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第一篇第一篇第一篇第一篇  定性分析定性分析定性分析定性分析 

 

培训目的培训目的培训目的培训目的 熟悉安捷伦MassHunter 工作站，了解其主要界面及相关功能； 能够正确使用该软件完成一次典型的定性分析并打印出定性报告。 

 

练习练习练习练习 1 1 1 1 了解定性分析的基本知识了解定性分析的基本知识了解定性分析的基本知识了解定性分析的基本知识    打开软件之前先将数据采集软件光盘X:\Manuals\Benzodiazepine\DATA目录下的所有文件夹拷贝到
D：\MassHunter\Data\目录下。此文件夹将包含我们练习所要使用的所有数据。 

a双击 Agilent MassHunter 定性分析 图标  。系统将显示“打开数据文件”对话框。 

b转到文件夹 D:\MassHunter\Data \Benzo_scan打开一个全扫描的文件 frist_trail3_scan.D。 

 

 

    
 

     

 

 

 

 

 

 

••••    确保选定use current method。 ••••     确保不要选定 Run‘File Open’actions  from selected Method ••••        如果文件夹中存在多 个数据需要同时分析， 可以按住 Shift 键 同时单击需要分析的 数据可同时打开多个 数据 ••••        当窗口处于活动状态时，通过按F1 键可以获取有关任何窗口、 对话框或选项卡的帮助 
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下面我们先来熟悉一下MassHunter定性分析软件的主要界面及各个功能区的使用方法。 

     

    以下为主要功能区简介，详细使用方法会陆续在后面的教程中讲到： 

 

 

 

 个性化的窗口排列方式可以保存和调用，并且可以方便的恢复到默认的窗口排列方式。 ••••    要更改窗口的大小，请在窗口之间拖动边界。 ••••    要保存窗口布局，请单击View > > > > Windows Layout > > > > Save Layout。 ••••    要恢复到默认布局，请单击View > > > > Windows Layout >>>> Restore Default Layout。 
  

1.1.11.1.11.1.11.1.1工具栏工具栏工具栏工具栏    

    
    

    
    
    
    

数数数数据据据据浏浏浏浏览览览览 

 

方方方方法法法法浏浏浏浏览览览览 

 

方方方方法法法法编编编编辑辑辑辑 

 

色色色色谱谱谱谱窗窗窗窗口口口口 

 

质质质质谱谱谱谱预预预预览览览览 

 

数数数数据据据据浏浏浏浏览览览览 

 

色 谱色 谱色 谱色 谱积 分积 分积 分积 分结 果结 果结 果结 果列表列表列表列表 

 

质谱质谱质谱质谱峰列峰列峰列峰列表表表表 1和和和和 2 

 

质质质质谱谱谱谱精精精精确确确确度度度度 

差差差差异异异异质质质质谱谱谱谱 

 

化合化合化合化合物信物信物信物信息列息列息列息列表表表表 

 

显显显显示示示示结结结结构构构构 

 

样样样样品品品品信信信信息息息息 

 

谱谱谱谱库库库库检检检检索索索索 

 

可以通过此下拉箭头设置可以通过此下拉箭头设置可以通过此下拉箭头设置可以通过此下拉箭头设置下方显示色谱图的个数下方显示色谱图的个数下方显示色谱图的个数下方显示色谱图的个数 数据浏览区域数据浏览区域数据浏览区域数据浏览区域，，，，可以通过可以通过可以通过可以通过打钩来选择要显示的色谱打钩来选择要显示的色谱打钩来选择要显示的色谱打钩来选择要显示的色谱或质谱图等信息或质谱图等信息或质谱图等信息或质谱图等信息 

方法浏览窗口罗列了所有方法浏览窗口罗列了所有方法浏览窗口罗列了所有方法浏览窗口罗列了所有色谱图和质谱图编辑的相色谱图和质谱图编辑的相色谱图和质谱图编辑的相色谱图和质谱图编辑的相关项目关项目关项目关项目 

 

在谱图的任意位置双击左在谱图的任意位置双击左在谱图的任意位置双击左在谱图的任意位置双击左键 或 点 击 右 键 选 择键 或 点 击 右 键 选 择键 或 点 击 右 键 选 择键 或 点 击 右 键 选 择
Extract MS Spectrum来来来来得到该点的质谱图得到该点的质谱图得到该点的质谱图得到该点的质谱图 

质谱图结果显示窗口质谱图结果显示窗口质谱图结果显示窗口质谱图结果显示窗口 

可以通过此下拉可以通过此下拉可以通过此下拉可以通过此下拉箭头设置下方显箭头设置下方显箭头设置下方显箭头设置下方显示示示示质质质质谱图的个数谱图的个数谱图的个数谱图的个数 

方法编辑界面方法编辑界面方法编辑界面方法编辑界面，，，，可设可设可设可设置定性相关参数置定性相关参数置定性相关参数置定性相关参数 

 

