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简介

娱乐性药物的使用在英国十分普遍，特别是对于经常出入夜总会和其

他夜间娱乐场所的人群。2010/2011年英国犯罪调查（T he British Crime 

Survey）估计在过去的一年中有8.8%的成年人使用违禁药物1；同期，由

舞蹈杂志Mixmag进行的一项在线调查则显示，经常出入夜间场所的人群

的违禁药物使用率明显高于这一数字。该调查报告显示在过去一年中

有50%至75%的受访者曾使用MDMA（摇头丸）、可卡因或甲氧麻黄酮2。

此外，伦敦一间夜总会进行的一项最新调查显示，41%的受访者声称在

过去的一个月中曾使用甲氧麻黄酮。

在一项通过混合尿液确定毒品使用情况的可行性评估研究中，实验人员

在伦敦的一间夜总会使用一个改装的便携式小便器收集了一系列样本3。

样本采用多种分析技术进行检测。本研究给出了基于UPLC® 结合Tof-MSE

方法的筛查结果。凭借UPLC-Tof-MSE出色的灵敏度可获得尽可能多的信

息，为毒物筛查的应用提供了独特优势。通过精确质量数可判断化合

物的元素组成，这在涉及新型毒物和类似物的筛查中尤其有利。

应用优势

 ■ 全面高灵敏度的毒物筛查方法

 ■ 通过精确质量数判断元素组成

 ■ 可利用完整的数据集实现回顾性分析

 ■ 简便的样品前处理步骤 

沃特世解决方案

ACQUITY UPLC®系统

Xevo® G2 QTof质谱仪 

ACQUITY UPLC HSS C18色谱柱

毒物筛查Tof数据库
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尿液样品

将改进的便携小便收集器放置在伦敦南部

的一间大型夜总会现场，并分别在两次实

验期间收集一系列共四个混合尿液样本。

实验1： 周五/周六

 （晚上11:00至凌晨4:00）

采样时间： 凌晨2:00（样品1）、

 凌晨3:00（样品2）和

 凌晨4:00（样品3）

实验2： 周六/周日

 （晚上11:00至第二天

 上午10:00）

采样时间： 上午10:00（样品4）

采样以自愿和匿名的形式进行。

样品制备

将尿液样本移至样品瓶中，用流动相稀释

5倍。

UPLC条件

系统： ACQUITY UPLC

色谱柱： ACQUITY UPLC HSS C18

 2.1×150 mm，1.8 µm

 部件号186003534

柱温： 50 ℃

样品温度： 10 ℃

进样体积： 10 µL

流动相A： 5 mM甲酸铵，pH 3

流动相B： 含0.1%甲酸的乙腈溶液

弱清洗液： 流动相A

强清洗液： 流动相B

梯度： 15 min梯度流速

	 400 µL/min

MS条件

质谱仪： Xevo G2 QTof

电离模式： ESI+

毛细管电压： 0.8 kV

锥孔电压： 20 V

采集模式： MSE

碰撞能量： 从10增加至40 eV（MSE）

数据管理

可靠的MassLynx® 软件解决方案，包括

ChromaLynxTM、TargetLynxTM 和Posi±iveTM 应用

软件（目标性分析模式）

实验
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图1. MSE分析过程示意图（A至C）。数据显示了4-氟安非他命（4-FA）参比标准品分析，用于
补充数据库。利用MSE同时采集低能量条件和高能量条件下的全扫描精确质量数（图A）。
母离子的碎裂发生在仪器的T-WaveTM碰撞池中（图B）。每种组分都有低能量（下方图谱）和
高能量（上方图谱）谱图（图C）。

结果与讨论

使用沃特世Xevo G2 QTof在MS E模式下收集数

据，同时在两种碰撞能量条件之间快速交替

切换，从而提供碎片离子和母离子的精确质

量数以便进一步确认（图1）。然后将采集

到的数据与在相同条件下创建的的包含1000

种毒物及其代谢物的综合数据库进行比较。

数据库中包含的所有化合物均具有相关保留

时间（RT），其中超过75%含有额外的确证

离子数据。因此可基于每种分析物的保留时

间和质量数“指纹”对其进行鉴别，质量数

“指纹”包括母离子和多至四种碎片离子的

精确质量数。

在4个样本中共检出72种原药及其代谢物。

检出药物大致可分为以下几个类别：

 ■ 传统娱乐性药物

 ■ 具有精神作用的新型化合物

 ■ 潜在掺杂物

 ■ 处方药/非处方药

A

B

C

离子光学元件概览

LockSpray喷雾器

六极器 T-Wave碰撞室

传输透镜

推斥极 检测器

飞行管

样品喷雾器

四极杆

DRE透镜

反射

样品锥孔

隔离阀
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4个样本中的每一个都含有多项表1中所列的化合物。代谢物的检出结果证实受试者实际使用并

代谢毒物，检出并非丢入小便器中未用的毒物。

在样品中还检出了一些潜在掺杂物，包括：地尔硫卓、左旋咪唑、咖啡因、利多卡因和奎宁。

此外还鉴别出一些处方药或非处方药，包括抗抑郁药、苯二氮卓类药物及其他镇静剂、抗组胺

剂、抗疟药物、抗病毒药物、抗鼻充血剂、镇痛药和质子泵抑制剂。

类别 药物 检出代谢物

常规毒物

安非他命 +

可卡因 +

氯胺酮 +

甲基苯丙胺

吗啡

MDMA +

新型毒物

甲氧麻黄酮（4-MMC） +

NRG-2（4-MEC）

2-AI

TFMPP +

图2. 筛查结果示例。对尿液样
品2进行MS E分析和数据库匹配
后得到的筛查结果确认了多种
违禁样品的存在，包括甲氧麻
黄酮（4-甲基甲卡西酮）、安非他
命（包括MDMA、MDA和甲基苯丙
胺）、可卡因及其代谢物、氯胺
酮及其代谢物。此外，还检出
了扑热息痛、左旋咪唑以及抗
逆转录病毒药物阿扎那韦和奈
韦拉平。

表1. 4个混合尿液样品中发现的常规和新型精神作用物质。
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结论

尿液样品中目标性毒物的大范围筛查技术促进了对娱乐性

药物区域使用特点的了解。混合采样技术提供了有效的匿

名生物样本，同时避免了自我报告方法的局限性和不确定

性等问题。这种以Xevo G2 QTof为平台的检测方法灵敏而可

靠，可完成稀释尿液样品分析，并通过检索包含1000种毒

理学相关化合物的大型数据库进行筛查。最后，依靠此方

法可以用于确定任何时间、地域或人口结构的娱乐性药物

使用趋势。

实验室在应用本方法之前，用户有必要对方法进行一次完

整的验证。
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