
一种利用飞行时间或四极杆-飞行时间液
质联用技术结合法医毒物学数据库对样

品进行毒物筛查的应用工具包

摘要

基于包含约 6700个化合物精确质量数据库的安捷伦飞行时间(TOF)质谱或四极杆-飞行时

间 (Q-TOF)质谱仪，我们开发出一套进行法医毒物学物质筛查的工具包。这套

MassHunter专业法医毒物数据库工具包旨在帮助用户对样品中大量可能的毒品或毒物

成分进行检测和鉴别。这套系统允许用户根据自己的需要创建自定义的包含目标化合物

保留时间的数据库，从而得到更小的，更特异的化合物组合。我们采用法医关注的几种

毒品混合物测试了这套软件的有效性，另外还提供了常规毒品筛查分析的方法。

作者

Peter Stone and Jerry Zweigenbaum

Agilent Technologies, Inc.

5301 Stevens Creek Blvd.

Santa Clara, CA 95051

USA

应用文摘
法医和毒物学



2

前言

诸如飞行时间质谱（TOF）或四极杆-飞行时间质谱（Q-TOF）的

高精确质谱系统，由于其能够判定物质种类，并且能够获得所含

物质全谱数据的非靶向检测特性（由于这些仪器具有全谱数据采

集的非区分和非靶向特点），越来越多地被用于法医和毒物的筛查、

发现和确认。确实，由于现代 TOF或 Q-TOF设备具有很高的准确

性和灵敏度（亚 2ppm的精确度，pg水平的柱上（on-column）

灵敏度和高分辨率），再加上功能强大的数据挖掘软件，用户将可

以更加容易地获得准确的结果以及进行高通量的样品检测。潜在

的毒物数量巨大，而根据分析的侧重领域，有工作场所的滥用药

物检测，兴奋剂药物控制，尸体毒物检测或者爆炸物检测。

精确单级质谱的质量测量可以准确确定单一同位素及同位素分布

信息，并可以建立法医、毒物目标分析物的数据库。以上的功能

飞行时间质谱（TOF）或四极杆-飞行时间串联质谱（Q-TOF）都

可以实现。相比之下，串联四极杆液质，即使用最灵敏的多反应

监测功能(MRM)也只能进行靶向化合物的筛查和确认[1]。

本应用指南介绍了安捷伦MassHunter法医毒物数据库工具包用

于毒品和毒物的筛查和鉴别分析，数据库包含了 6700个法医及

毒物方面化合物的精确质量信息。这些内容来自世界顶级的实验

室和数据信息库，它包括了俗名，单一同位素质量，化合物分子

式，CAS 及 Chemspider编号，化合物结构和国际理论化学和应用

化学联合会（IUPAC）名称。作为MassHunter化学物库(PCDL)

的一项内置功能，研究者除了化合物的精确质量数之外还可以通

过软件界面添加不同色谱方法测得的化合物的保留时间，进一步

对化合物进行确认。这样就可以进行精确质量数保留时间检索

（AMRT）。此外，用户可以同样地使用数据库进行非靶向化合物

的筛查，也可以自定义化合物数量较少的或更特异的数据库。客

户订制的数据库可以编辑，例如改变条目，增加或删减条目，以

及半自动地进行某个组分某种方法的保留时间的更新[2]。用户可

以根据液相色谱的保留时间建立各种不同的数据库。

本文通过几个筛查分析的例子展示了MassHunter法医和毒物数

据库工具包在毒物筛查领域的典型应用。

实验部分

本文展示的结果都是使用安捷伦 6230飞行时间液质联用仪结合

1200SL系列液相色谱系统得到的。液相色谱系统由高压二元泵

(1312B)，在线真空脱气机(G1379B),自动进样器(G1367D), 柱温箱

(G1316B)和配备MassHunter法医和毒物分析数据库工具包的

MassHunter 工作站[G6855AA]组成。

样品制备

打开用于液质校验的毒物混合测试标样[部件号 5190-0470]安瓿

瓶（包括在法医和毒物分析工具包中[G6855AA]），取 10 µL 1 µg/mL

(1 ppm) 标准溶液，加 990 µL液质级的甲醇稀释至 100 ng/mL

(100 ppb)，该标样将被用于方法的校验。

表 1列出了用于液质校验的毒物测试混合标样[部件号 5190- 0470]

