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美国AB SCIEX公司

公司简介

美国AB SCIEX公司是世界上著名的分析、生化仪器公司，同时也是世界上最大的有机质谱仪、生物质谱

仪供应商。在串联四极杆、飞行时间质谱仪上不断推陈出新，拥有众多的专利技术，在全球市场占有率与用

户满意度排行榜上高居榜首，是世界上最大的LC/MS/MS系统生产基地。2002年又推出世界上第一台串联四

极杆线性离子阱质谱仪，一直领导着LC/MS/MS技术潮流，建成最大的MALDI-TOF研发基地，拥有蛋白质、多

肽和差异表达定量分析试剂盒等多项专利，处于世界领先地位，在2006年又发布了基于HPLC/MS/MS技术的

食品安全分析平台和毒物筛平台“可立快”，2007年6月公司又向市场推出了超快速定量系统“闪电定量系

统 — FlashQuant”它是MALID电离方式与串联四极杆质谱的完美结合。

美国AB SCIEX公司的质谱仪以其优异的性能、完善的售后服务和技术体系以及全球闻名遐迩的品牌效应迅

速得到中国质谱专家和广大用户的认可。以清华大学、北京大学、南京大学、复旦大学、浙江大学、北京师范

大学、西安交通大学、吉林大学、山东大学、兰州大学、华中农业大学、湖南师范大学、中科院上海药物所、

中科院上海有机所、中科院大连化物所、中科院长春应化所、中科院广州地化所、中科院昆明植物所、军事医

学科学院、中国医学科学院、中国预防医学科学院、北京协和医院、第一军医大学、第三军医大学、国家人类

基因组南方、北方研究中心等为代表的一大批大学、研究所、以及三十余家出入境检验检疫系统和超过二十家

的国家药品临床研究基地等，纷纷选购了美国AB SCIEX公司的质谱仪，取得了很多重大科研成果，并获得良好

的经济效益。

专业的质谱公司，卓越的仪器性能，优异的售后服务，美国AB SCIEX公司系统愿与您携手，为人类创造更

好的医疗健康及生存环境。

4000 Q  TRAP® LC/MS/MS系统是真正具有高性能线性

离子阱扫描功能和串联四极杆高灵敏度性能的系统
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新的应用领域

4000 QTRAP®系统将可靠的定性功能和高灵敏度的定

量分析完美地结合在一起。此系统可应用于多个领域

如蛋白质组学，新药发现,药物开发，食品安全，环

境分析等方面。一次LC/MS/MS运行，就可真正实现

串联四极杆的扫描与线性离子阱扫描同时进行，从而

同时获得定量和定性数据。这是传统串联四极杆质谱

系统难以实现的。

整体解决方案

抗污染能力极强的4000 QTRAP®系统为高通量实验室

建立了实验数据可靠性的新标准。此系统由于具有完

整的自动化分析特征，它可完美地适应于客户实验室

的工作流程，并能极大地提高客户的工作效率；此系

统配套的软件完全符合美国FDA 21CFR Part 11的法规要

求，美国AB SCIEX公司可向客户提供系统认证服务。

能力超群的工业标准及软件

4000 QTRAP®系统配置了功能超群的软件Analyst®和

BioAnalyst™，极大地简化了分析方法的建立，数据

采集方式更加完善，数据处理更加合理。软件的自动

化处理能力使获得的数据更加可靠，软件的视窗设计

使的操作更简化，并可控制多种厂家的液相色谱仪。

药物发现和研发的方案

4000 QTRAP®系统所具有的超高灵敏度的定量分析能

力（MRM）和线性离子阱技术的超高灵敏度的全扫

描能力以及优异的软件Analyst®可为新药开发的客户

实验室提供总体解决方案。此系统可将Metabolite ID, 
Pro ID, Pro ICAT功能与Celera的Discovery系统（CDS）
有机地结合起来，再利用4000 QTRAP®提供的高灵敏

度数据，可为客户提供最有用的信息，这是任何其它

仪器所不能企及的。
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4000 QTRAP®系统不只能做所有的事，而且能做的更好

