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基于自动质谱解卷积与识别系统-气相色谱质谱 
技术筛查分析聚乳酸餐盒可迁移添加剂 

王建凤 1, 赵青原 1,2, 殷佩珊 3, 陈  婷 1, 王佳敏 1, 史迎杰 1, 刘  艳 1*, 高  峡 1* 
[1. 北京市科学技术研究院分析测试研究所(北京市理化分析测试中心), 北京  100089;  

2. 北京农学院食品科学与工程学院, 北京  100096; 3. 北京城市学院生物医药学部, 北京  100191] 

摘  要: 目的  基于自动质谱解卷积与识别系统-气相色谱质谱技术筛查聚乳酸餐盒中可迁移添加剂。方法  采

用傅里叶变换红外光谱法 (Fourier transform infrared, FTIR)结合热裂解 /气相色谱 -质谱法 (pyrolysis-gas 

chromatography mass spectrometry, Py-GC-MS)对餐盒材质鉴定, 并将餐盒置于不同模拟液和不同温度进行迁移

实验 , GC-MS 进行检测 , 基于自动质谱解卷积与识别系统 (automated mass spectral deconvolution and 

identification system, AMDIS)及自研数据处理程序 MSData 批量处理数据, 分析可迁移添加剂, 并利用标准品

和保留指数验证。结果  所售餐盒的材质为聚乳酸, AMDIS、谱库检索和结果验证能够显著提高可迁移添

加剂鉴定的准确性, MSData 可提升数据处理效率, 共筛查出 18 种可迁移添加剂, 其中 4℃可以迁移出的添

加剂只有 6 种, 随温度升高, 在 25℃条件下新增 4 种, 70℃条件下新增 8 种。经毒性预测, 9 种低毒, 8 种微

毒, 1 种无毒; 其中 11 种呈现出微弱的发育毒性; 致畸性均为阴性。结论  该分析方法快速、方便, 可推

广至其他聚乳酸餐盒中可迁移添加剂的快速筛查分析。 

关键词: 聚乳酸; 添加剂; 迁移; 自动质谱解卷积与识别系统; 热裂解 
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ABSTRACT: To screen migrable additives in polylactic acid meal boxes based on automatic mass spectrometry 

deconvolution and identification system-gas chromatography-mass spectrometry. Methods  The material of lunch 

box was investigated by Fourier transform infrared (FTIR) and pyrolysis-gas chromatography mass spectrometry 

(Py-GC-MS). The migration experiments were developed in different simulated liquids and different temperatures 

condition. The migrated additives were screened by GC-MS and the data was analyzed based on the automatic mass 

spectrometry deconvolution and identification system (AMDIS) and the self-developed data processing program 

MSData. Finally, the result was validated by standards and retention index. Results  The main material of the lunch 

box was polylactic acid, and the qualitative ability of migrated additives was improved by using AMDIS, National 

Institute of Standards and Technology, standards and retention index. The MSData software can improve data 

processing efficiency. Eighteen kinds of additives were identified. Among them, only 6 kinds of compounds can 

migrate out at 4℃. As the temperature increases, four migrated additives were added at 25℃, and 8 kinds of migrated 

additives were added at 70℃. According to result of toxicity prediction, 9 kinds of compounds showed low toxicity, 8 

kinds of showed slightly toxic, and only one of them showed non-toxic. Ten of them presented developmental 

toxicity. The teratogenicity of all of them was negative. Conclusion  The method is fast and convenient, and can be 

extended to the rapid screening and analysis of migratable additives in other polylactic acid lunch box. 
KEY WORDS: polylactic acid; additives; migrate; automated mass spectral deconvolution and identification 

system; pyrolysis-gas chromatography mass spectrometry 

 
 