成分，可见其涵盖广泛并能代表主要的毒物类型。

化合物名 分子式 质量数

3,4-亚甲二氧基-N-乙基安非他命（MDA） C10H13NO2 179.09463

3,4-亚甲二氧基-N-乙基安非他命（MDEA） C12H17NO2 207.12593

三甲三唑安定（阿普唑仑） C17H13ClN4 308.08287

氯硝西泮 C15H10ClN3O3 315.04107

可卡因 C17H21NO4 303.14706

可待因 C18H21NO3 299.15214

四氢大麻酚（THC） C21H30O2 314.22458

地西泮 C16H13ClN2O 284.07164

海洛因 C21H23NO5 369.15762

二氢可待因酮 C18H21NO3 299.15214

氯羟安定 C15H10Cl2N2O2 320.01193

度冷丁（哌替啶） C15H21NO2 247.15723

美沙酮 C21H27NO 309.20926

甲基苯丙胺 C10H15N 149.12045

3,4-亚甲基二氧基甲基苯丙胺（MDMA） C11H15NO2 193.11028

硝基安定 C15H11N3O3 281.08004

奥沙西泮 C15H11ClN2O2 286.05091

羟考酮 C18H21NO4 315.14706

苯环利定（PCP） C17H25N 243.1987

苯丁胺 C10H15N 149.12045

丙基解痉素 C23H31NO2 353.23548

士的宁（番木鳖硷） C21H22N2O2 334.16813

羟基安定 C16H13ClN2O2 300.06656

曲唑酮 C19H22ClN5O 371.15129

戊脉安 C27H38N2O4 454.28316

表 1. 液质校验的毒物测试混合标样[p/n 5190- 0470]构成(1 µg/ml)



3

试剂和化学品

Burdick & Jackson液质级的乙腈和自制去离子水（18.1 MW）用

作流动相。缓冲液使用高纯甲酸和甲酸铵现配现用。

仪器配置和质谱采集方法参数

结果和讨论

使用安捷伦液相色谱/质谱联用读物测试混合标样快速

方便地建立方法

利用包括毒物测试混合标样[部件号 5190-0470]的安捷伦法医毒

物方法工具包可以使用户快速方便地建立方法，同时检测方法是

否满足要求。毒物测试混合标样[部件号 5190-0470]含有代表性

的 25个法医类的化合物组分（见表 1）。质谱扫描依靠飞行时间

质谱（TOF）或四极杆-飞行时间串联质谱(Q-TOF)的精确结果。因

此，为了得到最准确的质量数，我们使用了合适的参比离子（见

实验条件部分）。

液相色谱条件
色谱柱: 安捷伦 Zorbax Eclipse Plus C18, 2.1 mm x 100 mm, 

1.8 µm [部件号 959764-902]

柱温: 60 °C

流动相 A: 5 mM 甲酸铵/0.01% 甲酸水溶液

B: 0.01% 甲酸的乙腈

流速: 0.5 ml/min

梯度:
时间 A B 流速

开始 90% 10% 0.5 ml/min

0.5 min 85% 15% 0.5 ml/min

3.0 min 50% 50% 0.5 ml/min

4.0min 5% 95% 0.5 ml/min

6.0min 5% 95% 0.5 ml/min

进样体积: 1 µL (在针座进行 5秒钟的洗针)

分析时间: 6.0 min

后运行时间: 2.0 min

总分析时间: 8.0 min

质谱采集参数:
内标参比离子: 121.050873, 922.009798

采集模式: MS1

最小质量端: 50 m/z

最大质量端: 1050 m/z

扫描速度: 3 Hz

所有其它的操作参数都基于标准设置下的质谱自动调谐功能和质

量轴校正。

6230飞行时间质谱（TOF）的条件
离子源条件:

电喷雾（安捷伦喷射离子流聚焦技术）: 

正离子模式

鞘流气温度和流速: 380°C, 12 L/min

喷嘴电压: 500 V

干燥气温度和流速: 320°C, 8 L/min

雾化器压力: 27 psi

毛细管电压: 3750 V

碰撞电压: 150 V

电喷雾（AP-ESI）: 