工具栏工具栏工具栏工具栏 

色谱图结果显示窗口色谱图结果显示窗口色谱图结果显示窗口色谱图结果显示窗口 
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1.1.1.1.1.1.1.1.2222数据文件浏览数据文件浏览数据文件浏览数据文件浏览    
 如果数据文件调用后做了相关修改，可保存修改的结果。当再次调用此文件时，可调出上次保存的结果。 

 

        
1.1.1.1.1.1.1.1.3333色谱图窗口色谱图窗口色谱图窗口色谱图窗口    按住鼠标右键拉出一个矩形，可以放大选定谱图。点击工具栏图标 可恢复满量程显示。 aaaa要放大 X 轴，请将光标移到 X 轴值， 直到出现水平双箭头。 bbbb单击鼠标右键并在 X 轴值中将新的 光标从左侧拖动到右侧。 cccc要缩小 X 轴，请单击鼠标右键并在 X 轴值中从右侧拖动到左侧。 dddd单击对 X X X X 轴自动定标图标  完全 缩小 X 轴。 eeee要放大 Y 轴，请将光标移到 Y 轴值， 直到出现垂直双箭头。 ffff单击鼠标右键并在 Y 轴值中将新的 光标从底部拖动到顶部。 gggg要缩小 Y 轴，请单击鼠标右键并在 Y 轴值中从顶部拖动到底部。 hhhh单击对 Y Y Y Y 轴自动定标图标  完全 缩小 Y 轴。  

 

 

� 数据浏览界面显示所有数据浏览界面显示所有数据浏览界面显示所有数据浏览界面显示所有

调出的数据文件调出的数据文件调出的数据文件调出的数据文件   

� 可以选定可以选定可以选定可以选定 /取消选定某取消选定某取消选定某取消选定某

个文件或某张图的对话个文件或某张图的对话个文件或某张图的对话个文件或某张图的对话

框框框框，，，，有选择有选择有选择有选择的显示数据的显示数据的显示数据的显示数据

文件与相关谱图文件与相关谱图文件与相关谱图文件与相关谱图 

� 对数据文件单击右键对数据文件单击右键对数据文件单击右键对数据文件单击右键，，，，

可选择关闭文件可选择关闭文件可选择关闭文件可选择关闭文件，，，，保存保存保存保存

修改结果或打印报告修改结果或打印报告修改结果或打印报告修改结果或打印报告 

� Sort by Data file/ Type

当调用多个数据时当调用多个数据时当调用多个数据时当调用多个数据时，，，，可可可可

以选择数据排列顺序以选择数据排列顺序以选择数据排列顺序以选择数据排列顺序。。。。 

调节至满量程调节至满量程调节至满量程调节至满量程 调整调整调整调整 x 或或或或 y 轴至满量程轴至满量程轴至满量程轴至满量程 放大缩小放大缩小放大缩小放大缩小 色谱图色谱图色谱图色谱图 y 轴相关联轴相关联轴相关联轴相关联 色谱图色谱图色谱图色谱图 anchor 色谱图分开色谱图分开色谱图分开色谱图分开/重叠放置重叠放置重叠放置重叠放置 

设定同时显示的色谱图数目设定同时显示的色谱图数目设定同时显示的色谱图数目设定同时显示的色谱图数目 选择范围选择范围选择范围选择范围 选择峰选择峰选择峰选择峰 手动积分手动积分手动积分手动积分 浏览数据点浏览数据点浏览数据点浏览数据点 不同色谱图显示尺度不同色谱图显示尺度不同色谱图显示尺度不同色谱图显示尺度 
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1.1.1.1.1.1.1.1.4444浏览数据点浏览数据点浏览数据点浏览数据点     激活 walk chromatogram 按键，点击色谱图即会在 spectrum preview 窗口显示这个点的质谱图。也可以利用键盘的左右键来查看各个数据点的质谱图。这个窗口的质谱图只是预览状态，不会保存为结果质谱图。如果需要保存，对谱图右击，选择 copy to User Spectra，则这张质谱图会复制到 spectrum 

results 窗口，并在左侧的数据浏览界面（Data Navigator ）user spectrum 条目下有显示。 

 

1.1.1.1.1.1.1.1.5555获得质谱图获得质谱图获得质谱图获得质谱图    激活 Range Select 按键，选择一个峰，从半峰宽选取一个范围，然后在所选择的范围点击右键，点击提取质谱图（Extract MS Spectrum）或者双击左键即可生成某一时间段的平均质谱图（如果需要特定点的质谱图，只要在谱图的该点位置双击左键或单击右键选择 Extract MS Spectrum即可）。 
 

    
1.1.1.1.1.1.1.1.6666质谱图扣背景质谱图扣背景质谱图扣背景质谱图扣背景    生成当前背景质谱图：先选择合适的基线范围，然后点击右键选择 Extract Spectrum to Background即将这段时间的质谱图设为当前背景质谱图。 