0  引  言 

可生物降解塑料能够被环境微生物完全分解, 而且

不引起环境污染问题 [1], 其保护环境的优点引起了人们

的广泛关注[2]。在餐饮服务业中, 规定禁止使用不可降解

的一次性刀、叉、勺、塑料吸管等, 故而不少商家选用

生物可降解材料制备的一次性餐具来替代原有的一次性

塑料餐具[3]。在市面上, 一次性可降解餐具大多是由聚乳

酸(polylactic acid, PLA)制成的。PLA 是一种非常有潜力

的绿色包装材料, 可由玉米、大米淀粉、甜菜等可再生

多糖发酵后产生乳酸, 乳酸再缩聚制备而成[1,4]。PLA 具

有较高的机械强度、良好的透气性和生物相容性, 且有

可生物降解(降解为二氧化碳和水)、易加工、节约能源、

无毒等优点, 广泛用于食品包装材料[5–7], 也作为原料应

用于日常所用的生活用品中, 如吸管、碗、杯子等餐具

或与食品接触的包装产品[8]。虽然我国 PLA 的生产较晚, 
但通过生产技术的进步和提升, PLA 在性能方面已经发

展成为较安全、可靠的一类产品, PLA 餐具和食品包装材

料的应用也越来越多。但 PLA 也存在一些缺点, 如成本

高 [9]、热稳定性差、结晶度低、阻隔性能差、结晶速率

慢、材料较脆、降解速度缓慢等限制了它在生产生活中的

使用[10–13]。 
为提高材料品质和特性 , 在塑料等高分子材料加

工过程中会加入一些添加剂来改变或者增加性能以满

足预期的需要 [14–15], 而这些添加物可能会在与食品接

触过程中发生迁移 , 对人体健康造成安全隐患 [16]。添加

剂作为一类关键指标对于生物降解塑料绿色认证具有

重要意义 , 开展 PLA 中可迁移添加剂筛查分析的研究

有利于评价可生物降解材料。市场上目前也存在一些伪

生物降解材料 , 因此材料材质的鉴定尤为重要 , 是研究

开展的前提。另外对于生物降解材料中添加剂非靶向分

析过程挑战较大 [17], 如数据与谱库匹配度低、不同处理

方式样品中存在成分交叉、造成重复分析、分析效率低、

同时对于不明用途的化合物需结合开源网站搜索 , 筛

选时间长。  
鉴于此, 本研究采用傅里叶变换红外光谱法(fourier 

transform infrared, FTIR)结合热裂解 /气相色谱 -质谱法

(pyrolysis-gas chromatography mass spectrometry, 
Py-GC-MS)鉴定材料材质, GC-MS 分析可迁移添加剂, 同
时采用自动质谱解卷积与识别系统 (automated mass 
spectral deconvolution and identification system, AMDIS)分
析质谱图, 以提高匹配度, 以期开发出可实现不同条件样

品中峰整合及对应组分功能信息检索于一体的自研数据处

理程序 MSData 来自动处理数据, 实现对 PLA 中可迁移添

加剂的快速筛查分析。 

1  材料与方法 

1.1  材料与试剂 

餐盒购自淘宝; 乙醇、乙酸、甲醇、正己烷(色谱纯, 美
国 Fisher Scientific 公司); 氯仿、氯化钠(分析纯, 国药集团
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化学试剂有限公司); 邻苯二甲酸酯类混标 16 种标准品(纯
度 1000 mg/L, 安诺论生物科技有限公司); 磷酸三苯酯标

准品(纯度 99.5%, 阿尔塔科技有限公司); 抗氧化剂 2246
标准品(纯度 99.5%, 坛墨质检-标准物质中心); 正己烷中

正构烷烃溶液(纯度 1000 mg/L, C10-C25, 英国 LGC 标准

品公司); 实验室用水为 Milli-Q 超纯水制备系统制备。 

1.2  仪器与设备 

GR22GⅢ高速冷冻离心机 (日本 HITACHI 公司 ); 
N-EVAPTM 112 恒温水浴氮吹仪(美国 Organomation 公司); 
MS200 多管涡旋混匀仪 ( 杭州瑞诚仪器有限公司 ); 
Vortex-genie 2 涡旋混合器(美国 Scientific Industries 公司); 
7890B/MSD 5977A 气相色谱-质谱联用仪(美国安捷伦科技

