧＣ）ｃｏｕｐｌｅｄｗｉｔｈ

Ｏｒｂｉｔｒａｐ－ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ－ｂａｓｅｄｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ：ｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｔｈｅ

ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｂｉｏｆｕｅｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪＭａｓｓＳｐｅｃｔｒｏｍ，２０２０，

５５：ｅ４４９５

［２０］　李春扬，张晓磊，田菲菲，等气相色谱－串联质谱技术在食

品分析中的应用研究进展［Ｊ］．食品安全质量检测学报，

２０１６，７（８）：３２９１

ＬＩＣＹ，ＺＨＡＮＧＸＬ，ＴＩＡＮＦＦ，ｅｔａｌ．Ｒｅｓｅａｒｃｈｐｒｏｇｒｅｓｓｏｎａｐｐｌｉ

ｃａｔｉｏｎｏｆｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｔａｎｄｅｍｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｉｎｆｏｏｄ

ａｎａｌｙｓｉｓ［Ｊ］．ＪＦｏｏｄＳａｆＦｏｏｄＱｕａｌ，２０１６，７（８）：３２９１

［２１］　ＭＯＬＨＧＪ，ＴＩＥＮＳＴＲＡＭ，ＺＯＭＥＲＰＥｖａｌｕａｔｉｏｎｏｆｇａｓｃｈｒｏｍａ

ｔｏｇｒａｐｈｙ－ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ－ｆｕｌｌｓｃａｎｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎＯｒｂｉｔｒａｐ

ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｆｏｒｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅａｎａｌｙｓｉｓ［Ｊ］．ＡｎａｌＣｈｉｍ

Ａｃｔａ，２０１６，９３５：１６１

［２２］　ＴＩＥＮＳＴＲＡＭ，ＭＯＬＨＧＪＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙｃｏｕ

ｐｌｅｄｔｏｑｕａｄｒｕｐｏｌｅ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｆｏｒｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉ

ｄｕｅａｎａｌｙｓｉｓｉｎｃｅｒｅａｌｓａｎｄｆｅｅｄｉｎｇｒｅｄｉｅｎｔｓ［Ｊ］．ＪＡＯＡＣＩｎｔ，

２０１８，１０１（２）：３４２

［２３］　ＬＯＺＡＮＯＡ，ＵＣＬＥＳＳ，ＵＣＬＥＳＡ，ｅｔａｌ．Ｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅａｎａｌｙ

ｓｉｓｉｎｆｒｕｉｔ－ａｎｄｖｅｇｅｔａｂｌｅ－ｂａｓｅｄｂａｂｙｆｏｏｄｓｕｓｉｎｇＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ

ＭＳ［Ｊ］．ＪＡＯＡＣＩｎｔ，２０１８，１０１（２）：３７４

［２４］　ＧＡＲＶＥＹＪ，ＷＡＬＳＨＴ，ＤＥＶＡＮＥＹＥ，ｅｔａｌ．Ｍｕｌｔｉ－ｒｅｓｉｄｕｅ

ａｎａｌｙｓｉｓｏｆｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅｓａｎｄｐｏｌｙｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄｂｉｐｈｅｎｙｌｓｉｎｆｒｕｉｔ

ａｎｄｖｅｇｅｔａｂｌｅｓｕｓｉｎｇｏｒｂｉｔａｌｉｏｎｔｒａｐｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎａｃｃｕｒａｔｅ

ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．ＡｎａｌＢｉｏａｎａｌＣｈｅｍ，２０２０，４１２（２６）：

７１１３

［２５］　ＶＡＲＧＡＳ－ＰＥＲＥＺＭ，ＤＯＭＩＮＧＵＥＺＩ，ＧＯＮＺＡＬＥＺＦＪＥ，ｅｔａｌ．

Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｆｕｌｌｓｃａｎｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓ

ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｄａｔａｔｏｑｕａｎｔｉｆｙｔａｒｇｅｔｅｄ－ｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅｓａｎｄｔｏ

ｓｃｒｅｅｎｆｏｒａｄｄｉｔｉｏｎａｌｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｏｆｃｏｎｃｅｒｎｉｎｆｒｅｓｈ－ｆｏｏｄｃｏｍｍｏｄ