    
     生成了质谱图及背景质谱图后，在要分析的质谱图上点击右键，选择 Subtract  Background Spectrum即可得到手动扣除背景后的质谱图。扣除背景的质谱图数据后面会有 Sub 标识。 
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1.1.1.1.1.1.1.1.7777方法编辑窗口方法编辑窗口方法编辑窗口方法编辑窗口    
    对谱图点击右键，可进行积分，生成质谱图，计算信噪比等各项操作，但具体参数的编辑是在方法浏览窗口进行的。 方法浏览栏中的参数可以保存在定性分析方法中（DA Method）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

方法浏览窗口罗列了所有色谱图和质谱图编辑的相关项目方法浏览窗口罗列了所有色谱图和质谱图编辑的相关项目方法浏览窗口罗列了所有色谱图和质谱图编辑的相关项目方法浏览窗口罗列了所有色谱图和质谱图编辑的相关项目：：：： 

Chromatogram：：：： 积分积分积分积分 Integrate 平滑平滑平滑平滑 Smooth 过滤质量数过滤质量数过滤质量数过滤质量数 Excluded Mass 计算信噪比计算信噪比计算信噪比计算信噪比 Calculate Signal-to-Noise 生成色谱图生成色谱图生成色谱图生成色谱图 Define Chromatogram 

Spectrum：：：： 提取提取提取提取质谱图质谱图质谱图质谱图 Extract (MS) 提取提取提取提取二级质谱图二级质谱图二级质谱图二级质谱图 Extract（（（（MS/MS）））） 

General：：：： 分析报告分析报告分析报告分析报告 Analysis Report  化合物报告化合物报告化合物报告化合物报告 Compound Report 通用通用通用通用报告选项报告选项报告选项报告选项 Common Report Options 文件打开任务文件打开任务文件打开任务文件打开任务 File Open Actions 提取数据格式提取数据格式提取数据格式提取数据格式 Extraction Data Format 

Find Compound: 通过解卷积寻找化合物通过解卷积寻找化合物通过解卷积寻找化合物通过解卷积寻找化合物 Find by Chromatogram Deconvolution 

Identify Compound: 谱库检索谱库检索谱库检索谱库检索 Search Unit Mass Library 

Compound Automation Steps：：：： 结果选项结果选项结果选项结果选项 Result Options 寻找及定性寻找及定性寻找及定性寻找及定性 Find and Identify 化合物报告化合物报告化合物报告化合物报告 Compound Report 

Worklist  Automation：：：： 报告报告报告报告选项选项选项选项 Reporting Options 工作列表任务工作列表任务工作列表任务工作列表任务Worklist Actions  工作任务适用范围工作任务适用范围工作任务适用范围工作任务适用范围 Selected Ranges 
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1.21.21.21.2全扫描数据的定性分析全扫描数据的定性分析全扫描数据的定性分析全扫描数据的定性分析    下面就开始选择数据 frist_trail3_scan.D 来熟悉一下如何对一个全扫描数据进行定性分析： 
1.2.11.2.11.2.11.2.1积分积分积分积分    

� 打开和选择数据文件 frist_trail3_scan.D 
� 选择方法浏览中的色谱图菜单中，根据数据类型选择积分项目 
� 进行积分（绿色箭头） 
� 如果有必要可是图对色谱图进行平滑 

  
• 根据谱图情况根据谱图情况根据谱图情况根据谱图情况，，，，进行适度平滑消掉进行适度平滑消掉进行适度平滑消掉进行适度平滑消掉毛刺毛刺毛刺毛刺。。。。 
• 注意不要过度平滑注意不要过度平滑注意不要过度平滑注意不要过度平滑。。。。      
� 积分后的色谱峰有填充颜色，并标示了保留时间 
� 在数据浏览栏选择 TIC Scan，然后点击 图标显示积分列表，并且可以通过在积分表点击右键来添加/删除积分列表的列或将积分列表导出为 Excel 格式。 
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1.2.1.11.2.1.11.2.1.11.2.1.1积分参数积分参数积分参数积分参数    设置积分参数，可以拒绝小杂质峰的积分 无论是 MS 积分器，还是 MS/MS 积分器，都可以在 peak filter 菜单设置积分的阈值。 Area filter 峰面积阈值 Absolute area 绝对阈值 Relative area 相对阈值（相对于面积最大的峰） 

        
1.2.1.2 1.2.1.2 1.2.1.2 1.2.1.2 手动积分手动积分手动积分手动积分     如果对积分结果不满意，可以手动修改积分 激活手动积分按键 ，对想修改的色谱峰点击左键，可看到该峰的积分线。左键拉动积分线的起止点到合适的位置，即完成手动积分的修改。手动修改过积分的色谱峰，峰顶用小星号（*）标识。并且在积分表(peak list)中，积分类型有 “M” 标识。 
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1 方法编辑器中选择方法编辑器中选择方法编辑器中选择方法编辑器中选择
define chromatogram 

