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前 言

本标准按照 GB/T 1.1-2020《标准化工作导则 第1部分:标准化文件的结构和起草规则》

的规定起草。

本标准由中国测试技术研究院化学研究所提出。

本标准由中国计量测试学会归口。

本文件起草单位: 中国测试技术研究院化学研究所、四川大学、成都艾立本科技有限

公司、中国计量科学研究院、成都市环境保护科学研究院。

本文件主要起草人: 谢琪、潘义、李怀平、段忆翔、赵忠俊、杨燕婷、郭星、吴海、

冯淼、李晗、魏正宁、潘祖帮、王思聪、陈劼靖、陈宇。

本标准系首次发布。
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光电复合电离源飞行时间质谱仪性能测试方法

1 范围

本标准适用于光电复合电离源飞行时间质谱仪质量范围、质量分辨率、质量准确性、

质量稳定性、灵敏度、检测限、线性范围、重复性等性能的测试。

2 规范性引用文件

下列文件对于本文件的应用是必不可少的。凡是注日期的引用文件，仅注日期的版本

适用于本文件；凡是不注日期的引用文件，其最新版本（包括所有的修改单）适用于本文

件。

GB/T 33864-2017 质谱仪通用规范

GB/T 6041-2020 质谱分析方法通则

3 测试条件

3.1 环境条件

3.1.1 环境温度：（20~30）℃，温度波动不大于 2℃。

3.1.2 相对湿度：（20~80）%，相对湿度波动不大于 5%。

3.1.3 交流供电电源：电压（220±22）V，频率（50±1）Hz。

3.1.4 室内应清洁无尘，排风良好，无易燃、易爆、腐蚀性气体。

3.1.5 质谱仪应平稳放置于工作台，周围无强烈机械震动和电磁干扰。

3.2 测试用标准物质及其他设备

3.2.1氮中甲苯气体标准物质，1 μmol/mol~100 μmol/mol，Urel≤3%（k=2）。使用时采用经
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过校准的气体稀释装置（最大稀释倍数不小于 1000倍），将其稀释至合适浓度。

3.2.2 高纯氮气，纯度为 99.999%。

3.2.3 全氟三正丁胺（色谱纯）。使用时采用经过校准的微量进样器，将其稀释至合适浓度。

4 测试项目和测试方法

4.1 质量范围

质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对相关标准物质/试剂进行测试，获得并记录质谱

图。在质谱图中可检测到的质荷比的最大值和最小值区间为质量范围。最大值允许外延10%

以内取整，最大值和最小值可分别测试获得。

示例：质谱仪（质量范围：28 u~700 u）按操作说明运行，待稳定后，使用空气为样品进行测试，在质

谱图中可观察到质荷比为 28的质谱峰；使用浓度约为 50 nmol/mol的全氟三正丁胺为样品进行测试，

在质谱图中可观察到质荷比为 671的质谱峰。

4.2 质量分辨率

质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对浓度为 100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进行

测试，积分时间 60 s，获得并记录质谱图，按式（1）计算质量分辨率 R。

1/2

= MR
W

（1）

式中：

R——质谱仪的质量分辨率，单峰法计算，无量纲；

M——C7H8质谱峰对应的质荷比，单位为原子质量单位（u）；

W1/2——C7H8质谱峰50%峰高处的峰宽，单位为原子质量单位（u）。

4.3 质量准确性

质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对浓度为 100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进行
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测试，积分时间 60 s，获得并记录质谱图。重复测试 3次，按式（2）计算质谱仪的质量准

确性 DA。

0=AD M M （2）

式中：

AD ——质量准确性，单位为原子质量单位（u）；

M ——三次测量C7H8质谱峰的质荷比平均值，单位为原子质量单位（u）；

0M ——C7H8的理论质荷比，单位为原子质量单位（u）。

4.4 质量稳定性

质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对浓度为 100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进行

测试，积分时间 60 s，获得并记录质谱图。每小时测试 1次，进行不低于 8次的多次测试，

测试时间间隔均匀分布，测试过程中不允许进行调谐或质量校准。选取 C7H8质谱峰，每次

按式（3）分别计算偏差，取多次测试中计算结果绝对值最大的数值作为质谱仪的质量稳

定性。

0=si iD M M （3）

式中：

siD ——第 i次测量的质量偏差，单位为原子质量单位（u）；

iM ——第i次测量C7H8质谱峰的质荷比，单位为原子质量单位（u）；

0M ——C7H8的理论质荷比，单位为原子质量单位（u）。

4.5 检测限

质谱仪按操作说明运行，待稳定后，分别对浓度为 1 nmol/mol、5 nmol/mol、10 nmol/mol、

20 nmol/mol、50 nmol/mol的甲苯气体标准物质进行测试，积分时间 60 s，每个浓度点分别

进行 3次 C7H8质谱峰信号强度重复测试，取三次测试的平均值后，按线性回归法求出工作

曲线的斜率（b），即为仪器测定甲苯的灵敏度（S）。对高纯氮气进行 11次重复测试，积

分时间 60 s，记录 C7H8质谱峰信号强度，按式（4）计算单次测量的标准偏差，按式（5）
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计算仪器测定甲苯的检测限。