ｉｔｉｅｓ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏｍａｔｏｇｒＡ，２０２０，１６２２：４６１１１８

［２６］　ＭＥＮＧＺ，ＬＩＱ，ＣＯＮＧＪ，ｅｔａｌ．Ｒａｐｉｄｓｃｒｅｅｎｉｎｇｏｆ３５０ｐｅｓｔｉｃｉｄｅ

ｒｅｓｉｄｕｅｓｉｎｖｅｇｅｔａｂｌｅａｎｄｆｒｕｉｔｊｕｉｃｅｓｂｙｍｕｌｔｉ－ｐｌｕｇｆｉｌｔｒａｔｉｏｎ

ｃｌｅａｎｕｐｍｅｔｈｏｄｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ

ｆｉｅｌｄＯｒｂｉｔｒａｐｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．Ｆｏｏｄｓ，

２０２１，１０（７）：１６５１

［２７］　殷雪琰，朱佳明，堵燕钰，等基于气相色谱－静电场轨道阱

高分辨质谱法快速筛查和确证农产品中２２２种农药残留［Ｊ］．

分析测试学报，２０２２，４１（２）：１７２

ＹＩＮＸＹ，ＺＨＵＪＭ，ＤＵＹＹ，ｅｔａｌ．Ｒａｐｉｄｓｃｒｅｅｎｉｎｇａｎｄｃｏｎｆｉｒｍａ

ｔｉｏｎｏｆ２２２ｐｅｓｔｉｃｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅｓｉｎａｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌｐｒｏｄｕｃｔｓｂｙｇａｓｃｈｒｏ

ｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｆｉｅｌｄＯｒｂｉｔｒａｐｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃ

ｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．ＪＩｎｓｔｒｕｍＡｎａｌ，２０２２，４１（２）：１７２

［２８］　ＨＡＹＷＡＲＤＤＧ，ＡＲＣＨＥＲＪＣ，ＡＮＤＲＥＷＳ，ｅｔａｌ．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ

ｏｆａｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｑｕａｄｒｕｐｏｌｅ／ｏｒｂｉｔａｌｔｒａｐｐｉｎｇｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅ

ｔｅｒｃｏｕｐｌｅｄｔｏａｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｆｏｒｔｈｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｐｅｒｓｉｓ

ｔｅｎｔｏｒｇａｎｉｃｐｏｌｌｕｔａｎｔｓｉｎｃｏｗ’ｓａｎｄｈｕｍａｎｍｉｌｋ［Ｊ］．ＪＡｇｒｉｃＦｏｏｄ

Ｃｈｅｍ，２０１８，６６（４４）：１１８２３

［２９］　马畅，曹蓉，孙帅，等基于气相色谱－静电场轨道阱高分辨

质谱的海参中风险物质的筛选［Ｊ］．色谱，２０２２，４０（１０）：９４４

ＭＡＣ，ＣＡＯＲ，ＳＵＮＳ，ｅｔａｌ．Ｓｃｒｅｅｎｉｎｇｏｆｒｉｓｋｙｓｕｂｓｔａｎｃｅｓｉｎ

ｓｅａｃｕｃｕｍｂｅｒｓｂａｓｅｄｏｎｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｈｉｇｈ－ｒｅｓ

ｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．ＣｈｉｎＪＣｈｒｏｍａｔｏｇｒ，２０２２，４０

（１０）：９４４

［３０］　ＷＩＣＫＲＡＭＡ－ＡＲＡＣＨＣＨＩＧＥＡＵＫ，ＨＩＲＡＢＡＹＡＳＨＩＴ，ＩＭＡＩ

Ｙ，ｅｔａｌ．Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｏｎｏｆｈａｌｏｇｅｎａｔｅｄｐｏｌｙｃｙｃｌｉｃａｒｏｍａｔｉｃｈｙｄｒｏ

ｃａｒｂｏｎｓｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｕｎａｓｐｅｃｉｅｓ，ｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ

ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙＯｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．ＥｎｖｉｒｏｎＰｏｌ

