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摘 要：针对深层卤水体系挥发性有机质（VOCs）的定性和半定量的分析问题，文章选用了气相色谱-质谱联用（GC-

MS）、气相色谱-离子迁移谱（GC-IMS）两种联测仪器分析方法，系统分析对比、解析了地下水复杂样品中 VOCs的组分

特征与空间差异性。结果显示，GC-MS共识别出204种碳链范围为C4～C21的中高分子量有机物，具备良好的组分覆盖

与定性能力；GC-IMS 检测到 25 种 C2～C8小分子化合物，能够快速构建样品指纹图谱，实现对不同水文单元样品的可

视化区分。对比分析了 2个深层卤水样品 B1和 B2在组分谱图上的差异，反映出深层卤水系统内部存在一定的空间分

异性及物质来源差别。两种技术在检测范围、分子量识别能力与数据解析方式等方面具有显著互补性，联合应用显著

提升了深层卤水 VOCs的检测广度与分辨深度。研究展示了 GC-MS 与 GC-IMS 在高盐复杂基质中协同表征挥发性有

机质的潜在联系，为此类高盐度体系中VOCs的精准分析提供了科学依据。
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柴达木盆地位于青藏高原东北部，是我国最大

的内陆干旱区之一。受高原构造背景和极端干旱气候

的双重影响，该区域不仅成为我国盐湖资源最为丰富

的分布区，也蕴藏着大量独特的深层地下卤水资源［1］。

柴达木盆地深部砂砾型含水层中的卤水，具有高盐分、

高矿物质浓度的特点，富含钾、镁、钠、硼等多种有经

济价值的无机元素。相较于地表盐湖卤水，深层卤

水富水性更强，结盐程度较低，开发利用潜力更大［2］。

近年来，随着深层卤水资源开发技术的不断进

步，地球化学特征成为研究热点。然而，当前研究多

集中于无机成分的提取和利用［3，4］，对其所含有机物

的来源、组成及环境意义关注较少。实际上，深层卤

水中所含的有机质不仅对该区域的生物地球化学过

程具有指示意义，也可能揭示极端环境下有机质迁

移与转化的机制。已有研究指出，柴达木盆地的深

部地下水中 TDS 含量远高于海水，但低于晶间卤水

和盐湖水，表现出独特的地球化学演化特征［5］。

挥发性有机化合物（VOCs）作为一种重要的微

量有机组分，近年来在环境科学和地球化学研究中

受到广泛关注［6，7］。VOCs 不仅在大气环境中扮演重

要角色，影响区域气候、生态系统以及生物多样性［8］，

其在极端环境中的组成、来源及环境行为同样具有

重要科学价值。特别是在高盐、高矿化度的深层卤

水系统中，VOCs 的赋存状态及其与环境因子（如温

度、盐度、pH 等）的耦合关系仍缺乏系统研究［9］。目

前，关于深层卤水中 VOCs 的种类、分布特征及其潜

在环境功能的研究仍属空白，尤其在柴达木盆地这

一独特的地质背景下，相关数据极为稀缺。

因此，本研究拟采用 GC-MS 和 GC-IMS 联用技

术，对柴达木盆地深层卤水中的 VOCs 进行定性与
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定量分析，系统揭示其组分特征与分布规律，探讨其

