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基于芯片的直接进样质谱法和气相色谱-质谱测定 
莱茵衣藻中的极性脂类 

杨大伟 a,b,c    范晓蕾 a    Kind Tobiasc    Fiehn Oliverc    郭荣波*,a 
(a中国科学院青岛生物能源与过程研究所生物燃料重点实验室  青岛 266101) 

(b中国科学院研究生院  北京 100039) 
(c美国加州大学戴维斯分校-基因组中心  戴维斯 95616) 

摘要  目前微藻的脂类分析主要侧重于脂肪酸酯、甘油三酯以及细胞内总脂的分析, 忽视了极性脂类的分析. 本研究

建立了一个基于芯片的全自动电喷雾进样系统联用线性离子阱质谱的技术, 用于分析莱茵衣藻中的极性脂类. 通过数

据库 Lipidblast 鉴定出了 35 种不同种类的极性脂类, 并首次鉴定出 20 种甜菜碱脂类. 同时利用了 GC/TOF-MS 来检测

莱茵衣藻中的游离脂肪酸, 发现亚油酸、亚麻酸和棕榈酸是莱茵衣藻中含量最丰富的三种脂肪酸. 建立的脂类分析方

法为微藻脂类种类全面综合的分析提供了方法上的参考.  
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Analysis of Polar Lipids in Chlamydomonas reinhardtii Using Nanoelectrospray 
Direct Infusion Method and Gas Chromatography and  

Mass Spectrometric Detection 
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(b Graduate University of Chinese Academy of Sciences, Beijing 100039) 
(c UC Davis Genome Center-Metabolomics, Davis, CA 95616, U.S.A.) 

Abstract  Recently, microalgae as feedstock for lipid-based biofuel research has evoked great concern around the world. 
Previous lipid analyses focused on fatty acid esters, triglyceride and total lipid content in algae, but ignored the polar lipids 
analysis. Here, we present a comprehensive method to cover polar lipids and free fatty acids in Chlamydomonas reinhardtii. 
Firstly, lipid extraction was performed by methyl-tert-butyl ether which is well suited for shotgun lipidomics method. After-
wards, we developed a fast detection method in polar lipids analysis of C. reinhardtii by using a chip-based nanoelectrospray 
direct infusion with ion trap mass spectrometry (Nanomate-LTQ). A data-dependent MS/MS method acquired tandem mass 
spectra in positive and negative mode with a range of 10 minutes infusion time. MS/MS data obtained from Nanomate-LTQ 
were searched against automated MS/MS database with a precursor window of 0.4 Da and a product ion search window of 
0.8 Da. Hit score represents the level of confidence from the Lipidblast library search which can be achieved by free avail-
ably NIST MS Search GUI. Therefore, thirty-five lipids were annotated by means of mass precursor search and subsequent 
in-silico MS/MS mass spectral database (Lipidblast) search, including most polar lipid species which are most common lipid 
species reported for C. reinhardtii. Among them, twenty classes of diacylglyceryltrimethylhomoserine that are very special 
lipid species in C. reinhardtii belonging to betaine lipids were annotated with in-house Lipidblast database. In order to vali-
date this Lipidblast match, we performed a manual spectral interpretation of every experimental MS/MS spectrum to ensure 
authentic ester annotations. Besides, we also applied a gas chromatography tandem mass spectrometric method to detect free 
fatty acids in C. reinhardtii and found that linolenic acid, linoleic acid and palmitic acid are most abundant free fatty acids in 
C. reinhardtii. This study provides a potential comprehensive lipidomic method for further lipid analysis in algal research.  
Keywords  polar lipids; Chlamydomonas reinhardtii; direct infusion method; gas chromatography-mass spectrometry; free 
fatty acids 
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1  引言 

