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引言

食品/药品的品质和安全性很大程度上需要依赖包装材料进行

保存和保护，与此同时包装材料也被称作特殊“添加剂”，这是

因为包装材料与食品/药品在长期直接接触的过程中，包装材料中

迁移出的化合物会污染其中内容物，从而影响其安全性和品质，

这些有害物质可能通过饮食或给药进入人体，为消费者的健康和

生命安全带来潜在的威胁[1]。近年来，已有相关文献报道在尿液和

唾液等体液中检测到常见包装材料添加剂，如抗氧化剂、光稳定

剂、增塑剂、光敏剂、双酚类、阻燃剂等[2]。

目前，已报道的有关包装材料中提取物的检测方法囊括了气

相色谱法（GC）、高效液相色谱法（HPLC）、气相色谱-质谱

法（GC-MS）及液相色谱-串联质谱法（LC-MS/MS）等多种手

段[3-4]；但是现有方法只针对特定的某类或某几类添加剂，而在实

际的工作中，食品和药品包装材料中的常见添加剂/可溶出物种类

繁多、数量可达数百种，除外之外还可能引入其他非有意添加物

等未知成分。因此，建立一种快速高效针对食药包装材料的溶出

物/提取物筛查手段，对保障食品和药品安全具有有十分重要的现

实意义。SCIEX基于新型高分辨质谱X500R QTOF系统建立了食药

包装材料中常见添加物/溶出物的筛查方案，依靠专属的E&L高分

辨谱库和SCIEX OS软件简便、高效筛查流程，能够实现对食品和

药品包装材料中溶出物进行快速筛查和准确鉴定。

SCIEX包装材料溶出物/提取物筛查方案技术优势：

• 基于X500R系统优异的抗污染能力，常规包材提取物可直接上

样分析，能够有效避免复杂前处理过程导致低浓度溶出物漏

筛。
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• X500R高分辨质谱以业界最快扫描速度，结合专利动态背景扣

除技术，实现一针进样，同时采集到包材提取物鉴定所需的高

分辨TOF MS和TOF MS/MS数据，尤其对于低丰度易降提取物鉴

定，无需二次进样分析。

• SCIEX OS软件结合专属的高分辨E&L谱库，能够自动进行目标化

合物的快速鉴定及非目标化合物的定性筛查和结构解析，简便

的工作流程让包材提取物筛查更高效。

• 基于X500R QTOF建立的200多种常见添加物的筛查方案，能够

针对食品和药品包装材料中的溶出物进行精准鉴定，实际样品

检测表明该方法简单、快速、准确，为食品和药品包材的筛查

和研究提供有效参考。

基本工作流程：
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1. 数据采集:  采用TOF MS-IDA-TOF MS/MS
采集模式，一针进样采集鉴定所需 MS及 

MS/MS数据

2. 数据分析：基于SCIEX OS智能模块化软

件，自动进行数据分析和定性筛查

3. 目标性和非目标性筛查: 通过目标性数据

处理获得所关注化合物信息，非目标性数

据处理获得样品中完整的物质信息

4. 筛查结果鉴定：通过一级质量偏差、保

留时间、同位素分布、二级谱图匹配等四大

维度对未知物进行定性确证，对于新型提取

物结合二级信息进行成分鉴定和结构解析
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实验方法

1. 液相方法：

流动相A：正模式：0.1 % FA  水   负模式A：0.5 mM NH4AC 

流动相B：甲醇

色谱柱：Phenomenex Kinetex F5 (100×3.0 mm, 2.6 µm )

流速：0.4 mL/min；柱温：40 ℃；

进样量：5 µL；

洗脱程序：梯度洗脱

2. 质谱方法：

扫描方式：IDA采集方式              

采集模式：ESI+源/ESI-源

CDS自动校正

IS电压: 5500 V / -4500 V 

源温度 TEM: 550 ℃                     

气帘气 CUR: 35 psi 碰撞气 CAD: 7

雾化气 GS1: 55 psi 辅助气 GS2: 60 psi

去簇电压DP：±80 V 碰撞能量CE：35±15 V

TOF MS Range：70-1200 Da

MS/MS MS Range：50-1200 Da

3. 样品前处理

依照食品和药品包材相关模拟条件溶剂和温度对塑料、塑料

塞、纸质包装材料进行溶出提取，提取液直接过膜上机检测。

结果与讨论

目标化合物定性筛查

该方法能够对包装材料中200多种添加剂（部分化合物信息见

表1）、可提取物/溶出物进行快速目标性筛查，包括增塑剂、抗

氧化剂、硫化剂、荧光剂、光敏剂、紫外稳定剂、全氟类、双酚

类、芳香胺、亚硝胺、分散染料等十几大类，部分抗氧化剂保留

较强，需要对色谱条件进行优化调整，200多种化合物的提取离子

流图如图1；SCIEX OS软件自动根据目标化合物的高分辨一级质量

从图2中筛查数据示例可以表明，大部分化合物在该方法中能

够保证优异的质量精度和稳定性，质量偏差均在1 ppm以内，同位

素分布、二级谱库匹配度高，筛查结果准确可靠。

非目标化合物筛查

针对非目标性未知物筛查，通过将样品和空白数据导入SCIEX 

OS软件自动完成化合物峰提取和二级谱图匹配，Formula Finder功

能根据未知物的TOF MS数据和同位素分布自动计算可能的分子组

成，确证后的分子式可自动链接ChemSpider检索可能的结构，同

时关联MS/MS进行结构解析；

 

 