正离子模式

干燥气温度和流速: 350°C, 12 L/min

雾化器压力: 30 psi

毛细管电压: 2000 V

碰撞电压: 150 V
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图 1. 液质的毒物测试混合标样提取化合物色谱图
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依照实验部分描述的方法，进样 1 uL浓度为 100 ng/ml的液质毒

物测试混合标样（相当于每个组分的柱上量是 100pg）。图 1是液

质毒物测试混合标样的色谱叠加图。TOF或 Q-TOF的标准分析方

法包括在安捷伦MassHunter法医毒物数据库工具包中。方法可

以直接导入质谱仪中，以保证所有的参数都正确，使用户能够重

现结果。

这些只是采集部分的方法中推荐的仪器配置。如果使用与方法中

要求的仪器不同，用户需要手动调整。如果系统正常，则可以获

得类似的结果。

化合物数据库软件界面

概要

从桌面图标调用数据库之后，会出现“打开数据库”的对话框。

这 里 最 好 选 择 预 装 的 MassHunter\database 目 录 下 的

Forensic.cdb。图 2是软件界面的单个检索视图。屏幕下方显示

了“安非他明”的检索结果。总共有 7个用户可用的视图，但是

在本文中只用到前 4个（左起），用于演示保留时间精确质量数据

库（AMRT）的功能。用户可以通过点击上方的标签在不同视图

间进行切换，如单个检索（Single Search），批量检索（Batch

Search），批量检索结果总结（Batch Summary），或者编辑化合物

（ Edit Compounds）。

图 2. 数据库（PCDL）中单个手动检索界面视图
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可用检索选项

（单个检索页面） 值

质量数 测定质量数 (m/z)

保留时间 (分钟)

分子式 实验分子式

名称 化合物的俗名（或其中一部分）

注释 化合物类别或描述

IUPAC IUPAC名或者俗名

CAS 唯一 CAS 编号

ChemSpider 唯一 ChemSpider编号

表 2. PCDL单个检索页面的所有可用选项

图 3. 测得的质荷比的手动检索

单个检索界面的上半部分（图 2）是检索选项，用户可以选择其

中的一项或多项用于手动检索载入的数据库。表 2列出了数据库

（PCDL）单个检索界面所有可用的检索选项。强大的检索算法还

可以对不完整的化合物名称进行检索（例如输入“amph”将可以

得到所有包含这个字符串的化合物）。

注意：要想浏览数据的全部内容，可将单个检索页面的所有选项

留空，然后按检索就可以浏览数据库中全部内容。

流程 A. 手动检索（单个质量检索）

使用数据库程序（PCDL）

单个检索一般是将从MassHunter质量定性分析软件中得到的质

谱图中的质量数输入检索框进行手动检索。图 3演示了利用数据

库(PCDL)的单个检索功能和MassHunter 定性软件手动检索观测

质量数结果的过程。

在这个应用举例中，正极化 TOF数据在MassHunter定性分析软

件中呈现出一个化合物峰，质谱图被提取出来，得到的观测质量

数是 244.205770 m/z，将其输入 PCDL中进行检索（包括附加阳

离子），参数选[M+H]+，质量窗口阈值是 10ppm.

精确质量数的检索结果是苯环己哌啶（PCP），质量数测量值与理

论值的偏差为 0.85 ppm

关于单个检索功能的更详细的信息可以参考安捷伦 G6855AA

MassHunter法医毒物数据库和工具包快速使用指南[3,4]。
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图 4a. 使用MassHunter定性分析软件对测的质量数进行手动检索

图 4b. 手动检索的设定参数

使用MassHunter定性分析软件进行手动数据库检索

为了通过MassHunter定性分析软件得到准确的单个质谱峰的数

据库检索，需要将数据库放在指定定性分析方法编辑器中。兼容

软件版本是 B.03.01或更高。图 4a-4d演示了本分析所用的参数

设定。

图 4a是包括可疑色谱峰和手动提取质谱图的MassHunter定性

分析软件的典型界面。左侧可以看到，“鉴定化合物”方法选项已

经展开，并选定了其中的“数据库检索”方法编辑器选项。在方

法编辑器中，我们需要的精确质量保留时间 (AMRT) 数据库即为

'forensic.cdb'。

图 4b. 显示了质量数阈值窗口和可选的检索参数，例如“mass

only”（仅质量数）或者'mass with retention time'（质量数和保留

时间）。
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图 4c. 手动检索的附加离子选项

图 4d. 使用MassHunter定性分析软件手动检索结果

(ppm)