与环境因子之间的关系。本研究从有机角度出发，对

高盐地下卤水中 VOCs 的组成特征及其可能的物质

来源进行了初步探讨，可为深层卤水成因机制提供一

定的有机地球化学依据。GC-MS和GC-IMS联用技术

在 VOCs 的识别与分析方面展现出一定应用潜力，

可为高盐度样品的深度分析提供可靠的技术支撑。

1 方法

1.1 样品采集

采集样品来自柴达木盆地西部的深层卤水，选

取 B1（1 120.00 m）和 B2（1 122.00 m）两个钻孔作为

样品来源，其基本水质参数如表 1 所示。采样点位

于盆地内部盐碱地区域，具有典型的极端环境特征，

具体采样地点如图 1 所示。

采用深层钻孔抽水采样法，从地底深处抽取卤

水样品。根据区域水文地质特征和地理分布情况选

择钻孔，确保能够代表柴达木盆地西部深层卤水的

典型特征。为避免外界污染，采样瓶经过严格的清

洁和消毒，确保样品未受到外界因素的干扰。每个

采样点分别采集了 5 L 样品，采集前用卤水清洗采样

瓶 3 次，采集过程中注重保持水样的原始状态。

所有样品采集后立即转移至冷藏箱中保存，然后

运回实验室保存于冰箱，温度控制在 4 ℃以内，避免样

品的挥发性成分发生变化。深层卤水样品均采用过

滤处理，去除悬浮物和杂质，以确保后续 GC-MS 和

GC-IMS 分析的准确性。所有样品在分析前未进行任

何化学处理，以确保挥发性有机化合物的完整性。

1.2 分析方法

1.2.1 GC-MS 分析

本研究采用 GC-MS 分析柴达木盆地深层卤水

中的挥发性有机化合物（VOCs），GC-MS 系统的检出

限（LOD）为 1 μg/L，质量分辨率为 0.01 Da。通过与

NIST 数据库中化合物的保留指数及质谱碎片匹配

进行定性，能够保证所检测化合物的可靠性。

本研究采用的 GC-MS 主要仪器为：气相色谱仪

（7890B，Agilent）、质谱仪（Pegasus BT，LECO）、色谱

柱（DB-WAX（30 m×0.25 mm×0.25 μm），Agilent）、

固相微萃取设备（CTC 三位一体自动进样器）。

取适量样品加入 20 mL Agilent 顶空瓶中，旋紧

瓶盖，然后将顶空瓶置于进样托盘上。SPME 萃取头

为 DVB/CAR/PDMS 50/30 μm，2 cm，萃取温度为

80 ℃。采用的载气为氦气，流速为 1.0 mL/min。进

样口和离子源温度分别为 245 ℃和 220 ℃。柱箱程

序设定为：初温 40 ℃ 保持 3 min，随后以 10 ℃/min

的速率升至 230 ℃，并在此温度下维持 6 min。分析在

全扫描模式（m/z 35-450）下进行，电离电压为 70 eV，

扫描速率为 15 spectra/sec。为减少仪器检测信号波

动带来的影响，样本采用随机顺序连续进样。在样

本队列中插入 QC 样品，用于监测和评价系统的稳定

性及实验数据的可靠性。实验结果表明，QC 样本间

的相关性系数均大于 0.90，显示出较好的重复性。

同时，在 QC 样本中，RSD ≤ 30% 的峰数占总峰数的

比例超过 70%，进一步说明仪器分析系统具有较高

的稳定性，所得数据能够满足后续分析比较的需求。

本研究的深层卤水样品 TDS含量均大于 300 g/L，

属于高盐基质水体。安捷伦科技有限公司提供的应

用简报《在 SPME 顶空应用中使用盐提高分析物浓

度》以及已有参考文献［10］表明，盐度会提高 SPME 对

挥发性有机质的敏感度，促进挥发性有机质向顶空

的释放。因此，本研究中的高盐度水体在一定程度

上有利于挥发性有机质的分析。

1.2.2 GC-IMS 分析

为了进一步补充 GC-MS 分析的结果，本研究随

后采用了 GC-IMS，这是一种新兴的分析技术，能够

表1 不同深层卤水的水质参数
Table 1 Water quality parameters of different deep brine

样品

B1

B2

水化学
类型

氯化物型

氯化物型

矿化度/
（g·L-1）

302.65

250.26

pH 值

7.61

7.20

孔隙度/%
33.83

29.17

密度/
（g·cm-3）

1.150

1.165

数据来源：青海省茫崖市马海地区砂砾孔隙卤水钾矿普查报告

图 1 采样点示意图
Fig. 1 Schematic diagram of sampling points
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提供更高灵敏度的 VOCs 分析，特别适合分析低浓度