有限公司); EGA/PY-3030D/ QP2010 Ultra 热裂解/气相色谱

-质谱联用仪(日本岛津公司); VERTEX 70v 傅里叶变换红

外光谱仪(德国布鲁克公司)。 

1.3  实验方法 

1.3.1  迁移实验 
配制 4 种模拟液: 10%乙醇(模拟液 A), 3%乙酸水溶液

(模拟液 B), 20%乙醇(模拟液 C), 50%乙醇(模拟液 D)。取

PLA 餐盒, 用剪子剪成 5 mm×5 mm 的小方片; 取 0.5 g 样

品放入螺口玻璃管中, 加入 20 mL 对应模拟液, 分别在

4℃、25℃浸泡 10 d, 70℃浸泡 2 h。 
1.3.2  样品前处理 

取出样品, 将不同的食物模拟液氮吹至液面不再下

降 , 加入适量体积的乙酸和超纯水 , 使所有模拟液的组

成全部调节为含有 3%乙酸水的模拟液, 定容至 25 mL 容

量瓶中。取 6 mL 模拟液加入 2 mL 氯仿, 振荡 10 min, 加
入 0.5 g 氯化钠, 2000 r/min 离心 5 min。将下层溶液转移

至另一个离心管中 , 重复萃取 2 次 , 合并两次萃取液 , 
40°C 氮吹至近干, 将残留物复溶至 500 µL 正己烷中 , 
过 0.22 µm PTFE 滤膜后 GC-MS 上机检测, 正构烷烃溶

液同步进样。 
1.3.3  GC-MS 分析条件 

采用 HP-5MS (30 m×0.25 mm; 0.25 µm)色谱柱进行分离, 
设置进样口温度为 260℃, 不分流进样, 进样体积为 1 μL, 柱
流量为 1.0 mL/min; 升温程序为 50℃保持 1 min, 以 30℃/min
到 150℃, 之后以 5℃/min 到 250℃, 以 10℃/min 到 280℃保

持 5 min, 电子轰击电离源(electron ionization, EI)电离, 电离

能量为 70 eV, 离子源温度为 230℃, 质量扫描范围为

45~500 Da。设定积分条件: 初始面积截除值为 3000, 初始

峰宽为 0.020, 肩峰检测 OFF, 初始阈值为 19.8。 
1.3.4  FTIR 分析条件 

使用衰减全反射(attenuated total reflection, ATR), 扫
描范围为 400~4000 cm, 分辨率为 4 cm。每个样本进行 32

次扫描。 
1.3.5  Py-GC-MS 分析条件 

取样品适量置于热裂解进样小杯中 , 热裂解进样 , 
裂解方式采用单纯瞬间裂解 , 裂解炉温度为 600℃, 接
口温度为 300℃; 采用 Ultra ALLOY+-MP 色谱柱, 分流

进样 , 分流比为 50:1, 进样口温度为 300℃, 柱流量为

1.00 mL/min, 升温程序为 40℃保持 3 min, 以 15℃/min
的速率升温至 300℃保持 10 min, EI 电离, 离子源温度为

230℃, 传输线温度为 300℃; 扫描方式为 SCAN, 质量范

围为 29~800 m/z。 

1.4  数据处理 

将 GC-MS 原始数据和美国国家标准与技术研究院标

准质谱谱库(National Institute of Standards and Technology,  
NIST)匹配, 得到多个含有保留时间、峰面积、CAS 号、

匹配度以及匹配物质名称等信息的 Excel 文件, 针对匹配

度低的, 再利用 AMDIS 分析, 提高谱库匹配度。并核对不

同 Excel 表中信息, 剔除相同保留时间重复组分, 整合数

据文件。根据 CAS 号至 Chemicalbook 开源网站, 依次查

询每个化合物功能, 在整合后的 Excel 文件中添加功能信

息, 最后筛选出疑似添加剂的化合物。 

2  结果与分析 

2.1  餐盒结构鉴定 

FTIR 结果如图 1 所示, 黑色为餐盒样品, 红色为纯

PLA, 匹 配 度 为 666, 匹 配 度 较 高 , 进 一 步 利 用

Py-GC-MS 分析, 出现了 PLA 的特征碎片丙交酯[18], 如
图 2 所示 , 色谱峰 1 和色谱峰 2 分别为 L-丙交酯

(CAS:4511-42-6)和丙交酯(CAS:95-96-5)。因此鉴定此餐

盒的主体成分为 PLA。 
 

 

