液相色谱-高分辨质谱联用仪技术参数及配置要求
一、技术需求及配置

1 液相色谱-高分辨质谱联用仪包括：超高效液相色谱仪主机，四极杆串联高分辨质谱主机，ESI源和APCI源，在线固相萃取系统，色谱柱，消耗品，统计学数据处理系统，化学工作站，高分辨数据库，电脑及激光打印机。
2 工作条件
2.1电源：220V，50Hz。
2.2温度：操作环境15˚C-35˚C。
3 技术性能
3.1 超高效液相二元高压泵

3.1.1 二元高压泵，主动入口阀可变冲程（20μL～100μL）设计；用户自主溶剂压缩因子设置，保证在不同流速及不同流动相组成的最佳速度稳定性。自动柱塞清洗装置，有效防止高盐浓度流动相对柱塞的磨损，实时维护泵的使用性能。（或等效构造）

3.1.2 流速精密度：<0.07%RSD。
3.1.3 流速准确度：±1%。
3.1.4 压力脉动：< 1%。
3.1.5 流速范围：0.001-5.0mL/min。
3.1.6 操作压力：0-1300 bar。
3.1.7 梯度组成精密度：<0.15% RSD。
3.1.8 梯度组成准确度：±0.35%。
3.1.9 梯度延迟体积：最小可达45μL。
3.2 在线真空脱气机

3.2.1 最大流速：每一通路5.0mL/min。
3.2.2 pH耐受范围：1-14。
3.3  自动进样器
3.3.1 样品容量：≥ 120位2 mL样品瓶。
3.3.2 进样精度：< 0.25 % RSD。
3.3.3 交叉污染度：< 0.004 % （氯己定，非咖啡因）。
3.3.4 进样范围：0.1-100 mL。
3.3.5 最大操作压力：1300bar。
3.4 半导体大容量柱温箱。
3.4.1 控温范围：室温下20℃-80℃。
3.4.2 控温精度：±0.05℃。
3.4.3 控温准确度：±0.5℃。
3.4.4 柱容量：至少可同时放置6根50 mm的柱子。
3.4.5 热交换器体积：标配1.6uL。
3.5 在线固相萃取系统
3.5.1双柱在线富集系统

3.5.1.1 整个系统包含上样用四元泵，真空脱气机，SPE柱，自动进样器流路切换系统。样品固相萃取、分离、检测所有过程中的操作参数均由同一软件设置、控制。
3.5.1.2 四元泵
3.5.1.3 可设置流速范围：0.001-10 mL/min，增量为0.001 mL/min

3.5.1.4 流速精度：≤0.07% RSD
3.5.1.5 流速准确度：±1 %
3.5.1.6 耐压上限：400bar或更高
3.5.1.7 含集成的脱气单元：4通道或以上
3.5.1.8 样品富集以及富集柱再生可以同时进行，两根SPE柱平行设计，可反复使用。
3.5.2 直接进样模式切换单元
3.5.2.1 直接进样模式及在线富集模式可实现软件自动切换，无需人工手动更改任何硬件连接

3.5.2.2 自动切换时间：< 5 s
3.5.3 大体积进样器
3.5.3.1 样品容量：100位以上2mL的样品瓶或30位以上6mL的样品瓶
3.5.3.2 进样范围：>1500μL

3.5.3.3 进样精度：< 0.25 % RSD
3.5.3.4 交叉污染度：< 0.004 % 
3.5.3.5 样品盘温度控制范围：4℃–40℃
3.6 四级杆高分辨质谱
3.6.1 灵敏度：ESI MS正离子模式：
柱上进样1 pg 利血平考察母离子609.2807 m/z， S/N> 5000: 1。
ESI MS/MS正离子模式：
柱上进样1 pg 利血平考察子离子174, 195, 397, 448 m/z， S/N> 15000:1；重复进六次样品，RSD<5%。
3.6.2 分辨率：中高质量端m/z 400以上，>60,000；低质量端m/z 400以下，>30,000。
3.6.3 动态范围：大于5个数量级。在同一张谱图上最高响应值应该大于最低响应值至少100000倍。
3.6.4 质量精度：MS模式：< 0.5ppm(m/z 609.2807)；MS/MS模式：< 2 ppm (m/z 397)。
3.6.5 质量范围：TOF部分（或等效结构）： m/z 100–10,000。
3.6.6 四极杆部分：m/z 50–3,000。
3.6.7 质量精度的温度稳定性：当室温漂移 < 3℃时，质量精度维持1 ppm；质量精度的长期稳定性：24小时内，质量精度维持在1ppm。 

3.6.8 采样速度：每秒扫描50 张谱图以上。
3.6.8.1 离子源接口可适用于微径柱、常规分析柱、毛细管电泳、LC-Chip和GC。
3.6.8.2 适用于100%有机相到100%水相，耐用一定浓度的缓冲液。
3.6.8.3 采用喷雾针和毛细管交叉垂直以及加热反吹干燥气设计的抗污染气喷雾接口，喷雾针位置无需调节，适应全流速范围，同时保持高灵敏度和抗污染能力。（或等效结构）
3.6.8.4 二级锥孔或传输毛细管构造具有真空盾，无需卸真空，维护更方便，减少停机时间。（或等效结构）
3.6.8.5 配有电喷雾离子源(ESI)和大气压化学电离源(APCI)，离子源切换方便、快速，无需放空; 清洗、维护方便。
3.6.8.6 采用热喷射流离子聚焦技术，雾化氮气流速可达音速。（或等效结构）
3.6.9 质谱调谐和校正系统： 
采用内置调谐液传输系统（或等效结构）进行全自动质谱调谐及质量轴校正。通过软件控制，可自动进行正负模式的全扫描的质谱参数调谐及质量轴校正，并将调谐结果自动存储为分析方法的一部份。操作简便，完全消除人为干扰。

