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前 言
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引 言

质子转移反应-飞行时间质谱（Proton Transfer Reaction-Time-of-Flight Mass Spectrometry，PTR-TOF

MS）是一种以水合氢离子（H₃O⁺）为试剂离子的软电离在线质谱技术，具有无需复杂样品前处理、响

应时间短、分辨率高、可进行毫秒级全谱检测等特点。与在线吹扫技术结合，可直接将水中挥发性和半

挥发性嗅味物质转移至气相并实时定性定量分析。本标准在《GB/T 33864-2017 质谱仪通用规范》和

《GB/T 6041-2022 质谱分析方法通则》框架下，建立了适用于水中土臭素和 2-甲基异莰醇的快速在线

检测方法，可用于实验室分析、水厂运行监控及水源地现场在线监测，为饮用水嗅味控制和安全保障提

供技术支撑。
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水中臭味物质 土臭素和2-甲基异莰醇检测 质子转移反应-飞行时

间质谱法

1 适用范围

本标准规定了采用吹扫-质子转移反应-飞行时间质谱法测定水中的土臭素（Geosmin）和2-甲基异

莰醇（2-methyli-soborneol, 简称2-MIB）的分析方法。适用于生活饮用水及其水源水、地表水、工业废

水、生活污水、地下水中土臭素和2-甲基异莰醇含量实验室条件下的离线样品分析，及水源地现场在线

监测。

本方法对水中土臭素和2-甲基异莰醇的最低检测浓度分别为：土臭素5 ng/L、2-甲基异莰醇3ng/L，

均低于《GB 5749-2022 生活饮用水卫生标准》限定的10 ng/L限值。

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 质谱仪通用规范

GB/T 6041 质谱分析方法通则

GB 5749生活饮用水卫生标准

GB/T 5750.4生活饮用水标准检验方法

GB/T 20001.4标准编写规则 第4部分：试验方法标准

HJ 168 环境监测 分析方法标准制订技术导则

GB/T 6682 分析实验室用水规格和试验方法

HJ 494 水质 采样技术指导

HJ 91.1 污水监测技术规范

HJ 91.2 地表水环境质量监测技术规范

HJ 164 地下水环境监测技术规范
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3 术语和定义

3.1 质子转移反应-飞行时间质谱法

质子转移反应-飞行时间质谱（Proton Transfer Reaction- Time of Flight Mass Spectrometry, PTR-TOF