ｌｕｔ，２０２０，２５６：１１３４８７

［３１］　ＧＯＳＷＡＭＩＰ，ＷＩＣＫＲＡＭＡ－ＡＲＡＣＨＣＨＩＧＥＡＵＫ，ＹＡＭＡＤＡＭ，ｅｔ

ａｌ．Ｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｈａｌｏｇｅｎａｔｅｄｐｏｌｙｃｙｃｌｉｃａｒｏｍａｔｉｃｈｙｄｒｏｃａｒｂｏｎｓｉｎｍｉｌｋ

ｐｏｗｄｅｒａｎｄｔｈｅｃｏｎｓｅｑｕｅｎｃｅｔｏｈｕｍａｎｈｅａｌｔｈ［Ｊ］．Ｔｏｘｉｃｓ，２０２２，１０

（１０）：６２１

［３２］　ＭＥＺＩＥＲＥＭ，ＫＲＡＴＳＣＨＭＥＲＫ，ＰＥＲＫＯＮＳＩ，ｅｔａｌ．Ａｄｄｒｅｓｓｉｎｇ

ｍａｉｎｃｈａｌｌｅｎｇｅｓｒｅｇａｒｄｉｎｇｓｈｏｒｔ－ａｎｄｍｅｄｉｕｍ－ｃｈａｉｎｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄ

ｐａｒａｆｆｉｎａｎａｌｙｓｉｓｕｓｉｎｇＧＣ／ＥＣＮＩ－ＭＳａｎｄＬＣ／ＥＳＩ－ＭＳｍｅｔｈｏｄｓ

［Ｊ］．ＪＡｍＳｏｃＭａｓｓＳｐｅｃｔｒｏｍ，２０２０，３１（９）：１８８５

［３３］　ＫＲＡＴＳＣＨＭＥＲＫ，ＣＯＪＯＣＡＲＩＵＣ，ＳＣＨＡＣＨＴＥＬＥＡ，ｅｔａｌ．Ｃｈｌｏｒｉ

ｎａｔｅｄｐａｒａｆｆｉｎａｎａｌｙｓｉｓｂｙｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙＯｒｂｉｔｒａｐｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕ

ｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ：ｍｅｔｈｏｄｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ，ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｐｏｓｓｉｂｌｅ

ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｓａｎｄａｎａｌｙｓｉｓｏｆｆｉｓｈｓａｍｐｌｅｓ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏｍａｔｏｇｒＡ，２０１８，

１５３９：５３

［３４］　ＫＲＡＴＳＣＨＭＥＲＫ，ＳＣＨＡＣＨＴＥＬＥＡ，ＭＡＬＩＳＣＨＲ，ｅｔａｌ．Ｃｈｌｏ

ｒｉｎａｔｅｄｐａｒａｆｆｉｎｓ（ＣＰｓ）ｉｎｓａｌｍｏｎｓｏｌｄｉｎｓｏｕｔｈｅｒｎＧｅｒｍａｎｙ：ｃｏｎ

ｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ，ｈｏｍｏｌｏｇｕｅｐａｔｔｅｒｎｓａｎｄｒｅｌａｔｉｏｎｔｏｏｔｈｅｒｐｅｒｓｉｓｔｅｎｔｏｒ

ｇａｎｉｃｐｏｌｌｕｔａｎｔｓ［Ｊ］．Ｃｈｅｍｏｓｐｈｅｒｅ，２０１９，２２７：６３０

［３５］　ＫＲＡＴＳＣＨＭＥＲＫ，ＳＣＨＡＣＨＴＥＬＥＡ，ＶＥＴＴＥＲＷＣｈｌｏｒｉｎａｔｅｄ

ｐａｒａｆｆｉｎｓｉｎｂａｂｙｆｏｏｄｆｒｏｍｔｈｅＧｅｒｍａｎｍａｒｋｅｔ［Ｊ］．ＦｏｏｄＣｏｎｔｒｏｌ，

２０２１，１２３：１０７６８９

［３６］　ＢＥＬＭＯＮＴＥ－ＳáＮＣＨＥＺＪＲ，ＧＨＥＲＧＨＥＬＳ，ＡＲＲＥＢＯＬＡ－

ＬＩ?ＢＡＮＡＳＪ，ｅｔａｌ．Ｒｕｍｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｕｓｉｎｇｆｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔｉｎｇａｎａｌｙ
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ｃｏｕｐｌｅｄｔｏｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．Ｔａｌａｎｔａ，