无与伦比的串联四极杆和线性离子阱灵敏度

优异的串联四极杆性能，专利技术的高压聚焦碰撞室

和线性离子阱技术集于一体的4000 QTRAP®系统极大

地提高了全扫描和MS/MS扫描的灵敏度，才能确认更

低丰度的代谢物，蛋白质以及后翻译修饰。

最高灵敏度的MRM

4000 QTRAP®系统在MRM扫描方式下，有最高的定量

灵敏度，最宽的动态范围，可确保对小分子和小肽的

最低浓度的定量检出限。

MS3扫描功能

三级质谱扫描功能再结合串联四极杆的质谱碎片扫描

功能，一次进样可提供更多有用的信息包括详细的结

构信息和药物代谢途径。

高选择性的母离子扫描和中性丢失扫描能提炼出非常有意义的信息

高级扫描功能

高灵敏度中性丢失扫描、母离子扫描和增强多电荷扫

描联合使用，可极大提高化合物结构分析的速度。

在LC/MS/MS方法中建立信息关联采集（IDA）逻辑

扫描方式，可提供大量目标化合物的质谱碎片结构信

息；在4000 QTRAP®中，其独特的IDA功能可将串联

四极杆的扫描方式与线性离子阱的扫描方式有机地结

合在一起，获得目标化合物的大量质谱碎片信息。

增强多电荷扫描能极大消除单电荷质谱碎片而且能提高目标肽离

子的丰度

Enhanced MS Scan

Enhanced Multiply Charged Scan

TIC of Enhanced MS

TIC of Precursor Ion

TIC of Neutral Loss
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4000 QTRAP®系统不只能做所有的事，而且能做的更好

高分辨扫描—提高质量精确度

新一代线性离子阱技术具有增强分辨扫描功能，能获

得可靠的多电荷质谱图以及精确的同位素丰度比值和

全扫描范围内质谱碎片的质量精度。

提高分辨和质量精确度能提高质谱库检索速度和特异性，从而确保

结果的可靠性

即插即用离子源

4000 QTRAP®系统标准配置了抗污染能力极强的

Turbo V™离子源，它能适用液相色谱的不同流速，

同时很方便地进行ESI和APCI探头互换，以满足用户

的不同需求，此质谱系统还可配置ESI/APCI复合源、

NanoSpray®离子源。

动态填充时间（DFT）

4000 QTRAP®系统具有自动计算离子填充到线性离子

阱的时间功能。当离子强度大时，为了消除空间电荷

效应，系统会自动减少填充到离子阱内的离子时间，

而当离子强度小时，系统会提高离子的填充时间，以

提高信号强度。

动态填充时间确保在浓度范围很宽的情况下，能产生高质量的数据

www.absciex.com.cn



线性离子阱技术将质谱的性能和灵敏度提高到一新的高度

4000 QTRAP®系统是质谱技术的又一划时代技术革新，它将串联四极杆质谱的独特定量

定性技术同时集合于一个系统上，特别是美国AB SCIEX公司的线性离阱子技术（LIT），

具有高效的离子捕获功能，离子容量大等特点，使的此系统无论是定量分析还是定性分

析，都具有极高的灵敏度，从而适应于所有的分析检测领域。

新的TurboV™离子源 
内嵌陶瓷加热器技术提高了雾化

气的效率，这样可极大地提高系

统的灵敏度，而且可满足液相范

围很大的流速要求；ESI探头和

APCI探头的互换方便快捷。

新的纳升喷雾离子源和接口 
新的纳升喷泉雾离子源可实现多种

形式的喷雾—离散纳升喷雾，纳升

流速喷雾和微升流速喷雾。同时配

置了新的接口，使其更具抗污染能

力，提高离子的传输效率。

具有专利技术的Q0高压聚焦技术

Q0聚焦技术 — 独特的高压聚焦技术

极大提高离子的传输效率

Q0捕获技术 — 离子在Q0区域可以进

行积累，而Q3在进行MS/MS和MS3扫

描时可进行离子阱的扫描；其结果是

提高了离子的利用率，也提高了系统

的灵敏度。

IQ2

IQ1

IQ3 DETECTOR

CEM

EXIT LENSST ST2 ST3Q0 High Pressure CellSource Q1

Q1

LINAC™ Collision Cell

Q2

Q3

Q3
Orifice Skimmer

LINEAR LON TRAP
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线性离子阱技术将质谱的性能和灵敏度提高到一新的高度