 
  

图1  PLA餐盒的红外光谱图 
Fig.1  Infrared spectrum of PLA lunch box  
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图2  PLA餐盒的Py-GC-MS图和特征裂解产物质谱图 

Fig.2  Py-GC-MS chromatogram of PLA lunch box and mass spectrum of characteristic cracking products ion 

 
2.2  基于 AMDIS 的可迁移添加剂分析 

分析不同模拟液中添加剂组分时, 发现部分峰存在共

流出现象。AMDIS 可以除去干扰峰, 对重叠峰进行解卷积, 

得到每一种物质较纯净的谱图, 在鉴定低浓度的挥发性物

质、复杂背景的挥发性物质或重叠峰时具有优越性[19–22], 因

此利用 AMDIS 技术继续将匹配度小于 85%的色谱峰进行

解卷积并扣除背景。 

如本研究中调用 70℃实验条件下模拟液 C 数据, 选

择 19.348 min 处对应化合物, 经过背景扣除, 再返回 NIST

库重新匹配, 最佳匹配物是 1-丙烯-1,2,3-三羧酸三丁酯, 
匹配率达 98.2%。然而 GC-MS 软件数据分析该时间点的原

始图谱, 其直接与图谱库进行比对, 最佳匹配物虽然也是

1-丙烯-1,2,3-三羧酸三丁酯, 但匹配率仅为 49%。图 3 表明

经过解卷积后, 剔除了相应的干扰峰, 相当于对原始图谱

进行了拆分纯化, 提升了对化合物的定性能力。 

2.3  自研数据处理程序 MSData 快速整合数据 

样品(不同模拟液种类、不同温度)经 GC-MS 分析后, 

观察总离子流图, 如图 4 所示, 70℃条件下 A、B、C、D 4

种模拟液总离子流图中存在相同保留时间重复组分。在可

迁移组分数据分析过程中, 剔除相同保留时间重复组分时, 
核对过程较慢, 分析效率低; 另外, 在开源数据库检索匹

配到的可迁移组分, 查询其功能, 是否可作为添加剂, 因

涉及的化合物较多, 检索较慢。 

 

 
注: A: 标准质谱图, B: AMDIS处理前质谱图匹配图, C: AMDIS处理

后质谱图匹配图。 
图3  1-丙烯-1,2,3-三羧酸三丁酯的质谱图 

Fig.3  Mass spectrum of 1-propene-1,2,3-tricarboxylic  
acid, tributyl ester 
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图4  70℃条件下PLA餐盒在4种模拟液中的GC-MS图 
Fig.4  GC-MS chromatogram of PLA lunch box in 4 kinds of food 

simulated liquids at 70℃ 
 

因此课题组开发的数据处理程序 MSData, 主要实现

2 个功能, 第一, 提取不同 Excel 文件中的保留时间, 之后

按照时间的先后顺序排序, 这样相同保留时间的组分只需

分析一次, 节约分析时间; 第二、将 NIST 质谱库识别后的

可迁移组分进行功能检索, 直接链接至 Chemicalbook 开源

网站, 通过 CAS 号查询化合物的功能, 将查询结果反馈到

回表格, 省去人为一个个对化合物进行检索的时间, 为进

一步考察是否是添加剂提供便利条件 , 大大提高分析效

率。自动化数据处理分析流程图见图 5。MSData 可实现不

同条件样品中峰整合及对应组分功能信息检索于一体。 

2.4  可迁移添加剂分析 

样品经 GC-MS 分析后, 共得到 164 个色谱峰, 其中

51 个色谱峰匹配分数在 85%以上, 进而利用 AMDIS 软件

对匹配度较低的组分处理后, 共计有 9 个匹配率在 85%以

下的峰匹配至 85%以上, 经整合结果共计 60 个峰, 疑似化

合物共计 99 种, 大多组分属于正构烷烃类, 其余化合物经

过功能信息筛选后, 共计 15 个峰, 涉及 18 个化合物(同分

异构体暂时无法确认, 后续暂定按照单独组分进行分析), 
详细信息见表 1, 模拟液 A 匹配出 5 个添加剂, 模拟液 B
匹配出 7 个添加剂, 模拟液 C 匹配出 5 个添加剂, 模拟液