(varies in ppm)

(varies in %)

(m/z)

图 4c. 显示了用于数据库检索的更多选项，如附加离子，价态等等

在质谱图内单击右键会出现快捷菜单 (图 4a)。这个菜单有多种选

项，包括“对质谱峰进行数据库检索”。选中这个选项可以自动地

进行数据库检索。图 4d 中，质谱峰已被识别为苯环己哌啶

（PCP），测量值与理论值的误差是 0.87 ppm，综合匹配评分为

99.36（满分是 100），更加肯定了质谱峰就是苯环己哌啶（PCP）。

综合匹配评分由质量数匹配评分、丰度匹配评分和间距匹配评分

三部分组成，它们分别为 99.61, 98.61和 99.79，见图 4d。

为了获得可信的结果，软件将会根据同位素质量数，同位素比例、

同位素的间距和可选保留时间等因素对数据库中的化合物进行打

分，进而找出最匹配的结果。



本例中设定了极端的参数，绝对峰高的阈值设为计数值>500（见

图 5a），并选择能得到约 3000种可能组分的适合小分子的算法。

通过提高绝对峰高的阈值，部分低丰度的组分峰将检测不到，但

是相反地能大大降低假阳性率。在本举例中，只用了[M+H] +附加

离子进行搜索，如果选择其他附加离子如钠离子和铵离子，将会

进一步增加结果的可信度。
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图 5a. 分子特征提取参数

图 5b. 分子特征提取中离子类型的设置

同位素间隔是分值计算的另一个重要因子。M到M+1以及M+2

的质量数间隔能够以低于 ppm的精度被测量到。任何微小的质量

偏移将会同等程度地影响所有的同位素，所以测量结果不会受到

质量轴飘移的影响。结果见图 4d。

在这个例子中，AMRT数据库只返回了 PCP这一个搜索结果，其

化学结构叠放在质谱峰图上（如图 4d所示），并且可以选择输出

在结果报告中。

关于MassHunter定性分析软件及数据库检索的更详细的信息可

以参考MassHunter定性分析软件的帮助界面或操作指南[5]。

流程 B. 使用“分子特征提取”进行数据挖掘

数据库（PCDL）批量搜索功能（选项 2和 3）用于自动数据挖掘

算法如安捷伦分子特征提取软件（MFE）得到的精确质量数列表

的数据库检索和鉴别。这种算法非常强大，尤其适用于复杂样品

如血样提取物生成的复杂数据的分析，。本文的其余部分，仅针对

MassHunter定性分析软件提交的批量检索作一概述。批量检索

的具体操作过程请参考 PCD应用指南[2]。

数据挖掘算法，如分子特征提取(MFE)能够自动进行检索并“挖

掘”出复杂的单级质谱数据集合，从而从连续背景干扰中确认并

区分出大多数近似的和真正的化合物峰。复杂样品中组分的自动

提取，软件可以将连续的背景中将“真实”的化合物峰提取出来。

在分析中，将附加离子也一并考虑，这将提高组分的确认度。

其它的数据挖掘算法，如‘find by MS/MS’（通过串联质谱查找）

和‘find by Targeted MS/MS’（通过目标串联质谱查找）也是

MassHunter定性分析软件的组成部分。这些算法依赖于所使用

仪器的特性和操作模式。‘Find by Formula’(通过化学式查找)功能

的使用方法参见本文的“流程 C”部分。

为了演示分析流程，在上述实验条件下我们分析了液质毒物混合

标样。将数据文件载入MassHunter定性分析软件。在方法浏览

器中“查找化合物”区域打开 'Find by Molecular Feature'（通过

分子特征查找）方法编辑器。
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在本MFE方法的参数设置中，没有更改化合物，质量数滤镜或质

