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本应⽤纪要详细介绍了新型Waters ACQUITY RDa检测器在毒品筛查中的应⽤，使⽤溶解、过滤、稀释、上样

等样品前处理步骤，分析时间⼗分钟。 

简介

违禁药物的使⽤和贩运⼀直都是困扰全球执法机构的严重问题。毒品筛查是管制药物实验室鉴定样品证据时关

键的第⼀步。过去，毒品筛查技术包括显⾊检测和TLC；同时使⽤GC-MS等分析技术进⾏确认。

⾊斑检测和TLC可以标记之前表征过的常⻅滥⽤药物，但可能⽆法检出新型精神活性物质。LC-Tof仪器为毒品

筛查提供了⼀种快速⾼效的⽅法，能够筛查⾃定义的药物⽬标列表，有助于鉴定以往未鉴定出的化合物。 



实验

新仪器

将新型ACQUITY RDa检测器与ACQUITY UPLC I-Class PLUS FTN系统联⽤以开发分析⽅法。这是⼀款紧凑的

台式Tof质谱仪，质量分辨率>10,000 FWHM，适⽤于常规的精确质量数检测。该系统可同时采集全扫描数据

和碎裂模式下的全扫描数据（⾮数据依赖型采集）。毒品筛查实验使⽤碎裂采集模式下的全扫描数据，这些数

据有助于确证化合物鉴定结果。waters_connect软件是⼀款容易操作的⾃定义平台，可利⽤精确质量数、保

留时间和化合物碎⽚离⼦数据快速搜索应⽤特定化合物的⾃定义谱库，从⽽鉴定案例研究样品。图1所⽰为

ACQUITY RDa检测器的⽰意图。 

图1.ACQUITY RDa检测器⽰意图

标准品购⾃Cerilliant（德克萨斯州圆⽯）。处⽅药样品购⾃Safeway药房（加利福尼亚州利弗莫尔）。在加

利福尼亚州利弗莫尔街头发现⼀袋疑似的街头毒品。 

通过⾮正式调查创建了⼀个包含100种化合物的⾃定义⽬标列表，⽤于筛查实验。这些化合物列于附录A中。

液相⾊谱条件

液相⾊谱系统： ACQUITY UPLC I-Class PLUS(FTN)



⾊谱柱： ACQUITY HSS T3 1.8 µm, 2.1 × 100 mm（部件

号186003539）

柱温： 45 °C

样品温度： 10 °C

进样体积： 10 µL

流速： 0.5 mL/min

流动相A： 5 mM甲酸铵，pH 3.0

流动相B： ⼄腈 + 0.1%甲酸

清除溶剂： 50:50 甲醇:⽔

清洗溶剂： 25:25:25:25甲醇:

⽔:异丙醇:⼄腈 + 1%甲酸

UPLC梯度程序

质谱条件



质谱系统： ACQUITY RDa检测器

电离模式： ESI+

脱溶剂温度： 550 °C

采集模式： 碎裂模式下的全扫描

质量范围： 低(50~2000 m/z)

扫描速率： 10 Hz

锥孔电压： 20 V

碎裂锥孔电压： 70~130 V

⽑细管电压： 0.8 kV

智能数据采集： 关

动态实时校正： 开

采集时间： 0~8 min

数据管理
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样品制备

将丸剂磨成粉末，并按以下⽅法制备样品：

⽤刮⼑尖部取约1 mg■

溶于1 mL⼄醇中■

⽤0.2 µm Teflon过滤器（部件号186009327）对1 mL样品进⾏过滤■

⽤20%甲醇溶液将过滤后的储备液稀释100倍■



进样10 µL，在<10 min内获得结果■

⽤20%甲醇溶液将液体稀释100倍，然后进样分析。 

结果与讨论

使⽤ACQUITY RDa检测器进⾏毒品筛查的典型⼯作流程如下：

记录样品并按上述⽅法制备。1. 

将制得的样品瓶贴标，放⼊⾃动进样器中进⾏分析。 2. 