 
11 2

1

11 1

i
i

I I
s 







（4）

3
L

sD
b

 （5）

式中：

s——单次测量的标准偏差；

iI ——第 i次测量 C7H8质谱峰的信号强度；

I ——11次测量 C7H8质谱峰信号强度的算术平均值；

LD ——检测限，单位为 nmol/mol；

b——工作曲线的斜率。

4.6 线性范围

质谱仪按操作说明运行，待稳定后，在仪器测量范围内取至少 5个浓度点的甲苯气体

标准物质进行测试，积分时间 60 s，每个浓度点分别进行 3次 C7H8质谱峰信号强度重复测

试，按式（6）计算线性相关系数 r。当 r不小于 0.99时，最大浓度与最小浓度的比值即为

线性范围。
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式中：

CIS —甲苯气体标准物质浓度与 C7H8质谱峰信号强度的协方差；

CCS —甲苯气体标准物质浓度的方差;

IIS —C7H8质谱峰信号强度的方差;

iI —第 i个浓度点 3次测量 C7H8质谱峰信号强度算术平均值；

ic —第 i个浓度点的浓度；

n—浓度点个数。

4.7 重复性

质谱仪按操作说明运行，待稳定后，使用浓度为 100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进

行测试，积分时间 60 s，获得并记录质谱图。重复测试 7次，按式（10）计算相对标准偏

差 RSD作为重复性。

 
7 2

11 100%
7 1

i
i

I I
RSD

I



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


（10）

式中：

iI ——第 i次测量 C7H8质谱峰的信号强度；

I ——7次测量 C7H8质谱峰信号强度的算术平均值。


	前    言
	1 范围
	本标准适用于光电复合电离源飞行时间质谱仪质量范围、质量分辨率、质量准确性、质量稳定性、灵敏度、检测限
	2 规范性引用文件
	3 测试条件
	3.1 环境条件

	3.1.1 环境温度：（20~30）℃，温度波动不大于2℃。
	3.1.2 相对湿度：（20~80）%，相对湿度波动不大于5%。
	3.1.3 交流供电电源：电压（220±22）V，频率（50±1）Hz。
	3.1.4 室内应清洁无尘，排风良好，无易燃、易爆、腐蚀性气体。
	3.1.5 质谱仪应平稳放置于工作台，周围无强烈机械震动和电磁干扰。
	3.2 测试用标准物质及其他设备

	3.2.1氮中甲苯气体标准物质，1 μmol/mol~100 μmol/mol，Urel≤3%（k=
	T/CSMT-XXXX—202X
	过校准的气体稀释装置（最大稀释倍数不小于1000倍），将其稀释至合适浓度。
	3.2.2 高纯氮气，纯度为99.999%。
	3.2.3 全氟三正丁胺（色谱纯）。使用时采用经过校准的微量进样器，将其稀释至合适浓度。
	4 测试项目和测试方法
	4.1 质量范围

	质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对相关标准物质/试剂进行测试，获得并记录质谱图。在质谱图中可检测到的
	4.2 质量分辨率

	质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对浓度为100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进行测试，积分时间
	4.3 质量准确性

	质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对浓度为100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进行
	T/CSMT-XXXX—202X
	测试，积分时间60 s，获得并记录质谱图。重复测试3次，按式（2）计算质谱仪的质量准确性DA。
	4.4 质量稳定性

	质谱仪按操作说明运行，待稳定后，对浓度为100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进行测试，积分时间
	4.5 检测限

	质谱仪按操作说明运行，待稳定后，分别对浓度为1 nmol/mol、5 nmol/mol、10 nmo
	计算仪器测定甲苯的检测限。
	4.6 线性范围

	质谱仪按操作说明运行，待稳定后，在仪器测量范围内取至少5个浓度点的甲苯气体标准物质进行测试，积分时间
	T/CSMT-XXXX—202X
	式中：
	—第i个浓度点3次测量C7H8质谱峰信号强度算术
	—第i个浓度点的浓度；

	n—浓度点个数。
	4.7 重复性

	质谱仪按操作说明运行，待稳定后，使用浓度为100 nmol/mol的甲苯气体标准物质进
	行测试，积分时间60 s，获得并记录质谱图。重复测试7次，按式（10）计算相对标准偏差RSD作为重复