2 在在在在 Type 中选择中选择中选择中选择 EIC  

3 根据数据类型选择质根据数据类型选择质根据数据类型选择质根据数据类型选择质谱级别谱级别谱级别谱级别（（（（MS level），），），），扫扫扫扫描类型描类型描类型描类型（（（（Scans））））和极性和极性和极性和极性（（（（Polarity）））） 

4 输入质量数输入质量数输入质量数输入质量数（（（（m/z 

value），），），）， 多个质量数可多个质量数可多个质量数可多个质量数可用逗号间隔用逗号间隔用逗号间隔用逗号间隔 

5 点击点击点击点击 Add 添加色谱添加色谱添加色谱添加色谱图图图图，，，，并点击运行箭头并点击运行箭头并点击运行箭头并点击运行箭头 

 

1.2.1.31.2.1.31.2.1.31.2.1.3更改和提示标记更改和提示标记更改和提示标记更改和提示标记    修改过的参数会被蓝色三角标记 。另外，所有其他会影响到的功能也会被标记。保存方法后，标记消失。 输入的参数如果超过允许范围，会被黄色三角标记 。仍显示为修改前的数值。 出现错误矛盾信息     这些标记在优化数据分析参数时，非常好用。 

     
1.2.21.2.21.2.21.2.2定义色谱图定义色谱图定义色谱图定义色谱图    方法编辑器中，编辑定义色谱图，可以生成 EIC（提取离子色谱图）, BPC（基峰色谱图）等。在定义色谱图菜单中的谱图规定，是保存在方法中，还可以应用于其他数据。  
1.2.2.1 1.2.2.1 1.2.2.1 1.2.2.1 生成生成生成生成 EICEICEICEIC        对于全扫描的数据，生成 EIC 时需要输入质量数。注意提取多个质量数离子的 EIC 时，质量数间用逗号间隔。（快捷方式：可以通过双击质谱图中某个质量数的棒棒图得到该质量数的提取色谱图） Merge multiple masses into one chromatogram 合并不同质量数到同一色谱图。默认不激活该功能，即不同质量数分别提取 EIC。激活该功能，则会将不同质量数合并提取 EIC。  

在此输入 1000为不合理数据，自动调整到输入前的数据，并标记黄色三角 
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1.2.1.2.1.2.1.2.3333    计算信噪比计算信噪比计算信噪比计算信噪比        选择 Calculate Signal to Noise 在方法编辑器中设置好了噪音范围和信噪比类型等，对谱图单击右键选择计算信噪比即可。对于 TIC 来说，信噪比意义并不大，通常在处理 SIM 或 MRM 数据时才计算此值。 若输入多个噪音时间段，用逗号间隔。 

  
1.2.1.2.1.2.1.2.4444查找和识别化合物查找和识别化合物查找和识别化合物查找和识别化合物    
                    MS 数据可以通过解卷积的方式自动查找结果色谱图中可能存在的化合物，在 Exclude m/z 窗口中填入排除的质量数，例如 28（氮气），149（增塑剂），207（硅氧烷柱流失）等，修改 threshold值得到的检索结果中化合物个数会有所不同。（设置参数时如果对某参数不了解，可以按 F1 得到帮助），在 SNR threshold窗口中输入您期待检出化合物的最小信噪比。为了下一步能够做化合物的谱库检索，请在 result 选项中，选中 Extract raw spectrum 而不是 Extract cleaned spectrum.否则得到的结果可能与真实情况大相径庭。  

  

计算信噪比后计算信噪比后计算信噪比后计算信噪比后，，，，在谱图的题头在谱图的题头在谱图的题头在谱图的题头显显显显示这张谱图示这张谱图示这张谱图示这张谱图上最强峰的信上最强峰的信上最强峰的信上最强峰的信噪比噪比噪比噪比。。。。 在积分列表中在积分列表中在积分列表中在积分列表中（（（（ view peak 

list））））可看到多可看到多可看到多可看到多个色谱峰的信个色谱峰的信个色谱峰的信个色谱峰的信噪比噪比噪比噪比。。。。 

设置噪音范围设置噪音范围设置噪音范围设置噪音范围 

Noise regions（（（（多段噪音多段噪音多段噪音多段噪音，，，，用用用用逗号间隔逗号间隔逗号间隔逗号间隔）））） 
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如下图，共找到附和检索条件的化合物 13个，并分别显示出了这 13 种化合物的提取色谱图及质谱图。 经过查看质谱图，第 13峰明显为柱流失，可通过点击右键手动删除。 

