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摘 要：采用超高效液相色谱-四极杆飞行时间质谱（UPLC-QTOF MS）检测涉嫌吸毒人员尿液中2-（2-氟苯基）

-2-乙氨基环己酮（2-FXE）及其代谢产物。将尿液经乙腈稀释后离心，过 0. 22 μm滤膜后，使用UPLC-QTOF 
MS分析 2-FXE及其代谢物，获得每种代谢产物的精确质量、特征离子、质量误差（ppm）和化学式。结果表

明，尿液中 2-FXE主要通过羟基化、羰基还原、脱氢、脱烷基化、氧化及其组合和葡萄糖醛酸结合等方式进

行代谢，主要产生 23种 I相代谢产物和 12种 II相代谢产物，并给出了可能的代谢途径，其中羰基还原和葡萄

糖醛酸结合代谢产物M32可作为2-FXE的标志性代谢产物。该文对真实案件中涉嫌吸毒人员尿液中2-FXE及

其代谢产物和代谢途径进行了研究、归纳和总结，可为相关案件的检验鉴定提供参考。
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Abstract：2-FXE is a new psychoactive substances（NPS） of phencyclidine-type，which has disso⁃
ciative and psychoactive properties.  The cases of its abuse has been reported in recent years.  Howev⁃
er，no human metabolism data about 2-FXE have been reported.  The metabolism knowledge of 2-
FXE is essential to help identify them in authentic forensic case samples.  An understanding of 2-
FXE metabolism is needed to identify formed metabolites that may serve as biomarkers in forensic tox⁃
icology screening and for understanding the pharmacokinetics of the drugs.  Urine is a good sample for 
metabolite identification in forensic toxicology analysis because it can extend the detection window.  
The present study aimed to identify the metabolites of 2-FXE in urine，via ultra performance liquid 
chromatography-quadrupole time-of-flight mass spectrometry（UPLC-QTOF MS）.  The authentic 
urine from drug abuser was diluted with acetonitrile，followed by centrifugation and filtration through 
a 0. 22 μm membrane.  The metabolites were analyzed and structurally elucidated by UPLC-QTOF 
MS，and the accurate masses of precursor ions and fragment ions，mass error（ppm），and chemical 
formula were obtained for each metabolite.  The metabolism of 2-FXE in urine observed were hydrox⁃
ylation， carbonyl reduction，dehydrogenation，dealkylation， oxidation as well as combined reac⁃
tions and glucuronide conjugation.  A total of 23 phase I metabolites and 12 phase II metabolites were 
identified，and the potential metabolic pathways were proposed.  Among these metabolites，M32，a 
metabolite generated through carbonyl reduction and glucuronide conjugation， was identified as a 
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suitable target for the detection of 2-FXE abuse.  In this study，the metabolic pathways and metabo⁃
lites of 2-FXE in authentic urine were systematically investigated，and providing a theoretical basis 
and technical support for the identification of 2-FXE abuse cases.  To the authors' knowledge，this is 
the first report of the identification of the metabolites of 2-FXE in authentic human urine sample.
Key words：new psychoactive substances（NPS）；2-FXE；urine；ultra performance liquid chro⁃
matography-quadrupole time-of-flight mass spectrometry（UPLC-QTOF MS）；metabolite
新精神活性物质（NPS）是指不受 1961年《麻醉品单一公约》或 1971年《精神药物公约》管制，但