量偏移滤镜设置，最高价态设为 1。分子特征提取（MFE）检索

完成之后，在鉴定化合物/数据库检索方法编辑器中指定法医学

AMRT数据库（图 6），选定所有MFE发现的化合物并针对每种

化合物的内容进行检索。选中质量数和保留时间匹配选项，因为

之前已通过分析不同标准品的保留时间并加入到自定义的化合物

数据库中建立了保留时间数据库。

图 6. 分子特征提取数据库检索的参数设定
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图 7. 使用MassHunter定性分析软件，用分子特征提取化合物数据库检索得到的结果

图 7 展示了通过点击 MFE 方法编辑器标题栏中高亮的绿色

“process”按钮进行分子特征提取操作得到的结果。
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保留时间 保留时间差异 质量数 质量数差异 分子式 分值

名称 保留时间 （数据库） （数据库） 质量数 （数据库） （数据库, ppm） （数据库） （数据库）

戊脉安（异搏定） 3.574 3.577 0.003 454.2833 454.2832 -0.31 C27 H38 N2 O4 98.43

曲唑酮 2.84 2.824 -0.016 371.1516 371.1513 -0.81 C19 H22 Cl N5 O 59.25

羟基安定 3.94 3.946 0.006 300.067 300.0666 -1.62 C16 H13 Cl N2 O2 97.01

士的宁 1.788 1.769 -0.019 334.1684 334.1681 -0.77 C21 H22 N2 O2 98.67

普罗地芬 4.116 4.121 0.005 353.2355 353.2355 -0.18 C23 H31 N O2 98.05

苯丁胺 1.77 1.75 -0.02 149.1199 149.1205 3.78 C10 H15 N 89.91

苯环己哌啶（PCP） 2.931 2.901 -0.03 243.199 243.1987 -1.32 C17 H25 N 72.24

羟考酮 1.434 1.423 -0.011 315.1475 315.1471 -1.44 C18 H21 N O4 91.16

去甲羟基安定 3.524 3.528 0.004 286.0511 286.0509 -0.71 C15 H11 Cl N2 O2 98.37

硝基安定 3.535 3.544 0.009 281.0804 281.08 -1.34 C15 H11 N3 O3 99.2

3,4-亚甲二氧基-N-乙基安非他命 1.625 1.621 -0.004 193.1108 193.1103 -2.77 C11 H15 N O2 79.54

甲基苯丙胺 1.606 1.593 -0.013 149.1197 149.1205 4.82 C10 H15 N 81.88

美沙酮 3.638 3.638 0 309.2094 309.2093 -0.61 C21 H27 N O 99.67

哌替啶（度冷丁） 2.477 2.456 -0.021 247.1577 247.1572 -1.7 C15 H21 N O2 97.91

劳拉西泮 3.616 3.621 0.005 320.012 320.0119 -0.19 C15 H10 Cl2 N2 O2 98.27

氢可酮 1.575 1.56 -0.015 299.1525 299.1521 -1.2 C18 H21 N O3 85.2

海洛因 2.322 2.297 -0.025 369.1579 369.1576 -0.63 C21 H23 N O5 98.97

地西泮（安定） 4.272 4.275 0.003 284.072 284.0716 -1.36 C16 H13 Cl N2 O 58.97

9-四氢大麻酚（THC） 5.275 5.292 0.017 314.2243 314.2246 0.94 C21 H30 O2 94.83

可待因 1.169 1.16 -0.009 299.1524 299.1521 -0.72 C18 H21 N O3 72.49

可卡因 2.44 2.418 -0.022 303.1475 303.1471 -1.29 C17 H21 N O4 98.03

氯硝西泮 3.625 3.638 0.013 315.0412 315.0411 -0.42 C15 H10 Cl N3 O3 98.72

甲基三唑安定（阿普唑仑） 3.726 3.726 0 308.083 308.0829 -0.33 C17 H13 Cl N4 96.77

3,4-亚甲二氧基-N-乙基安非他命 1.862 1.846 -0.016 207.1263 207.1259 -1.8 C12 H17 N O2 97.4

3,4-亚甲二氧基-N-甲基安非他命 1.474 1.473 -0.001 179.095 179.0946 -2.23 C10 H13 N O2 86.15