挥发性物质。GC-IMS 的检出限（LOD）≤ 0.54 μg/L，

迁移时间重现性 RSD < 1.00%，峰高重现性 SD <
3.00%，表明该方法具有较好的灵敏度和重复性。由

于本研究侧重于相对比较和谱图特征识别，采用上

述参数可满足研究目的。

本研究采用的 GC-IMS 设备主要为：Flavour‐

Spec® 气相离子迁移谱，G.A.S. 公司（德国，Dort‐

mund），该设备配备有 CTC-PAL 3 静态顶空自动进

样系统（CTC Analytics AG，瑞士 Zwinge 公司），并借

助于 VOCal（版本 0.4.03，G.A.S. 公司，德国，Dort‐

mund）进行数据采集和处理。采用的 20 mL 顶空瓶

由山东海能科学仪器有限公司提供，色谱分离采用

MXT-5 毛细管柱（15 m×0.53 mm，膜厚 1.0 μm，美国

Restek 公司）。

将 5.0 mL样品移入顶空瓶中，顶空进样条件如下：

孵育温度为 60 ℃，时间为 20 min；瓶体以 500 r/min

的速度旋转；进样体积为 500 µL，不分流进样；进样

针温度为 85 ℃。每个样品进行三次平行测定。

GC 条件：温度为 60 ℃；载气为高纯氮气（纯度≥
99.999%）；程序升压设定为：初始流量 2.0 mL/min 保

持 2 min，在 8 min 内 线 性 增 至 10.0 mL/min，在

10 min 内线性增至 100.0 mL/min，在 10 min 内线性

增至 150.0 mL/min。色谱运行时间：30 min；进样口

温度：80 ℃。

IMS 条件：电离源：氚源（3 H）；迁移管长度：

53 mm；电场强度：500 V/cm；迁移管温度：45 ℃；漂

移气：高纯氮气（纯度≥ 99.999%）；流速：75 mL/min；

正离子模式。

1.2.3 数据分析方法

GC-MS 数据处理：原始数据采用 ChromaTOF

软件（V4.71，LECO）处理，包括基线去噪和平滑处

理、峰提取、解卷积、峰对齐等步骤。化合物鉴定基

于 NIST 数据库中代谢物的 FAMEs 保留指数和碎片

离子谱图进行匹配识别，后续数据分析采用 R 语言

及其相关软件包进行统计分析。

GC-IMS 数据处理：检测 6 种酮的混标，建立保

留时间和保留指数的校准曲线，随后通过目标物的

保留时间计算出该物质的保留指数，使用 VOCal 软

件内置的 GC 保留指数（NIST 2020）数据库和 IMS

迁移时间数据库检索和比对，对目标物进行定性分

析。利用 VOCal 数据处理软件中的 Reporter、Gal‐

lery Plot 和 Dynamic PCA 等插件分别生成挥发性成

分的三维谱图、二维谱图、差异谱图、指纹图谱及

PCA 图。

本研究中 GC-MS 与 GC-IMS 方法主要用于挥

发性有机物（VOCs）的谱图特征识别与样品间相对

差异比较。所采用的定性结果基于保留时间（GC-

IMS）或保留指数及碎片离子图谱（GC-MS）与标准

数据库的匹配，并辅以方法学性能参数（LOD、重复

性、稳定性等）的验证。由于深层卤水中的 VOCs 丰

度普遍较低且部分化合物属于初筛判定，本研究主

要聚焦于定性和相对比较分析，其结果能够满足研

究目的。后续工作中，我们将进一步拓展定量准确

性与标准验证，提升分析的系统性和可比性。

2 结果与分析

2.1 GC-MS分析结果

2.1.1 GC-MS 挥发性成分分析

采用 GC-MS 对深层卤水挥发性化合物进行定

性定量分析。不同钻孔采取的样品共检测出 204 种

挥发性化合物，VOCs 碳链长度均在 C4～C21范围内，

包括 30 种烷烃、30 种酯类、24 种醇类、22 种烯烃、

17 种苯类、17 种卤代化合物、17 种氮化合物、12 种酮

类、10 种醛类、7 种呋喃类、6 种酸类、3 种环氧物、

3 种醚类、2 种磺基化合物、1 种炔烃、1 种碳氢化合物

（双烯烃）、1 种内酯类以及 1 种芳香性多烯烃（含

5 个 C = C 键）（图 2）。

2.1.2 不同样品中挥发性有机质分布和差异

不同地区样品中 VOCs含量如图 3所示。其中 B1

样品中酯类（11.54%）和卤代化合物（7.55%）含量明显

要比 B2（9.51%，5.91%）中含量高；而 B2 中酮类物质

（19.97%）和苯类化合物（10.91%）含量比 B1（16.43%，

8.25%）含量高；其余有机质种类含量差别不大（< 1%）。

图 2 深层卤水不同种类VOCs数量占比
Fig. 2 Proportion of different types of VOCs in deep brine
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对 于 不 同 样 品 中 VOCs 的 差 异 特 征 ，采 用

