
应用氯元素质量过滤器对环境样品的精确质

量数据进行分析

应用报告

摘要

氯元素质量过滤器用于筛查�LC/TOF-MS 和�LC/QTOF-MS 数据文件，从而发现含氯的

化合物。氯元素质量过滤器使用�Mass Hunter 软件生成含氯化合物的分子式。本文例举

了对药物污染的环境水样（来自废水排放污染的南普拉特河）的分析。氯元素质量过滤

器是一个实用的数据分析工具，可应用于环境化学领域中复杂样品的分析。

引言

LC/TOF-MS 和 LC/QTOF-MS 产生的数据文件包含着数千个离子的信息，采用人工技术

难以处理。因此使用软件使数据分析变得快速而高效是非常重要的。在本应用报告中，

我们介绍了这样的一个数据分析工具 —— 氯元素质量过滤器。许多农药和药物产品中含

有氯，它们是重要的环境分析对象。由于氯元素含有�Cl35 和�Cl37 两种同位素，因此含

单个氯原子的分子可以产生特征性的 A+2 模式的同位素峰。此外，由于 Cl37 存在同位素

质量亏损，从而使分子中氯元素的鉴定变得相对容易 [1]。含一个以上氯原子的分子可以

产生 A+2 和 A+4 模式的同位素峰，这一现象特征性强，一般在任何质谱书中都可查阅

到，对于含氯化合物的鉴定非常关键 [2]。

在本应用报告中，我们设定 MassHunter 软件参数，使其自动实现从废水污染的地表水

水样数据文件中生成含氯化合物的分子式。此外，自动输出的报告包含一个针对法医或

农药数据库的搜索结果，方便化合物的鉴定。

此时，用户只需要审核数据报告以达到质量控制和质量保证的目的。氯元素质量过滤器

可处理任何环境样品的 .d 格式数据文件，如农药残留的食品或药物污染的水样。
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实验条件

任意一款 Agilent 6200 或 6500 系列精确质量质谱仪，均可用

于获取该分析所需的数据文件，我们使用 6220 质谱仪获取分析

地表水中药物的数据文件，地表水样品来自被丹佛市区居民生

活废水污染的南普拉特河。数据文件为 .d 格式，可直接导入

MassHunter 软件包的定性分析软件进行分析。所有 6200 或

6500 系列精确质量质谱仪均可采用该定性分析软件进行数据

分析。

结果与讨论

应用氯元素质量过滤器

氯元素质量过滤器的使用分八步，第一步首先要打开定性分析软

件包及目标 .d 文件。

步骤 1. 点击绿色图标，在定性分析软件包中打开目标 .d 文件。

点击 <Find Compounds Menu>（见图 1），打开 <Find by

Molecular Feature>选项。点击图1中蓝色箭头所指图标可激活

该程序。打开化合物过滤选项，设置响应相对高度为 1.5%、绝

对高度为 10000。对于较低丰度化合物的测定，相对高度也可不

设定。当然，这些设置可能需要根据具体仪器和数据的噪音水平

进行调整。这三项设置可以对复杂样品信息进行过滤，并可充分

利用软件功能去发现含氯化合物的小色谱峰。

其它需要设置的有离子种类，设置 +H 和 +Na 两种阳离子类型，

负离子设置为 -H。提取小分子（色谱峰的）的信息并选用响应大

于 1000 的峰高数据。同样，此设置可能需要根据具体仪器背景

和样品噪音进行调整。<Charge State> 设置为 0.0025 加 7 ppm

的峰间距，同位素峰模型设置为普通的有机分子，电荷状态分配

的最大极限设置为1。<Mass Filter> 和 <Mass Defect> 均无需

设置。<Results> 设置为提取 EIC，关注所有化合物，并删除先

前的结果。这些设置可实现程序在“Molecular Feature”意图下

的完美运行。

步骤3. 打开 <Identify Compounds> 选项（图 2），选中

<Generate Formulas>。打开如图 2 所示的窗口，我们从此表中

指定化合物最多含两个氯原子，最少含一个氯原子（如图 2 箭头

所示）。请注意，本例中仅过滤了含 1-2 个氯原子的化合物，但

可以选择过滤包含更多氯原子的化合物的参数。图 3 显示了

<Limits> 项和 <Charge State> 项的设置，此设置可得到良好的

分析结果。请复制这些参数。

图 1. Find by Molecular Feature 选项设置

图 2. Identify Compounds 和 Generate Formulas 选项设置

步骤 2. 点击如图 1所示箭头所指的图标运行“Find by Molecular

Feature”程序。该程序可鉴定 .d 文件里所有的离子并将相关离

子进行分组，如同位素离子和钠加合离子。该程序不能将碎片离

子合理归属，而认为它们是不同的化合物。
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步骤 4.运行包含氯原子参数的“Generate Formulas”程序。根据