表 3. 分子特征提取方法鉴定出的化合物和数据库检索结果

详细结果参见表 3，结果显示出此次上样的测试标样混合物中所

有 25个组分。证明了查找和鉴定步骤的数据分析参数适用于化合

物的鉴定过程。MFE鉴定的 3000多个化合物中许多都没有找到

预期的 PCDL匹配，在结果报告中我们选中了“排除非正相”选

项，只列出数据库匹配记录。

参照安捷伦 G6855AA MassHunter法医和毒物数据库快速使用

指南[3]中提供的色谱方法，通过利用 PCDL数据库的记忆能力，

将预先确定的各待测物保留时间输入其中，可以自动确认并正确

鉴别出同等质量数的化合物，如可待因/氢可酮以及甲基苯丙胺/

苯丁胺。
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图 8. 在数据库界面中编辑化合物信息

增加保留时间的自定义数据库

安捷伦法医毒物数据库的一个优点是它可以进行编辑变成用户自

定义数据库。为了建立可读写的定制数据库，用户可以从数据库

(PCDL)界面的文件菜单中选择“New Database”。然后 PCDL允许

您选择已有的数据库，然后重命名成新的数据库。您还可以给出

数据库的具体描述。当选择“create”时，新命名的数据库就包

含了被选数据库的所有的化合物。按照这样的方式，您可以根据

需要建立多个自定义的数据库或小范围的、更特异的数据库。关

于杀虫剂数据库的技术说明[2]介绍了如何利用内置的色谱条件检

测标样的过程，以及如何在定制数据库中方便地进行保留时间的

更新或者添加操作。

使用数据库（PCDL）界面中左起第四个标签，可以实现 PCDL精

确质量保留时间数据库的自定义和更新。详细的过程见图 8，图

中展示了“Add New”，“Save as New”，“Update Selected”和

“Delete Selected'”几个选项。当激活“Database/Library”下拉

菜单中的“Allow Editing”选项时，用户可以更改、增加或删除定

制数据库中的所有显示的信息。而且还可以通过“ Edit

Compounds”标签添加后缀为'*.mol'的分子结构图。
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流程 C.使用“分子式查询（Find by Formula）进行数据

挖掘

MassHunter 定性分析软件中的“分子式查询”数据挖掘算法

“利用预先确定的实验分子式（或者分子式列表）检索 TOF或者

QTOF的数据文件，以确认是否有化合物存在。PCDL格式的数据

库也可以被定义成实验分子式列表。依据数据库规模和内容的多

少，“分子式查询”所需的时间可能比MFE方法稍微长一些。然

而“分子式查询”的结果精确度和灵敏度更好，尤其是对于低浓

度样品的分析。

图 9展示了使用液质毒物测试混合标样数据文件进行“分子式查

询”的结果界面。所有 25个化合物全都被鉴别出来，包括精确

图 9.“分子式查询”的数据库检索结果

质量数，丰度，同位素间隔匹配的综合分值和保留时间。数据分

析方法编辑器的各参数值见图 10，其中'Tox_std_01.cdb'是一个

自定义的 PCDL格式的数据库。

当报告分析结果时，“分子式查询”会对色谱峰形和同位素匹配

分值进行评估，即使提取的化合物色谱图中有几个质量接近的峰，

程序也能返回最匹配的结果。

额外的附加离子，如[M+Na]+, [M+NH4]+ 和 [2M+H]+也经常被

使用于分子式查询中。质谱图和结果表中显示的额外信息有助于

进一步确认分析结果。图 9 是羟基安定的质谱图，包括了

[M+H]+ 和[M+Na]+两种附加离子。
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图 10.“分子式查询”数据库检索–方法编辑器设定

更详细的信息参见 MassHunter 定性分析软件的帮助或者

MassHunter工作站软件定性分析使用指南[5]。

结果报告

手动、分子特征提取和分子式查询等检索方式都要使用软件界面

中相同的化合物报告参数。图 11详细展示了基于标准报告模板

“CompoundReportWithIdentificationHits.xlsx”的选项设置。

在方法浏览器的通用选项下，点击“Common reporting options”

（常规报告选项）链接打开方法编辑界面，如图 11 左侧所示。

MassHunter定性分析软件以化合物为中心进行数据分析和化合

物检索。因此，生成结果报告必需选择合适的报告模板。此例中

采用的正确的模板如图所示。

图 11. 用于手动、分子特征提取（MFE）和分子式查询（FBF）数据库检索的分

析报告常用选项
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在方法编辑器的“Compound Report”选项中，通过选择毒物学筛选