“4000 QTRAP®系统是真正的复合型质谱系统，它是世界上最灵敏

的三重四极串联四极杆质谱仪，同时也是世界上最灵敏的线性离子

阱质谱仪，当同时进行两种质谱技术的扫描时，其灵敏度相互不受

任何损失。”

----美国AB SCIEX公司高级科学家Jim Hager博士

具有专利技术的Q3线性离子阱技术

Q3是用四极杆形成的线性离子阱，线性离子阱可极

大地提高离子阱的性能，同时维持完整的三重四极杆

串联质谱的性能：

具有专利技术的LINAC®碰撞池技术

LINAC®高压碰撞池可以加速离子传输速

度，减少离子住留时间，提高灵敏度。

Q3线性离子阱工作模式

●	 大的离子容量  线性离子阱的离子容量是传统三维

离子阱离子容量的70倍，可消除三维离子阱固有的

空间电荷效应，提高扫描的灵敏度。

●	 进样量提高，离子阱的效率提高  离子在线性离子

阱的离子路径比三维离子阱的长30倍，这样离子就

有更多时间衰减能量，从而提高离子的捕获能力。

●	 新的动态填充时间（DFT）  离子填充时间随着离

子强度而动态变化，可以确保数据的质量。

●	 循环时间短  快速扫描能力可以在很短的时间内获

取更多信息，在一个色谱峰上具有更多的扫描数据

点，提高了数据的可靠性。

●	 无三维离子阱的质荷比截止效应  质谱碎裂扫描

（LINAC®碰撞池）和离子阱扫描（Q3）在空间上

分开的，这样可以捕获和分析低质量端的离子。

IQ2

IQ1

IQ3 DETECTOR

CEM

EXIT LENSST ST2 ST3Q0 High Pressure CellSource Q1

Q1

LINAC™ Collision Cell

Q2

Q3

Q3
Orifice Skimmer

www.absciex.com.cn



自动进行代谢物的鉴定与确认

4000 QTRAP®系统具有的最高定量灵敏度（MRM）和独特的扫描功能，以及根据MRM
方式进行MS/MS和MS3扫描功能，可确保在一相和二相代谢物分析中能快速鉴定、描述

和确认相关的代谢物。

在复杂的生物基质中，利用三重四极杆扫描功能的独

特选择性如母离子扫描（PI）、中性丢失扫描（NL）
再结合药理学和MS/MS谱图就可以鉴定出已知的和未

知的代谢物；最高灵敏度的三重四极质谱扫描方式PI
和NL可确保能检测出浓度很低的代谢物；而利用线性

离子阱的高灵敏度扫描功能可以进一步确认代谢物。

为了分析一相和二相已知的目标代谢物，MRM扫描方

式提供极其灵敏和极高选择性的途径。下面例子中，

潜在的一相代谢物根据理论MRM扫描进行自动筛选，

其中有六个潜在的母药共同生物转化方式被鉴定，

其中具有两对质谱碎片离子的代谢物是来自于母药的

MS/MS质谱碎片。

母药（m/z 631）的子离子扫描质谱图，有两个丰度很离子质谱碎

片（m/z 404, m/z 376）

4000 QTRAP®系统可同时监控大于300对MRM离子

对。为了降低根据MRM离子对鉴定出错误的代谢

物，系统可根据触发MS/MS和MS3扫描产生的质谱图

来确认代谢物的结构。

通过子离子扫描确定相应的母离子和子离子信息，通过设定六个生

物转化模式（用户定义或代谢软件）就可自动产生26个理论MRM
离子对采集方法

100%

100 150

145.2

254.2
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302.4

422.3 488.4
557.4

613.4 

631.4110.2

200 250 300 350

m/z

400 450 500 550 600 650 700

376.4
404.3
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R2
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Parent Drug MS/MS

