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摘  要 

咖啡因是茶叶中的关键成分，其含量测定对茶叶品质评估至关重要。液相色谱–质谱联用法(LC-MS)凭借

高分离能力、高灵敏度和高专属性，在茶叶咖啡因检测领域应用广泛。本文深入探讨了LC-MS法检测茶

叶中咖啡因时流动相、色谱柱、检测波长的选择，详细对比了其与其他检测方法的优缺点，给出实际检

测数据，并对该方法的应用进行总结与展望，旨在为茶叶咖啡因检测的深入研究和应用提供参考。 
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Abstract 
Caffeine is a key component in tea, and its content determination is crucial for the assessment of tea 
quality. Liquid chromatography-mass spectrometry (LC-MS), with its high separation capability, 
high sensitivity, and high specificity, is widely used in the detection of caffeine in tea. This paper 
thoroughly explores the selection of mobile phase, chromatographic column, and detection wave-
length when using LC-MS to detect caffeine in tea. It also provides a detailed comparison of the 
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advantages and disadvantages of this method compared with other detection methods, presents ac-
tual detection data, and summarizes and prospects the application of this method. The aim is to 
provide a reference for the in-depth research and application of caffeine detection in tea. 
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1. 引言 

茶叶作为全球消费量巨大的饮品之一，其主要活性成分咖啡因(1,3,7-三甲基-2,6-二氧嘌呤)对于人体

健康具有重要影响[1]。其中，茶内咖啡因的含量会直接影响饮用者的饮用感受，对于不同种类茶叶的咖

啡因含量具有显著的差别。因此，精确检测茶叶中咖啡因的含量对于茶叶的质量评价、食品安全以及相

关科学研究至关重要[2]。传统的咖啡因的检测方式一般采用高效液相色谱法、分光光度法[3]，虽然在一

定程度上能够实现咖啡因的检测，但各自存在局限性，如灵敏度低、选择性差、样品前处理复杂等。随

着分析技术的飞速发展，液相色谱–质谱联用法(LC-MS)应运而生，它将液相色谱的高效分离能力与质谱

的高灵敏度、高选择性检测能力相结合，能够有效克服传统方法的不足，为茶叶中咖啡因的精准检测提

供了有力手段。目前使用高效液相色谱–质谱联用技术还是比较罕见[4]。 

2. 咖啡因性质及常用检测方法 

2.1. 咖啡因的性质 

咖啡因是一种主要存在于茶叶、可可豆和咖啡果中的黄嘌呤生物碱，分子式：C8H10N4O2，化学名：

三甲基黄嘌呤，又名咖啡碱[5]。相对分子质量为 194.19。它是一种白色结晶性粉末，无臭，味苦。咖啡

因可溶于水、乙醇、氯仿等多种溶剂，在碱性溶液中性质稳定，在酸性溶液中能够被质子化。咖啡因具

有升华性，在 178℃时可升华。其分子结构中含有共轭体系，这使得它在紫外光区有特征吸收，最大吸收

波长约为 272 nm。如图 1 所示，为咖啡因的化学式。 
 

 
Figure 1. The chemical formula of caffeine 
图 1. 咖啡因化学式 
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2.2. 常用检测方法 

