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摘 要：气相色谱 - 质谱联用（GC-MS）技术兼具气相色谱的高效分离能力和质谱的高精度鉴定优势，

已成为水中有机污染物定性与定量分析的重要手段。本文综述了 GC-MS 技术的工作原理、技术优

势及适用范围，并结合典型应用案例，对比分析了直接测定法与间接测定法的选择依据，探讨了技

术改进方向与未来发展趋势，为水环境监测领域的方法优化与技术创新提供参考。
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简述气相色谱 -质谱联用技术在

水质污染物检测中的应用与实践

水体污染已成为全球环境治理的重要挑战。我

国《地表水环境质量标准》（GB 3838-2002）、《地

下水环境质量标准》（GB/T 14848—2017）与《生

活饮用水卫生标准》（GB 5749—2022）等多项标

准明确要求加强水中痕量有机物监测，水质检测技

术显得尤为重要。天然水体中富含的有机物主要包

括腐殖质、蛋白质、碳水化合物、脂类等，成分复

杂、结构多样，且易受环境因素影响而转化或迁移

形成复合污染。传统检测方法存在特异性差、灵敏

度不足等问题。气相色谱 - 质谱联用（GC-MS）技

术凭借高分离效率、高灵敏度和良好选择性等优势，

已成为水环境有机污染物监测的重要方法。本文基

于 GC-MS 技术原理，系统梳理了其在水质检测中

的应用现状与技术进展，以期为相关领域的研究与

实践提供一定参考。

1 GC-MS 核心组成与工作原理

GC-MS 主要由气相色谱和质谱两部分组成，

该技术的分析流程为：样品混合物经气相色谱柱实

现组分分离后，依次导入质谱仪进行检测。其技术

核心组成包括 3 个部分，分别是气相色谱单元、质

谱单元和接口技术。

（1）气相色谱单元：试样气体由载气带动进

入色谱柱，由于各组分在性质和结构上的差异，与

固定相发生作用的强弱也有差异，导致其在色谱柱

中的滞留时间不同，从而按先后顺序从固定相中流

出，实现分离。色谱柱作为核心部件，主要分为填

充柱（内径 2 ～ 4 mm，长 1 ～ 10 m，固定相为颗

粒吸附剂）和毛细管柱（内径 0.1 ～ 0.7 mm，长

25 ～ 100 m，固定相为内壁液膜）[1]。根据固定相

极性，又可分为非极性、弱极性、中极性和强极性

4 类。分离过程受热力学因素（组分在两相间的分

配系数）和动力学因素（传质阻力）共同影响 [2]，

实际应用中需综合考虑目标物的物理性质、基质特

性和检测器匹配性等来选择合适的色谱柱。

（2）质谱单元：经气相色谱单元分离后的组

分进入质谱，通过电子轰击（EI）或化学离子化

（CI）等方式离子化，离子在质量分析器（如四极杆、

离子阱、飞行时间等）中按质荷比（m/z）分离，

分离后的离子被检测器（如电子倍增器）捕获并转

换为电信号。其中，离子源是质谱仪的心脏，它决
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定离子碎片的种类和数量，离子碎片是后续化合物