Six Phase I transformations yield 26 MRM transitions

Compound (M+H)+ Frag. Shift No Shift Frag. Shift 2 No Shift 2

Drug 631 404  376

Hydroxy 647 420 404 392 376

Methylation 645 418 404 390 376

Dehydroxylation 614 387 404 359 376

Demethylation 617 390 404 362 376

Methylation + Hydroxylation 661 434 404 406 376

Dehydrox + Methylation 629 402 404 374 376
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自动进行代谢物的鉴定与确认

用三重四极杆质谱独特的扫描方式，根据理论设定的

MRM离子对来鉴定代谢物，用IDA触发MS/MS扫描方

式可确证代谢物结构。

LC column: 2 x 150 mm Zorbax C18

Gradient LC conditions 15 min 250 μL/min

A: Water +1% formic acid

B: MeOH/ACN + 0.1% acetic acid

Extracted ion chromatograms (XIC) for two MRM transitions, 647  404 
and 647  420 of the parent dr.ug in rat hepatocytes are displayed above. 
Five hydroxylation metabolites were confirmed with MS/MS. For three 
metabolites, shown in the green 647  404 XIC, the MS/MS spectrum 
clearly indicates the site of hydroxylation is present in the blue box.

In a single 15-minute run, targeted MRM analysis significantly increased the 
number of identified and confirmed metabolites compared to traditional full 
scan enhanced MS analysis, a standard 3D ion trap scan mode.

Hydroxylation metabolite mass chromatograms
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Metabolite (M+H)+ EMS MRM

Drug (631) 1 1

Hydroxylation (647) 2 5

Methylation (645) 1 3

Dehydroxylation (614) 0 1

Demethylation (617) 0 1

Methylation + Hydroxylation (661) 0 1

Dehydroxylation + Methylation (629) 0 2

Total  4 14

Comparison of EMS vs. MRM
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快速、自动工作流程在复杂蛋白样
品分析中能快速鉴定PTMs

复合型4000 QTRAP®系统工作流程确保能进行自动化研究后翻译修饰（PTMs）。利用系统高

灵敏的母离子扫描和中性丢扫描功能，以及其高灵敏的线性离子阱MS/MS扫描功能，在一次

进样中就可快速获得可靠的结果，如果用传统的三重四极杆串联质谱分析，可能需要多次实

验才能获得。

自动P T M发现流程使用了信息关联采集

（IDA）

● 在负离子电离模式下，进行m/z79的母离子扫描

● 极性切换为正电离模式下

● 正离子增强分辨扫描（ER）确定离子带电荷情

况和精确质量测定

● 正离子增强子离子扫描（EPI）

● 用Pro ID软件或De novo测序方式进行数据库检

索来鉴定蛋白和磷酸化位点

在自动化PTM工作流程中，信息关联采集（IDA）将

多种高级扫描功能关起来，可鉴定磷酸化肽并定位磷

酸化位点。

在负离子模式下，高灵敏度的m/z79母离子扫描可确

定能被磷酸化的多肽离子；丰度最大的质谱碎片离子

被自动切换到正离子模式下进行扫描；增强分辨扫描

（ER）可确定质谱碎片的带电荷情况，并能指定一精

确同位素质量；随后对这些离子进行增强子离子扫描

（EPI），就能获得这些离子的二级质谱碎片，用这些

质谱碎片离子来确证肽序列和磷酸化位点。

Precursor Ion of 79 (-)

Enhanced Resolution (+)

Acquire MS/MS Spectra (+)

Add to Exclusion List

+/- Polarity Switch
+/- Polarity Switch

Charge State 
Determination
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◄	在4000 QTRAP®系统用其独特的自动化PTM发