2.2.1. 高效液相色谱法(HPLC) 
高效液相色谱法是目前茶叶中咖啡因检测常用的方法之一。它基于不同物质在固定相和流动相之间

的分配系数差异进行分离，通过紫外检测器或其他检测器对分离后的咖啡因进行检测。HPLC 法具有分

离效率高、分析速度快、灵敏度较高等优点[6]，能够有效分离茶叶中的咖啡因与其他成分，如茶多酚、

氨基酸等。该方法可以通过优化色谱条件，如选择合适的色谱柱、流动相组成和比例、流速等，实现对

咖啡因的高效分离和准确测定。吴以龙[7]等采用了高效液相色谱法检测了 5 种不同提取方法的咖啡因，

说明高效液相色谱法在检测咖啡因中的技术相对成熟。但对于复杂样品中痕量咖啡因的检测，其灵敏度

和选择性有时仍不能满足要求，需要进一步改进或与其他技术联用。 

2.2.2. 紫外分光光度法(UV-Vis) 
紫外分光光度法是基于咖啡因在紫外光区的特征吸收特性来进行定量测定的方法。其原理是利用咖

啡因分子中的共轭双键对特定波长的紫外光有吸收作用，在一定浓度范围内，吸光度与咖啡因的浓度呈

线性关系，通过测定样品溶液的吸光度，与标准曲线对比，从而确定咖啡因的含量。该方法操作较为简

单，成本相对较低，不需要复杂的仪器设备，在一些对检测精度要求不高的场合有一定应用。范培[8]等
使用紫外分光光度法测定了功能性饮料中的咖啡因含量，证明在波长为 273 nm 时，样品温度为 30℃，

处理时间为 15 min 时，吸光度最大。然而，由于茶叶成分复杂，其中存在许多其他具有紫外吸收的物质，

这些物质会对咖啡因的检测产生干扰，导致检测结果的准确性和选择性较差，一般仅适用于咖啡因含量

较高样品的初步测定。 

2.2.3. 液相色谱–质谱联用检测法(HPLC-MS) 
高效液相色谱–质谱联用技术的应用中，其核心在于高效的分离机制。高效液相色谱(HPLC)通过调整流

动相的极性和流速，以选择不同的固定相，可以实现复杂样品中农药残留的快速分离[9]。MS/MS 通过两次质

谱检测，不仅能够准确识别目标化合物的分子量，还能通过碎片离子的质荷比信息进一步确定化合物的结构。 

3. 液相色谱–质谱联用法检测茶叶中咖啡因的关键因素 

3.1. 流动相的选择 

在茶叶中咖啡因的 LC-MS 检测中，常用的有机相通常是甲醇和乙腈[10]，由于甲醇价格相对较低，

且挥发性较好，故在实验中通常选择甲醇为有机相[11]。水相通常选用超纯水，并常加入添加剂如甲酸、

乙酸、氨水、甲酸铵等。其中，甲酸和乙酸可调节流动相 pH 值，优化咖啡因与固定相的相互作用，改善

峰形；甲酸铵等挥发性盐类可增强咖啡因的离子化效率，提高质谱检测灵敏度，降低检测限。 

3.2. 色谱柱的选择 

反相色谱柱是 LC-MS 分析中应用最为广泛的色谱柱类型，常见的填料有 C18、C8等[12]。C18色谱柱

具有较强的疏水性，其固定相表面的十八烷基硅烷键合相能够与咖啡因分子中的疏水部分相互作用，通

过调节流动相的组成和比例，可以实现咖啡因与茶叶中其他成分的有效分离。司晓喜[13]等采用 C18-色谱

串联检测咖啡因，在优化色谱柱后，咖啡因保留较好且高效、灵敏、准确性好。 

3.3. 检测波长的选择 

咖啡因在紫外光区有特征吸收，最大吸收波长约为 272 nm。因此，在使用紫外检测器辅助检测时，

通常选择 272 nm 作为检测波长，以获得较高的检测灵敏度[14]。在该波长下，咖啡因能够产生较强的紫
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外吸收信号，有助于在色谱分离过程中对其进行监测和定性。通过紫外检测器的信号，可以初步判断咖

啡因的出峰时间和峰形，结合质谱的高选择性，可以进一步确认咖啡因的存在并进行准确定量。同时，

选择合适的检测波长还可以减少其他杂质的干扰，提高检测的准确性。 

4. 液相色谱–质谱联用法与其他检测方法的优缺点对比 

4.1. 灵敏度 

液相色谱–质谱联用技术能够得到比其它检测技术(液相色谱技术、气相色谱技术、气相色谱–质谱

联用技术等)更低的检出限，灵敏度更高，采用多反应离子检测(MRM)及选择离子(SIM)相结合的方式进

行扫描检测，目标物的灵敏度可提高至少一个数量级。LC-MS 法能够检测到茶叶中痕量的咖啡因。其检

测限通常可达到 μg/L 甚至 ng/L 级别，远低于紫外分光光度法、滴定法等传统方法[15]。以气相色谱–质

谱联用法(GC-MS)和 LC-MS 法对比为例，GC-MS 法对茶叶中咖啡因的检测限一般可达 10 μg/L，而 LC-
MS 法在优化条件下检测限可低至 1 μg/L 以下。这使得 LC-MS 法能够满足对茶叶中咖啡因含量极低样品