当今, 日趋严重的能源危机和燃烧矿物燃料对环境

造成的污染, 需要人们寻找能替代化石燃料的新能源. 
近些年来, 微藻作为一种生物质新能源的原料得到了广

泛的关注[1～3]. 因为微藻和传统的陆生植物相比具有生

长迅速、不与粮争地和年产生物量高等优点[1,4]. 微藻中

的甘油三酯和极性脂类(磷脂和糖脂)可通过化学方法转

化成脂肪酸甲酯作为生物柴油. 有文献报道[4]甘油三酯

转化生物柴油的产率大于 99%, 磷脂的对应产率大约

70%, 此外胞内磷脂对甘油三酯的合成途径也有一定的

影响[2], 所以微藻中的极性脂类是不可忽视的具有重要

研究价值的一部分脂类.  
传统的微藻中的脂类分析技术, 主要是将微藻中脂

肪酸或者复杂脂类转化成脂肪酸甲酯来分析, 所采用的

分析手段主要是气相色谱连接氢火焰检测器或者质  
谱[5,6]. 尽管这种技术能够间接对微藻中总脂的合成进

行分析和检测, 却不能直接分析微藻中的复杂脂类, 因
此不能充分反映藻类细胞内不同类别脂类的合成代谢

信息. 在工程领域, 微藻中脂类分析主要关注于脂类的

总含量或者用薄层层析的方法来研究某一类的脂    
类[7～10], 而忽视了在单个分子水平上研究脂类, 而研究

单个脂类分子对认识微藻中的脂类代谢和调控途径具

有重要意义.  
本文利用基于芯片的全自动电喷雾进样系统联用

线性离子阱质谱(Nanomate-LTQ)技术来分析莱茵衣藻

中的极性脂类, 该方法包括一级质谱全扫描和随后的二

级质谱定性分析, 所得到的二级质谱数据通过搜索匹配

自主开发的 Lipidblast 数据库, 可以快速准确的定性出

莱茵衣藻中多种极性脂类. 同时, 用 GC-MS 来分析莱

茵衣藻中的游离脂肪酸, 从而建立了一个全面综合的微

藻中脂类组学分析方法, 可以应用于不同微藻中的脂类

分析, 同时为选择含油量高的藻株提供了方法学依据.  

2  结果与讨论 

2.1  Nanomate-LTQ 分析 

本文采用的是叔丁基甲基醚(MTBE)提取的方法[11], 
MTBE 提取脂类的方法比经典的 Folch 的脂类提取方 
法[12]更适合于“鸟枪法”(shotgun profiling)脂类组学研

究. 因为 MTBE 密度比较低, 在提取脂类两相分层中, 
MTBE 含脂类有机相在上层便于下一步的实验操作; 而
有氯仿提取脂类的时候, 有机相在水相的下面. 同时

MTBE 毒性比氯仿低, 而且据文献[11]报道不同来源样品

的脂类在用 MTBE 提取的时候, 脂类的回收率比用

Blight 方法的高或者相近. 所以本文采用 MTBE 提取脂

类的方法进行后面的脂类分析.  
本研究中用基于芯片的全自动电喷雾进样系统是

新一代的电喷雾进样系统(图 1), 附带 400 个进样吸头, 
每个样品用一个新的样品吸头和电喷雾孔, 和传统的直

接进样系统比较可以有效的防止样品交叉污染[13]. 并
且只需要很少样品就能得到长时间的稳定电喷雾信号, 
在本实验中我们进样5 μL而一级质谱扫描分析只需要1 
min就能得到丰富的质谱数据(图 2), 这个方法极其适合

大规模样品的脂类组学研究, 比传统的 LC-MS 方法节

约大量时间. 在分析样品的同时溶剂空白和方法对照也

进行检测, 排除可能的污染来源. 

 

图 1  莱茵衣藻脂类分析平台 
Figure 1  Analytical platform to analyze polar lipids in Chlamydomonas reinhardtii  
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从图 2 可以看出, 通过这种新一代的电喷雾进样系

统和线性离子阱质谱联用能得到很多的微藻中的脂类

信息, 但只利用一级质谱信息, 我们不能定性分析脂类, 
所以, 我们下一步建立了一个基于不同分子量的脂类而

分为不同MS/MS扫描范围的二级质谱方法(见第 2.3节), 
通过这种方法提高了可以得到的二级质谱的数量: 用正

离子模式可以得到大约 3500 个二级质谱数据; 用负离

子模式可以得到大约 1000 个二级质谱数据.  

