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!!自动质谱解卷积和鉴别系统!D,Z(-"是由
禁止化学武器组织委托美国国家标准研究院

!M(-U"专门为分析干扰背景中的毒剂而研发
的#由于其能从复杂的质谱数据中自动’高效’快
速地鉴定出目标化合物#被广泛地应用于农残分
析 (’+!)’和临床检测(&)等不同领域$D,Z(-中
可调整的参数很多#对影响鉴定准确性参数的优
化#却鲜有文献报道$本文就是针对含有毒剂和
相关化合物’干扰程度不同的质谱数据#主要对
解卷积和匹配因子等因素进行优化#从而建立适
用于分析毒剂及其相关化合物的数据处理方法$

C!试验部分
CDC!主要仪器
气相色谱*质谱联用仪%N)*,-Z#型号

Y9"$*Y"#’#美国 H*公司&D,Z(-软件%美国国
家标准技术研究院$

CDK!试剂
毒剂%沙林!甲基氟膦酸异丙酯"’梭曼!甲基

氟膦酸嚬哪酯"’芥子气!二!%+氯乙基"硫醚"’维
埃克斯!Q+乙基+%+!B#B+二异丙胺基"乙基硫代
甲基膦酸酯"#实验室合成$正己烷’乙腈均为分
析纯#柴油做背景干扰物$

CDL!仪器条件

CDLDC!色谱条件!:gO H*+Y,-毛细管色谱
柱!!$/d$6%Y//d$6%Y#/"&载气流速’
/F*/1<&进样口温度%%Y$f&不分流进样&升温
程序%初始温度Y$f#以’$f*/1<升至%9$
f#保持%/1<$

CDLDK!质谱条件!.(离子源&电子能量%#$
?C&离化电流%%$$#D&离子源温度’9$f&传输
线温度%%9$f&扫描方式%全扫描$

CD!!数据处理
按’6!仪器条件分析后#在D,Z(-软件中



打开要分析的数据文件!选择简单分析类型"不
同的参数和)O,-数据库!进行数据分析#

K!结果与讨论
KDC!正交设计对参数的优化
采用F’9$!#%正交设计!对减去相邻峰个数"

分辨D3E6率"峰形需求"匹配因子"灵敏度$高"
中"低%以及干扰物和化合物浓度等因素进行优
化!结果表明!经极差分析得到!影响组分被鉴定
个数的解卷积参数大小顺序为&减峰个数%分辨
率%峰形需求%灵敏度!且最佳取值分别为%"
高"低"高’就鉴定化合物而言!影响准确度的因
素大小顺序&分辨率%峰形需求%减去相邻峰个
数%灵敏度3匹配因子!且最佳取值分别为中"
低或高"’"中或低"9$#$实验结果的取值定为&
鉴定结果与添加化合物完全相符为’$$!少’个
为9$!少%个为5$!多任何一个其他化合物均为

$%#

KDK!低干扰质谱数据参数的优化
针对化合物的浓度分别约为’$<E(#F!柴

油的浓度小于Y$$<E(#F产生的质谱数据!进行
解卷积参数的优化!结果表明&被鉴定为组分的
多少!与分辨D3E6率"灵敏度和峰形需求有关!
且随着分辨 D3E6率"灵敏度由低到高!组分数
不断增加’而随着峰形需求由低到高!组分数反
而减少’就添加的目标化合物而言!在高峰形需
求"很低灵敏度"高匹配因子的情况下!会丢失目
标化合物$假阴性%’在很高灵敏度"减去相邻峰
个数为’或%"低匹配因子时!还会产生假阳性#
故参数确定为&除了减去相邻峰个数为$外!其
他均为默认值!即分辨 D3E6率为中"灵敏度为
中"峰形需求为中"匹配因子为9$#

KDL!高干扰质谱数据参数的优化
针对化合物的浓度分别约为’$<E(#F!柴

油的浓度Y$$#E(#F产生的质谱数据!对%6’确
定的解卷积参数!进行进一步优化!结果表明&背

景的干扰!使得无论采用何种参数!均未能检测
到CP’但在很高灵敏度的情况下!却能检测到
梭曼#故除了灵敏度选择很高灵敏度外!其他的
参数同%6’#

KD!!参数的应用
分别利用分析低干扰和高干扰质谱数据确

定的参数!对干扰程度不同的质谱数据进行分
析!结果表明!对于添加’e柴油干扰的质谱数
据分析!鉴定出 ! 个相关化合物!准确率为

#Ye’对柴油浓度为Y$$<E(#F分析!鉴定出所
有添加的化合物#

L!结!论
通过采用正交设计对干扰程度不同质谱数

据进行参数优化!确定了影响鉴定结果因素的主
次关系!并采用单因素轮换法!分别确定了分析
高干扰和低干扰的质谱数据的参数!并且利用所
确定的参数!对干扰程度不同的质谱数据进行分
析!能获得令人满意的结果#
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