现工作流程分析还原和烷基化标准糖蛋白（胎

球蛋白）的胰蛋白酶水解产物。

 负离子模式下的母离子扫描（PI）（红色TIC
图）和正离子模式下的全扫描（兰色TIC图）的

数据说明母离子扫描有很好的特异性，并且能

很好地鉴定磷酸化肽。

◄ 最大丰度的母离子扫描色谱峰

将自动切换为增强分辨扫描，

IDA能自动识别哪些离子进行极

性切换扫描，并能给出相应的

精确同位素。左图中，在负离

子扫描模式下，用母离子扫描

方式找到一质荷比为1098.4的

质谱离子，然后切换至正离子

模式下进行增强分辨扫描，检

测出一组精确质量同位数的质

谱离子，从中可以知道质荷比

为1100.4的离子是一带二个电

荷的离子。

◄ 由母离子扫描确认的每一个质谱离子再

进行离灵敏的增强子离子扫描，就可获

得相对应的质谱碎片离子，这些碎片离

子通过BioAnalyst™软件和Pro ID软件分

析，就可确认磷酸化肽的蛋白质归属，

同进也就确认了磷酸化位点。

◄ 用BioAnalyst™软件进行离子的匹配分析。

实验检测的质谱碎片离子与理论质谱碎片

离子进行匹配分析比较，包括多肽从b端和

y端丢失磷酸的具有磷酸化特征的信息。

Negative Ion PI Scan Positive Ion ER Scan

+/- Switching
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生物标志物（Biomarker）的发现是一个复杂而