MS）是一种在线质谱技术，能够实时、连续地对样品进行分析，而无需进行繁琐的样品前处理。

3.2 在线吹扫法

在线吹扫法是一种用于液态样品中溶解挥发性或半挥发性有机物快速析出的直接进样技术。该方法

通过向液态样品中通入惰性载气，将目标化合物从液态样品中析出，并输送至在线质谱仪进行直接检测。

3.3 实验室空白

实验室空白指在实验室条件下制备的一种用于校准、验证或控制实验结果的参照液体样品，其制备

和处理方式旨在尽量减少背景干扰。实验室空白的制备过程为：使用符合 GB/T 6682 中规定二级水规

定（电导率<1 μs/cm）的纯水，煮沸30 min，然后用高纯氮气（纯度≥99.999%）吹脱30 min，现用现

制或储存在干净的有聚四氟乙烯内衬垫螺旋盖的细口玻璃瓶中。实验室空白用于实验室空白的测定、标

准储备液的稀释以及标准中间液的稀释等。

3.4 运输空白

运输空白是一种用于评估样品运输过程中是否受到污染的质量控制措施。采样前在实验室将一份实

验室空白放入样品瓶中密封，将其带到现场。采样时对其瓶盖一直处于密封状态，随样品运回实验室，

按与样品相同的分析步骤进行处理和测定，用于检查样品运输过程中是否受到污染。

3.5 全程序空白

全程序空白是一种用于评估样品从采集到分析全过程是否受到污染的质量控制样品。采样前在实验

室将一份空白试剂水放入样品瓶中密封，将其带到现场。与采样的样品瓶同时开盖和密封，随样品运回

实验室，按与样品相同的分析步骤进行处理和测定，用于检查样品采集到分析全过程是否受到到污染。

如全程序空白中目标化合物高于检出限时，不能从样品结果中扣除空白值。应检查所有可能对全程

序空白产生影响的环节，仔细查找干扰源。如果确实发现采样、运输或保存过程在影响分析结果的干扰，

需对出现问题批次的样品进行重新采样分析。

4 方法原理

液体样品被吸入在线吹扫自动进样器中，对吹扫瓶中液体样品的加热温度进行精准调控，同时惰性
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载气吹扫液体样品快速析出待测试的有机物，实时引入质子转移反应-飞行时间质谱仪中在线检测。根据