2.2  Lipidblast 来定性莱茵衣藻中的极性脂类 

通过二级质谱扫描的方法, 我们得到了大量的二级

质谱信息, 一般的定性方法是通过这些二级质谱信息来

搜索现有的二级质谱数据库, 例如 MassBank Service 

(www.massbank.jp), RIKEN MSn Spectral Database for 
Phytochemicals (http://spectra.psc.riken.jp/)和 Lipidmaps 
(http://www.lipidmaps.org/), 但这些数据库所包含的二

级质谱数量并不是很全面, 尤其并没有关于微藻中脂类

的信息, 通过搜索这些数据库并不能得到很多的定性结

果. 另外, 微藻中的一些脂类根本没有商用的标准样品, 
所以给微藻中脂类定性带来了巨大的困难. 在本研究中, 
我们利用实验室自主研发的基于二级质谱数据来定性

脂类的数据库 Lipiblast——一个通过计算机模拟和实际

实验数据结合的二级质谱数据库, 包含大约 200000 个

二级质谱来定性微藻中的复杂脂类.

 
图 2  正离子和负离子全扫描模式下的质谱图 
Figure 2  Mass spectra under positive and negative mode with full scan method  
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将二级质谱数据匹配数据库 Lipidblast, 所得的结

果按照 reverse dot product 在 400～900 之间排序, 得分

越高证明定性的结果越可靠. 由图 3 和图 4 可知定性的

脂类分子的实验二级质谱数据和 Lipidblast 数据库非常

匹配. 例如, m/z 730.60 通过 Lipidblast 搜索后匹配为

DGTS [M＋H]＋34∶5 (16∶4/18∶1), 然后, 我们手动

评估 Lipidblast 数据库定性的结果, 去除掉可能的错误

的定性结果提高定性的正确率. 如图 3 所示, 实验所得

到的m/z 712.287可能是m/z 730.60失去了一分子水; m/z 
448.324 可能是 m/z 730.60 中性丢失失去了 1 个十八酸

链(282.376 Da, C18∶1); m/z 482.412 可能是 m/z 730.60
中性丢失失去了 1 个含有 4 个双键的十六酸链(248.188 
Da, C16∶4). m/z 236.171 是 m/z 730.60 失去脂肪酸链和

极性头基团所剩下的DGTS的典型离子峰[14]. 可以看到, 
手动定性的结果和 Lipidblast 定性的结果是一致的, 证
明通过 Lipidblast 定性的结果是正确的, 而且更加高效

快速. 同样的道理, 我们可以定性出 DGDG34∶3 (16∶
0, 18∶3), PI 34∶1 (16∶0/18∶1)和 SQDG 32∶0 (16∶
0/16∶0)(图 4).  

据报道, 莱茵衣藻中含有多种复杂极性脂类, 包括

单 半 乳 糖 甘 油 二 脂 (monogalactosyldiacylglycerol, 
MGDG)、双半乳糖甘油二脂(diagalactosyldiacylglycerol, 
DGDG)、硫代异鼠李糖甘油二脂(sulfoquinovosyldiacyl- 
glycerol, SQDG)、磷脂酰甘油 (phosphatatidylglycerol, 
PG)、磷脂酰肌醇(phosphatidylinositol, PI)、磷脂酰乙醇

铵(phosphatidylethanolamines, PE)和甜菜碱-1,2-二酰基

甘油 -O-4'-(N,N,N- 三甲基 ) 高丝氨酸 (diacylglyceryl- 
trimethylhomoserine, DGTS)[7,8]. 本研究中, 通过上述的

研究方法, 定性了 35 种极性脂类, 包括 20 种 DGTS, 2
种 MGDG, 4 种 DGDG, 3 种 PG, 4 种 SQDG 和 2 种 PI(表 
1). 其中, PG, SQDG 和 PI 需要负离子模式才能检测出

(图 4). 

 

图 3  正离子模式下的二级质谱数据与 Lipidblast 数据库的匹配 
Figure 3  Annotation of complex lipid by matching experimental MS/MS data acquired by positive mode against the Lipidblast library  
Left: betaine lipids DGTS 34∶5 (16∶4/18∶1); Right: DGDG 34∶3 (16∶0/18∶3) 

表 1  Lipidblast 定性的莱茵衣藻中的极性脂类. Reverse dot product 代表着 Lipidblast 定性的可信程度 
Table1  Identified polar lipids in C. reinhardtii by Lipidbalst. The reverse dot product represents the level of confidence from the Lipidblast library search 