D 匹配出 15 个添加剂。其中增塑剂 5 种, 成核透明剂和抗

氧化剂各 3 种、润滑剂为 2 种, 扩链剂、合成抗氧化剂中

间体、抗静电剂、阻燃剂、强化剂各 1 种。4℃可以迁移

出的添加剂只有 6 种, 随温度升高, 在 25℃条件下新增 4
种可迁移添加剂, 70℃条件下新增 8 种。因此建议一次性

餐盒用于食品贮藏时应放凉再装入餐盒, 以便更好的保护

人类健康。 

 

 
 

图5  MSData分析流程图 
Fig.5  Analysis process of MSData 

 
表 1  不同模拟液添加剂组分 

Table 1  The identified additives in different simulated liquids 

序 中文名称 英文名称 CAS 号 R.T./min 匹配度
保留 
指数 

模拟液 
迁移物 
温度/°C 

分类(按添加剂

种类) 

1 
3,4-二甲基苯 

甲醛 
3,4-dimethylbenzaldehyde 5973-71-7 5.692 91/90/91 1233.98 A/B/D 25 成核透明剂

2 
3,5-二甲基苯 

甲醛 
3,5-dimethylbenzaldehyde 5779-95-3  90 1233.98 A 70 成核透明剂

3 
2,4-二甲基苯 

甲醛 
2,4-dimethylbenzaldehyde 15764-16-6  90 1233.98 D  70 成核透明剂

4 
2,6-二异丙基苯

异氰酸酯 
2,6-diisopropylphenyl isocyanate 28178-42-9 7.323 99 1411.58 D 25 扩链剂 

5 
2,6-二异丙基 

苯胺 
2,6-diisopropylaniline 24544-04-5 7.611 94/96/96 1436.12 A/B/D 25 

合成抗氧化剂

中间体 

6 2,5-二叔丁基酚 2,5-di-tert-butylphenol 5875-45-6 8.460 94/94 1509.00 A/D 4 抗氧化剂 

7 2,4-二叔丁基酚 2,4-di-tert-butylphenol 96-76-4  96 1509.00 D 70 抗氧化剂 
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表 1(续) 

序 中文名称 英文名称 CAS 号 R.T./min 匹配度
保留 
指数 

模拟液 
迁移物 
温度/°C 

分类(按添加剂

种类) 

8 棕榈酸 palmitic acid 57-10-3 15.998 86 1965.38 D 4 润滑剂 

9 
邻苯二甲酸二 

丁酯* 
dibutyl phthalate 84-74-2 15.765 95 1953.36 D 70 增塑剂 

10 硬脂酸 octadecanoic acid 57-11-4 19.521 99/98/95 2164.84 B/C/D 4 润滑剂 

11 
1-丙烯-1,2,3-三
羧酸三丁酯 

1-propene-1,2,3-tricarboxylic 
acid, tributyl ester 7568-58-3 19.348 98/93 2154.83 C/D 4 增塑剂 

12 柠檬酸三丁酯 tributyl citrate 77-94-1 19.804 88.1/92/96 2180.62 B/C/D 25 增塑剂 

13 
乙酰柠檬酸 

三丁酯 
tributyl acetylcitrate 77-90-7 21.030 95/91 2246.62 B/D 4 增塑剂 

14 油酸酰胺 oleamide 301-02-0 22.718 98 2382.33 D 70 
抗静电剂、润

滑剂 

15 磷酸三苯酯* triphenyl phosphate 115-86-6 23.253 95 2388.45 D 70 阻燃剂 

16 抗氧剂 2246* 2,2’-methylenebis(6-tert-butyl-3-
methylphenol) 119-47-1 23.484 94/94/95 2403.67 A/B/C 4 抗氧化剂 