目标化合物特征峰位置进行定性分析，通过外标法进行定量分析。

PTR电离源采用水合氢离子（H₃O⁺）作为试剂离子，通过质子转移反应电离样品分子。该过程无电

离歧视效应，适用于绝大部分质子亲和能大于水的（691 kJ/mol）有机物检测（尤其是，醛酮醇类含氧有

机化合物，苯系物、多环芳烃、及其他芳香化合物）。同时，质子转移反应的软电离特性不会导致样品

过度碎裂，能够提供更清晰的母离子信号，便于化合物的精确定性与定量分析。TOF MS技术能够通过

单次扫描完成待测样品的全谱分析，实现了在线检测的同时，仍保持了质谱法高灵敏度、高分辨力、高

定量准确度的特点。PTR-TOF MS能够以毫秒级的响应时间完成质谱图采集，具备实现样品实时在线检

测的能力，尤其适用于动态环境的快速监测。

5 试剂及材料

5.1 试剂

5.1.1 惰性载气，高纯氮气，纯度≥99.999%。

5.1.2 标准储备液：土臭素与 2-甲基异莰醇混合标准溶液（ρ=1000 mg/L），市售有证标准溶液，按标

准溶液证书要求保存，使用时应恢复至室温，并摇匀。如无有证标准溶液，也可采购权威机构制

备提供的具有溯源性的溶液标准物质。标准储备液存放参考证书要求，4℃密封、避光保存，存

放时间应在标准证书有效期内。

5.1.3 标准中间液：土臭素与 2-甲基异莰醇混合标准使用溶液（ρ=100 μg/L），取 5.0 μL标准储备

液（5.1.2）于 50 mL 容量瓶中，用实验室空白（3.3）定容，混匀，4℃密封、避光保存，保存时

间 1周。

5.2 样品瓶

5.2.1 空白水样瓶：500 ml棕色高硼硅蓝盖螺口试剂瓶，使用前清洗干净后，在 160 ℃烘烤 2 h，用于

盛装实验室空白（3.3）。

5.2.2 标准使用溶液瓶：40 ml棕色玻璃瓶，带聚四氟乙烯内衬螺旋盖，使用前清洗干净后，在 160 ℃

烘烤 2 h，用于盛装标准中间液（5.1.3）。

5.2.3 样品瓶：40 ml棕色玻璃瓶，带聚四氟乙烯内衬螺旋盖，使用前清洗干净后，在 160 ℃烘烤 2 h，

用于盛装待测水样。
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6 仪器设备

6.1 质子转移反应-飞行时间质谱仪

质子转移反应-飞行时间质谱仪（PTR-TOF MS）主要由质子转移反应离子源、射频离子传输系统、

静电透镜组以及飞行时间质量分析器等部分构成，示意图见图 1。PTR离子源通常以水蒸气为反应气体，

通过空心阴极放电电离产生 H₃O⁺ 离子，在漂移电场中 H₃O⁺ 离子与样品分子发生质子转移反应。离子

经由射频离四极杆高效聚焦并传输至高真空区，最大程度减少离子损失。静电透镜组进一步整形离子束，

使其具有合适的能量分布和空间分布，以优化进入质量分析器的离子传输效率。飞行时间质量分析器根

据离子在无场飞行管中的飞行时间差异实现质量分辨与检测，获得高分辨率的质谱图，实现对复杂挥发

性有机物混合物的快速、灵敏和定量分析。

图 1 质子转移反应-飞行时间质谱仪结构示意图

6.2 在线吹扫自动进样器

在线吹扫自动进样器主要由注射泵、电磁阀、流量计以及 U型吹扫管组成，示意图见图 2。在线吹

扫自动进样器能够有效析出液体样品中的挥发性或半挥发性有机物（VOCs/SVOCs），与 PTR-TOF MS

联用可在 2分钟完成样品的快速分析，大幅缩短检测时间，满足实时在线监测需求。装置集成了对标准

中间液（5.1.3）的自动梯度稀释功能，减少人为操作误差，从而显著提升实验效率和数据一致性。
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图 2 在线吹扫自动进样器结构示意图

7 样品

7.1 样品的采集

按 HJ 494和 HJ/T 91的规定要求采集和保存样品。用水样将样品瓶与瓶盖润洗至少 3次后方可采集

样品。采样时，使水样在瓶中溢流出一部分且不留气泡，所有样品均采集平行样。若从水龙头采样，应

先打开龙头至水温稳定，从流水中采集平行样：若从开放的水体中采样，先用 1L的广口瓶或烧杯从有

代表性的区域中采样，再把水样从广口瓶或烧杯中倒入样品瓶中。每批样品要进行空白样品的采集（空

白样品包括：实验室空白、运输空白和全程序空白）。

7.2 样品的保存

土臭素与 2-甲基异莰醇具有挥发性，如不能立即测定，采样后需将样品于 0 ℃~4 ℃冷藏保存，样

品存放区域不应存在有机物干扰, 应在 24 h内完成测定。

8 分析步骤

8.1 样品处理

样品经过滤后，直接进样测试，无需复杂样品前处理过程。
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8.2 仪器参考测试条件

8.2.1 在线吹扫自动进样器参考条件

1）吹扫气体：高纯氮气，纯度≥99.999%；

2）吹扫气体流量：（0.05~0.15）L/min；

3）吹扫管温度：（70~90）℃；

4）吹扫头温度：（70~ 90）℃；

5）管路温度：（70~90）℃；

6）吹扫时间：（50~360）s，与积分时间同步；

8.2.2 质谱仪器参考条件

1）TOF真空度：＜5.0E-04 Pa；

2）进样管温度：（50~120）℃；

3）进样口压力：（80~120）mbar；

4）H2O流量：（3~10）sccm；

5）射频电压：（100~200）V；

6）积分时间：（50~360）s，与吹扫时间同步；

8.3 特征离子与定量离子

土臭素与 2-甲基异莰醇的特征离子和定量离子见表 1。

表 1 土臭素与 2-甲基异莰醇的特征离子和定量离子

序号 组分 分子式
分子量

（amu）
特征离子（m/z） 定量离子（m/z）

1 2-甲基异莰醇 C11H20O 168.151 151.149 151.149

2 土臭素 C12H22O 182.167 165.164 165.164

8.4 仪器启动与预热

首次开机后的 12小时内禁止对质子转移反应-飞行时间质谱仪进行任何操作，仪器前级泵和分子泵

在开机后自动启动，等待前级真空低于 500 Pa并且分析器真空低于 3.0E-4 Pa后，才可对仪器进行上电

操作。待仪器的真空状态满足后，点击工作模式对仪器进行上电。此过程需要 40 s左右，等到 TOF电

压达到设定值，状态栏的仪器高压变成绿色的√。为确保测试结果稳定，保持此状态预热 1小时后才能

进行测试。仪器的详细操作可以见说明书。
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8.5 工作曲线绘制

