
Agilent Spectrum Mill 蛋白质组学软件

获得出色的蛋白质组学结果
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得到更多蛋白质组学问题的答案

Spectrum Mill 采用了一种多步骤数据库搜索方法，使得每一步都具有灵活性。软件通过创建连接每一步参数设置的工作流程而实现了自动化。

Spectrum Mill 使您的工作流程更高效、更高产

提取

MS/MS 搜索

自动验证

质量指标

报告
• 根据 PSM、特有肽段、蛋白质或修饰位点进行组织 • 在样品间进行比较

• 采用免标记法、SILAC、iTRAQ 和 TMT 进行定量分析 • 自动导出结果

• 连接多个搜索的结果 • 采用基于 ppm 的子离子容差

• 针对 CID、ETD 和 HCD 优化了匹配得分 • 允许意外修饰

• 提取并筛选 MS/MS 谱图 • 改善母离子单同位素质荷比测定

• 确认用于定量的母离子面积

• 解决在色谱分析、样品处理以及化学物质标记中的效率

问题

• 测定优化后 MS/MS 数据采集的有

效性

• 使用假阳性率 (FDR) 验证多肽谱图匹配结果 • 根据 FDR 在蛋白质水平上进行筛选

“Spectrum Mill 已经从我在加州大学旧金山分校攻读研究生以及后来在千

禧制药公司作为科学家时最初开发的软件成长到了现在的规模。自从安捷

伦于 2003 年向市场推出 Spectrum Mill 以来，我们一直保持着良好的合作

开发关系。受研究中使用的新仪器和技术的影响，我一直在改进 Spectrum 
Mill 中的工具和算法。”

麻省理工学院和哈佛博德研究所首席研究员 KARL CLAUSER
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多功能的 Agilent Spectrum Mill 软件可满足蛋白质组学研究的不同目标。实际上，软件的诸多实用

工具可帮助您找到设计与执行蛋白质组学实验时遇到的各种假设性问题的答案。

Spectrum Mill 软件提供的多种工

具可用于：

• 发现蛋白质组学，包括用于统计解析和

通路分析的蛋白质鉴定和结果导出

• 蛋白质定量，采用免标记、S I LAC、 
iTRAQ 和 TMT 方法

• 靶向蛋白质组学，包括 MRM 选择器、

多肽选择器以及 MS/MS 或 Q-TOF 系统的

目标物列表输出等工具

• 质量评估和验证，关于多肽和蛋白质鉴

定（包括 FDR）

• 蛋白质和多肽总结报告的可视化与创

建，以便轻松探索复杂数据

提高分析效率

不要让数据处理成为工作流程中的瓶颈。 
Spectrum Mill 专为快速获得结果以及充

分利用服务器多核微处理器而设计。 
Spectrum Mill 可让您对不同处理步骤中的

参数集进行自定义和保存。这一简单的

机制确保了数据处理的高度一致性。可

将这些参数集连接起来生成自定义工作流

程，以便运行无人值守的分析批次。软件

对工作队列进行管理以确保理想的服务器

性能。Spectrum Mill 还可支持赛默飞质谱

仪的数据。这将大大提升您实验室的分析 
效率。

MS/MS 标注谱图

坚实的科学基础铸就准确的分析

结果

Agilent Spectrum Mill 软件通过与 Karl Clauser 
的合作得到了不断改进，它已经被蛋白质

组学研究人员广泛用于生成结果，并已产

生了 1000 多篇科学论文。全球许多科学

家已经将 Spectrum Mill 看作是蛋白质组学

工作流程的一个关键组成部分。

Spectrum Mill 能够借助 FDR 自动验证多肽

谱图匹配结果。FDR 也被用于蛋白水平的

筛选。如此通过将已鉴定多肽和蛋白质的

数量限定在设定置信阈值之上，可以大大

减少假阳性结果。如今，您在分析数据时

即无需担心鉴定错误。
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检测并鉴定修饰后的蛋白质对于试图了解生物学过程的研究人员来说是非常关键的任务。常用的