可能对公众健康构成威胁的物质［1］。近年来，全球范围内NPS的发展非常迅速，截至 2025年 12月，联

合国毒品犯罪问题办公室共报告了 1410种NPS［2］。NPS带来的诸多问题也引起世界各国关注。随着各

国对NPS的管制力度不断加大，不法分子为了逃避打击，绕过法律管制，将已被管制物质的化学结构

通过改变烷烃碳链长度、替换为卤代烷烃等方式进行简单修饰，以制造出新的、不被管制的，但具有

与管制物质相似精神作用的NPS［3-7］。

苯环利啶类物质是一类NPS，代表性物质氯胺酮早已被全球大多数国家管制，我国于 2004年将氯

胺酮列入第一类精神药品进行管制。经过十多年的发展，21世纪 10年代中后期，毒品案件中开始逐渐

出现氟胺酮等替代品，用于替代管制的氯胺酮。张磊等［8］于 2019年首次报道了氟胺酮被用于替代氯胺

酮进行贩卖。2021年 3月 15日，公安部等三部委联合发布公告，将氟胺酮列入《非药用类麻醉药品和

精神药品管制品种增补目录》进行管制［9］。氟胺酮被列管后，不法分子为了逃避法律，继续使用溴、

甲基等替代氟胺酮结构中的氟，生产出溴胺酮、甲基胺酮等供吸毒人员滥用［10-11］。2-（2-氟苯基）-2-乙

氨基环己酮（2-FXE）正是在此背景下出现在毒品市场。其分子式为C14H18FNO，分子量为 235，结构与

氟胺酮相似（见图 1）。不法分子通过将氟胺酮结构中的甲氨基变为乙氨基获得 2-FXE，因此又被称为

乙基氟胺酮。涉毒人员之间交流时常用“飞鸟”等行话来表示 2-FXE。2-FXE同样能通过与中枢神经

系统中N-甲基-D-天冬氨酸（NMDA）受体的拮抗作用，产生与氯胺酮、氟胺酮等相类似的精神作用［12］。

2024年7月1日起，2-FXE、溴胺酮、甲基胺酮被列入《非药用类麻醉药品和精神药品管制品种增补目

录》进行管制［13］。

为顺应管制形势，打击此类吸毒违法行为，急需对 2-FXE 的体

内代谢过程和代谢产物进行研究。目前，国内外仅有 2-FXE 的体外

代谢研究报道，人体内代谢研究未见报道［14-15］。NPS的体内外代谢研

究多采用气相色谱-质谱、液相色谱-高分辨质谱等方法［16-21］。因此，

本文通过超高效液相色谱-四极杆飞行时间质谱（UPLC-QTOF MS）对

涉嫌吸毒人员尿液中 2-FXE 及其代谢物进行分析，推测其在人体内

可能的代谢途径，以期为相关案件的侦办和政策制定提供参考依据。

1 实验部分 
1. 1　仪器与试剂　

LC40 X500R LC-QTOF MS（美国 SCIEX公司），配有电喷雾电离（ESI）源；高速离心机（美国Thermo 
Fisher公司）；移液器（德国Brand公司）。

甲醇、乙腈、甲酸、甲酸铵均为色谱纯（北京百灵威科技有限公司），实验用水为超纯水。真实尿

液样品：公安机关采自涉嫌吸毒人员。

1. 2　仪器条件　
1. 2. 1　色谱条件　色谱柱：Luna Omega Polar C18色谱柱（2. 1mm×100 mm，1. 6 μm）；流动相：A相为

0. 1%甲酸-2mmol/L甲酸铵水溶液，B相为乙腈；柱温：40 ℃；流速：0. 3 mL/min；进样量：5 μL。梯

度洗脱条件：0~1. 0 min，95% A；1. 0~7. 0 min，95%~30% A；7. 0~10. 0 min，30%~2% A；10. 0~12. 0 
min，2% A；12. 0~12. 1，2%~95% A；12. 1~15. 0 min，95% A。总运行时间为15. 0 min。
1. 2. 2　质谱条件　离子源为电喷雾离子源（ESI），正离子检测模式；离子喷雾电压为 5 500 V，离子源

温度为 550 ℃，雾化气体（gas1）压力为 379. 2 kPa，辅助加热气体（gas2）压力为 344. 7kPa，气帘气压力

图1　2-FXE的化学结构
Fig. 1　Chemical structure of 2-FXE
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为 241. 3 kPa，去簇电压为 60 V，一级全扫描时碰撞能量（CE）为 10 eV，质量范围为 m/z 80~1 000；子