在仪器正常工作状态下，检查进样装置工作正常，通入实验室空白（3.3），待质谱图稳定后，测试

顺序浓度由低到高。使用在线吹扫自动进样器的标准中间液（5.1.3）自动梯度稀释功能，依次通入不少

于 5个梯度浓度点的标准中间液（5.1.3）稀释溶液，以测试检出限使用浓度为第一个浓度点，并且线性

范围应覆盖标准限值。以浓度为横坐标，标准物质的特征峰面积为纵坐标，根据公式（1），采用最小

二乘法拟合工作曲线。参考低浓度梯度为 0 ng/L、10 ng/L、20 ng/L、30 ng/L、50 ng/L，参考高浓度梯度

为 0 ng/L、50 ng/L、80 ng/L、150 ng/L、200 ng/L。若样品待测物质浓度超出标准曲线有效范围，对待测

样品溶液进行稀释处理。

（1）

式（1）中：

SCI: 测试浓度与信号峰面积的协方差；

SCC: 测试浓度的方差；

SII: 信号峰面积的方差；

r: 线性相关系数；

8.6 样品测试

进样时将自动进样器的采样管插入待测样品溶液中，进样器自动运行吹扫管清洗、样品注入、样品

吹扫、排废流程。质子转移反应-飞行时间质谱在样品吹扫过程中进行数据采集。

8.7 结果处理

8.7.1 定性结果

在仪器正常工作状态下，检查进样装置工作正常，通入实验室空白（3.3），待质谱图稳定后，测试

顺序浓度由低到高。依次通入 0 ng/L、20 ng/L和 80 ng/L梯度浓度点的标准中间液（5.1.3）稀释溶液。

对比各个浓度测试的质谱图观察 151.149 m/z 或 165.164 m/z 位置峰高随浓度增长而升高且高于 0 ng/L

时（图 3，图 4），峰高与浓度明显呈正相关趋势。

将样品溶液质谱图与实验室空白（3.3）质谱图相对比，当样品溶液质谱图中 151.149 m/z 或 165.164

m/z 位置峰明显高于实验室空白（3.3）质谱图，说明 2-甲基异莰醇和土臭素已检出；当样品溶液质谱图

中 151.149 m/z或 165.164 m/z位置峰小于或等于实验室空白（3.3）溶液质谱图，说明 2-甲基异莰醇和

土臭素未检出。
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图 3 0 ng/L、20 ng/L和 80 ng/L 2-甲基异莰醇谱图

图 4 0 ng/L、20 ng/L和 80 ng/L土臭素谱图

8.7.2 定量结果计算与表示

8.7.2.1质量浓度计算

当目标化合物经定性鉴定后，根据目标物的峰面积或峰高，水样中 2-甲基异莰醇与土臭素的浓度

（ng/L）按照公式（2）进行计算：

（2）

式（2）中：

ρ: 样品中目标物的质量浓度，ng/L

A: 样品中目标物的峰面积/峰高

b: 工作曲线截距

ɑ: 工作曲线斜率
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8.7.2.2 结果表示方法

依据线性测试绘制的工作曲线（8.5），计算 2-甲基异莰醇和土臭素的浓度，以纳克每升（ng/L）表

示。当结果小于 10 ng/L，数据保留两位有效数字；当测定结果大于等于 10 ng/L时，数据保留三位有效

数字；当测定结果大于 100ng/L时，数据保留整数。

9 方法检出限

质谱仪按操作说明运行，检查进样装置工作正常，按照样品分析的全部步骤，重复 n（ n =7）次

10 ng/L的标准液体，将各测定结果换算为样品中的浓度，计算 n 次平行测定的标准偏差，按公式计算

方法检出限。

MDL=t（n-1，0.99）×S （3）

式（3）中：

MDL: 方法检出限；

n: 样品平行测试次数；

t: 自由度为 n-1，置信度为 99%时的 t分布值（单侧）；

S: n次平行测定的标准偏差；

其中，当自由度为 n -1，置信度为 99%时的 t 值可参考表 1取值。

表 1 t值

平行测定次数（n） 自由度（n-1） t（n-1，0.99）

7 6 3.143

10 重复性和回收率

进行精密度实验，量取空白水样（3.3），加标浓度分别为 10 ng/L、20 ng/L、50 ng/L、100 ng/L、

200 ng/L，每个浓度平行测试 8次；

对地表水加标测试，量取地表水样品，加标浓度分别为 0 ng/L、20 ng/L、50 ng/L、100 ng/L、200 ng/L，

每个浓度平行测试 8次；

对出厂水加标测试，量取出厂水样品，加标浓度分别为 0 ng/L、20 ng/L、50 ng/L、100 ng/L、200 ng/L，

每个浓度平行测试 8次。

依据线性测试绘制的工作曲线（8.5），将质谱特征峰面积带入工作曲线，计算浓度平均值 C2，样

品理论浓度值为 C1。按照下列式（4）计算回收率，按照下列式（5）计算相对标准偏差（RSD）。
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（4）