在样品间插⼊溶剂空⽩样进⾏分析，以确认/说明不存在样品交叉污染。 3. 

这样可以在值班期间制备和分析更多样品，同时保持监管链证据完整。 

例如，图2展⽰了在加利福尼亚街头发现的⼀个疑似毒品袋照⽚。   





图2.在街头发现的袋⼦ 

图3展⽰了利⽤ACQUITY RDa检测器在10分钟内对袋⼦内容物进⾏筛查分析所得到的结果。 

图3.图2所⽰袋⼦的毒品筛查结果 

使⽤waters_connect软件套装进⾏筛查实验时，分析⼈员可以创建和利⽤⼀个包含100种药物化合物的⾃定

义谱库，该谱库会随时更新。 

该软件拥有精确质量数、保留时间和碎裂模式下全扫描数据采集功能，能够以⽤⼾⾃定义的格式鉴定并显⽰样

品数据。 

该样品筛查结果推测氢可酮、劳拉西泮和扑热息痛阳性。现在转到确证性检测（GC-MS或LC-MS）进⾏阳性鉴

定。 

使⽤ACQUITY RDa检测器筛查毒品样品的另⼀个优势在于能够进⾏回顾性数据分析，因为通过⼀次进样即可

采集完整的数据集。图4展⽰了处⽅药丸的分析结果，其中未检出⽬标列表中的任何药物。 



图4.处⽅药丸。利⽤包含100种药物化合物的⽬标谱库进⾏⾸过筛查时未检出药物。 

可以使⽤waters_connect软件内置的Discovery（发现）⼯具，鉴定RT 2.19 min处的未知峰，如图5所⽰。 

图5.RT 2.19分钟处的未知峰

Discovery（发现）⼯具集将获取在2.19分钟处测得的精确质量数，提出元素化学式，并将该信息提交给选定

的Chemspider谱库（可从550个谱库中选择）以搜索可能的候选物。分析⼈员可以选择收藏的谱库⼦集进⾏



搜索，也可以搜索所有可⽤的谱库。本例中发现了九个可能的数据库匹配结果。Discovery（发现）⼯具还执

⾏模拟键断裂实验，产⽣理论碎⽚离⼦⽤于数据库匹配候选物，并将该谱图与采集的碎⽚离⼦谱图进⾏⽐较。

找到的第⼀种候选物是拉莫三嗪，它与样品5中“未知”药丸的谱图组成相匹配，该样品的制备和分析如图6所

⽰。 

图6.展⽰“未知”药丸的“推测”鉴定的发现⼯具 

这⼀“推测”鉴定通过单次进样得到的数据和不到五分钟的额外分析时间实现。下⼀步是购买相关的认证参⽐

物质，并在相同条件下进⾏分析，以明确确认这些初步数据。 

结论

Waters ACQUITY RDa检测器为毒品样品的全⾯筛查提供了⼀种快速⾼效的⽅法。将精确质量数、短分析时间

、可定制且可扩展的谱库与碎裂模式下的完整数据集采集相结合，为药物筛查实验提供了⾼可信度结果。Tof

分析仪能够采集完整数据集，有助于在未从⽬标谱库搜索中获得结果时进⾏回顾性数据分析。集成的

Discovery（发现）⼯具使⽤⼾能够解析未鉴定出的峰，并且快速搜索数百个数据库，对未知化合物进⾏推测

鉴定。 

利⽤ACQUITY RDa检测器进⾏精确质量数筛查，为⾊斑检测和TLC⽆法实现的毒品案例⼯作提供优异数据，提

⾼筛查结果可信度。此外，由于在⾸次进样时就可以采集完整数据集，因此，如果在⽬标列表谱库中未鉴定出



某种化合物，还可以进⾏回顾性数据分析。 



特⾊产品

ACQUITY UPLC I-Class PLUS系统 <https://www.waters.com/134613317>

waters_connect <https://www.waters.com/waters/nav.htm?cid=135040165>
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