离子扫描时CE为 35 eV，碰撞能量扩展（CES）为 15eV，质量范围为m/z 50~1 000。选择信息依赖性扫描

（IDA）模式，选择响应值超过100 cps进行二级质谱扫描，并开启动态背景扣除（DBS）以减少干扰。

1. 3　样品制备　
取涉嫌吸毒人员尿液 0. 5 mL于 2 mL离心管中，加入 1. 0 mL乙腈，振荡 5 min，以 14 000 r/min离

心5 min，上清液过0. 22 μm滤膜后进行UPLC-QTOF MS分析。

2 结果与讨论 
2. 1　2-FXE结构解析　

2-FXE的保留时间为 3. 72 min，准分子离子峰［M+H］+为m/z 236. 144 6，二级质谱见图 2。在ESI正
离子模式下，准分子离子峰 m/z 236. 144 6 经碰撞诱导解离产生的主要特征离子有 m/z 218. 134 0、
191. 086 8、163. 091 6、135. 060 8、109. 044 5、67. 054 3和 46. 065 2等。其裂解规律与已报道的同类

物质相似［7］，主要表现为准分子离子失去1个H2O（18 u）生成特征碎片离子m/z 218. 134 0，然后C—N键

断裂，生成特征碎片离子m/z 173. 076 3；或者准分子离子先发生C—N键断裂，生成特征碎片离子m/z 
46. 065 2和 191. 086 8，m/z 191. 086 8继续失去CO（28 u）生成特征碎片离子m/z 163. 091 6，继而生成特

征碎片离子m/z 67. 054 3，m/z 163. 091 6进一步生成特征碎片离子m/z 147. 060 7和m/z 135. 060 8，最后

生成［C7H6F］+，其m/z为109. 044 5。2-FXE可能的ESI裂解途径见图3。

图2　2-FXE的二级高分辨质谱图
Fig. 2　Secondary high resolution mass spectrum of 2-FXE

图3　2-FXE可能的ESI-MS裂解途径
Fig. 3　Proposed fragmentation pathway of 2-FXE under ESI-MS mode
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2. 2　2-FXE代谢产物鉴定　

采用UPLC-QTOF MS对“1. 3”制备的样品进行分析，结合 2-FXE的裂解规律，根据精确质量数、

同位素分布、二级质谱图特征碎片离子等信息，对可能的代谢产物进行分析，发现并鉴定出23种 I相代

谢产物和12种 II相代谢产物，分别标记为M1-M35（见表1），部分代谢产物的二级高分辨质谱图见图4。

2. 2. 1　N-脱烷基化代谢产物分析　M1 的分子式为 C12H14FNO，保留时间为 3. 11 min，准分子离子峰

［M+H］+为 m/z 208. 113 1，与理论值相比，质量偏差为-0. 5 ppm。M1的二级质谱图中主要特征离子有

m/z 67. 054 1、109. 044 3、135. 060 7、163. 091 4、191. 083 6 等，其质量数与原体 2-FXE 相比少了 28 
u，且未出现乙氨基的特征离子m/z 46. 065 2，推测发生了N-脱基化代谢反应，脱掉乙基，形成N-脱烷

基化代谢产物M1。其二级质谱图与Delphine等［22］报道的N-脱烷基 2-FDCK、刘晨曦等［14］报道的N-脱烷

基乙基氟胺酮的二级质谱图相一致。

2. 2. 2　脱氢代谢产物分析　M2的分子式为C14H16FNO，比 2-FXE少 2个H，推测为 2-FXE脱氢代谢产

物，保留时间为 3. 45 min，准分子离子峰［M+H］+为 m/z 234. 129 0，与理论值相比，质量偏差为 0. 4 
ppm。 M2 的 二 级 质 谱 图 中 主 要 特 征 离 子 有 m/z 46. 065 2、 109. 044 6、 133. 045 1、 146. 052 9、
161. 076 4、189. 071 1等，其中 m/z 46. 065 2和 109. 044 6分别为乙氨基和氟苄基的特征离子，表明该