报告中需要包含的信息，可以指定更详细的内容（见图 11右侧）。

用户可以在此选择报告的内容。例如，如选择“Exclude Details for

Unidentified Compounds”（不包含未确认化合物的详细信息）复

选框，则只报告 PCDL匹配的阳性结果。在化合物报告方法编辑

器中，还可以选择是否包含化合物色谱图，单独的质谱峰或结果

总结和化合物列表。

一旦结果报告的所有的参数都被正确设置，就可通过点击绿色按

键（图 12中的圆圈）打开“printing dialogue”（打印对话框），设

置其中的各种参数从而输出结果。用户可以选择直接将报告输出

到打印机或者保存为 Excel或 pdf格式的文件。此外，也可以从

文件下拉菜单中选择“Print Compound Report”进行结果报告的

输出。

图 12. 手动／分子特征提取（MFE）／分子式查询（FBF）数据库检索的化合物分析结果报告
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图 13 展示了典型的法医毒物测试混合标样分析结果报告总结的

首页。

图 13. 分子特征提取（MFE）／数据库检索的结果报告输出
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工作列表的自动分析

若用户正确地设定了数据挖掘过程涉及的所有参数，就可将数据

库(PCDL)检索选项和报告选项（本文的要点）保存为一个便捷的

数据分析方法，以便日后重复使用或保证不同次实验间参数设置

的一致性。可以通过MassHunter定性分析软件界面中的方法下

拉菜单，选择“Save As”进行保存。以后这一方法就会作为默认

方法被载入，直到被新保存或载入的方法替换掉。

保存参数设置方案的另一个优点是，它可以用于软件内置的“工

作列表自动分析”功能。图 14讲解了工作列表自动分析的参数设

定并演示了使用MFE和 PCDL数据库检索自动访问数据文件并

将结果报告导出到指定打印机或文件存放路径的流程。

这个分析举例列举了数据自动分析的所有步骤，与手动数据处理

的步骤相似。

首先，将样品数据文件载入，所有以前数据的结果将被清除。下

一步，按照已保存的数据分析方法设置进行“MFE查询”，在数

据方法中指定的 PCDL数据库中检索化合物结果。最后，所有的

结果将根据数据分析方法的设置自动生成报告。

在样品数据采集过程中，还需要进行两个步骤才能开始工作列表

自动分析流程。

第一，数据分析方法和工作列表自动分析方案必须通过使用

“Method”菜单的“Save As”选项并选定采样方法名称从而保存

在采样方法中。一旦点击“OK”，数据分析方法就被整合到数据

采集方法中了。

图 14. 工作列表自动分析方法的设定
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最后，若要在数据采集过程中自动地进行工作列表数据的分析，

就要首先打开MassHunter采集软件界面“Worklist”菜单下的

“Worklist Run Parameters”窗口。图 14是这一步骤的屏幕截图，

对其中的设置选项作了标记。如图所示，数据分析将处理“Parts

of method to Run - Both Acquisition and DA”（方法中运行的部

分项目-采集和数据分析）。数据分析参数可以选择同步和非同步

两种方式。

结论

安捷伦MassHunter法医毒物数据库工具包采用目标和非目标化

合物分析方法进行广泛的样品扫描。数据库包括具有潜在价值的

6700个化合物的精确质量数据，且可由用户自行定义数据库，便

于使用。

MassHunter法医毒物数据库工具包可以为您提供：

• 复杂待测物的快速简易分析

• 包含约 6700个化合物的广泛的数据库

• 化合物结构，分子式和精确质量数

• 直接链接到化合物检索网站，PUBCHEM 和 ChemSpider

• 国际理论化学和应用化学联合会命名（IUPAC）

• 可以建立MS/MS谱库

• 完全的自定义功能，可以任意添加/删除保留时间数据，

记忆不同色谱方法下的化合物保留时间

• 可以直接在 PCDL软件内部或直接从MassHunter定性分析

软件中进行结果的匹配检索

• 可以利用功能强大的检索工具，如分子特征提取和分子式查

询对结果进行数据挖掘

• 可以利用MassHunter定性分析软件和采集工作列表对数据

库检索实现部分或全部的自动化
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