的检测需求，如一些低咖啡因品种茶叶或经过深度脱咖啡因处理的茶叶产品。在实际检测中，对于一些声

称低咖啡因的茶叶饮料，LC-MS 法能够准确检测出其中极微量的咖啡因残留，为产品质量控制提供可靠依

据。 

4.2. 选择性 

液相色谱–质谱联用技术对多组分化合物的鉴别能力强，可同时分离测定多种化合物，若目标物在

液相色谱柱中无法完全分离，也可通过三重四级杆中特有的特征离子对峰对目标物进行鉴别区分， 并进

行定性、定量分析，检测结果准确、可靠、精密度高。 
由于质谱具有独特的离子化和质量分析过程，LC-MS 法能够对咖啡因进行准确的定性和定量，有效

避免了其他成分的干扰。相比之下，紫外分光光度法容易受到茶叶中其他具有紫外吸收成分的干扰，选

择性较差。即使通过分离手段，也难以完全消除其他成分的干扰，导致检测结果的准确性受到影响。HPLC
法虽然能够通过色谱分离减少干扰，但对于复杂样品中结构相似的成分，仍可能存在分离不完全的情况

[16]。而 LC-MS 法可以通过选择离子监测(SIM)或多反应监测(MRM)模式，针对咖啡因的特定离子进行

检测，大大提高了检测的选择性。在分析茶叶提取物时，LC-MS 法能够准确识别咖啡因的特征离子，不

受其他结构类似生物碱的干扰，实现对咖啡因的准确定量。 

4.3. 分析速度 

GC 法分析速度相对较快，但样品前处理需要衍生化，这一步骤增加了分析时间和操作复杂性。HPLC
法分析时间适中，一般在 10~30 分钟左右。LC-MS 法在优化条件下，分析时间可以控制在 10 分钟以内，

同时能够实现对多种成分的同时分析。随着快速液相色谱(UFLC)与质谱联用技术的发展，分析速度进一

步提高，能够满足高通量检测的需求。在茶叶质量检测的实际应用中，LC-MS 法能够在短时间内对大量

茶叶样品中的咖啡因进行快速检测，提高检测效率，降低检测成本。 

4.4. 仪器成本与维护 

LC-MS 仪器价格昂贵，维护成本高，需要专业的操作人员和良好的实验室环境。一套普通的 LC-MS 仪

器价格通常在几十万元到上百万元不等，且需要定期进行维护和校准，消耗品(如色谱柱、流动相、离子源

部件等)费用也较高。相比之下，紫外分光光度法和滴定法所需仪器简单，成本较低。HPLC 仪器成本适中，

但与 LC-MS 相比，其维护和运行成本相对较低。GC 仪器成本也较高，且需要配备专门的气源和衍生化设
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备。因此，从仪器成本和维护角度考虑，LC-MS 法在一些对成本较为敏感的检测场景中可能受到一定限制。

对于一些小型茶叶生产企业或检测机构，如果检测频率不高，可能难以承担 LC-MS 仪器的购置和维护成本。 

4.5. 离子源优缺点比较 

高陆迎[17]使用的离子源条件为 ESI 源；正离子模式；毛细管电压：0.5 kV；离子源温度：150℃。测

得咖啡因在该离子源下定量限为 3 × 10−3 ng/mL，检测限为 1 × 10−3 ng/mL。 
翟金晓[18]使用离子源为电喷雾离子源(ESI+)离子喷雾电压(IS)为 5500 V；气帘气(CUR)为 20 psi；离

子源气 1 (GS1)为 55 psi；离子源气 2 (GS2)为 30 psi；离子源温度为 450℃。测得检出限(S/N ≥ 3)为 2~5 ng 
/mL。 