表1　2-FXE的主要代谢产物
Table 1　Main metabolites of 2-FXE

Compound
P

M1
M2
M3
M4
M5
M6
M7
M8
M9

M10
M11
M12
M13
M14
M15
M16
M17
M18
M19
M20
M21
M22
M23
M24
M25
M26
M27
M28
M29
M30
M31
M32
M33
M34
M35

Biotransformation
/
脱烷基化

脱氢化

脱烷基化+脱氢化

羰基还原

羰基还原

脱烷基化+羰基还原

脱烷基化+羰基还原

羟基化

脱烷基化+羟基化

脱烷基化+羟基化

脱烷基化+羟基化

脱烷基化+羰基还原+羟基化

脱烷基化+羰基还原+羟基化

脱烷基化+羰基还原+羟基化

脱烷基化+羰基还原+羟基化

脱烷基化+羰基还原+羟基化

羰基还原+羟基化

羰基还原+羟基化

羰基还原+氧化

羟基化+氧化

羰基还原+羟基化+氧化

羰基还原+羟基化+氧化

羰基还原+羟基化+氧化

脱烷基化+羟基化+葡萄糖醛酸结合

脱烷基化+羰基还原+羟基化+葡萄糖醛酸结合

脱烷基化+羰基还原+羟基化+葡萄糖醛酸结合

脱烷基化+羰基还原+羟基化+葡萄糖醛酸结合

羰基还原+羟基化+葡萄糖醛酸结合

羰基还原+羟基化+葡萄糖醛酸结合

羰基还原+羟基化+葡萄糖醛酸结合

羰基还原+葡萄糖醛酸结合

羰基还原+葡萄糖醛酸结合

脱烷基化+羰基还原+葡萄糖醛酸结合

脱烷基化+羰基还原+葡萄糖醛酸结合

脱烷基化+羰基还原+葡萄糖醛酸结合

Formula
C14H18FNO
C12H14FNO
C14H16FNO
C12H12FNO
C14H20FNO
C14H20FNO
C12H16FNO
C12H16FNO
C14H18FNO2C12H14FNO2C12H14FNO2C12H14FNO2C12H16FNO2C12H16FNO2C12H16FNO2C12H16FNO2C12H16FNO2C14H20FNO2C14H20FNO2C14H18FNO2C14H16FNO3C14H18FNO3C14H18FNO3C14H18FNO3C18H22FNO8C18H24FNO8C18H24FNO8C18H24FNO8C20H28FNO8C20H28FNO8C20H28FNO8C20H28FNO7C20H28FNO7C18H24FNO7C18H24FNO7
C18H24FNO7

Retention 
time/min

3. 72
3. 11
3. 45
2. 81
4. 26
3. 71
3. 21
2. 89
2. 78
2. 43
2. 32
2. 06
2. 49
1. 91
2. 70
2. 05
2. 25
2. 59
2. 97
4. 55
3. 43
3. 17
3. 00
3. 47
3. 78
2. 12
2. 20
2. 60
2. 32
2. 45
2. 60
2. 98
3. 17
2. 65
2. 91
3. 00

Theoretical 
mass（m/z）
236. 144 5
208. 113 2
234. 128 9
206. 097 6
238. 160 2
238. 160 2
210. 128 9
210. 128 9
252. 139 4
224. 108 1
224. 108 1
224. 108 1
226. 123 8
226. 123 8
226. 123 8
226. 123 8
226. 123 8
254. 155 1
254. 155 1
252. 139 4
266. 118 7
268. 134 3
268. 134 3
268. 134 3
400. 140 2
402. 155 9
402. 155 9
402. 155 9
430. 187 2
430. 187 2
430. 187 2
414. 192 3
414. 192 3
386. 161 0
386. 161 0
386. 161 0

Experimental 
mass（m/z）
236. 144 6
208. 113 1
234. 129 0
206. 097 4
238. 160 4
238. 159 9
210. 128 8
210. 129 0
252. 139 7
224. 108 2
224. 108 1
224. 108 3
226. 123 5
226. 123 6
226. 123 7
226. 123 8
226. 123 9
254. 155 3
254. 155 3
252. 139 6
266. 119 2
268. 134 7
268. 135 2
268. 135 4
400. 140 5
402. 156 3
402. 156 2
402. 156

430. 187 8
430. 187 6
430. 187 6
414. 192 7
414. 192 0
386. 161 0
386. 161 2
386. 161 3