步骤 2 中已鉴定出的所有特征生成化合物分子式，并仅能生成包

含 1-2个氯原子的分子式。

步骤 5. 打开 <Search Database>窗口，点击 <Search Criteria>。

按图 4 所示选择 <Molecular Formula> 选项。强制使搜索结果

仅显示与生成分子式匹配的化合物（并仅包含 1-2个氯原子）。

下一步选择数据库。这里例举的是法医或农药数据库（图 5）。

选项设置如下：阳离子设置为 +H，阴离子置为 -H，Search Results

项设为空白，Peak Limits 设置为 5，Search Criteria设置为质量数

和 5 ppm。这些设置将保证顺利完成化合物的鉴定。法医数据库

收载了超过 7500多种化合物，包含药物和农药。含氯化合物归入

到标有MFG Formula 的列或分子式生成器中。

步骤 6. 运行 Search Database程序。该程序现在开始运行并审验

步骤 4中生成的所有分子式，如果某化合物的分子式在数据库中，

则分配给该化合物一个相应的名称。如果某化合物分子式不在数

据库中，则最后报告中该化合物的 Name 栏为空白。在这种情况

下，所有含氯化合物最合适的分子式会打印在 Molecu la r

Formula Generator栏中。

步骤 7. 打印报告。报告包括以下栏目：化合物标记、保留时间、

中性化合物的质量、名称（如果在数据库中可检索到）、分子式

生成器（MFG）元素分子式、MFG 质量精确度差异、数据库分子

式（DB）和DB 质量精确度差异。河水样品的检测报告如图 6

所示。

图 3. 其它选项设置

图 4. 根据分子式设置搜索条件

图 5. 使用收载7500种化合物的法医数据库的 Search Database 程序
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步骤 8. QA/QC 人工报告。最后，分析人员有必要人工审核已检

出的含氯化合物。这一步需要人工调出合适保留时间的相应离子

信息并核对该离子的同位素峰信息特征。图 7 为一个在受附近废

水流入污染的南普拉特河中检出了拉莫三嗪的实例。拉莫三嗪是

一种抗抑郁药，它在样品中被检出，保留时间为 13.4 min [3]。测

定的离子质量为 m/z 256.0150，并显示出 A+2和 A+4同位素峰

特征，质量分别为 m/z 258.0121 和 m/z 260.0092。请特别注意

该化合物的 A+2 和 A+4 相关同位素峰出现质量亏损。两峰的相

对质量亏损分别是 -0.0029 和 -0.0029。这些值非常接近理论值

-0.0030，是分子中存在两个氯原子的有力证据 [1]。这一步是氯

元素质量过滤器应用的关键一步，并需人工操作。因为分子式生

成器运行仅仅关注离子质量，它可能产生一些不符合同位素特征

的分子式。在该分析南普拉特河样品的实例中，大约获得 100 个

可能的含氯化合物峰，其中 20 个已根据相对质量亏损和同位素特

征确定含氯元素。

图 6. 应用法医数据库搜索首次测定河水中一种抗抑郁药的输出报告 [3]。

图 7. 拉莫三嗪的质谱图
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在这 20个不同的离子中，有 15个离子是不同的组分，其余 5个离

子是这些离子的碎片离子，这已经通过保留时间匹配得到确证。

例如，图 8 为西替利嗪的结构，通过法医数据库检索，它的保留

时间 18.3 min与两种离子吻合，分别是m/z 为 389.1626的质子

化分子和 m/z 为 201.0466的碎片离子。结合质量精确度、数据

库匹配和碎片离子识别，证明采用氯元素质量过滤器发现和鉴定

废水污染水样中的微量氯化物非常有效。本报告介绍的氯元素质

量过滤器同样适用于被农药污染的食品样品或其它类似的环境样

品分析。

结论

应用 Agilent 6200 系列或 6500 系列 TOF 或 Q-TOF 精确质量

LC/MS，以及 5.0 版 MassHunter 定性分析软件，通过氯元素质

量过滤器可有效筛选出所有包含 1-2 个氯原子的化合物的 MS 数

据。这个过程可以修改为滤选任意特定数量的卤族元素或任意其

它特定元素，例如氟元素过滤器或铁元素。通过使用 Worklist

Automation选项使程序自动化运行，然后进行人工 QC鉴定。
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如需了解更多有关我们产品和服务的信息，请访问我们的网站
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图 8. 同时在保留时间 18.3min 出现的西替利嗪的两个离子
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