结构解析和鉴定的基石。GC-MS 常见的离子源包

括电子轰击离子源、化学电离源，前者适用于小分

子和较稳定的化合物，且广泛适用于挥发性有机物

的分析，后者适用于大分子、热不稳定或容易断裂

的化合物的分析。

（3）接口技术：GC-MS 的接口技术是连接气

相色谱（近常压）与质谱（高真空）的关键部件，

其核心作用是解决压力匹配、高效传输组分并维持

色谱分离效果 [3]。接口技术通常分为直接导入型、

分流型、喷射型、膜分离型 [4]。其中，直接导入接

口是现在众多 GC-MS 的主流选择，其他接口主要

用于特殊应用或科研场景。

2 GC-MS 的技术特点

2.1 高灵敏度检测与抗干扰保障

GC-MS 技术能够准确识别并定量水样中浓度

极低的化合物，在痕量分析中具有极大优势。以

《生活饮用水标准检验方法》（GB/T 5750—2023）
为例，其对嗅味化合物 2- 甲基异莰醇和土臭素（定

量限分别达到 2.2 ng/L 和 3.8 ng/L）的检测展现了

优异的痕量物质捕获能力。该技术的优势主要源

于 4 重技术保障：（1）高效毛细管柱提供初步分

离基础；（2）高能离子源确保痕量物质的高效电

离；（3）高精度质量分析器通过精确筛选特定质

荷离子克服基质干扰；（4）多级质量扫描功能保

障宽浓度范围的定量准确性。这些特性共同构成了

GC-MS 技术在水质检测中对复杂化合物分析的技

术优势，为痕量污染物的精准检测提供了可靠解决

方案。

2.2 多组分同步分析

GC-MS 技术对复杂体系具有并行分析的能力，

从而提高检测效率，主要体现在 3 个方面：（1）在

单位时间内可以完成多种化合物的检测，比如《水

质 挥发性有机物的测定 吹扫捕集 / 气相色谱 - 质
谱法》（HJ 639—2012）方法中表示仅 30 min 就

能完成 62 种化合物（包括内标和替代物）的测定；

（2）GC-MS 技术通常可以对多个样品进行连续分

析，尤其在顶空、固相微萃取、吹扫捕集等 3 种进

样方式上还可以利用前一个样品的分析时间去完

成下一个样品的前处理，进一步提高工作效率；

（3）样品完成检测后利用配套软件可以快速进行

定性和定量分析。这种高效性使其在环境突发事件

（如化工泄漏、水体污染事故）中能够快速锁定污

染物种类与浓度，为应急决策提供关键数据支撑，

显著提升环境风险防控的响应速度。

2.3 定性与定量同步分析

传统气相色谱技术仅能通过保留时间匹配和

单标样品比对实现化合物鉴定，然而复杂水质样品

中组分共流出现象普遍，重叠峰的定性和定量难以

解决，方法特异性不足 [5]。而 GC-MS 技术通过“色

谱分离 - 质谱检测”协同机制，实现了定性与定量

的同步高效分析。其中，色谱系统借助保留行为差

异完成目标物的初步分离，为后续定量提供基础；

质谱系统则通过电子轰击源（EI）产生的特征碎片

离子、同位素分布及分子离子峰等“指纹信息”，

结合美国国家标准技术研究所标准谱库匹配，可实

现未知物的初步定性和积分定量，无需单标也无需

色谱峰完全分离，且通过选择离子监测（SIM）定

量测定，能有效排除基质干扰，进一步提升定量准

确性。GC-MS 技术通过“质谱指纹定性 - 色谱响

应定量”同步分析，突破了传统色谱定性依赖标样、

定量受重叠峰干扰的局限，在复杂水质分析中展现

出独特优势，为复杂水质中痕量污染物的精准识别

与含量测定提供了更高效的技术手段。

2.4 多领域应用与智能化发展

GC-MS 技术凭借其卓越的分离能力和精准的

检测性能，在环境监测、食品安全、化工生产、材

料科学、能源开发以及生命科学等多个关键领域

发挥着不可替代的作用。如在环境监测领域中，

它能够高效检测水体、土壤和大气中的有机污染

物，如多环芳烃和农药残留，为污染治理提供可

靠依据 [6]；在食品安全领域，其高灵敏度特性可

精准分析食品添加剂、农药残留及非法添加物，

保障消费者健康 [1]；在化工生产领域，可优化化工

生产工艺流程，提高产品质量等 [7]。随着质谱谱库

建设持续扩充与智能化数据处理系统深度融合，
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GC-MS 技术正逐步向“全自动分析”升级，通过