OPLS-DA 模型得到变量权重值（Variable Importance

for the Projection，VIP），筛选出 OPLS-DA VIP > 1 和

P < 0.05 的差异物质，结果如图 4 所示。不同样品中

差异物质有 13 种，包括 1 种醇类、2 种烷烃、1 种烯

烃、2 种苯类化合物、2 种酯类、3 种卤代化合物、1 种

酮类和 1 种氮化合物。

2.2 GC-IMS分析结果

2.2.1 GC-IMS 挥发性成分分析

采用 GC-IMS 对深层卤水挥发性化合物进行定

性定量分析，每个样品设置 3 组平行实验，主要特征

峰的保留时间和迁移时间的 RSD 值均低于 1%，表

明方法重复性良好。如图 5 所示，不同钻孔采取的

样品共分析出 44 个峰。图中纵坐标代表气相色谱

的保留时间（s），横坐标代表相对迁移时间（归一化

处理，a.u.），RIP 峰两侧的每一个点代表一种挥发性

有机物。颜色代表物质的峰强度，从蓝色到红色，颜

色越深表示峰强度越大。图谱中共定性出 25 种挥

发性化合物（表 2），VOCs 碳链长度均在 C2～C8范围

内，包括 6 种醇类、6 种醛类、4 种酮类、4 种酯类、2 种

酸类、2 种呋喃类以及 1 种硫化物。

图 3 不同种类VOCs含量占比（GC-MS）
Fig. 3 Proportion of different types of VOCs

content（GC-MS）

图 4 显著性差异有机质差异倍数分析
Fig. 4 Analysis of the fold difference of significant

difference in organic matter

图 5 GC-IMS二维谱图
Fig. 5 GC-IMS two-dimensional spectrum

表 2 GC-IMS鉴定深层卤水中的VOCs
Table 2 Identification of VOCs in deep brine by GC-IMS

序
号

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

化合物

乙醇

四氢呋喃

丙酮

丙酸甲酯

1－丙醇

丁醇

烯丙基硫醚

2-戊酮

乙酸丙酯

2-己酮

2-丁基呋喃

庚醛

辛醛

正壬醛

乙酸庚酯

1－己醇

2-庚酮

乙酸异丁酯

2－己醇

（E）-2-庚烯醛

丙酸

乙酸

苯甲醛

2-乙基己醇

正戊醛

分子式

C2H6O

C4H8O

C3H6O

C4H8O2

C3H8O

C4H10O

C6H10S

C5H10O

C5H10O2

C6H12O

C8H12O

C7H14O

C8H16O

C9H18O

C9H18O2

C6H14O

C7H14O

C6H12O2

C6H14O

C7H12O

C3H6O2

C2H4O2

C7H6O

C8H18O

C5H10O

分子量

46.1

72.1

58.1

88.1

60.1

74.1

114.2

86.1

102.1

100.2

124.2

114.2

128.2

142.2

158.2

102.2

114.2

116.2

102.2

112.2

74.1

60.1

106.1

130.2

86.1

保留
指数

941.7

873.5

825.4

895.5

1 048.5

1 155.3

1 145.7

994.3

988.5

1 099.6

1 106.9

1 193.7

1 300.4

1 404.4

1 364.3

1 375.1

1 189.6

1 024.5

1 229.4

1 341.0

1 546.5

1 468.9

1 502.3

1 494.5

995.9

保留
时间/s
184.609

155.056

138.309

163.429

250.609

357.984

345.670

213.669

210.221

291.983

299.864

411.908

585.537

749.931

681.681

699.426

405.951

233.512

464.167

644.986

1 051.664

874.283

946.491

929.224

214.599

相对迁移
时间/（a.u.）

1.039 74

1.061 30

1.114 37

1.096 13

1.110 23

1.182 37

1.120 18

1.118 52

1.164 95

1.192 32

1.174 91

1.337 20

1.406 07

1.475 11

1.459 31

1.326 84

1.261 21

1.228 92

1.279 51

1.255 65

1.262 61

1.056 54

1.155 82

1.418 10

1.193 96
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2.2.2 不同样品中挥发性有机质分布和差异