式（4）中：

P: 回收率；

C1: 样品理论浓度值；

C2: 质谱峰面积法计算浓度的平均值；

（5）

式（5）中：

RSD: 相对标准偏差；

Hi : 第 i次浓度值；

H : 6次浓度的平均值。

11 质量控制和质量保证

根据分析的实际需要选择采用以下质量控制和保证措施。

11.1 平行样品的测定

每个样品均采集平行双样，一般每 10个样品或每批次（少于 10个样品/批）分析一个平行样，平行

样品测定结果的相对偏差小于 10 %。

11.2 空白加标的测定

空白加标的测定，一般每 10个样品或每批次（少于 10个样品/批）分析一个空白加标，回收率在

85 %~125 %之间。如空白加标的回收率不能满足质量控制要求，则应查明原因，直至回收率满足质控要

求后，才能继续进行样品分析。

11.3 实际样品加标的测定

实际样品加标的测定，一般每 10个样品或每批次（少于 10个样品/批）分析一个加标样。加标样品

的回收率在 85%~125% 之间。如果样品加标的回收不能满足质量控制要求，则应再进行一次样品加标

平行样的测定，如测定结果与前一次样品加标测定结果吻合，则表明是因为存在样品的基体干扰，上述

分析数据可正常使用。如样品加标平行的测定结果与前一次样品加标测定结果不吻合，则表明可能是分
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析过程中存在问题而导致，应重新进行样品加标分析，直至样品加标的回收满足实验室的质量控制要求。