Area
3. 691×106

1. 437×106

6. 922×105

3. 277×106

1. 546×106

2. 235e5
4. 183×106

9. 119×105

2. 234×105

9. 637×105

8. 030×105

2. 173×105

1. 399×107

2. 181×106

1. 684×106

1. 502×106

6. 131×105

2. 866×105

5. 391×105

2. 126×105

1. 127×105

3. 543×105

1. 449×105

6. 063×104

1. 667×106

2. 108×105

4. 651×105

1. 937×106

1. 608×105

1. 428×105

1. 402×106

8. 740×105

7. 610×106

8. 389×105

1. 831×105

1. 480×106

Rank*

/
5

19
4

10
25
3

15
26
14
18
27
1
6
8

11
20
24
21
28
34
23
32
35
9

29
22
7

31
33
13
16
2

17
30
12

*metabolites were ranked by their peak areas（各代谢物按照峰面积大小进行排序；P 表示原体；/表示原体在体内没有代谢途径）
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代谢物结构中乙氨基和氟苄基未发生变化，脱氢代谢未发生在丙氨基和氟苄基。因此，推测脱氢代谢

发生在环烷基，即M2为 2-FXE的环烷基脱氢代谢产物，其二级质谱图与刘晨曦等［14］报道的乙基氟胺

酮脱氢代谢产物的二级质谱图相一致。

图4　2-FXE部分代谢产物的二级高分辨质谱图
Fig. 4　Secondary high resolution mass spectra of some metabolites of 2-FXE
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2. 2. 3　N-脱烷基化和脱氢组合代谢产物分析　M3的分子式为C12H12FNO，保留时间为 2. 81 min，准分

子离子峰［M+H］+均为 m/z 206. 097 4，与理论值相比，质量偏差为-1. 0 ppm。M3的二级质谱图中主要

特征离子有 m/z 109. 045 0、133. 044 9、146. 052 3、161. 075 7、189. 070 7 等，没有乙氨基的特征离

子，表明发生了脱烷基化代谢，其二级质谱图与 M1相比，主要特征离子均少 2，表明发生了脱氢代

谢，而m/z 109. 045 0未发生变化，说明脱氢代谢发生在环己烷上。因此推测M3为N-脱烷基化代谢产

物继续在环己烷上发生脱氢代谢生成的组合代谢产物。

2. 2. 4　羰基还原代谢产物分析　M4 和 M5 的分子式为 C14H20FNO，保留时间分别为 4. 26、3. 71 min，
准分子离子峰［M+H］+分别为 m/z 238. 160 4和 238. 159 9，与理论值相比，质量偏差分别为 0. 8 ppm 和

-1. 3 ppm。它们二级质谱图的主要特征离子基本相同，有 m/z 46. 065 0、109. 044 8、125. 039 9、
175. 092 2、193. 101 8等。准分子离子峰与 2-FXE相比多了 2 u，结合 2-FXE的裂解规律，推测两者为

2-FXE结构中的羰基还原成羟基生成的羰基还原代谢产物。由文献报道［23］可知，具有类似结构化合物

的羰基还原产物具有顺、反异构体，因此保留时间不同，但二级质谱图基本相同。由此推测，M4和

M5为2-FXE的羰基还原代谢产物。

M31和 M32的分子式为 C20H28FNO7，保留时间分别为 2. 98、3. 16 min，准分子离子峰［M+H］+分别

为m/z 414. 192 7和 414. 192 0，与理论值相比，质量偏差分别为 1. 0 ppm和-0. 7 ppm。两者的准分子离

子与羰基还原代谢产物相比相差 176 u，为葡萄糖醛酸结合物的标志性差异，表明该代谢产物为葡萄糖

醛酸结合物。两个代谢产物的主要特征离子基本相同，主要为 m/z 46. 065 3、109. 044 7、125. 039 8、
175. 092 0、193. 102 4等，与 M4和 M5的主要特征离子基本一致。由此推测，M31和 M32为羰基还原

代谢产物继续与葡萄糖醛酸结合生成的Ⅱ相代谢产物。

2. 2. 5　N-脱烷基化和羰基还原组合代谢产物分析　M6和M7的分子式为C12H16FNO，保留时间分别为

3. 21 min、2. 89 min，准分子离子峰［M+H］+分别为m/z 210. 128 8和 210. 129 0，与理论值相比，质量偏

差分别为-0. 5 ppm和 0. 5 ppm，与代谢物M1相比少 2 u，推测为N-脱烷基代谢产物M1继续发生羰基还

原，生成新的代谢产物。 M6 和 M7 的二级质谱图基本相同，主要特征离子有 m/z 109. 044 3、
125. 039 6、175. 091 7、193. 102 0 等，与羰基还原代谢产物 M4 和 M5 相比少了乙氨基特征离子 m/z 
46. 065 0，其余特征离子基本相同，也进一步证实了M6和M7为N-脱烷基化和羰基还原组合代谢产物。