不同地区样品中 VOCs 含量如图 6 所示。其中

B1 样品中醇类（43.63%）化合物明显要比 B2（32.63%）

中含量高，且差别最大。而 B2 中其余有机质种类含

量均大于 B1。

为直观观察不同样品中 VOCs 的差异，选取不

同样品的图谱对比。如果 B1 和 B2 中的 VOCs 含量

相同，则背景为白色，背景为红色代表 VOCs 浓度

B1 > B2，蓝色则代表 B1 < B2，得到不同样品的差异

对比（图7）。

采用指纹图谱进一步对比 2 种样品中 VOCs 含

量。如图 8 所示，A 区域物质在 B1 中浓度更高，主

要有：丙酸甲酯、四氢呋喃、丙酸、乙醇、丙酮等。图

中 B 区域物质在 B2 中浓度最高，主要有：辛醛、E-2-

庚烯醛、丁醇、庚醛、乙酸庚酯、戊醛等。

2.3 VOCs组成特征与成因分析

结合 GC-MS 和 GC-IMS 两种检测方法，深层卤

水中检测出的 VOCs 种类为 19 种，共 228 个化合物

（其中共同检测出酮类 1 种）。其中酯类（34）、烷烃

（30）以及醇类（30）种类相对较多，而炔烃、双烯烃、

内酯类以及烯烃只检测出 1 种（图 9）。B1 样品中酯

类、卤代化合物以及醇类物质相对含量较高，而 B2

样品中酮类物质和苯类化合物含量更为丰富。

尽管 B1 和 B2 采样点垂向距离仅相差 2 m，但

是其水文地质特征差异较为显著。青海省柴达木综

合地质矿产勘查院普查报告显示［11］，B1 的渗透系数

为 0.015 m/d，含水层厚度为 400.61 m，而 B2 的渗透

系数为 0.231 m/d，含水层厚度高达 991.11 m。两个

图 6 不同种类VOCs含量占比（GC-IMS）
Fig. 6 Proportion of different types of VOCs

content（GC-IMS）

图 7 不同样品VOCs指纹图谱
Fig. 7 Fingerprints of VOCs in different samples

图 9 深层卤水中VOCs含量
Fig. 9 VOCs content in deep brine

图 8 不同样品VOCs的GC-IMS差异谱图
Fig. 8 GC-IMS difference spectra of VOCs in

different samples
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采样点渗透性和储水能力的差异表明，B1 和 B2 可