漫长的过程。在此研究过程中可能会面临各种困难与

挑战。其一，蛋白质类生物标志物在体内变化不大，

难于检测。通常不是有和无的变化，而仅是体内浓度

发生相应改变，这种变化量基本上都小于10倍，通常

在5倍变化量以内；其二，个体之间，甚或于同一个

体的不同批次样本之间，存在本底差异，难于区分。

实验证明，临床样本之间的差别大于动物样本，而动

物样本差异大于细胞培养样本；其三，最有效的标志

物通常浓度很低，而样本量也有限，所以要求分析手

段必须具备极高灵敏度；最后，生物体内变化极其复

杂，即使获得有很好灵敏度与特异性的单个标志物，

要想通过设定此单个标志物的精确阈值来标定某一生

理状态仍然非常困难。所以，通常生物体某一生理状

态需由多个标志物共同标定，而非单一标志物可完

成。

一 般 来 说 ， 生 物 标 志 物 的 发 现 包 括 鉴 定

（D i s c o v e r y），验证（Ve r i f i c a t i o n），确认

（Validation）三个步骤。而后，再进入临床检验等

更深入的阶段。鉴定步骤可以通过生物质谱仪与蛋白

质差异表达定量等相关技术完成。但由于Biomarker
必须具备广泛的代表性与标志性，所以验证与确认

步骤的样本量通常是鉴定阶段的数十至数百倍，

因此，验证与确认Biomarker的技术方法需满足四

个要点（4S要点）：速度快（Speed），特异性高

（Specification），灵敏度高（Sensitivity），具有统

计学意义（Statistics）。而目前常规的Western Blot或

ELISA方法，由于成本高，速度慢，特异性抗体制备

生物标志物验证与确认的新方法：
MIDAS Workflow

使用NanoSpray®离子源配合4000 QTRAP® LC/MS/MS进行MIDAS检测。MIDAS技术流程如下图所示。

确认和测序  蛋白质序列 多肽MRM母子离子对 质谱检测和定量 

MRM引导的MIDAS工作流程图，所有预期的胰酶酶切蛋白质所产生的多肽通过MRM扫描模式监测，验证其是否存在，一旦信号

被检测到，仪器会立刻自动切换到高灵敏度MS/MS采集，从而确认蛋白质的真实性

难度大等技术难题，很难在进行大批量样本验证与确

认阶段中发挥主要作用。因而需要有新的技术完成此

项工作。

美国AB SCIEX公司充分认识到生物体标志物验

证与确认工作的重要性，复杂性和广大研究人员的迫

切需求，在此一领域投入巨大资源，结合QTRAP®系

列质谱系统的独特功能与扫描模式，创造性的开发出

MIDAS（MRM Initiated Detection And Sequencing）
技术方案，在满足4S要点的基础上，精确，快速，简

便的完成大样本量的生物标志物验证与确认工作。

其它各类技术方法（包括蛋白质组学相关技

术，基因组学相关技术，各类已发表文献等）鉴定

的具有潜在生物体标志物性质的蛋白质或基因，只

需知道该分子的基因序列或氨基酸序列，就可应

用MIDAS方法进行大批量样本的分子验证与确认工

作。其主要工作模式如下：将分子的基因或氨基酸

序列输入MIDAS Designer软件的序列框，设定相关

参数后，软件自动构建MRM扫描模式所需要的母

/子离子对的排列。而后，4000 QTRAP®质谱仪通过

MRM扫描模式对大批量的样本监测是否有此母/子离

子对排列的出现。如若信号出现，证明此分子在样

本中存在，仪器将自动切换至MS/MS扫描模式，

确定此母离子的碎片离子信息，并再次鉴定并确

认该分子的结构。如若在MRM扫描工作中，未发

现预期的母/子离子对出现，说明该分子在此样本中

不存在。

www.absciex.com
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鲜姜样品中农药吡螨胺的确认和定量分析

● 计算浓度为 0.29 mg/kg
● 最大允许残留浓度 = 0.05 mg/kg
● 标样的平均离子比率(MRM) = 0.850   

 (RSD=8%, n=7)
● 鲜姜样品的离子比率(MRM) = 0.909
● 标准样品的保留时间在 5.84 到5.87 min 之间(SD=0.01 

min, n=7)
● 鲜姜样品的保留时间为 = 5.78 min
● 进一步确认是非常有必要的，因为在鲜姜样品中以前

从来没有报导过发现吡螨胺农药的存在！

● 吡螨胺的M+1=334，用ESI+电离方式

● 通过API  4000 Q TRAP®系统的MRM-IDA-EPI增强子离子扫描方式，就可确认鲜姜中的色谱峰是否是吡螨胺

食品安全分析实例

结论：通过线性离子阱的增强子离子扫描数据就可确认鲜姜样品中的色谱峰不是吡螨胺，虽然其色谱峰的保留时间和MRM离子对比

率非常相似；这也说明当样品基质非常复杂时，即使用串联质谱的MRM方式进行分析，也会带来严重的干扰。

N
H

O
N

N

Cl
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最新的线性离子阱

串联四极杆质谱技术的特点
如果你从事蛋白组学、药物发现或药物开发研究，美国AB SCIEX公司的

4000 QTRAP®线性离子阱三重四极杆串联质谱系统能使您的工作更加高

效，提供的数据更加可靠；不仅如此，还可极大地扩展您的研究领域。

要想获取更多信息请登录美国AB SCIEX公司的网站：

www.absciex.com

www.absciex.com.cn

“可立快”（Cliquid™） 特点：

第一家专用于食品安全和环保领域的质谱中文软件

●	 完全符合国际法规要求

●	 完整的实验方法学 — 从样品处理方法到结果

●	 简单的鼠标点击即可得到准确结果

●	 数据安全性保护／身份识别

●	 方法可扩展性

●	 一目了然的报告格式

●	 让初学者可以达到专家级的结果!!!

AB SCIEX中国公司

北京分公司

地址：北京市朝阳区酒仙桥路14号

 兆维大厦1001室

电话：010-5808 1388
传真：010-5867 1950
邮编：100016

上海分公司及亚太区应用支持中心

地址：上海市田林路888号

 科技绿洲一号楼102室

电话：021 - 2419 7200
传真：021 - 2419 7333
邮编：200233

广州分公司

地址：广州市体育西路109号 

 高盛大厦15C室

电话：020-8510 0200
传真：020-3876 0835
邮编：510620

免费服务热线：800 820 3488

网址：www.absciex.com

 www.absciex.com.cn

www.absciex.com