由于羰基还原代谢产物具有顺、反异构体，保留时间不同，二级质谱图基本相同，所以推测M6和M7
互为顺、反异构。

M33、M34和M35的分子式为C18H24FNO7，保留时间分别为 2. 65、2. 90、3. 00 min，准分子离子峰

［M+H］+分别为m/z 386. 161 0、386. 161 2和386. 161 3，与理论值相比，质量偏差分别为0. 2、0. 5和0. 8 
ppm。其准分子离子与N-脱烷基化和羰基还原组合代谢产物相比，相差176 u，为葡萄糖醛酸结合物的标

志性差异，表明该代谢产物为葡萄糖醛酸结合物。3个代谢产物的主要特征离子基本相同，主要为m/z 
109. 044 9、125. 039 9、175. 092 1、193. 102 6等，与N-脱烷基化和羰基还原组合代谢产物的主要特征

离子基本一致，同时与M31和M32相比少了m/z 46. 065 3，即少了乙氨基的特征离子。由此推测，M33、
M34和M35为N-脱烷基化和羰基还原组合代谢产物继续与葡萄糖醛酸结合生成的Ⅱ相代谢产物。

2. 2. 6　羟基化代谢产物分析　M8 的分子式为 C14H18FNO2，保留时间为 2. 78 min，准分子离子峰［M+
H］+为 m/z 252. 139 7，与理论值相比，质量偏差为 1. 2 ppm。二级质谱图中主要特征离子有 m/z 
46. 065 0、109. 045 1、123. 024 7、146. 053 2、161. 076 7、179. 087 2、189. 073 1、234. 148 4 等，其

中出现m/z 46. 065 0和 109. 045 1特征离子，表明其结构中氟苯基和乙氨基未发生变化。然而准分子离

子比 2-FXE 多 16u，相当于多 1个 O，推测在环烷基发生羟基化代谢反应，生成相应的羟基化代谢产

物，其二级质谱图与刘晨曦等［14］报道的乙基氟胺酮羟基化代谢产物的二级质谱图相一致。

2. 2. 7　脱烷基化和羟基化组合代谢产物分析　M9、M10和M11的分子式为C12H14FNO2，保留时间分别

为2. 43、2. 32、2. 06 min，准分子离子峰［M+H］+分别为m/z 224. 108 2、224. 108 1和224. 108 3，与理论

值相比，质量偏差分别为 0. 4、0、0. 9 ppm。其二级质谱图中主要特征离子相似，均有m/z 109. 045 1、
123. 024 4、146. 052 8、161. 076 2、179. 087 5、189. 071 4等，其中未出现m/z 46. 065 0，说明发生了脱

烷基化代谢反应，出现 m/z 109. 045 1，说明氟苯基未发生变化，同时 m/z 109. 045 1、146. 052 8、
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161. 076 2、189. 071 4等主要特征离子与M8的特征离子基本一致，推测发生了脱烷基化和羟基化组合代

谢反应。

M24的分子式为 C18H22FNO8，保留时间为 3. 78 min，准分子离子峰［M+H］+为 m/z 400. 140 5，与理

论值相比，质量偏差为 0. 7 ppm。二级质谱图中主要特征离子有m/z 67. 054 4、109. 045 2、163. 092 1、
178. 103 1、191. 086 9、206. 098 0和 224. 108 2等，其中准分子离子峰与脱烷基化和羟基化组合代谢产