 
1.2.1.2.1.2.1.2.5555谱库检索谱库检索谱库检索谱库检索    上一步我们通过解卷积得到了 13 个未知化合物，如果想要对这些化合物通过谱库检索来定性，你可以按照以下步骤进行： a. 方法浏览栏选择 Identify Compounds 下 Search Unit Mass Library； b. 选好要使用的谱库 NIST08.L； c. 选定要检索的化合物； d. 按一下 开始检索。 软件会自动将匹配度最高的化合物名称填写到数据栏，因为我们使用的是 没有扣过背景的质谱图作的自动检索，所以匹配度没有手动检索的高，在不确定时可以按 1.1.3和 1.1.4所描述的方法先得到一张扣过背景的质谱图，然后在生成的质谱图上单击右键选择 Search Library for Spectra 得到该化合物的谱库检索结果。如果匹配有误，可手动选择真确的化合物名称。  

 *上图中显示的化合物 1 扣除背景后的检索结果与未扣除背景的一致，但具体参看匹配度会发现不同。 
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    检索得到的结构式会自动附在谱图上，如果想单独显示可以按下 ，结果如上图。     1.2.1.2.1.2.1.2.6666输出报告输出报告输出报告输出报告    选择 General 下面的 Analysis Report，选择报告要包含的选项，然后点击绿箭头，在弹出的窗口中选择要出报告的数据，指定打印机等选项，点击 OK 得到报告。  
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得到的报告显示于下：报告共 14 页，包含了方法编辑界面中定义的所有内容。 

         1.2.1.2.1.2.1.2.7777谱图显示选项谱图显示选项谱图显示选项谱图显示选项 在谱图显示选项中，可以更改色谱图和质谱图的显示。比如修改质荷比的小数点后的位数。根据四极杆类质谱的分辨率，一般小数点后保留一位比较合适。 
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第第第第二二二二篇篇篇篇  定定定定量量量量分析分析分析分析 

 

培训目的培训目的培训目的培训目的 熟悉安捷伦 MassHunter 工作站，了解其主要界面及相关功能； 能够正确使用该软件完成一次典型的定量分析并打出定量报告。 

 

2222.1.1.1.1创建定量的批处理和定量方法创建定量的批处理和定量方法创建定量的批处理和定量方法创建定量的批处理和定量方法    通过程序组、桌面快捷方式 均可以打开 QQQ 定量分析软件。默认窗口如下： 

 
 单击工具栏恢复为缺省布局 按钮“Restore Default Layout” 确认主画面使用缺省布局： 练习前将数据采集软件光盘\Supplemental\QQQ Method Optimization Assistant\Product Ion Scan目录下的 PEST文件夹拷贝到 D：\MassHunter\Data\目录下。此文件夹将包含我们练习所要使用的所有数据。 本部分基于已经采集到的 MRM 数据来创建批处理和方法，参见下面步骤进行练习： 定量流程定量流程定量流程定量流程 

 第一步第一步第一步第一步   新建新建新建新建 Batch 

 第二步第二步第二步第二步   向向向向 Batch中引入数据文件中引入数据文件中引入数据文件中引入数据文件 

 第三步第三步第三步第三步   检查检查检查检查/补充定量数据的信息补充定量数据的信息补充定量数据的信息补充定量数据的信息 

 第四步第四步第四步第四步   新建定量方法新建定量方法新建定量方法新建定量方法 

         1 MRM Compound Setup                 2 Retention Time Setup 

         3 ISTD Setup（（（（内标法内标法内标法内标法））））                 4 Concentration Setup 

         5 Qualifier Setup （（（（多个多个多个多个 transitions时时时时））））   6 Calibration Curve Setup 

         7Validate method                        8 退出并保存定量方法退出并保存定量方法退出并保存定量方法退出并保存定量方法  

 第五步第五步第五步第五步   检查定量结果检查定量结果检查定量结果检查定量结果 

        修改定量选项修改定量选项修改定量选项修改定量选项   保存定量保存定量保存定量保存定量 batch   batch 输出输出输出输出     
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2.1.1  2.1.1  2.1.1  2.1.1  新建新建新建新建 batchbatchbatchbatch       单击菜单项 File 选择 New Batch 

      在新的批处理对话框，找到文件夹 “D:\MassHunter\Data\Product Ion Scan\PEST”，输入批处理文件名 

“Test_01” 并单击 Open 按钮创建一个新的批处理文件：  
    
    
    
    
    
    
    
    
    
    

2.1.22.1.22.1.22.1.2向向向向    BatchBatchBatchBatch中引入数据文件中引入数据文件中引入数据文件中引入数据文件    单击菜单项 File 选择 Add Samples: 

 

    本练习选用 Pest - STD 10 MRM.D、Pest - STD 20 MRM.D、Pest - STD 50 MRM.D、Pest - STD 100 MRM.D、
Pest - STD 200 MRM.D、Pest carrot.D 以及 Pest parsley.D 来作为练习数据。 

• 选择定量数据选择定量数据选择定量数据选择定量数据。。。。 

• 适当时候选择适当时候选择适当时候选择适当时候选择 Select All。。。。 

• Browse to Copy Samples  可可可可从其它路径下的数据复制过来从其它路径下的数据复制过来从其它路径下的数据复制过来从其它路径下的数据复制过来一起参与定量一起参与定量一起参与定量一起参与定量。。。。 
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2.1.32.1.32.1.32.1.3检查检查检查检查////补充定量数据的信息补充定量数据的信息补充定量数据的信息补充定量数据的信息    
     确认数据类型(Type)和标样的浓度级别(Level)。 