能分属不同水文单元，补给路径存在差异，从而导致

VOCs 的组成和分布存在明显空间分异性。

由于本研究采集的深层卤水样品均来自地下

1 120 m 左右的深度，与大气或地表水体的物质交换

相对较少，而且本次采样地区位于柴达木盆地油气

富集区，因此其有机组分可能与油气系统的物理化

学过程有关。在此背景下，本研究进一步结合区域

油气特征及极端环境微生物，探讨了深层卤水中主

要 VOCs 类型的可能来源。

酯类物质在高盐环境中的赋存来源具有多源

性，主要包括嗜盐微生物代谢［12］、水生生物作用［13］以

及外源有机质输入等途径。对于天然生物成因的酯

类，有新疆阿尔金山盐湖和艾丁湖中极端嗜盐菌代

谢产生的磷脂酰甘油磷酸甲酯和磷脂酰甘油硫酸酯

等特征化合物［14，15］，这类具有明确特征的酯类物质

证实了微生物合成的重要贡献。而在美国大盐湖水

体研究中，溶解性有机质的组分分析结果显示，其极

性较小的醚类、酯类以及脂肪族物质主要来源于藻

类和细菌代谢活动［16］，这也进一步佐证了水生生物

对天然酯类合成的驱动作用。相较于上述天然来

源，深层卤水中检测到了丙烯酸异戊酯、甲氧基乙酸

戊酯以及甲基环己基乙酸酯等特殊的酯类物质，其

化学结构在自然界极为罕见。针对这类特殊的酯类

化合物，本研究进一步查阅了有关水力压裂过程中

添加剂的相关文献材料，未发现明确指出该类化合

物为压裂添加剂的资料，但不排除其为工业过程中

引入的污染物［17］，其具体来源尚待进一步研究和

验证。

深层卤水中卤代化合物来源具有多源性，其中

一个重要来源就是地下水的补给，地下水通过水岩

作用持续溶蚀周边地层中的含卤矿物。例如，萤石

既可作为碎屑矿物直接参与卤水组成，也可在碳酸

盐岩成岩过程中通过矿物溶解-重结晶形成次生晶

体，进而经地下水循环系统将氟化物等卤代化合物

迁移至深层卤水［18，19］。其次，卤代化合物的另一个

来源是大气沉降［20］。海洋作为全球卤代化合物的最

大储存库［21］，地球上大约 99% 的溴来源于海水，因此

海水中的溴被认为是其他环境中溴的主要来源［22］。

卤代化合物可以通过气溶胶的方式进入大气，并在

大气中发生化学反应，最终通过大气沉降作用返回

地表，从而影响地表及地下水体中卤代化合物的含

量［23］。此外，生物地球化学过程在高盐环境中同样

不可忽视。盐湖中的藻类［24］和细菌［25，26］也是卤代化

合物的生物来源之一，在盐湖沉积物中检测到的氯

甲烷等有机氯化物，其主要释放来源就是生物源［27］。

但在酸性条件下，盐湖中的生物卤化过程排放的溴

化物和氯化物要比沉积物中低一个数量级［28］。

咸水环境中的醇类物质与微生物的代谢活动［29］

以及外源有机质输入相关。例如，海洋真核藻类在

高盐度条件下会合成和积累甘油等醇类物质［30］，印

度桑巴尔湖中的极端嗜盐细菌也会产生醇类物

质［31］，以维持细胞的渗透平衡。此外，古菌和细菌也

表现出对醇类物质的代谢能力，这些微生物能够在

NaCl 饱和的盐水中生长和代谢［32］。盐湖中的有机

质分解也有助于醇类物质的形成，自生或外源有机

质经历微生物降解作用，会导致各种有机化合物释

放到湖水中，在生物地球化学循环中起着关键

作用［33］。

酮类物质在极端环境中的生物合成主要与嗜盐

微生物的特殊代谢网络相关［34，35］。研究表明，嗜盐

菌通过其特有的代谢途径（如次级代谢调控和氧化

还原系统）可高效合成酮类化合物，这一过程已被基

因水平的研究所证实。通过比较基因组学和功能基

因注释，研究者已在多个嗜盐菌株系中鉴定出酮类

合成关键基因［36］。例如，在日本发现的一种微嗜盐

细菌，可以将烯醇物质水解成相应的酮类物质［37］。

在韩国盐田发现的一种嗜盐放线菌可以将仲醇氧化

成酮类物质［38］。这些研究证实，嗜盐微生物通过合

成特定的酮类物质构建应对高盐胁迫的生化屏障，

揭示了嗜盐微生物次级代谢物与环境适应性的内在

联系。

苯类物质在含水层中通常被视为污染物［39，40］。

深层卤水中苯的主要来源之一是大气沉降，研究证

实，半挥发性污染物如多氯联苯可以通过大气长距

离运输并沉降到水体中［41］。在地下水中没有溶解氧

的情况下，苯的降解会降低或完全停止［42］，而且没有

单一的微生物能够完全降解苯［43］，这也使得苯类物

质在深层卤水中得以保存。在东非的维多利亚湖泊

沉积物中，持久性的苯污染物的沉降趋势与大气沉

降有密切关系［44］，证实了大气沉降作用对地层中苯

含量的影响。除大气沉降外，苯类物质来源不排除

钻井活动或者工业污染的可能性。由于本次检测未

包括典型多环芳烃类物质，无法开展 PAHs 比值分
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析，后续研究可通过专项检测（如菲、芘、荧蒽等）补