ESI 源；正离子模式的检出限较低，相同离子源下与离子喷雾电压等有关，同时，LC-MS 法所使用

的离子源多为 ESI 源，该离子源已是本综述中提到的最优离子源。 

5. 检测数据 

众多研究通过 LC-MS 法对不同种类茶叶中的咖啡因进行了检测，本文以林磊与翟金晓的实验为说明

基础。如表 1 介绍常用色谱柱类型及组成。 
通过此方法验证液相色谱–质谱联用结果如表 2 所示。 
通过这两种方法的检测总结如表 3 所示。 

 
Table 1. Types and composition of chromatographic columns 
表 1. 色谱柱类型及组成 

检测方法 色谱柱类型 流动相组成 

翟金晓 Allure PFPP (100 mm × 2.1 mm, 5 μm) A：5 mmol/L 乙酸铵(含 0.05%甲酸，5%甲醇溶液) 
B：甲醇 

林磊 C18 (德国默克) A：0.2%甲酸水溶液 
B：乙腈 

 
Table 2. Data results 
表 2. 数据结果 

检测方法 线性相关系数(r) 检出限(ng/mL) 

翟金晓 >0.997 2~5 

林磊 0.9997 1.5 

 
Table 3. Summary of detection 
表 3. 检测总结 

检测方法 精密度 回收率 检出限 

翟金晓 <14.41% >60.88% 2~5 ng/mL 

林磊 1%~2% 92%~100% 1.5 mg/kg 

6. 文章总结与建议 

6.1. 总结 

采用超高效液相色谱–串联质谱法测定不同茶叶中的咖啡因含量，通过优化液相色谱、质谱条件，

https://doi.org/10.12677/aac.2025.153033


谢程昊，刘法欣 
 

 

DOI: 10.12677/aac.2025.153033 350 分析化学进展 
 

考察样品前处理方法、外标法定量。结果表明采用沸水浴提取茶叶中的咖啡因，选用 0.2%甲酸水–乙腈

为流动相，使用超高效液相色谱–串联质谱法测定茶叶中的咖啡因，相较国标方法时间短，前处理简单，

且精密度、方法检出限、定量限均优于国家标准 GB5009.139-2014，可以用于茶叶中咖啡因的检测。 
实验基于液液提取-LC-MS/MS 建立的市售饮料中咖啡因快速定性定量分析方法简单易行，分析时间

短，灵敏度高，能够满足日常实际检测要求。且将本法实际应用于奶茶、速溶咖啡、可乐等多种不同种

类的市售饮料中检测，验证了方法可行性，适用于所有饮料样品的快速检测，初步构建了饮料中咖啡因

含量数据库，可为生产和监管部门提供方法参考及基础数据，为相关中毒案件的法医毒物分析提供理论

依据。 

6.2. 建议 

尽管 LC-MS 法在茶叶咖啡因检测中已取得广泛应用，但仍有一些方面值得进一步研究和改进。首

先，进一步优化分析条件，探索新型的色谱柱和流动相体系，以提高分离效率和检测灵敏度，缩短分析

时间，降低成本。例如研究开发新型的固定相材料，以提高色谱柱的选择性和柱效；探索更加绿色，环

保的流动相添加剂，减少对环境的影响。 
其次，加强对样品前处理技术的研究，开发更加简单、快速、高效的前处理方法，减少样品损失和

杂质干扰，提高分析结果的准确性和重复性。目前，茶叶样品的前处理方法主要有超声提取、固相萃取

等。未来可以探索新的提取技术，如微波辅助提取、超临界流体萃取等、结合自动化前处理设备，实现

样品前处理的快速，高效和标准化。 
此外，随着多组学技术的发展，可以将 LC-MS 与其他分析技术如核磁共振(NMR)、红外光谱(IR)等

联用，实现对茶叶成分的全面分析，为茶叶品质评价和功能研究提供更丰富的信息。通过多技术联用，

可以从不同角度对茶叶中的化学成分进行分析，深入了解茶叶的品质形成机制和生物活性。 
最后，建立统一的标准检测方法和质量控制体系，对于规范茶叶中咖啡因检测，保障茶叶产品质量

具有重要意义。目前，不同实验室采用的检测方法和标准存在一定差异，导致检测结果缺乏可比性。因

此，需要相关部门和行业组织制定统一的标准检测方法和质量控制规范，确保检测结果的准确性和可靠

性，促进茶叶产业的健康发展。 
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