17 
1,2-环己烷二甲

酸双(2-乙基己

基)酯 

bis(2-ethylhexyl) 
cyclohexane-1,2-dicarboxylate 84-71-9 24.584 91 2472.62 D 70 增塑剂 

18 角鲨烯 squalene 7683-64-9 28.636 94/90 -  B/C 70 强化剂 

注: *为有标准品且通过验证。 
 

识别的可迁移添加剂中增塑剂较多, 包括邻苯二甲

酸二丁酯、柠檬酸三丁酯和乙酰柠檬酸三丁酯等, 可提高

高分子材料的柔韧性和可加工性[23–24]。然而非邻苯类的环

保增塑剂柠檬酸酯类具有增塑效率高、相容性好、不易挥

发等特点, 是可替代邻苯二甲酸酯类的增塑剂中较为适合

的类型之一[25], 乙酰柠檬酸三丁酯耐水耐光性好, 不变色

热稳定性好, 在低温下仍可保持良好的柔韧性, 柠檬酸三

丁酯相容性好, 增塑效果显著, 还具有抗菌和阻燃性能[26], 
但柠檬酸酯类增塑剂易从 PLA 中迁移, 增塑后的 PLA 强

度降低, 从而导致其应用性能变差[27], 所以, 在选择增塑

剂时, 需要综合考虑材料本身的性质、增塑剂的性质、迁

移量的大小、降解是否完全等一系列问题, 最大限度保证

人体健康安全的前提选择适合的物质。 

2.5  可迁移添加剂验证 

对于筛查到的添加剂通过对比保留指数进行验证 , 
各待验证的可迁移添加剂的保留指数计算值见表 1, 均与

NIST 标准质谱库中的文献保留指数值接近, 如棕榈酸、乙

酰柠檬酸三丁酯和硬脂酸的保留指数文献值分别为 1968、
2250 和 2172, 计算保留时间未知化合物保留指数为

1965.38、2246.62 和 2164.84, 进一步验证了筛查结果的准

确性。 
另外选择代表性添加剂邻苯二甲酸二丁酯、磷酸三苯

酯和抗氧化剂 2246, 采用标准品进行验证, 根据 NIST 谱

库中化合物的质谱谱图, 选择合适的碎片离子, 标准品和

样品中邻苯二甲酸二丁酯(m/z=149、205、223)、磷酸三苯

酯(m/z=326、325、77)、抗氧化剂 2246 (m/z=177、161、164)

色谱质谱图分别见图 6 和图 7。经对比发现, 样品中各物

质的碎片离子均有检出, 且与对应标准品的保留时间一致, 
进一步验证了筛查结果的准确性。 

2.6  可迁移添加剂毒性分析 

利用 T.E.S.T 软件中的共识方法, 对大鼠的半数致死

量(half lethal dose, LD50) (mg/kg)、生物富集系数、发育毒

性系数、致畸性系数进行了评估, 结果见表 2。在 18 个可

迁移添加剂中, 9 个低毒, 8 个微毒, 1 个无毒; 其中 11 个有

发育毒性; 致畸性均为阴性。 
美国食品药品监管委员会的检测证明 PLA 是十分安

全的包装材料, 但当 PLA 作为食品接触材料使用时, 材料

中部分有意或无意添加的添加剂会迁移到食物中, 对人体

健康带来潜在威胁[28]。对此, 本研究对各个添加剂组分预

测的毒性进行分析, 对一些综合评定较差的化合物, 寻找

更合适, 毒性更小的替代物。经分析, 2,6-二异丙基苯胺、

2,5-二叔丁基酚、2,4-二叔丁基酚、抗氧剂 2246 4 种物质应

受到关注。 
2,6-二异丙基苯胺 LD50 为 895.59 mg/kg, 为此 PLA 餐

盒中为 LD50 最高的物质。2,5-二叔丁基酚、2,4-二叔丁基

酚虽然为低毒, 但 2,4-二叔丁基酚生物富集系数较高, 长
期暴露下引起斑马鱼死亡[29]。抗氧化剂 2246 有较高的生

物富集系数, 暴露于抗氧化剂 2246(剂量≥2 μmol/L)会显

著降低斑马鱼幼体的孵化率和存活率, 显著减少中脑巨噬

细胞/小胶质细胞数量, 并影响其正常发育和总身长, 即使

在低剂量(0.8 μmol/L)时虽然未观察到神经元电生理学的

明显变化, 但在光刺激阶段却引发了行为改变[30]。 
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注: A为邻苯二甲酸二丁酯, B为磷酸三苯酯, C为抗氧化剂2246, 下同。 
图6  标准品的选择离子流图和对应物质的质谱图 