11.4 校准

11.4.1 初始校准

在初次使用仪器，或在仪器维修或连续校准不合格时需要进行初始校准，即建立校准曲线。校准曲

线的相关系数应大于 0.99，否则应重新绘制校准曲线。

11.4.2 连续校准

每批次样品测试须使用初始校准曲线时，须先用一定浓度的标准样品（推荐用初始校准曲线的中间

浓度点或次高浓度点）按样品测定完全相同的仪器分析条件进行定量测定，如果测定结果与样品浓度相

对偏差≤10%，则初始校准曲线可延用：如果任何一个化合物的相对偏差>10%，应查找原因并采取措施，

如采取措施后仍不能使测定相对偏差达到要求，应重新绘制新的标准曲线。每 20个样品或每批次（少

于 20个样品/批）进行一次连续校准分析，以检验初始标准曲线是否继续适用。

12 废弃物的处理

实验室应由专人负责危险废弃物的收集、处理和管理工作，应按废弃物类别备有相应的收集容器，

收集容器上应有明显标识。对已收集的废弃物应建立相应的防护设施和处理程序。

13 注意事项

13.1质子转移反应中过量甲醇的存在，会降低电离源对待测物质的电离能力，并影响质谱仪离子光学系

统的真空稳定性，因此样品分析中尽量少引入甲醇。

13.2由于分析目标化合物的高挥发性，不要在通风柜中进行溶液配制的操作，以避免样品挥发对测定的

影响。
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附录 A

水质采样记录表

项目编号： 项目名称：

采样日期： 天气状况：

使用仪器： 仪器标号：

采样依据：HJ 91.1-2019 HJ/T 164-2004 GB/T 5750.2-2006 其他：

样品编号 采样点位名称
采样

时间
监测项目

容器及采

样量（mL）

样品

保存

采样

方式

样品

份数
颜色 气味

浑浊

度
油膜

水温

℃

流量

m
3
/h

备注

处理工艺 保存方式 A.0～4℃冷藏 B.-20℃冷冻 C.避光 D.常温

排放方式 瞬时采样 混合采样 连续采样 经纬度

采样人/日期： 校核人/日期： 审核人/日期：



附件 2

《水中臭味物质 土臭素和 2-甲基异莰醇实时在线检

测 质子转移反应飞行时间质谱法》

团体标准编制说明

《水中臭味物质土臭素和 2-甲基异莰醇实时在线检测 质子转移反

应飞行时间质谱法》团体标准起草组

2025 年 10 月



《水中臭味物质 土臭素和2-甲基异莰醇实时在线检测 质子

转移反应飞行时间质谱法》团体标准编制说明

一、 任务来源

本标准根据中国计量测试学会公布的 2025 年第 一 批团体标准立项计划

通知（量学发【2025】 14 号 ）文件要求，由中国计量科学研究院提议申请《水

中臭味物质土臭素和2-甲基异莰醇实时在线检测 质子转移反应飞行时间质谱法》

团体标准的制定工作。

本团体标准由中国计量测试学会质量计量测试专业委员会提出。

本团体标准由中国计量测试学会归口。

本团体标准的起草单位：中国计量科学研究院、成都艾立本科技有限公司、

中国测试技术研究院、上海城市水资源开发利用国家工程中心有限公司、生态环

境部长江流域生态环境监督管理局生态环境监测与科学研究中心、四川省成都生

态环境监测中心站、湖北省生态环境监测中心站、郑州水务集团有限公司、瀚蓝

环境股份有限公司、中石化(北京）化工研究院有限公司、清华大学环境学院、

四川大学、中国计量测试学会。

二、 制定背景

土臭素（Geosmin, GSM）和2-甲基异莰醇（2-Methylisoborneol, 2-MIB）是

当前导致饮用水、食品以及部分养殖鱼类产生土腥味和霉味的主要原因，严重影

响口感和味道。GSM和2-MIB属于饱和环叔醇类化合物，主要来源于蓝绿藻、放

线菌及真菌的分泌物。GSM和2-MIB的气味极为浓烈，并且嗅觉阈值非常低，水

中每升仅需含有几纳克即可显著改变水的正常气味。在最新版的《生活饮用水卫

生标准》（GB5749-2022）中，GSM和2-MIB的限量标准为10 ng/L。由于这两种

异嗅物质的极易挥发性，并且在饮用水中通常以ng/L级的超低浓度存在，因此其

检测存在较大的挑战。检测这类物质的方法主要分为感官分析法和仪器分析法。

感官分析法主要依靠人体的感觉器官对气味强度进行分级评定；仪器分析法则仍