Experimental mass m/z Library m/z Rev-Dot library Adduct Identified Species 

682.583 682.562 883 [M＋H]＋ DGTS 30∶1 (14∶0/16∶1)a 

706.583 706.562 909 [M＋H]＋ DGTS 32∶3 (16∶0/16∶3)a 

708.630 708.578 759 [M＋H]＋ DGTS 32∶2 (16∶0/16∶2)a 

710.583 710.593 891 [M＋H]＋ DGTS 32∶1 (16∶0/16∶1)a 

712.622 712.609 860 [M＋H]＋ DGTS 32∶0 (16∶0/16∶0)a 

730.60 730.562 928 [M＋H]＋ DGTS 34∶5 (16∶4/18∶1)a 

732.616 732.578 906 [M＋H]＋ DGTS 34∶4 (16∶0/18∶4)a 

734.69 734.68 854 [M＋H]＋ DGTS 34∶3 (16∶0/18∶3)a 

736.74 736.83 831 [M＋H]＋ DGTS 34∶2 (16∶0/18∶2)a 
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续表 

Experimental mass m/z Library m/z Rev-Dot library Adduct Identified Species 

738.67 738.625 672 [M＋H]＋ DGTS 34∶1 (16∶0/18∶1)a 

740.6 740.64 819 [M＋H]＋ DGTS 34∶0 (16∶0/18∶0)a 

750.583 750.625 930 [M＋H]＋ DGTS 35∶2 (16∶0/19∶2)a 

752.67 752.64 908 [M＋H]＋ DGTS 35∶1 (16∶0/19∶1)a 

754.526 754.562 918 [M＋H]＋ DGTS 36∶7 (18∶3/18∶4)a 

756.575 756.578 855 [M＋H]＋ DGTS 36∶6 (18∶3/18∶3)a 

775.583 775.53 707 [M＋Na]＋ MGDG 34∶3 (16∶1/18∶2)a

776.56 776.547 865 [M＋H]＋ DGTS 37∶3 (16∶0/21∶3)a 

777.78 777.56 800 [M＋Na]＋ MGDG 34∶2 (16∶0/18∶2)a

784.55 784.51 766 [M＋H]＋ DGTS 38∶6 (18∶3/20∶3)a 

792.69 792.672 925 [M＋H]＋ DGTS 38∶2 (16∶0/22∶2)a 

798.546 798.6 857 [M＋H]＋ DGTS 39∶6 (18∶3/21∶3)a 

810.683 810.625 917 [M＋H]＋ DGTS 40∶7 (18∶2/22∶5)a 

935.80 935.83 704 [M＋Na]＋ DGDG 34∶4 (16∶1/18∶3)a

937.59 937.59 867 [M＋Na]＋ DGDG 34∶3 (16∶0/18∶3)a

939.41 939.52 837 [M＋Na]＋ DGDG 34∶2 (16∶0/18∶2)a

942.43 942.45 891 [M＋Na]＋ DGDG 34∶1 (16∶0/18∶1)a

741.47 741.392 659 [M－H]－ PG 34∶4 (16∶1/18∶3)a,b 

743.49 743.35 668 [M－H]－ PG 34∶3 (16∶1/18∶2)a,b 

745.49 745.58 662 [M－H]－ PG 34∶3 (16∶1/18∶1)a,b 

793.50 793.51 649 [M－H]－ SQDG 32∶0 (16∶0/16∶0)a,b

815.66 815.553 694 [M－H]－ SQDG 34∶3 (16∶0/18∶3)a,b

817.66 817.67 793 [M－H]－ SQDG 34∶2 (16∶0/18∶2)a,b

819.53 819.565 895 [M－H]－ SQDG 34∶1 (16∶0/18∶1)a,b

835.53 835.58 813 [M－H]－ PI 34∶1 (16∶0/18∶1)a,b 

837.55 837.50 747 [M－H]－ PI 34∶0 (16∶0/18∶0)a,b 
a Lipids only can be identified by Lipidblast; b lipids also can be identified by Metlin and Lipidmaps. 

 

 

图 4  负离子模式下的二级质谱数据与 Lipidblast 数据库的匹配 
Figure 4  Annotation of complex lipid by matching experimental MS/MS data acquired by negative mode against the Lipidblast library 
Left: PI 34∶1 (16∶0/18∶1); Right: SQDG 32∶0 (16∶0/16∶0) 
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极性脂类可以通过化学法转化成脂肪酸甲酯(生物