     注意样品类型（Type）的选择： 

     Sample 未知待测样品 

     Blank 空白样品 

     Cal 标准样品（用于形成工作曲线） 

     QC (quality control) 质控样品 添加数据后将标样数据的 Type 修改为 Cal，在 Level 栏按浓度从小到大顺序分别修改为 L1~L5。本例中未添加 QC 及 Blank 类型的数据，实际实验中根据需要添加。 

 

 
 

2.2.2.2.2222新建定量方法新建定量方法新建定量方法新建定量方法    
    新建定量方法时两个选项：“New Method from Acquired MRM Data” 在数据基础上建立方法，推荐使用； 
    “New Method using Manual Setup” 手动建立方法。 如果已有定量方法，可以选择 method---open---open method from existing batch (使用已有的 batch 中的定量方法) 或者选择 open method from existing file (使用存好的定量方法文件)。 

 

 
 选择浓度最高的标样数据 Pest - STD 200 MRM.D 点击“open”打开。 

 

Tips: 建议在切换软件到方法编辑模式前先选择信号最好的数据。这样，最有代表性的色谱图和质谱图可以很容易的在方法编辑模式下看到。保留时间和限定离子比例可以使用最有代表性的样品谱图（较高浓度）在方法编辑模式下可以直接更新。 
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 打开后显示界面如下： 

 

 
 

2.2.2.2.2.12.12.12.1        MRM Compound setupMRM Compound setupMRM Compound setupMRM Compound setup    单击左侧MRM 化合物设置“MRM Compound setup” 检查导入的用于 MRM 化合物设置的采集参数： 化合物类型，要定量的目标化合物选为 Target，内标化合物选为 ISTD。如果为外标法定量则不用指认内标化合物。 

     MRM 数据的 transition，precursor ion 和 product ion 等信息自动传到当前定量方法中。 

    本例中实际标准品不含化合物 Isofenphos-Methyl 和 Mecarbam，所以显示未找到该化合物（选中该化合物时，无谱图显示，保留时间为 0.00），左键点击化合物左边方框选中这两个化合物，点击右键将其删除。 
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2.2.22.2.22.2.22.2.2        Retention Time SetupRetention Time SetupRetention Time SetupRetention Time Setup    单击保留时间设置“ Retention Time Setup ”检查确认导入的参数（建议在样品分析时尽量按保留时间分组，以免干扰）： 检查保留时间是否对应  Left RT Delta 和 Right RT Delta 可以设置保留时间范围，当保留时间漂移比较多时，也可以适当放宽范围以确保找到目标峰，本例中均设置为0.2min。也可设为偏移单位为百分数，按实际需要选择。 

  
 

2.2.32.2.32.2.32.2.3        ISTD SetupISTD SetupISTD SetupISTD Setup    
    点击内标物设定“ISTD Setup”，然后从下拉菜单“ISTD Compound Name”为每个目标化合物指定内标 化合物（ISTD），并在ISTD Conc 列输入相应内标物浓度。 如果用外标法进行定量，则忽略这一步。 不同目标化合物可以匹配不同内标来定量，未选择内标物的化合物自动按外标法处理。 
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2.2.4 2.2.4 2.2.4 2.2.4         Concentration SetuConcentration SetuConcentration SetuConcentration Setupppp    
    点击浓度设定“Concentration Setup”，输入200到稀释的最高浓度（ Dil. High Conc）； 1:2:2:2.5:2 到稀释模式（Dil. Pattern）。确认浓度级别名称.（Level Name Prefix）为 L 且 # of Levels 为 5（实际样品分析时可以不必输入L），然后选择创建级别（Create Levels）：  

     产生以下浓度梯度表： 

 
 

    生成的浓度级别，也可以再修改浓度。如果要添加浓度级别，点击右键选择“new calibration level”。 用稀释比例来计算不同级别的浓度，更符合配制系列标样溶液的逻辑过程。 

 

    Copy calibration levels to 功能可方便的将某一化合物的浓度梯度应用到其他有相同浓度梯度的目标化合物上（（（（根据标样的实际配制情况，选择是否应用此功能））））， 而不用重复操作。在这个例子中所有目标化合物的浓度梯度一样，即将化合物 “Dichlovos” 的 5 级 level 应用到了其他目标化合物上。 在复制校正级别对话框，单击选择所有（Select All）对话框，然后单击OK 按钮： 
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2.2.52.2.52.2.52.2.5            Qualifier SetupQualifier SetupQualifier SetupQualifier Setup    点击辅助定性设定“Concentration Setup”进行辅助定性粒子的设定 