图1. 包装材料中200多种可提取物/溶出物提取离子流图（XIC图）。

图2. SCIEX OS软件目标性筛查图示。

误差、保留时间、同位素分布和二级碎片谱图进行筛查确证，保

证筛查鉴定结果的准确性（如图2）。
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从图3示例中显示Formula Finder根据未知物M/Z409.1833的高

分辨一级和同位素信息推测出其分子式：C18H36N2S4，接着链接到

ChemSpider进行结构检索，结合该化合物二级信息进行结构匹配

和解析，解析结果显示其中排首位的化合物的7个主要碎片都能准

确匹配且偏差较小。

包装材料提取物实际样本检测

在模拟条件下的对塑料和纸盒包装材料进行溶出提取，提取

溶剂为95%乙醇和50%乙醇，提取溶液经过膜直接上样分析，基

于优化后高分辨筛查方法，可从塑料、纸质包材中快速筛查鉴定

出13种、19种提取物（见表2），主要为常见的塑化剂、抗氧化

剂等常见添加剂，实际样品正负模式鉴定化合物提取离子流图见

图4。
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化合物名称 分子式 化合物名称 分子式

2-Cl-BTH C7H4NSCl Disperse Yellow G C15H15N3O2

2-Me-BTH C8H7NS DMEP C14H18O6

5-Methyl-
benzotriazole

C9H9N3 DMP C10H10O4

BBP C19H20O4 DPP C18H26O4

Benzyl butyl 
phthalate

C19H20O4 Ethanox702 C29H44O2

BHT-CHO C15H22O2 Irganox 1310 C17H26O3

BHT-OH C15H24O2 Irganox 2246 C23H32O2

BPA C15H16O2 Irganox 245 C34H50O8

BTH C7H5NS Irganox 246 C18H30O

Cyanox425 C25H36O2 Irganox 259 C40H62O6

DBP C16H22O4
Isobutylcyclohexyl 
phthalate

C18H24O4

DHXP C20H30O4 NITROSODIETHYLAMINE C4H10N2O

Diallyl phthalate C14H14O4 PFBA C4HO2F7

DIBP C16H22O4 PFDA C10HO2F19

Dibutyl adipate C14H26O4 PFDoA C12HF23O2

Dibutyl phthalte C16H22O4 PFHpA C7HF13O2

Diethyl phthaltate C12H14O4 PFHxA C6HO2F11

Diisobutyl adipate C14H26O4 PFNA C9HO2F17

Diisobutyl 
phthalate

C16H22O4 PFOA C8HF15O2

Dimethyl phthalate C10H10O4 PFPeA C5HF9O2

Disperse Blue 106 C14H17N5O3S PFUdA C11HF21O2

Disperse Blue 124 C16H19N5O4S NMOR C4H8N2O2

Disperse Blue 3 C17H16N2O3 NMEA C3H8N20

Disperse Blue 35 C20H14N2O5 NPYR C4H8N2O

Disperse Orange 3 C12H10N4O2 NDEA C4H10N2O

Disperse Orange 37 C17H15Cl2N5O2 NPIP C5H10N210

Disperse red 1 C16H18N4O3 NDPA C16H14N2O

表1. 包装材料中提取物/溶出物部分化合物信息。

图3. SCIEX OS软件非目标性筛查过程。

图4. 塑料和纸盒包材提取物筛查化合物提取离子流图。
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总结：

本实验基于SCIEX新一代高分辨质谱X500R QTOF系统针对食

品和药品包装材迁移物/提取物开发的高分辨筛查方法，能够覆盖

常见200多种包材添加剂和提取物, X500R卓越的抗污染能力和系

统稳定性，可有效减少前处理步骤同时保证数据的可靠性；SCIEX

高分辨质谱超快的扫描速度（100 HZ），可实现一针进样同时采

集到高分辨一级和高分辨二级完整数据，避免了部分提取物易降

解难以检测问题，OS软件的简单易用性，让高分辨数据处理更加

简单、快捷，目标和非目标性的数据处理流程可实现对未知化合

物的快速鉴定和解析，为包装材料提取物筛查和研究提供高效的

工作流程和完整方案。 
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化合物名称 (纸包) 分子式 化合物名称 (塑料) 分子式

邻苯二甲酸二异壬酯 C26H42O4 芥酸酰胺 C22H43NO

抗氧化剂168 C42H63O3P 抗氧剂168 C42H63O3P

油酸酰胺 C18H35NO 抗氧剂264 C15H24O

邻苯二甲酸二正辛酯 C24H38O4 油酸酰胺 C18H35NO

软脂酸 C16H32O2 邻苯二甲酸二壬酯 C26H42O4

硬脂酸 C18H36O2 邻苯二甲酸二辛酯 C24H38O4

2,4-二叔丁基苯酚 C14H22O 抗氧剂 330 C54H78O3

对特辛基苯酚 C14H22O 软脂酸 C16H32O2

芥酸酰胺 C22H43NO 硬脂酸 C18H36O2

抗氧化剂1310 C17H26O3
邻苯二甲酸二
(2-乙基己)酯

C24H38O4

3,5-二叔丁基-4-羟基
苯甲醛 C15H22O2

2,2'-亚甲基双-(4-甲
基-6-叔丁基苯酚)

C23H32O2

磷酸三乙酯 C6H15O4P 抗氧化剂2246 C23H32O2

2,4-二叔丁基苯酚 C14H22O

对特辛基苯酚 C14H22O

3,5-二叔丁基-4-羟基
苯甲醛 C15H22O2

BHT-OH C15H24O2

抗氧剂DSTP C42H82O4S

三苯基氧磷 C18H15OP

表2. 塑料和纸盒包材提取物筛查化合物信息。
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