机器学习算法和自动化分析流程的优化，在污染

物的精准识别方面可发挥重要价值，这种“硬件

性能 + 软件赋能”的协同发展，将为科学研究和

产业创新提供更强大的分析保障。

3 水质检测中 GC-MS 技术适用的污染物类型

GC-MS 技术进样系统和分离系统对样品有两个

要求：（1）样品及其目标物质容易气化；（2）目

标物质有较好的热稳定性，不容易被加热分解。因

此，GC-MS技术适用于挥发性和半挥发性有机物，

以及部分高温稳定的具有较大分子结构的有机物，

这类有机物的具体定义及其相关化合物如下。

3.1 挥发性有机物（VOCs）

VOCs 是指标准大气压下沸点在 50 ～ 260 ℃
之间的低分子量有机物的总称，这类有机物化学性

质稳定、不易分解、易挥发至空气，也易渗入水层，

具有迁移性、持久性和毒性 [8，9]。通常分为卤代烃

（二氯甲烷、四氯化碳、三氯乙烯等），非甲烷碳

氢化合物（烷烃、烯烃、炔烃、芳香烃等），含氧

有机化合物（酮类、醇类、醚类、酯类、呋喃类等），

含氮有机化合物（腈类、胺类等），含硫有机化合

物（硫醇类、硫醚类等），有机金属化合物（四乙

基铅、二甲基汞、三丁基锡等）等几大类 [8，10]。

3.2 半挥发性有机物（SVOCs）

SVOCs 是指标准大气压下沸点一般在 240 ～

400 ℃之间、蒸汽压在 10-9 ～ 10 Pa 的有机物总称，

由于分类依据模糊，经常与 VOCs 有交叉 [8，10]。

SVOCs 主要包括多环芳烃类、多氯联苯类、有机

氯农药类、有机磷农药类、硝基苯类、酚类、邻苯

二甲酸酯类、二噁英类、多溴联苯类等 [11]。

3.3 特殊污染物

特殊污染物是指沸点在 300 ～ 500 ℃之间、高

温稳定的具有较大分子结构的有机物，这类有机物

同样适用GC-MS技术，如长链烷烃（四十烷以下）、

多环芳烃、三苯基锡、全氟化合物、溴代阻燃剂等，

这些特殊的非易挥发性有机物通常需要搭配高温色

谱柱或热裂解前处理模块。

4 GC-MS 技术在水质污染物检测中的应用实践

4.1 GC-MS 技术直接测定法的应用实践

热稳定性良好的 VOCs 和 SVOCs 通常可以

采用直接进样方式，无需进行衍生化处理。江阳

等 [12] 建立全自动在线顶空固相微萃取 -GC-MS 分

析方法，可同时测定生活饮用水中 2- 氯酚、2，
4- 二氯酚、2，4，6- 三氯酚和五氯酚，4 种酚类浓

度 - 响应线性关系良好，方法检出限达到 0.015 ～

0.060 μg/L，平均回收率为 90.4% ～ 115%。王璐

等 [8] 建立一种吹扫捕集 -GC-MS 分析方法，可在

30 min 内完成生活饮用水中 82 种挥发性有机物的

测定，方法检出限为 0.02 ～ 2.69 μg/L，相对标准

偏差为 0.29% ～ 11.48%。周宇齐等 [11] 以二氯甲烷

和正己烷为萃取溶剂，建立一种液液萃取 -GC-MS
分析方法，可同时测定地下水中 32 中 SVOCs，方

法检出限为 0.001 ～ 0.006 μg/L，相对标准偏差为

2.3% ～ 14.1%。

4.2 GC-MS 技术间接测定法的应用实践

在高温下可能发生分解、分子的特殊官能团易

与色谱柱固定相发生氢键作用，导致峰型不佳、碎

片离子特征性不强的少部分 VOCs 和 SVOCs 需进

行衍生化处理，再进样分析。下面以氯代乙酸类消

毒副产物、丙烯酰胺、烷基汞测定为例。

（1）氯代乙酸类消毒副产物：二氯乙酸和三

氯乙酸是饮用水源中常见的消毒副产物，分子具有

强极性羧基，易与色谱柱活性位点相互作用，且羧

基属于高活性基团，经过高温进样口可能会发生分

解，因此常规分析手段是衍生化处理后再进样。郑

建峰等 [13] 采用液液萃取衍生化技术对饮用水中的

二氯乙酸和三氯乙酸进行前处理，用 GC-MS 技术

进行分析：先用甲基叔丁基醚溶解水样中的二氯乙

酸和三氯乙酸，并加入氯化钠饱和溶液和浓硫酸优

化萃取条件，以硫酸甲醇为衍生剂经过水浴加热使

二氯乙酸和三氯乙酸与甲醇反应生成更易于检测的

衍生物，方法检出限分别为 0.1 μg/L 和 0.2 μg/L。

（2）丙烯酰胺：丙烯酰胺是水处理剂聚丙烯

酰胺的原料，分子具有强极性氨基和酰基，电子云

分布高度不对称，容易吸附于色谱柱固定相而导
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致拖峰。丙烯酰胺在一定温度下还会转化为丙烯

腈，热稳定性较差。吕康乐等 [14] 采用溴化衍生 -
液液萃取法处理地表水中丙烯酰胺，用三重四极杆

GC-MS 技术测定衍生物 α，β- 二溴丙烯酰胺：

在酸性和低温条件下以溴化钾和溴酸钾为溴源发生

溴加成反应，生成 α，β- 二溴丙烯酰胺，最后用

乙酸乙酯萃取，方法检出限为 0.08 μg/L。

（3）烷基汞：汞及其化合物广泛应用于传统

和现代工业、化学药物和电子电器，产生的废气、

废水和废渣都会将汞污染带到环境中，与其他重金

属不同的是无机汞在自然界中可转化为毒性更强的

有机汞（主要是甲基汞和乙基汞）。水中烷基汞常

以氯化烷基汞的形式存在，氯化烷基汞若采用直接

进样方式测定，其气相色谱行为和响应效果都不太

好，存在系统吸附和比较严重的峰拖尾现象 [15]，

另外无法适应复杂水样分析，归因于质谱响应差，

氯化烷基汞直接电离后可能仅产生非特异性碎片，

如 m/z=35/37 或 m/z=215/217，因此用 GC-MS 技术

测定烷基汞时需要进行衍生化处理。杨丽莉等 [15]

