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引言 

包装材料由于生产过程中使用的不同“添加剂”在长期接触

食品/药品后迁移出的化合物会污染其中的内容物，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，给消

费者的健康甚至生命安全带来潜在的威胁。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。 

目前已报道的有关包装材料中提取物的检测方法包括气相色

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；但目前

方法只针对特定的某类或某几类添加剂，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，建立快速高效的针对食药包装材料的溶出物/提取物筛查方案

对于保障食品和药品安全具有重要的意义。本文基于新型高分辨

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。

该方法具有以下特点：

1、高分辨质谱X500R系统在超快的扫描速度下（100Hz），采用信

息依赖性（IDA）扫描，可以一针进样同时获得包材提取物中丰

富全面的高分辨一级和二级质谱图，实现同时定性和定量，并

结合动态背景扣除技术（DBS）保证采集二级信息的有效性；

2、 建立了275种专门的包材提取物高分辨二级谱库，种类齐全，包

含了增塑剂、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、荧光增白

剂、遮光剂等十几大类；

3、 基于智能模块化SCIEX OS软件，对于目标物筛查采用一级质量

偏差、保留时间、同位素分布、二级谱图匹配四大关“红绿灯

式”的筛查方法，简便的工作流程让包材提取物筛查更高效；

结合 OS 软件的分子式拟合Formular Finder、碎片的自动化匹配

Fragment Pane、ChemSpider数据库的匹配等智能化的功能为完

全未知物的结构解析提供了有效的手段；

1、实验方法 

液相方法：

流动相A：水（5 mM NH4AC）   流动相B：乙腈

色谱柱：Phenomenex C18 

流速：0.4 mL/min； 

柱温：40 ℃； 

洗脱程序：梯度洗脱

质谱方法： 

离子源：电喷雾电离（electrospray ionization, ESI），正/负离

子模式

扫描方式：TOF MS_IDA_MS/MS； IS电压: 5500 V / -4500 V；

气帘气CUR: 35 psi； 源温度TEM: 550℃；

碰撞气CAD: 中； 喷雾气GS1: 55 psi；

辅助加热气GS2: 60 psi； 去簇电压DP: ±80 V；
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碰撞能量:35±15 eV

一级质谱图扫描范围：60-1000 Da

二级质谱图扫描范围：35-1000 Da

2、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。

3、结果与讨论 

实验经过详细的色谱条件优化，所有的化合物得到较好的峰

形及分离，275种包装材料中可提取物/溶出物提取离子色谱图如

图1所示。对于靶向的筛查， SCIEX OS软件导入列表后自动根据目

标化合物的高分辨一级质量误差、保留时间、同位素分布和高分

辨的二级质谱的谱库匹配四大关进行锁定，通过“红绿灯式”的

筛查方式，快速确证样本中的筛查结果（如图2）。

对于非目标物筛查，通过将样品导入SCIEX OS软件自动完成

化合物一级质谱图峰的提取，软件会自动根据同位素峰进行拟合

分子式，并且会将相应的二级质谱图自动链接ChemSpider检索

可能的结构，同时关联二级碎片进行结构解析。从图3示例中显

示软件根据化合物的一级同位素峰会自动拟合化合物分子式为

C24H27NO2，然后自动链接到 ChemSpider进行结构检索，结合该化

合物二级质谱信息进行结构匹配和解析，解析结果显示其中排首

位的化合物奥利克林的3个主要碎片都能准确匹配且偏差较小，通

过该方法为未知物的简析提供简便快速的途径。

提取离子流图（上图负离子，下图正离子）

目标化合物筛查

自动链接 进行谱库检索

图1. 提取离子流图（上图负离子，下图正离子） 

图3. 自动链接ChemSpider进行谱库检索

图2.目标化合物筛查

实际样本的分析：实验对塑料和纸盒包装材料进行溶出提

取，提取溶剂95%甲醇50%甲醇，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、纸质包材中分别快速筛

查鉴定出22种、17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。

表2. 塑料、纸质包材中筛查鉴定出的化合物信息

化合物名称
 (样品1) 化学式

化合物名称
 (样品2) 化学式

1-萘氨基苯 C16H13N
甲苯-2,6-

二异氰酸酯 C9H6N2O2

2,2'-羟基-4-甲氧基
二苯甲酮 C14H12O4

4,4'-亚甲基双
（苯基异氰酸酯） C15H10N2O2

2-羟基-4-
甲氧基二苯甲酮 C14H12O3

甲苯-2,4-
二异氰酸酯 C9H6N2O2

5-甲基苯骈三氮唑 C7H7N3 萘-1,5-二异氰酸酯 C12H6N2O2

分散橙3 C12H10N4O2
六亚甲基
二异氰酸酯 C8H12N2O2

分散橙76 C17H15Cl2N5O2 己二酸二甲酯 C8H14O4



The Power of Precision

p 3

4、小结
本文采用高分辨质谱X500R系统建立了包材中提取物的快速筛

查方法。针对包材提取物专门建立了275种高分辨二级谱库，种类

齐全，对于日常食品药品包装材料的快速筛查工作具有重要的参

考意义。
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表2. 塑料、纸质包材中筛查鉴定出的化合物信息（续）

化合物名称
 (样品1) 化学式

化合物名称
 (样品2) 化学式

2-(N-甲基全氟辛
烷磺酰氨基)乙酸 C11H6F17NO4S 己二酸二丁酯 C14H26O4

2-(N-乙基全氟辛
烷磺酰氨基)乙酸 C12H8F17NO4S 4-氟二苯甲酮 C13H9FO

2,4-二羟基
二苯甲酮 C13H10O3 4,4'-二氯二苯甲酮 C13H8Cl2O

2-氨基甲苯-5-磺酸 C11H5F17O2 4,4'-二溴二苯甲酮 C13H8Br2O

4-己基间苯二酚 C12H18O2 二苯砜 C12H10O2S

N-甲基全氟
辛烷磺酰胺 C9H4F17NO2S 4,4'-二羟基

二苯甲酮 C13H10O3

抗氧化剂2246 C23H32O2

1,2-苯并异噻唑-3
（2H）-酮
（噻霉酮）

C7H5NOS

六氟双酚A C15H10F6O2 对苯二甲酸 C8H6O4

全氟己基乙基磺酸 C8H5F13O3S 三聚氰胺 C3H6N6

全氟辛基磺酰胺 C8H2F17NO2S 双氯酚 C13H10Cl2O2

双酚AP C20H18O2 己二酸 C6H10O4

双酚BP C25H20O2

双酚C C14H10Cl2O2

双酚OPPA C27H24O2

双酚P C24H26O2

棕榈酸 C16H32O2