柴油), 极性脂类也是所有生物膜的必须组分, 所以获

得更多的极性脂类的信息具有重要的生理意义. 磷脂酰

胆碱(phosphatidylcholine, PC)是高等植物和动物必不可

少的一种生物膜的组成成分, 但是在莱茵衣藻中却没有

PC 而是由 DGTS 所代替 , 在高等植物中却不存在

DGTS[7,8]. DGTS 是一种含有醚键的甜菜碱脂类, 它的

结构和 PC 类似, 在莱茵衣藻中 DGTS 的作用可能与 PC
相似, 但具体的生理功能还有待研究. 目前为止, DGTS
并没有商用的标样用来定性, 虽然已经有少量文献报道

了用质谱检测 DGTS 但并没有提供二级质谱数据来定

性[15,16]. 本文利用 Lipidblast 二级质谱数据库定性了 20
种 DGTS, 大大丰富了 DGTS 二级质谱的信息, 为以后

定性其它的甜菜碱脂类奠定了基础. 

2.3  GC/TOF-MS 分析莱茵衣藻中游离脂肪酸 

本研究中还利用 GC-MS 分析了莱茵衣藻所含的游

离脂肪酸. 这里采用的方法是将样品通过硅烷化衍生试

剂 MSTFA 衍生化[17～19], 在衍生化的同时加入脂肪酸甲

酯混合液作为保留指数的指示剂, 再通过 Binbase 数据

库根据保留指数定性[20]. 从表 2 可以看出, 在莱茵衣藻

中亚麻酸(linolenic acid)、亚油酸(linoleic acid)和棕榈酸

(palmitic acid)是含量最丰富的游离脂肪酸 . 上面的

Nanomate-LTQ 分析平台中已经定性出 35 种极性脂类, 
本文通过硅烷化衍生而不是转酯化从而不会破坏复杂

脂类的结构, 再利用 GC-MS 分析平台可以检测莱茵衣

藻中的游离脂肪酸, 因此建立了一个全面综合的微藻中

脂类的分析方法. 

表 2  GC-MS 检测的莱茵衣藻中的游离脂肪酸 
Table 2  Free fatty acids in C. reinhardtii detecting by GC-MS 

Name Retention time/s Peak area 
Retention index 

(Binbase) 

Pelargonic acid 486.067 144387 398493 

Lauric acid 596.611 35894 547162 

Palmitoleic acid 716.034 618335 706866 

Palmitic acid 721.679 28244340 714610 
Heptadecanoic 
acid 

749.256 39194 751387 

Linoleic acid 768.719 11955890 777515 

Linolenic acid 770.777 35798620 780147 

Oleic acid 771.659 1322372 780313 

Stearic acid 776.187 4304235 787954 

3  结论 

本研究建立了一种基于芯片全自动电喷雾进样系

统联用线性离子阱质谱快速分析微藻中极性脂类的分

析方法, 并利用实验室自己开发的 Lipidblast 数据库能

够快速准确的定性出单个脂类分子. 同时, 还利用硅烷

化衍生的方法加 GC-MS 来分析了微藻中的游离脂肪酸. 
本研究可作为一种全面的脂类组学的方法以应用于微

藻中脂类分析中.  

4  实验部分 

4.1  仪器和试剂 

直接进样质谱系统由芯片全自动电喷雾进样系统

(Nanomate, 美国 Advion 公司)和线性离子阱质谱组成

(LTQ, 美国 ThermoFisher Scientific 公司; GC/TOF-MS
系统由安捷伦 6890 气相色谱仪(美国 Agilent 公司)和飞

行时间质谱仪器(美国 Leco 公司)组成; Rtx-5 MS 毛细管

柱(30 m×0.25 mm×0.25 mm, Restek 公司); 研磨仪(德
国 Retsch 公司); Mill-Q 超纯水系统(美国 Millpore 公司). 