以人工采样结合传统的实验室仪器分析为主。现行GSM和2-MIB的仪器检测标准



中，主要通过气相色谱-质谱联用技术，并配合固相微萃取或吹扫捕集的富集进

样方式，根据物质的保留时间和质谱图进行定性，并采用内标法进行定量分析。

目前，气相色谱-质谱联用技术仍存在一定的局限性。色质联用的检测方法

往往需要结合固相微萃取等离线富集方法提升检测的灵敏度，这一过程会导致部

分有机化合物的损失，并且检测结果受样品前处理的影响非常大；复杂的样品前

处理、富集及色谱分离过程，使得单个样品的全流程分析时间至少需要几十分钟

乃至数小时以上，这导致其具有分析过程复杂繁琐、操作耗时、无法实现实时在

线分析等缺点。随着臭味物质监测的现场应用需求日益增长，现有的传统检测技

术已难满足当下的发展要求。

在线质谱技术是一种结合了质谱技术与在线监测方法，能够实时、连续地对

样品进行分析，而无需中断样品流或进行繁琐的前处理的分析检测技术。在线质

谱技术的出现填补了传统色质联用技术在有机污染物分析，尤其是在线检测场景

下的应用空白，并在水中有机污染物的在线检测领域具有巨大的发展潜力。在线

质谱技术发展至今，根据质量分析器的不同，可主要包括四极杆质谱(Quadrupole

Mass Spectrometer, QMS)和飞行时间质谱(Time of Flight Mass Spectrometer, TOF

MS)两大类。其中，飞行时间质谱(TOF MS)技术能够通过单次扫描完成待测样品

的全谱分析，并且通过精密地飞行漂移管设计和细致地离子能量调制使得此类质

谱仪的物质分辨率高达6000 FWHM以上。因此，在线飞行时间质谱技术在能够

实现在线检测的同时，仍保持了质谱法高灵敏度、高分辨力、高定量准确度的特

点，已经被广泛应用于环境监测、医学诊断、工业生产、质量控制、国防安全等

诸多领域。

在线飞行时间质谱技术根据电离源的不同有几个主要分支。其中，基于光电

离原理的光电离飞行时间质谱（Photoionization-Time of Flight Mass Spectrometry，

PI-TOF MS）和基于化学电离原理的质子转移反应飞行时间质谱(Proton Transfer

Reaction- Time of Flight Mass Spectrometer, PTR-TOF MS)是近年来迅速发展的两

类质谱。其中，PI-TOF MS仅对紫外吸收强的化合物（如苯系物）有较好的响应，

但存在电离歧视的问题，对GSM和2-MIB此类饱和环叔醇类化合物则检测响应较

差。质子转移反应质谱（PTR-MS）技术首先将水电离形成水合氢试剂离子，然

后在分子离子反应池中将水合氢离子中的氢质子转移给样品分子，反应原理如



（1）。PTR-MS中的样品电离无歧视效应，适用于绝大部分质子亲和能大于水

的（691 kJ/mol）有机物检测（尤其是，醛酮醇类含氧有机化合物，苯系物、多

环芳烃、及其他芳香化合物）。然而，上述在线式质谱技术仅能够实现气相样品

中有机物的实时快速评估，无法直接应用于液相样品的实时检测。

H3O++ R → RH++ H2O（1）

本标准拟基于质子转移反应-飞行时间质谱仪（PTR-TOF MS），提出一种能

够用于液相样品实时进样的在线吹扫系统，开创性地将原本仅能够进行气相样品

直接分析的PTR-TOF MS技术扩展至能够同时进行液相样品的直接在线分析，并

能够应用于饮用水、地表水、生物体液及液态材料等液相样品中有机物的在线快

速检测，具有广泛的应用前景。在线吹扫进样系统通过设计控温范围为室温至

90°C的吹扫瓶，并结合在线吹扫方案，将液体样品中的挥发性有机物快速析出

并导入质谱仪中进行检测。在线吹扫进样技术适用于GSM及2-MIB等挥发性有机

污染物的检测，且不会在分析过程中发生有机物分子碎片化，使得纯净的气相样

品分子进入质谱仪检测和分析。在线吹扫-质子转移反应-飞行时间质谱联用仪及

工作原理图，如图1所示。

图 1 在线吹扫-质子转移反应-飞行时间质谱联用仪（A）及工作原理图（B）

三、 编制依据

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》的规定编制起草，并遵循一下基本原则：第一、标准技术要求与国