２０１８，１８７：３４８

［３７］　ＬＩＮＹ，ＬＩＵＹ，ＬＩＵＳ，ｅｔａｌ．Ｓｅｎｓｏｒｙａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａ

ｔｉｏｎｏｆＣｈｉｎｅｓｅｂｏｇｂｉｌｂｅｒｒｙｗｉｎｅｓｕｓｉｎｇｃｈｅｃｋ－ａｌｌ－ｔｈａｔ－ａｐｐｌｙ
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ｓｅｓ［Ｊ］．ＦｏｏｄＲｅｓＩｎｔ，２０２２，１５１：１１０８０９

［３８］　ＬＩＵＨ，ＨＵＩＴ，ＺＨＥＮＧＸ，ｅｔａｌ．Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｋｅｙｌｉｐｉｄｓ
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ｆｏｒｂｉｎｄｉｎｇａｎｄｇｅｎｅｒａｔｉｎｇａｒｏｍａｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｎｒｏａｓｔｅｄｍｕｔｔｏｎｂｙ

ＵＰＬＣ－ＥＳＩ－ＭＳ／ＭＳａｎｄＯｒｂｉｔｒａｐｅｘｐｌｏｒｉｓＧＣ［Ｊ］．ＦｏｏｄＣｈｅｍ，

２０２２，３７４：１３１７２３

［３９］　ＬＩＵＹＲ，ＬＩＮ，ＬＩＸＹ，ｅｔａｌ．Ａｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎＯｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓ

ｓｐｅｃｔｒａｌｌｉｂｒａｒｙｆｏｒｔｒａｃｅｖｏｌａｔｉｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｎｆｒｕｉｔｗｉｎｅｓ［Ｊ］．Ｓｃｉ

Ｄａｔａ，２０２２，９（１）：４９６

［４０］　ＬＩＵＹ，ＱＩＡＮＸ，ＸＩＮＧＪ，ｅｔａｌ．Ａｃｃｕｒａｔｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆ１２

ｌａｃｔｏｎｅｓａｎｄ１１ｖｏｌａｔｉｌｅｐｈｅｎｏｌｓｉｎｎｏｎｇｒａｐｅｗｉｎｅｓｔｈｒｏｕｇｈｈｅａｄ

ｓｐａｃｅ－ｓｏｌｉｄ－ｐｈａｓｅｍｉｃｒｏｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ（ＨＳ－ＳＰＭＥ）ｃｏｍｂｉｎｅｄ

ｗｉｔｈｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃ

ｔｒｏｍｅｔｒｙ（ＧＣ－Ｏｒｂｉｔｒａｐ－ＭＳ）［Ｊ］．ＪＡｇｒｉｃＦｏｏｄＣｈｅｍ，２０２２，

７０（６）：１９７１

［４１］　ＧＢ２７６３－２０２１食品中农药最大残留限量．食品安全国家标

准［Ｓ］．２０２１

ＧＢ２７６３－２０２１ＮａｔｉｏｎａｌＦｏｏｄＳａｆｅｔｙＳｔａｎｄａｒｄ—ＭａｘｉｍｕｍＲｅｓｉ

ｄｕｅＬｉｍｉｔｓｆｏｒＰｅｓｔｉｃｉｄｅｓｉｎＦｏｏｄ．ＮａｔｉｏｎａｌＳｔａｎｄａｒｄ［Ｓ］．２０２１

［４２］　ＵＣＬＥＳＳ，ＵＣＬＥＳＡ，ＬＯＺＡＮＯＡ，ｅｔａｌ．Ｓｈｉｆｔｉｎｇｔｈｅｐａｒａｄｉｇｍｉｎ

ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｐｅｓｔｉｃｉｄｅａｎａｌｙｓｉｓｕｓｉｎｇｈｉｇｈ

ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎａｃｃｕｒａｔｅｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏｍａｔｏｇｒＡ，２０１７，

１５０１：１０７

［４３］　ＣＨＥＮＬＧ，ＨＵＡＮＧＹＭ，ＨＡＮＳ，ｅｔａｌ．Ｓａｍｐｌｅｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔｏｐ

ｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｓｈｏｒｔｃｈａｉｎｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄｐａｒａｆｆｉｎｓｉｎｓｏｉｌ

ｗｉｔｈｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅｎｅｇａｔｉｖｅｉｏｎ－ｍａｓｓ

ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏｍａｔｏｇｒＡ，２０１３，１２７４：３６

［４４］　ＲＥＴＨＭ，ＯＥＨＭＥＭＬｉｍｉｔａｔｉｏｎｓｏｆｌｏｗｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃ

ｔｒｏｍｅｔｒｙｉｎｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅｎｅｇａｔｉｖｅｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｍｏｄｅｆｏｒｔｈｅａ

ｎａｌｙｓｉｓｏｆｓｈｏｒｔ－ａｎｄｍｅｄｉｕｍ－ｃｈａｉｎｃｈｌｏｒｉｎａｔｅｄｐａｒａｆｆｉｎｓ［Ｊ］．

ＡｎａｌＢｉｏａｎａｌＣｈｅｍ，２００４，３７８（７）：１７４１

［４５］　张青，王锡昌，刘源ＧＣ－Ｏ法在食品风味分析中的应用

［Ｊ］．食品科学，２００９，３０（３）：２８４

ＺＨＡＮＧＱ，ＷＡＮＧＸＣ，ＬＩＵＹＡｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｆｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａ

ｐｈｙ－ｏｌｆａｃｔｏｍｅｔｒｙ（ＧＣ－Ｏ）ｉｎｆｏｏｄｆｌａｖｏｒａｎａｌｙｓｉｓ［Ｊ］．ＦｏｏｄＳｃｉ，

２００９，３０（３）：２８４

［４６］　邱爽，唐飞，刘畅，等气相色谱－质谱联机结合感官分析共

建樱桃香气关联网络［Ｊ］．食品科学，２０２１，４２（１６）：２０９

ＱＩＵＳ，ＴＡＮＧＦ，ＬＩＵＣ，ｅｔａｌ．Ａｒｏｍａｎｅｔｗｏｒｋｉｎｇｏｆｃｈｅｒｒｉｅｓ

ｂａｓｅｄｏｎｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｉｃｄａｔａａｎｄｓｅｎｓｏｒｙ

ｅｖａｌｕａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＦｏｏｄＳｃｉ，２０２１，４２（１６）：２０９

［４７］　ＯＵＹＡＮＧＸＹ，ＺＨＵＢＱ，ＬＩＵＲＪ，ｅｔａｌ．Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｖｏｌａｔｉｌｅ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｃｏｌｏｒａｔｔｒｉｂｕｔｅｓｏｆｍｕｌｂｅｒｒｙｗｉｎｅｆｅｒｍｅｎｔｅｄｂｙｄｉｆ

ｆｅｒｅｎｔｃｏｍｍｅｒｃｉａｌｙｅａｓｔｓ［Ｊ］．ＪＦｏｏｄＰｒｏｃｅｓｓＰｒｅｓｅｒｖ，２０１７，４２

（２）：ｅ１３４３２

［４８］　ＷＥＩＭ，ＷＡＮＧＳＹ，ＧＵＰ，ｅｔａｌ．Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ

ｉｎｄｅｘｅｓ，ａｍｉｎｏａｃｉｄｓ，ｐｈｅｎｏｌｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｖｏｌａｔｉｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｉｎｂｏｇｂｉｌｂｅｒｒｙｊｕｉｃｅｆｅｒｍｅｎｔｅｄｂｙＬａｃｔｏｂａｃｉｌｌｕｓｐｌａｎｔａｒｕｍｕｎｄｅｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐＨｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ［Ｊ］．ＪＦｏｏｄＳｃｉＴｅｃｈｎｏｌ，２０１８，５５（６）：

２２４０

［４９］　ＡＬＥＧＲＥＹ，ＳＡＥＮＺ－ＮＡＶＡＪＡＳＭＰ，ＨＥＲＮＡＮＤＥＺ－ＯＲＥＴＰ，

ｅｔａｌ．Ｓｅｎｓｏｒｙ，ｏｌｆａｃｔｏｍｅｔｒｉｃａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅ

ａｒｏｍａｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｆＧａｒｎａｃｈａａｎｄＴｅｍｐｒａｎｉｌｌｏｗｉｎｅｍａｋｉｎｇｇｒａｐｅｓ

［Ｊ］．ＦｏｏｄＣｈｅｍ，２０２０，３３１：１２７２０７

［５０］　ＬＡＮＹ，ＧＹＯＪ，ＱＩＡＮＸ，ｅｔａｌ．Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｋｅｙｏｄｏｒ－

ａｃｔｉｖｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｎｓｗｅｅｔＰｅｔｉｔＭａｎｓｅｎｇ（ＶｉｔｉｓｖｉｎｉｆｅｒａＬ）ｗｉｎｅ

ｂｙｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｏｌｆａｃｔｏｍｅｔｒｙ，ａｒｏｍａｒｅｃｏｎｓｔｉｔｕｔｉｏｎ，ａｎｄ

ｏｍｉｓｓｉｏｎｔｅｓｔｓ［Ｊ］．ＪＦｏｏｄＳｃｉ，２０２１，８６（４）：１２５８

［５１］　ＷＡＮＧＸ，ＧＵＯＷ，ＳＵＮＢ，ｅｔａｌ．Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｋｅｙａｒｏｍａ－

ａｃｔｉｖｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｎｔｗｏｔｙｐｅｓｏｆｐｅａｃｈｓｐｉｒｉｔｓｐｒｏｄｕｃｅｄｂｙｄｉｓｔｉｌ

ｌａｔｉｏｎａｎｄｐｅｒｖａｐｏｒａｔｉｏｎｂｙｍｅａｎｓｏｆｔｈｅｓｅｎｓｏｍｉｃｓａｐｐｒｏａｃｈ［Ｊ］．

Ｆｏｏｄｓ，２０２２，１１（１７）：２５９８

［５２］　ＢＡＬＤＷＩＮＳ，ＢＲＩＳＴＯＷＴ，ＲＡＹＡ，ｅｔａｌ．Ａｐｐｌｉｃａｂｉｌｉｔｙｏｆｇａｓ

ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ／ｑｕａｄｒｕｐｏｌｅ－Ｏｒｂｉｔｒａｐｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｉｎｓｕｐ

ｐｏｒｔｏｆｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌｒｅｓｅａｒｃｈａｎｄｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ［Ｊ］．ＲａｐｉｄＣｏｍ

ｍｕｎＭａｓｓＳｐｅｃｔｒｏｍ，２０１６，３０（７）：８７３

［５３］　ＫＥＥＣＬ，ＺＥＮＧＹ，ＧＥＸＷ，ｅｔａｌ．ＡｎａｌｙｓｉｓｏｆＮ－ｎｉｔｒｏｓｏｄｉｍｅｔｈ

ｙｌａｍｉｎｅｉｎｍｅｔｆｏｒｍｉｎｈｙｄｒｏｃｈｌｏｒｉｄｅｐｒｏｄｕｃｔｓｂｙｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ

ａｃｃｕｒａｔｅｍａｓｓｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］．Ｒａｐｉｄ

ＣｏｍｍｕｎＭａｓｓＳｐｅｃｔｒｏｍ，２０２３，３７（１）：ｅ９４１４

［５４］　ＲＩＶＥＲＡ－ＰＥＲＥＺＡ，ＲＯＭＥＲＯ－ＧＯＮＺＡＬＥＺＲ，ＧＡＲＲＩＤＯ

ＦＲＥＮＩＣＨＡＦｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔｉｎｇｂａｓｅｄｏｎｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－

Ｏｒｂｉｔｒａｐｈｉｇｈ－ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙａｎｄｃｈｅｍｏｍｅｔｒｉｃｓ

ｔｏｒｅｖｅａｌｇｅｏｇｒａｐｈｉｃａｌｏｒｉｇｉｎ，ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ，ａｎｄｖｏｌａｔｉｌｅｍａｒｋｅｒｓ

ｆｏｒｔｈｙｍｅａｕｔｈｅｎｔｉｃａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＦｏｏｄＣｈｅｍ，２０２２，３９３：
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