甲醇和氯仿(色谱纯, 美国 Fisher 公司); 盐酸甲氧

胺、N-甲基-N-(三甲基硅烷基)三氟乙酰胺(MSTFA)、吡

啶(纯度≥99.8%)以及脂肪酸甲酯标样(C8-C30)均购于

美国 Sigma 公司.  
4.2  实验方法 

4.2.1  样品收集及脂类的提取 
当莱茵衣藻生长到对数生长期后期 (≈5×106 

cells/mL), 取 10 mL 藻液, 5000 r/min 离心 3 min 收集沉

淀, 然后用超纯水洗涤 3 次以去除培养基的残余成分. 
在进行脂类提取前, 将收集的微藻样品真空冷冻干燥

24 h. 冻干后的微藻转移到 2 mL 的 Eppendorf 圆底离心

管中, 每个样品中放入一个 5 mm 直径的钢珠快速浸入

液氮后, 用研磨仪来破碎细胞.  
脂类提取为 MTBE 提取法[11]. 破碎细胞后, 样品中

加入 225 μL 甲醇超声 10 min, 然后加入 750 μL 叔丁基

甲基醚并在 4 ℃振荡 6 min. 最后, 加入 187.5 µL 超纯

水, 涡旋振荡 20 s, 14000 r/min 离心 2 min 后, 取上层的

含脂类的有机相分成相等两部分冻干, 一部分用于直接

进样质谱分析, 另一部分用于 GC-MS 分析.  
4.2.2  Nanomate-LTQ 条件 

直接进样质谱分析之前, 将冻干后的脂类样品用

100 μL 的甲醇/氯仿(9∶1, V∶V)重悬, 样品在 14000 
r/min 下离心 2 min. 然后, 10 μL 的样品稀释在 90 µL 甲

醇∶氯仿(9∶1, V∶V)(含有 7.5 mmol/L 乙酸铵)的溶液

中. 涡旋振荡后, 每个样品取 20 μL 加到 96 孔进样板中

进行后面的直接进样质谱分析. 上述的所有溶液在使用

之前都要持续的通氮气 15 min.  
进样系统用基于纳米芯片的全自动微量电喷雾系

统, 并附带有 400 个样品吸头. Nanomate 的样品控制室

温度设置为 10 ℃, 气体压力为 2.75 kPa, 电离电压为

2.0 kV. 进样体积为 5 μL, 样品吸取时间设置为 3 s, 进
样系统用软件 Chipsoft 6.3.2 控制.  

线性离子肼的质谱条件: MS 扫描范围为 m/z 350～
1100, 采用正负离子模式采集数据, 采集时间为 1 min. 
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为了提高 MS/MS 所获得更多的二级质谱数据, MS/MS
的扫描方法分为四段质量范围: 350～450, 450～750, 
750～850 和 850～1100 Da. 每个 MS/MS 方法持续采集

10 min.  
4.2.3  Lipidblast 参数设置 

二级质谱数据用实验室自己开发的数据库

Lipidblast 用于脂类化合物的定性. 二级质谱数据*Raw
形式需要用 Lipidblast 转化成*mgf 形式, 然后用 NIST 
MS GUI(含有 Lipidblast 数据库)进行搜索匹配. 母离子

搜索窗口设置为 0.4 Da, 子离子搜索窗口设置为 0.8 Da. 
Lipidbalst 搜索结果中 Reverse dot product 代表着实际质

谱数据和 Lipidblast 数据库的匹配程度, 得分小于 400
的我们认为是错误的定性结果.  
4.2.4  样品衍生化用于 GC/TOF-MS 分析 

C8, C9, C10, C12, C14, C16, C18, C20, C22, C24, C26, C28和

C30 不同碳链长度的脂肪酸甲酯(FAME)作为标记物来

确定要定性化合物的保留指数. 其中, C8～C16 浓度为

0.8 mg•mL－1, C18～C30浓度为 0.8 mg•mL－1(溶解于氯仿). 
1 mL N-甲基-N-三甲基硅基三氟乙酰胺(MSTFA)中加入

10 µL 上述的 FAME 混合液.  
将每个提取后并冻干的样品中加入 10 µL 浓度 40 

mg•mL－1 的甲氧基胺盐酸盐溶液(溶解于吡啶), 并保持

在30 ℃振荡90 min. 待其冷却到室温后, 91 μL MSTFA
和 FAME 的混合液加入每个样品中, 并在 37 ℃反应 30 
min. 16100 r/min 离心 2 min 后, 取 90 µL 反应液转移到

2 mL 含有衬管的自动进样瓶中.  
4.2.5  GC/TOF-MS 条件 

进样口温度: 250 ℃; 柱始温: 50 ℃, 保持 1 min, 
再以 20 ℃/min 升温至 330 ℃, 保持 5 min; 载气: 高纯

氦, 流速 1.0 mL/min; 进样方式: 不分流进样; 进样体

积: 1 μL.  

电子轰击离子源(EI): 70 eV; 传输线温度: 280 ℃; 
溶剂延迟: 350 s; 质谱采集时间: 1200 s; 扫描质量数范

围: m/z 85～500; 检测器电压: 1650 V. 
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