用四丙基硼化钠与烷基汞发生衍生反应，衍生物经

正己烷提取后采用 GC-MS 技术进行检测，以 4- 溴
氟苯为内标定量，该方法在 2 ～ 200 ng/L 范围内

线性良好，1 L 水样中甲基汞和乙基汞的检出限可

达 1 ng/L 以下。

5 GC-MS 技术在水质污染物检测中的应用展望

随着“双碳”战略与生态环境保护协同推进，

水环境监测对检测技术的灵敏度、效率及场景适应

性提出了更高要求。GC-MS 技术作为水质有机污

染物检测的核心手段，其发展将聚焦三大方向，进

一步强化“精准监测—快速响应—风险预警”的全

链条支撑能力。

5.1 分析技术的优化整合

多维联用技术通过结合互补性分离与检测技

术，利用正交分离提升峰容量，显著增强复杂体系

的分析能力。以液相色谱 -GC-MS 为例，该技术整

合了液相色谱预分离与气相色谱高分辨率的特点，

实现了氯氰菊酯 8 种异构体的高效分类 [16，17]，为

水质中结构相似污染物的区分提供了关键方法。针

对水体中痕量污染物 [ 如全氟化合物（PFAS）、

内分泌干扰物（EDCs）和药品及个人护理品

（PPCPs）]，多维联用技术可克服结构相似性干扰，

精准定性定量，大幅提升检测效率。

5.2 仪器性能的突破性升级

微型化便携 GC-MS 设备的技术突破是实现

水质污染快速响应的重要方向。当前，便携式

GC-MS 设备的核心挑战在于质谱单元的简化，导

致了分辨率与扫描速率下降，难以满足复杂水质中

低浓度污染物的检测需求。目前商业化产品虽较

少，但已展现应用潜力。典型代表为美国 Infi con
的 HAPSITE ER（重量 42 kg，动态范围达 7 个数

量级），可在突发水污染事件中实现现场快速筛查，

适用于水污染应急监测与污染溯源 [4]。未来，随着

微型离子源（如微型电子轰击源、光电离源）与轻

量化真空系统的研发，便携设备将突破“体积—性

能”瓶颈，实现 ppb 级污染物的现场精准检测，成

为流域巡查、跨境水质监测等场景的常态化工具。

5.3 智能化与自动化深度整合

随着自动化和智能化的深度融合，正推动 GC- 
MS 技术迈向新高度。一方面全自动前处理与检测

系统的整合实现“样品进样—数据输出”的全流程

无人化操作，单个样品处理效率显著提升 3 ～ 5 倍，

批量检测精度显著优化；另一方面，人工智能技术

赋能谱图解析，大幅提升未知污染物识别能力。这

种“自动化检测 + 智能解析”双轮驱动模式，为

水质污染的早期预警、趋势预测提供了高效精准的

技术支撑，推动水环境监测从“被动响应”向“主

动防控”转型。
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2025 年 1 月，鲁东大学陈厚教授团队在国际期刊《化学工程杂志》（Chemical Engineering 
Journal）上发表了一项最新研究成果《基于腐植酸与功能化纤维素纳米晶的抗冻自修复水凝胶柔

性 传 感 器》（Humic acid-based anti-freezing and self-healing hydrogel fl exible sensors with functional 
cellulose nanocrystals），首次将腐植酸天然有机分子与纳米纤维素材料结合，成功解决了传统水凝

胶在极端低温环境下的应用瓶颈，为腐植酸基功能材料在柔性电子领域的拓展提供关键技术支撑。

该研究通过一锅法成功制备了腐植酸基抗冻水凝胶（命名为 P-HPCB 水凝胶）。该水凝胶通过冻融

循环将改性纤维素纳米晶（CNCs@BSA）、天然有机腐植酸（HA）、生物质组分 L- 脯氨酸（L-P）

和聚乙烯醇（PVA）复合。HA 和 L-P 中的 –OH 基团与游离水分子结合，将水凝胶的凝固点降至

-35.7 ℃，有效解决了低温冻结问题。同时，CNCs@BSA 的加入将 P-HPCB 水凝胶的最大拉伸应力

提升至 3.6 MPa，实现了 86.1% 的自修复效率。该研究为严寒条件下水凝胶柔性传感器的应用提供

了理论参考。                                                   （2025 年 7 月 3 日中腐协秘书处  供稿）

新成果：一锅法制备腐植酸基抗冻水凝胶