物相比相差 176 u，为葡萄糖醛酸结合物的标志性差异，表明该代谢产物为葡萄糖醛酸结合物。二级质

谱图中未出现m/z 46. 065 0，说明发生了脱烷基化代谢反应，出现m/z 109. 045 1，说明氟苯基未发生变

化，结合脱烷基化和羟基化组合代谢产物的裂解规律，推测M24为脱烷基化和羟基化组合代谢反应产

生的代谢产物继续与葡萄糖醛酸结合生成的Ⅱ相代谢产物。

2. 2. 8　脱烷基化、羟基化和羰基还原组合代谢产物分析　M12、M13、M14、M15和M16的分子式为

C12H16FNO2，保留时间分别为 2. 49、 1. 91、 2. 70、 2. 05、 2. 25 min，准分子离子峰［M+H］+ 为 m/z 
226. 123 5、226. 123 6、226. 123 7、226. 123 8 和 226. 123 9，与理论值相比，质量偏差分别为-1. 3、
-0. 9、-0. 4、0、0. 4 ppm。其二级质谱图中主要特征离子相似，均有 m/z 109. 044 2、123. 023 9、
163. 091 3、191. 086 4等，均无特征离子m/z 46. 065 0，表明发生了脱烷基化代谢反应。m/z 163. 091 3、
191. 086 4与脱烷基化和羟基化组合代谢产物的特征离子m/z 161. 076 2、189. 071 4相比多 2 u，相当于

多 2个氢，推测发生了羰基还原代谢反应。因此推断，M12、M13、M14、M15和M16为脱烷基化、羟

基化和羰基还原组合代谢产物。

M25、M26和M27的分子式为C18H24FNO8，保留时间分别为 2. 11、2. 19、2. 59 min，准分子离子峰

［M+H］+分别为 m/z 402. 156 3、402. 156 2 和 402. 156 0，与理论值相比，质量偏差分别为 1. 0、0. 7、
0. 2 ppm。 其 二 级 质 谱 图 中 主 要 特 征 离 子 相 似 ， 均 有 m/z 109. 044 9、 123. 023 7、 141. 018 0、
163. 091 5、191. 087 4、209. 097 9和 226. 122 9等，准分子离子峰与脱烷基化、羟基化和羰基还原组合

代谢产物相比相差 176 u，为葡萄糖醛酸结合物的标志性差异，表明该代谢产物为葡萄糖醛酸结合物。

其余特征离子与脱烷基化、羟基化和羰基还原组合代谢产物相似。因此推断，M25、M26和M27为脱

烷基化、羟基化和羰基还原组合代谢产物继续与葡萄糖醛酸结合生成的Ⅱ相代谢产物。

2. 2. 9　羰基还原和羟基化组合代谢产物分析　M17 和 M18 的分子式为 C14H20FNO2，保留时间分别为

2. 59、2. 97 min，准分子离子峰［M+H］+均为 m/z 254. 155 3，与理论值相比，质量偏差为 0. 8 ppm。它

们与 M8 相比多 2 个氢，与 M4 和 M5 相比多 1 个氧，推测是羟基化和羰基还原组合代谢产生的代谢产

物。M17和M18的二级质谱图相似，主要特征离子有m/z 46. 065 3、67. 054 9、109. 045 0、123. 024 6、
163. 092 3、191. 087 0等，均含有m/z 46. 065 3、67. 054 9、109. 045 0，表明代谢产物的结构中乙氨基

和氟苯基未发生变化。因此推测，M17和M18的羟基化发生在环烷基上。

M28、M29和M30的分子式为C20H28FNO8，保留时间分别为 2. 32、2. 45、2. 60 min，准分子离子峰

［M+H］+分别为 m/z 430. 187 8、430. 187 6 和 430. 187 6，与理论值相比，质量偏差分别为 1. 4、0. 9、
0. 9 ppm。其二级质谱图中主要特征离子相似，均有 m/z 46. 065 4、67. 054 4、109. 045 3、123. 024 6、
141. 019 4、163. 092 3、191. 086 9、209. 097 9 和 254. 153 9 等，准分子离子峰与羰基还原和羟基化组

合代谢产物相比相差 176 u，为葡萄糖醛酸结合物的标志性差异，表明该代谢产物为葡萄糖醛酸结合

物。其余特征离子与羰基还原和羟基化组合代谢产物相似。因此推断，M28、M29和M30为羰基还原

和羟基化组合代谢产物继续与葡萄糖醛酸结合生成的Ⅱ相代谢产物。

2. 2. 10　羰基还原和氧化组合代谢产物分析　M19的分子式为 C14H18FNO2，保留时间为 4. 55 min，准

分子离子峰［M+H］+为m/z 252. 139 6，与理论值相比，质量偏差为 0. 8 ppm。二级质谱图中主要特征离

子有m/z 60. 044 8、109. 044 9、125. 039 9、175. 092 2、193. 102 2等，其中m/z 60. 044 8为乙氨基氧化

