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饮用水中挥发性有机物（VOCs）全面解决方案

摘要

本文采用 Scion SQ 单四极杆气质联用仪，与 Tekmar Atomx™全自动吹扫捕集浓缩仪联用，

建立了一种饮用水中挥发性有机污染物常规分析的方法。Scion SQ 具有超高的灵敏度及扫描速率，

工作站简单易用，是您在应对 EPA 524.3 及 HJ 等标准的不二之选。
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1. 引言

随着工业的发展，有毒有害化学物质正在威胁着生态环境及人类生存环境。饮用水安全与居民

生活息息相关。为保障饮用水安全，美国 EPA 出台多项标准监测饮用水中 VOC，卤代烃，芳香烃，

亚硝胺等污染物。我国在 2002 年颁布实施了新的《地表水环境质量标准》，2005 年又施行了新

的《城市供水水质标准》，同时颁布了多项水质监测标准方法，如表 1 所示。

表 1 水质安全监测标准汇总



由表 1 知，GCMS 是饮用水中挥发性有机污染物监测的常用方法。SIM 扫描灵敏度高，是

GCMS 非常重要的扫描方式，实际样品测试过程中，为了避免假阳性，常常需要 SCAN 扫描作为

补充确证。即使用 SCAN-SIM 同时扫描，以得到更低的检出限。

Scion SQ 基于化合物筛查（CBS）的独特功能，能够从 SCAN 方法自动生成和优化 SIM 方法，

尤其在待测物种类繁多的情况下，这一功能可以显著减少繁琐的手动输入工作。CBS 功能是利用谱

库来实现的，谱库存储有化合物的保留时间、扫描窗口、定量离子以及定性离子等重要信息。化合

物及其信息可以自动加载到方法中，数据采集和处理表格也可以同时生成。CBS 功能使管理大量的

目标物质的 SIM-SCAN 方法变得非常简单。

2. 实验部分

本文采用 Scion SQ 与 Atomx™吹扫捕集浓缩仪联用，以实现高度自动、稳健的 VOC 分析解

决方案。仪器条件如表 2 所示。

表 2 仪器条件

GCMS SCION 456 SQ （部件号 SCIONSQPRE512）

色谱柱 Rxi-624ms，30 m x 0.25 mm x 1.4 um（部件号 RT13868）

进样口 惰性分流不分流进样口，180℃

分流比 100:1

程序升温 初温 35℃，保持 2min，以 10℃/min 升到 170℃，再以 50℃/min 升到

240℃，保持 1min；共 17.9min

GCMS 传输线 240℃

离子源 200℃

扫描方式 SCAN-SIM 同时扫描

吹扫捕集 Atomx 全自动吹扫捕集仪（部件号 15-0000-200）

阀箱温度 150℃ 样品预热时间 1 min

吹扫捕集传输线 150℃ 预热温度 40℃

样品温度 60℃ 吹扫时间 11 min

捕集阱温度 40℃ 吹扫流速 40 mL/min

捕集阱吹扫温度 20℃ 干吹时间 0 min

预吹扫流速 40 mL/min 解析预热温度 245℃

GC 启动时间 开始解析 解析时间 1 min

焙烤时间 7 min 解析温度 250℃

焙烤温度 260℃ 解析流速 100 mL/min

焙烤流速 300 mL/min 捕集阱焙烤温度 200℃



按照方法要求，使用对溴氟苯 BFB 调谐，结果如图 1 所示。工作站具有目标离子比调谐功能。

图 1 BFB 的调谐结果

使用工作站 CBS 功能，从谱库中自动加载化合物的特征离子、离子比等信息，从而轻松建立

SIM-SCAN 混合模式扫描方法。色谱图中最重要信息是保留时间和扫描窗口，CBS 功能够优化运

行方法中 SIM 的离子以及扫描窗口，以获得最高的灵敏度。方法中 SIM-SCAN 同时扫描的扫描时

间图片如图 2 所示。

图 2 目标物质的 SCAN-SIM 扫描时间图

配置浓度为 0.1, 0.5, 1, 2, 5, 10, 20 和 40 ppb 的标准样品进样，获得标准曲线。实际样品取

样量为 5mL。

3. 结果与讨论

待测物标准曲线的相关系数和 RSD 见表 3。所有目标物质的标曲范围是 0.1~40 ppb。平均标

准偏差（RSD）为 7.35%，相关系数 0.9991。



表 3 标准曲线的 RSD 及相关系数

图 3 溴氯甲烷标准曲线 scan 模式



图 4 二溴氯丙烷的 SIM-SCAN 混合扫描离子图

SIM 模式下，100 ppt 浓度的二溴氯丙烷具有良好的灵敏度，特征离子 75 m/z 和 155 m/z

的选择离子流图如上图所示。1,2-二溴乙烷（EDB）， 1,2-二溴-3-氯丙烷（DBCP），以及 1,2,3-

三氯丙烷采用 SIM 模式定量。100 ppt 的 DBCP 离子流图如图 4 所示。从 SCAN 模式的色谱图得

到的提取离子流图的噪音比专门的 SIM 模式选择离子流图的噪音大，灵敏度低。

重复进样 7 次，计算方法检出限，如表 4 所示。

DL = S × t(n-1,1-α= 0.99)

t(n-1,1-α = 0.99) ——在 99%的置信区间下，n-1 个自由度下的 t 值。此处 t 值为 3.143。

n——重复试验次数。

S——重复试验的相对标准偏差。

样品报告和质控是试验必须工作的最后一步。针对环境样品，Scion 提供环境监测插件，例如

EnviroPro™方法包，这是一个数据库，能够生成 EPA 524 及其他 EPA 方法所需的所有报告模式。

例如调谐标准、方法检出限计算、初次校正曲线报告以及连续校正曲线修正。打印色谱图和目标化

合物时，有多种选择，还可选择是否报告未知峰（非目标物）。

图 5 环境监测插件 EnviroPro™ 软件包



表 4 方法的重复性（n=7）

4. 结论

采用 Scion SQ 与 Tekmar Atomx 吹扫捕集浓缩仪联用，建立了 EPA 524.3 饮用水中 VOCs 检

测的全面解决方案。SCAN-SIM 同时扫描的方法，基于工作站的 CBS 功能。试验结果证明，此系

统是对 EPA 524.3 的完美解读和解决。
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