际市场接轨； 第二、符合国内生产现状； 第三、切合国内市场对水质分析的需

求； 第四、所选用分析检测方法方便使用，有利于贸易。技术依据：



GB/T 33864 质谱仪通用规范

GB/T 6041 质谱分析方法通则

GB 5749生活饮用水卫生标准

GB/T 5750.4生活饮用水标准检验方法

GB/T 20001.4标准编写规则 第 4部分：试验方法标准

HJ 168 环境监测 分析方法标准制订技术导则

GB/T 6682 分析实验室用水规格和试验方法

HJ 494 水质 采样技术指导

HJ 91.1 污水监测技术规范

HJ 91.2 地表水环境质量监测技术规范

HJ 164 地下水环境监测技术规范

四、 标准的起草过程

1、 2025年3月，中国计量测试学会发布关于征集“2025年度团体标准项目”的

通知。2025年3月，中国计量科学研究院作为牵头单位，成都艾立本科技有限公

司等十家单位作为协作单位，成立标准编制小组。标准编制组成员查询和搜集国

内外相关标准和文献资料，对现有各种检测方法和监测工作需求开展广泛而深入

的调查研究，对比、筛选后初步提出工作方案和标准研究技术路线；同时，通过

小组内部讨论，修改、完善并确定本团标的主要目标、工作方案等内容。

2、2025 年4月17日，中国计量测试学会在北京线上组织召开了2025 年第 一 批

团体标准立项会议，会议听取了标准起草组对《水中臭味物质土臭素和2-甲基异

莰醇实时在线检测 质子转移反应飞行时间质谱法》团体标准的立项情况汇报，

审查专家对有关问题进行了提问，起草小组解答了专家的提出的相关问题。

3、2025年中国计量测试学会发布 2025 年第 一 批团体标准立项通知（量学发

【2025】 97 号 ），由中国计量科学研究院申请的《水中臭味物质土臭素和2-

甲基异莰醇实时在线检测 质子转移反应飞行时间质谱法》团体标准正式立项。

4、2025年 8月 8日召开了起草组讨论会，并邀请行业有关专家参会，对草案提

出的 99 条意见进行了讨论，其中：采纳 89条，未采纳 6 条，部分采纳 4 条。



五、 标准起草的要点和说明

5.1 适用范围

根据质子转移反应-飞行时间质谱法测量原理，适用于生活饮用水及其水源

水、地表水、工业废水、生活污水、地下水中土臭素和 2-甲基异莰醇含量实验室

条件下的离线样品分析，及水源地现场在线监测。本方法对水中土臭素和 2-甲基

异莰醇的最低检测浓度分别为：土臭素 5 ng/L、2-甲基异莰醇 3 ng/L，均低于《GB

5749-2022 生活饮用水卫生标准》限定的 10 ng/L 限值。最低检测浓度通过试验

开展了验证，验证结果满意。

5.2 规范性引用文件

根据标准涉及到的术语、定义、测量原理、采样方法、测量方法、定值方法、

质量保证和控制等内容引用文件的出处，确定了规范性引用文件。

5.3 术语和定义

根据标准理解使用需要，除引用文件涉及的术语外补充了质子转移反应

飞行时间质谱法、在线吹扫法、实验室空白、运输空白、全程序空白。

5.4 方法原理

作为一种新型的水质检测方法，介绍了质子转移反应-飞行时间质谱法测定

水中两种有害物质的工作原理。

5.5 试剂及材料

介绍了检测所需要的试剂、标准储备液等的获取、制备及保存方法，以及样

品瓶等选择及实验前准备的方法。

5.6 仪器设备

介绍了质子转移反应-飞行时间质谱仪法所需仪器及前处理装置的主要组成

部分。便于用户选择合适的分析设备。

5.7 样品

介绍了样品的采集及保存方法。

5.8 分析步骤



介绍了分析仪器的参考测试条件特征例子和定量例子的选择，以及工作曲线

的绘制、样品的测试和结果的处理方法和表示方法等。

5.9 方法检出限、重复性和回收率

介绍了方法检出限的评价方法，重复性的计算方法和回收率的测试计算方法。

并进行了验证实验，验证结果较好。

5.10 质量控制和质量保证

根据分析的实际需要介绍了质量控制和质量保证的方法，初始校准和连续校

准的方法等。

5.11 废弃物处理和注意事项

根据方法开发和多次试验的经验，为保障实验准确性和实验安全介绍了废弃

物处理和注意事项

5.12 附录A

附录 A附水质采样记录表供采样参考。

六、 与现行有关法律、法规和强制性标准的关系

本标准与现行有关法律、法规和强制行性准是协调一致的。

七、 其他应予说明的事项

无。



附件3

《水中臭味物质 土臭素和2-甲基异莰醇检测 质子转移反应-飞行时间质谱

法》（征求意见稿）

征求意见反馈表

序号 条款编号 条款内容简述 修改意见和建议 原因或理由

反馈人： 单位名称：

联系电话： 联系邮箱：

团体标准意见反馈人：屈瑜，联系电话：13558785472，邮箱：quyu@aliben.cn