Fig.6  Selected ion flow diagram and mass spectrum diagram of corresponding substance of standard product  
 

 
 

图7  样品中物质选择离子流图和对应物质的质谱图 
Fig.7  Ion flow diagram and mass spectrum diagram of corresponding substance in sample   
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图7(续)  样品中物质选择离子流图和对应物质的质谱图 
Fig.7  Ion flow diagram and mass spectrum diagram of corresponding substance in sample  

 
表 2  可迁移添加剂毒性分析 

Table 2  Toxicity analysis of transferable components 

序 化合物名称 LD50/(mg/kg) 生物富集系数
发育毒性

系数 
发育毒性

致畸性系

数 
致畸性 CAS 号 

1 3,4-二甲基苯甲醛 1636.52 无 0.32 无 0.33 阴性 5973-71-7 

2 3,5-二甲基苯甲醛 937.59 无 0.31 无 0.11 阴性 5779-95-3 

3 2,4-二甲基苯甲醛 1707.38 无 0.45 无 0.27 阴性 15764-16-6 

4 
2,6-二异丙基苯异氰

酸酯 
5045.95 无 0.71 有 0.18 阴性 28178-42-9 

5 2,6-二异丙基苯胺 895.59  64.43 0.70 有 0.14 阴性 24544-04-5 

6 2,5-二叔丁基酚 1229.57 578.45 0.55 有 0.04 阴性 5875-45-6 

7 2,4-二叔丁基酚 1496.19 1024.7 0.79 有 0.03 阴性 96-76-4 

8 棕榈酸 13454.34 29.05 0.27 无 (-)0.04 阴性 57-10-3 

9 邻苯二甲酸二丁酯 12637.73 12.12 0.49 无 0.01 阴性 84-74-2 

10 硬脂酸 13973.13 12.02 0.70 有 (-)0.06 阴性 57-11-4 

11 
1-丙烯-1,2,3-三羧酸

三丁酯 
7514.97 无 0.38 无 0.28 阴性  7568-58-3 

12 乙酰柠檬酸三丁酯 14277.33 6.91 0.53 有 0.34 阴性 77-90-7 

13 柠檬酸三丁酯 6609.38 6.65 0.59 有 0.11 阴性 77-94-1 

14 油酸酰胺 4029.88 21.82 0.52 有 0.04 阴性 301-02-0 

15 磷酸三苯酯 2369.47 58.71 0.60 有 0.15 阴性 115-86-6 

16 抗氧剂 2246 5836.92 699.61 0.59 有 0 阴性 119-47-1 

17 
1,2-环己烷二甲酸双

(2-乙基己基)酯 
20140.96 49.86 0.49 无 0.19 阴性 84-71-9 

18 角鲨烯 3937.67 52.2 0.83 有 0.22 阴性 7683-64-9 

 
3  结  论 

所购买的餐盒经 FTIR 和 Py-GC-MS 鉴定后确实为

PLA 餐盒, AMDIS、谱库检索和结果验证能够显著提高可

迁移添加剂鉴定的准确性, 自研 MSData 操作方便、提升

数据处理效率, 共筛查出 18 种具有明确功能的可迁移添

加剂, 所建立的可迁移添加剂筛查鉴定分析方法快速、方

便, 在其他高分子材料的材质鉴定及添加剂的快速筛查分

析方面具有较高的应用推广价值。同时, 可迁移添加剂毒

性分析结果表明更加绿色环保的 PLA 餐盒研制仍是未来
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研究的重点方向。该研究对于 PLA 餐盒的绿色认证、绿色

生产及合理使用有重要意义。 
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