 Qualifier 为辅助定性离子。它的响应不参与定量。如果采集时各化合物离子只设置了一个transition，则 qualifier 相关的各项设置可以忽略。 软件自动会把同一化合物的两个 transition，强度大的一个用作定量，另一个定为 qualifier。也可以修改。  

 
 

2.2.62.2.62.2.62.2.6            Calibration Curve Calibration Curve Calibration Curve Calibration Curve SetupSetupSetupSetup    
    点击校正曲线设置“Calibration Curve Setup”可对校正曲线类型(CF)，原点态度(CF Origin) 和是否加权计算(CF Weight)等参数进行设定。 一般校正曲线类型(CF)选择线性回归（linear）或二次方曲线（quadratic） 原点态度(CF Origin) ：忽略原点（Ignore），包括原点（Include），强制过原点（Force）。如果是单点法定量的话，则不能选择忽略原点,应该选择包括原点或强制过原点。 校正曲线的类型和对待原点的态度不同，都会影响最后的定量结果。 

 

 
 

2.2.72.2.72.2.72.2.7        定量高级功能设定定量高级功能设定定量高级功能设定定量高级功能设定------------    积分参数积分参数积分参数积分参数    
    对于响应比较小的峰，进行内标法计算的时候也有可能计算出比较大的定量结果。当然，它的信噪比和限定离子比值不一定达标。为了避免误判，可以设置积分阈值，对小杂峰进行不积分处理。 点击菜单Method选择 Edit再次进入方法编辑界面。 
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 点击 Peak Filter可对谱图中的小峰进行过滤。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 设定完成后点击 OK退出设置界面。 

 

2.2.82.2.82.2.82.2.8        离群数据范围设置离群数据范围设置离群数据范围设置离群数据范围设置    
     

    利用离群数据的范围，可以快速有效帮助判断不合理数据。 常见的一般为保留时间，Qualifier 的比值和 Accuracy 容易出现离群现象。离群上下限可以在定量方法编辑中的 Outlier Setup Tasks 界面进行修改。 比如将保留时间的离群范围设置为 5%，如下图： 

设置积分阈值，拒绝小峰积分 

 “Apply to All”可将参数应用到列表中所有化合物  

 

选 择 合适的积分器。 在Advanced Tasks功能区内选择 “Integration parameters Setup”可进入积分参数设置，如右图 

点此弹出参数设置界面 
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2.2.2.2.2.2.2.2.9999        Validate method  Validate method  Validate method  Validate method      
    选择方法检查“Validate method”项可对方法中的设定进行一次评估。 

    如果定量方法中漏填了相关信息，或者方法设置中有矛盾的地方，进行validate， 报错信息会在 Method error list 窗口中显示。  双击某一错误的行，则自动激活需要修改的项目，方便您检查。 

  
 

 

 

 

 

 修改完成后需再次检查，直到没有错误出现，方法检查完成。 
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2.2.2.2.2.2.2.2.10101010        退出并保存定量方法退出并保存定量方法退出并保存定量方法退出并保存定量方法    点击“EXIT”退出定量方法编辑界面，选择“yes”将方法应用到当前的Patch。 也可以在退出定量方法编辑前，另存定量方法（后缀为quantmethod.xml）。 这样将来进行同一项目其他数据的定量时，可以直接调用此定量方法进行定量（选择open method from existing file），而不用重新建立定量方法。 

 

 
 

2.2.2.2.3333    数据分析数据分析数据分析数据分析    
2.3.12.3.12.3.12.3.1            Analyze BatchAnalyze BatchAnalyze BatchAnalyze Batch    退出定量方法编辑界面后，点击 Analyze Batch，即用当前方法进行定量计算。 如果在Analyze Batch过程中出现类似以下的错误，请按照错误信息修改相应参数，在编辑数据采集方法时如果输入的参数都正确，则可避免此类错误发生： 
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    上面错误信息显示Dilution factor数值错误。Dilution factor意为稀释因子，数值应该为正数，通常为1。 

    在上面列表菜单“Acq.Date-Time”上点击右键，在Add Column下选择Dil.再次同样操作添加Amt. 然后将新加列中的所有数值修改为1。 

 

   修改完成后，继续点击 Analyze Batch，进行定量计算。检查显示在批处理表（ Batch Table）上的批处理分析结果，化合物信息和校正曲线显示在分析结果的下部： 

 