3.6.10 质量分析器:  

3.6.10.1 采用可控温四级杆和飞行时间质量分析器。（或等效结构）
3.6.10.2 碰撞池采取线性加速高压六极杆技术消除“记忆效应”及提高采集速度。（或等效结构）
3.6.11 检测器：高性能光电倍增管检测器，采用模拟数字转换（ADC）操作模式。（或等效结构）
3.6.12 检测器采集数据速度：≥10G Hz。
3.6.13 真空系统:配有一个大抽速的机械泵和独立空气冷却的差分分子涡轮泵。免维护。自动断电保护功能。
3.7 氮气发生器
3.7.1 最大气体输出流速：≥ 70 L/min。
3.7.2 操作温度：5℃-35℃。
3.7.3 噪声水平：≤ 54 dB(A)。
3.8 质谱工作站软件

3.8.1 单点控制所有的液相部分和质谱部分。可以实现数据采集，数据分析，液相和质谱同步控制，在线监测，反馈显示和序列采集。

3.8.2 数据采集模式

3.8.2.1 全扫描（SCAN）
3.8.2.2 选择离子扫描（SIM）

3.8.2.3 数据相关扫描功能：离子排除与优先离子选择扫描功能；智能碎裂能量选择功能；优先价态选择扫描。
3.8.2.4 目标离子的质谱/质谱采集:针对筛查出来的目标化合物进行结构分析和确定。
3.8.2.5 自动的质谱/质谱采集:根据设定的阈值，自动选择母离子进行二级碎裂，同时得到含有精确质量数信息的母离子和子离子。

3.8.2.6 全离子流采集:在一次采集中，自动设置高中低三个不同能量的源内碰撞诱导裂解电压或者三个不同能量碰撞池电压，同时采集母离子和子离子的信息。
3.8.3 数据定性分析

3.8.3.1 能同时处理多组数据。
3.8.3.2 分子特征提取功能从海量数据提取化合物峰。
3.8.3.3 自动计算每个峰的化学式，计算同位素比。
3.8.3.4 数据相关模式的MS/MS谱化合物找寻功能。
3.8.3.5 质量精确度，同位素比来确定最终化学式。
3.8.3.6 未知物结构推导与解析功能，能免费连接到ChemSpider平台进行化合物鉴定。
3.8.3.7 超过 7500个毒物数据库，配备超过2000种环境污染物的高分辨二级谱图数据库，全自动检索。
3.8.4 统计学数据处理

3.8.4.1 能够自动的对多个或者多组数据进行全面的多元统计分析。
3.8.4.2 可以使用方差分析 (ANOVA)、主成分分析 (PCA)、聚类分析、
层次聚类、类预测以及自己编写的 R 脚本进行统计学差异分析。
3.8.5 计算机系统

3.8.5.1 Microsoft windows 10 操作系统。
3.8.5.2 化学工作站进行仪器控制，定性和定量分析。
3.8.5.3 惠普Z4 Workstation (处理器高于intel i7，10T的硬盘，64G内存)。
3.8.5.4 惠普24寸宽屏液晶显示器。
4．主要配置：

4.1超高效液相色谱仪一台（包括二元高压泵、多功能柱温箱、自动进样器、脱气机等）

4.2四极杆串联高分辨质谱仪 1台（包括质谱主机、ESI和APCI源）

4.3在线固相萃取系统1套（包括双柱在线富集系统1套、直接进样模式切换单元 1套、大体积进样器 1台）

4.4 工作站软件 1套（保修期内免费进行软件升级）

4.5统计学分析软件 1套（保修期内免费进行软件升级）
4.6高分辨数据库（包含2000种以上环境污染物等化合物的二级谱图数据）1套（终身免费更新）
4.7电脑及激光打印机 1套（含正版office软件套装）

4.8氮气发生器（70升）1套

4.9消耗品包1套（包括自动进样瓶500个，超高压色谱柱6根（C18色谱柱2根(50*2.1mm *1.9µm)，C18色谱柱4根（100*2.1mm *1.8µm）），超高压色谱柱保护柱10个，SPE色谱柱6根，调谐液1瓶，参比液1瓶，泵油4瓶，管线1套，免扳手拧的高压色谱柱接头3个，雾化器/喷针5根，过滤头1包，溶剂瓶4瓶，废液桶1个，安全瓶盖4套（瓶3套，废液桶1套），在线过滤器3套）

4.10 系统无氟化物升级改造配件包1套并包含PFC延迟色谱柱（4.6*30mm，1200bar）4根

4.11专用LC-QOTF实验台1套

4.12不间断电源（10KVA,2H）2套

4.13隔离变压器（10KVA）1台

4.14笔记本电脑一台（14寸，处理器十一代intel i7，1T固态硬盘，16G内存，显示器2K分辨率，满足英特尔EVO平台认证，含正版office软件。）
二、商务指标
1 报价包含全机60个月原厂保修（含主机部分、氮气发生器、不间断电源、隔离变压器）及用户现场安装调试和现场培训。
2、为用户安装建立人机分离的操作方式，实现远程登录操作（包含所需的交换机等设备）。

3 制造厂商需提供驻福州本地的应用技术工程师的现场三年免费支持，现场技术支持包括培训、方法开发、合作科研项目等。制造厂商提供的免费应用技术支持不限次数，直到用户能独立熟练开展工作为止。
4、培训服务：厂家培训名额6名（4-5天培训课程），五年内培训。
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