充分析，以区分大气沉降、有机质热解或钻井液污染

等来源。

综合研究表明，尽管 B1 与 B2 样品采集深度相

近，但其地理位置及挥发性有机物组成存在显著差

异，反映了深层卤水形成的复杂性以及物质来源的

多样性，同时也不排除油气运移过程中释放或者工

业污染等元素的可能性。B1 样品中酯类、卤代化合

物及醇类含量较高，指示其与地下水系统补给及油

气作用相关；而 B2 样品中酮类与苯系物的富集则与

大气降水经地表渗滤的补给模式密切相关。基于

GC-MS 与 GC-IMS 联合技术的分子级识别能力，本

研究成功建立了挥发性有机物谱图特征与卤水补给

路径之间的响应关系，揭示出深层卤水形成受地下

渗流与地表入渗双机制控制。研究结果表明，该组

合分析策略在高盐样品体系中具备良好的分辨能力

与示踪潜力，为深层地下卤水有机组成特征解析与

水文补给路径识别提供了有效技术支持，也为后续

在类似高盐系统中的广泛应用奠定了方法基础。

值得注意的是，本研究所采用的 GC-MS 和 GC-

IMS 方法主要侧重于 VOCs 的筛查、谱图模式识别

及样品间特征差异的比较分析，利用其定性和半定

量结果对污染来源地进行初步判别。部分 VOCs（如

工业来源酯类等）因缺乏标准品验证，可能存在来源

不确定的问题，需结合后续实验进一步验证。尽管

如此，基于数据库匹配的谱图特征仍可为深层卤水

中潜在污染物提供有价值的线索信息。另外，GC-

IMS 与 GC-MS 联用提高了对 VOCs 的覆盖面，但该

技术仍存在一定的检测盲区。GC-IMS 对高沸点、大

分子化合物灵敏度较低，而 GC-MS 在微量小分子检

测方面受到一定限制。尤其在深层卤水等高盐环境

体系中，部分 VOCs 可能因挥发性不足或浓度极低

而未被捕获。因此，未来研究中需要进一步优化样

品预处理策略，或引入更高灵敏度的多维色谱-质谱

联用技术，以提升 VOCs 检测的全面性与准确性。

3 结 论

本研究采用 GC-MS 与 GC-IMS 两种分析技术，

系统解析了柴达木盆地深层卤水中挥发性有机物

（VOCs）的组成特征、区域差异及可能成因。GC-MS

共检测出 204 种 VOCs，碳链范围为 C4～C21，主要为

中高分子量组分；GC-IMS 检测出 25 种 VOCs，碳链

集中于 C2～C8。GC-IMS 构建的特征指纹图谱可快

速区分不同区域样品，B1 和 B2 样品中 VOCs 的组成

差异反映了两区域不同物质来源，为理解深层卤水

物质迁移提供了依据。研究表明，GC-MS 与 GC-

IMS 在检测范围、分子量识别和分辨能力等方面互

为补充，联合应用可显著提升复杂高盐体系中 VOCs

的快速识别能力，为该类特殊样品的快速筛查与深

度分析提供了可靠技术支撑。

声明：本研究在撰写过程中使用了人工智能对

部分内容进行了语言润色，使文本更加清晰和流畅

以提高文本可读性，所使用的工具为 OpenAI 的

ChatGPT（GPT-4.0 模型）。AIGC 润色内容不涉及研

究设计、实验结果、数据分析和科学结论的生成。最

终内容由作者严格审核、人工修改，作者对其真实

性、科学性和完整性负责。
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Combined GC-MS and GC-IMS Analysis of VOCs in Hypersaline

Underground Brine：Detection and Identification Study

LU Xiaohang1，HAN Wen2，WANG Zhendong3，SHI Zhen3，MA Ying3*，

MA Yunqi4，HAN Fengqing4*

（1. State Key Laboratory of Plateau Ecology and Agriculture，Qinghai University，Xining，810016；2. Seoul
National University，Seoul，Republic of Korea；3. Qinghai Geological Survey，Xining，810000；4.Key
Laboratory of Green and High-end Utilization of Salt Lake Resources，Qinghai Institute of Salt Lakes，

Chinese Academy of Sciences，Xining，810008，China）

Abstract：For the qualitative and semi-quantitative analysis of volatile organic compounds（VOCs）in deep

brine systems，this study employed two complementary analytical techniques：Gas chromatography-mass

spectrometry（GC-MS）and gas chromatography-ion mobility spectrometry（GC-IMS）. The composition

characteristics and spatial variability of VOCs in complex groundwater samples were systematically ana‐

lyzed and compared. Results showed that GC-MS identified 204 medium- to high-molecular-weight organic

compounds ranging from C4 to C21，demonstrating broad compound coverage and strong qualitative capabil‐

ity. GC-IMS detected 25 low-molecular-weight compounds（C2-C8），enabling rapid fingerprint profiling

and clear visualization of differences among samples from distinct hydrogeological units. Comparative

analysis of two deep brine samples（B1 and B2）revealed compositional differences in VOCs spectra，re‐

flecting spatial heterogeneity and variations in material sources within the deep brine system. The two tech‐

niques exhibited significant complementarity in detection range，molecular weight coverage，and data inter‐

pretation，and their combined application substantially enhanced the breadth and depth of VOCs character‐

ization. This study highlights the potential of integrating GC-MS and GC-IMS for the characterization of

VOCs in highly saline and complex matrices，providing a scientific basis for accurate analysis of VOCs in

such systems.

Key words：VOCs；Hypersaline underground brine；GC-MS；GC-IMS；Source tracing
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