当鼠标移动到某一浓度的标样点时当鼠标移动到某一浓度的标样点时当鼠标移动到某一浓度的标样点时当鼠标移动到某一浓度的标样点时，，，，会出现一个删除符号会出现一个删除符号会出现一个删除符号会出现一个删除符号，，，，点击此点会将点击此点会将点击此点会将点击此点会将这个浓度点删除这个浓度点删除这个浓度点删除这个浓度点删除。。。。这个点由原来的黑这个点由原来的黑这个点由原来的黑这个点由原来的黑色原点变为空心圆圈色原点变为空心圆圈色原点变为空心圆圈色原点变为空心圆圈。。。。校正曲线发生校正曲线发生校正曲线发生校正曲线发生变化变化变化变化，，，，再次点击再次点击再次点击再次点击 analyze batch，，，，重新重新重新重新计算定量计算定量计算定量计算定量结果结果结果结果。。。。如果想恢复此点如果想恢复此点如果想恢复此点如果想恢复此点，，，，只只只只需将鼠标移动到此空心圆圈需将鼠标移动到此空心圆圈需将鼠标移动到此空心圆圈需将鼠标移动到此空心圆圈，，，，点击自点击自点击自点击自动出现的对勾符号即可动出现的对勾符号即可动出现的对勾符号即可动出现的对勾符号即可。。。。 
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                 2.3.22.3.22.3.22.3.2校正曲线的修改校正曲线的修改校正曲线的修改校正曲线的修改    
    若对某一化合物的 calibration curve 不满意，可以修改 type，origin 和 weight，也相当于修改了定量方法。 

    或者删除 calibration curve中某一 level的点，相关方程和相关系数会发生变化 。 

    注意修改后要再次 analyze batch，才将新的设置应用到校正计算中，计算结果才会更新。 在使用内标物定量的化合物校正曲线显示窗口，选择 ISTD，则会显示内标的响应（图中绿方点）。从检查各校正曲线的线性来看，使用内标法能够得到更满意的结果。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

     

    右键单击校正曲线区域，可以选择显示曲线拟合助手（Curve Fit Assistant ） 

Curvefit 表格中罗列了各种校正曲线类型，权重和原点位置等，选中某一行，在已有校正曲线区域模拟出该校正曲线（用蓝色表示），如果想更换工作曲线，即接受蓝色的校正曲线，右键点击校正曲线空白区域，选择 Accept Assistant Curve。然后再点击 Analyze Batch，即用新的工作曲线重新计算定量结果。 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

校正曲线窗口右上角的校正曲线窗口右上角的校正曲线窗口右上角的校正曲线窗口右上角的 ISTD QC键键键键，，，，可以选择是否显示内标和可以选择是否显示内标和可以选择是否显示内标和可以选择是否显示内标和 QC样样样样品的点品的点品的点品的点。。。。 
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2.3.32.3.32.3.32.3.3定量表定量表定量表定量表中的提示符号中的提示符号中的提示符号中的提示符号 

定量提示信息一般提示：定量离子或 qualifier离子的峰没有找到。对应表格用粉红色表示。 离群数据一般用红色或蓝色表格表示。红色表示数值超过离群上限，蓝色表示数值超过离群下限。当把鼠标移动到有颜色的表格或者提示符号上，相关定量和离群数据的详细信息自动显示。 离群数据的范围可以自己按照 2.2.8中讲述到的方法定义。 

 

2.3.4 2.3.4 2.3.4 2.3.4 保存保存保存保存 batchbatchbatchbatch    
    打印定量报告前，必须先保存 batch。通过 File菜单下选择 Save Batch可保存 Batch。  

    保存的 batch中含有定量方法，所以再进行相同项目数据的定量分析时，可以在导入数据后，调用该项目中保存的某 batch的方法，Method---open---open method from existing batch (使用已有的 batch中的定量方法)，而不用重新建立定量方法。 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

2.4 2.4 2.4 2.4 定量报告定量报告定量报告定量报告    
    当分析完一批数据，通过选择菜单 Report > Generate 生成报告： 定量软件生成报告都是 Excel 文件（后缀为.xls）。根据选择的报告模板不同，报告的内容和格式不同。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Report folder，软件自动在此路径下，生成该批数据文件的定量报告文件夹，并且每次自动计数，不会覆盖。 点 Add选择报告模板，软件自带的模板包括定量报告模板和定性报告模板，并根据纸型（A4 或 Letter）可进行选择。 
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选择生成报告后，打开 Queue Viewer 监测报告的进度。 注意打开 queue viewer 后，报告才真正的开始产生。 

    在报告过程没有完全结束前（status中显示为 processing），不要打开报告和该模板。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

   产生的报告存于设定的报告存储路径下，打开后如下图： 

 

1111、、、、 SummarySummarySummarySummary    
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2222、、、、CalibrationCalibrationCalibrationCalibration                                                                                                                    3333、、、、各数据结果各数据结果各数据结果各数据结果    
 

 

    后面依次是 Batch里面各数据的定量报告。 

    如果对结果感到满意，可以根据实际要求，在 Excel报告文件的不同工作表 summary，calibration或数据文件中打印报告。 

    在 summary 工作表打印报告，只有序列表和定量表，没有校正曲线和谱图。 

    在 calibration 工作表打印报告，含有校正曲线和标样信息。 

    在各数据文件工作表打印报告，含有该样品各目标化合物的定量结果，色谱图和质谱图。 

 

 

 

 

==================================================================================

****************************************The The The The     EndEndEndEnd*************************************** 

================================================================================== 
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