的特征离子，同时特征离子 m/z 109. 044 9、125. 039 9、175. 092 2、193. 102 2与羰基还原代谢产物的

特征离子基本一致，表明M19为乙氨基氧化和羰基还原组合代谢产生的代谢产物。

2. 2. 11　羟基化和氧化组合代谢产物分析　M20的分子式为 C14H16FNO3，保留时间为 3. 43 min，准分

子离子峰［M+H］+为m/z 266. 119 2，与理论值相比，质量偏差为 1. 9 ppm。二级质谱图中主要特征离子

有 m/z 60. 043 7、 109. 047 1、 123. 023 9、 146. 051 7、 161. 078 0、 179. 088 9、 189. 070 4、 207. 082 6
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等，其中 m/z 60. 044 8 为乙氨基氧化的特征离子，且特征离子 m/z 109. 047 1、123. 023 9、146. 051 7、
161. 078 0、179. 088 9、189. 070 4等与羟基化代谢产物的特征离子基本一致，因此推测M20为乙氨基

氧化和羟基化组合代谢产生的代谢产物。

2. 2. 12　羰基还原、羟基化和氧化组合代谢产物分析　M21、M22和M23的分子式为C14H18FNO3，保留

时 间 分 别 为 3. 17、 3. 00、 3. 47 min， 准 分 子 离 子 峰［M+H］+ 分 别 为 m/z 268. 134 7、 268. 135 2、
268. 135 4，与理论值相比，质量偏差分别为 1. 5、3. 4、4. 1 ppm。3个代谢产物的二级质谱图相似，主

要特征离子有m/z 60. 044 6、109. 045 0、123. 024 7、163. 092 0、191. 086 8等，其中m/z 60. 044 8为乙

氨基氧化的特征离子，且特征离子 m/z 109. 045 0、123. 024 7、163. 092 0、191. 086 8与羰基还原和羟

基化组合代谢产物的特征离子基本一致，表明氟苯基未发生变化，羟基化反应发生在环烷基。因此推

测M21、M22和M23为乙氨基氧化、羰基还原和羟基化组合代谢产生的代谢产物。

2. 3　2-FXE代谢途径和代谢标志物　
根据 2-FXE的体内代谢产物，推断其主要代谢途径为羟基化、羰基还原、脱氢、脱烷基化、氧化

及其组合和葡萄糖醛酸结合等，可能的代谢途径见图5。

通过分析共鉴定出 35种代谢产物，其中Ⅰ相代谢产物 23种，Ⅱ相代谢产物 12种。按照各代谢产

物的峰面积大小进行排序，排名前三的代谢产物分别为脱烷基化、羰基还原和羟基化代谢产物 M12，
羰基还原和葡萄糖醛酸结合代谢产物M32，脱烷基化和羰基还原代谢产物M6，考虑到M12和M6均发

生了脱烷基化代谢，无法反映 2-FXE原体中的氨基部分结构信息，不具有特异性。而M32只发生了羰

基还原代谢，能够完整地展示原体的结构信息。因此，将M32作为2-FXE的标志性代谢产物。

3 结 论 
本文采用 UPLC-QTOF MS 对疑似吸毒人员尿液中 2-FXE 及其代谢产物进行分析，共鉴定出 23种

Ⅰ相代谢产物和 12种Ⅱ相代谢产物，并对 2-FXE在人体内的代谢过程进行了分析、归纳和总结，给出

了可能的代谢途径。2-FXE在体内主要通过羟基化、羰基还原、脱氢、脱烷基化、氧化及其组合和葡

萄糖醛酸结合等方式进行代谢，其中羰基还原和葡萄糖醛酸结合代谢产物M32可作为 2-FXE的标志性

代谢产物。本文对真实案件吸毒人员尿液中 2-FXE的代谢产物和代谢途径进行了分析研究，可为相关

案件的检验鉴定提供参考。
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