搜索引擎可帮助您寻找未修饰和修饰后的蛋白质。而 Spectrum Mill 可为您提供有关蛋白质修饰的

更多信息。 

精确定位重要的蛋白质修饰

当有两种或更多种可能性时，该软件的可

变修饰定位功能可将修饰分配到序列的特

定位点上。另外，它可为推荐位点的修

饰提供可靠的指标。您无需逐个检查谱图

即可确认修饰位点，因此大大提高了效

率。Spectrum Mill 的一个强大而独特的功

能在于它能够对比与可视化样品间磷酸化

位点的差异。

Spectrum Mill 还能执行非指定的单质量间

隙搜索。这一功能可利用精确质量数据自

动鉴定并突出未知或意外的修饰。

Spectrum Mill 的可变修饰定位可提供具体修饰位点的明确信息。在这个示例中，磷酸化位点基于 MS/MS 谱
图中的信息的得分（VML 得分）用于指示可信（VML 得分 } 1.1）和难以确定的位点。序列图中显示了所观

察离子的裂解位置，为得分提供了更多信息。

“在过去 5 年中我的实验室一直在使用 Spectrum Mill，作为我们细胞信号传导和生物

标记物发现研究的一部分。我们认为 Spectrum Mill 简单易用，而且有着极其直观

的可视化选项和自定义总结文件。目前我们将 Spectrum Mill 安装在内部服务器上以

便多用户访问，而且发现这样的配置非常适合我们的需求。我们期待安捷伦继续对 
Spectrum Mill 进行改进以提供有助于研究进行的新功能。”

澳大利亚布里斯班昆士兰大学迪亚曼蒂纳研究所癌症蛋白质组学团队负责人 MICHELLE HILL 博士
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Spectrum Mill 可轻松集成其他分析工具，帮助您进一步挖掘蛋白质组学研发数据的价值。您可以将 
Spectrum Mill 的搜索结果上传到蛋白质组学软件常用的 Scaffold 套件上，并与其他搜索引擎得到的结

果进行对比。

生成更有意义的结果

从搜索结果中得出的蛋白质丰度可以导入

到 Agilent Mass Profiler Professional (MPP) 
中进行统计解析和可视化。由于 Spectrum 
Mill 能够为已鉴定多肽自动提取和分配母

离子面积，这一创新工作流程才得以实

现。在报告生成过程中，系统通过计算归

属于该蛋白质的面积总和从而得出蛋白质

丰度。蛋白质分组与相关的蛋白质水平定

量分析可以纳入或排除多种蛋白质间共享

的多肽。在 MPP 中可以快速可视化样品

组差异，Pathway Architect 则可将这些差

异匹配到通路中。通过发现与您实验相关

的通路，Spectrum Mill 可帮助您更快获得

有生物学意义的结果。

Spectrum Mill 能够从 MS/MS 多肽鉴定中

生成包含精确质量和保留时间的列表，用

于仅限 MS 的蛋白质谱图分析工作流程。 
Agilent MassHunter Profinder 软件可利用此

多肽目标物列表从多个样品文件中找到多

肽。Profinder 拥有自动处理、数据浏览和

手动修正等多种工具。

Spectrum Mill 能以不同方式导出结果，方

便您使用其他软件程序进行审查并按自己

的方式解析实验。

您可以将 Spectrum Mill 搜索结果导出到 Mass Profiler Professional 和 Pathway Architect 中，以便更快地了解生物学过程。如果不同处理组间的数据依赖型结果在一

个受影响的通路中不包含所有蛋白质，那么可能需要检测差异调节通路并在后续分析中对其进行靶向定位。

• 采集数据依赖型数据

• 执行 Spectrum Mill 数据库搜索

• 对比不同样品组的蛋白质丰度

• 导入 Spectrum Mill 结果

• 确定差异调节蛋白质

• 执行相关性分析

• 将蛋白质映射到通路中

• 使用通路信息阐释生物学效应

• 导出通路蛋白质以进行后续靶向分析

发现 统计分析和可视化 通路分析
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专注于靶向蛋白质组学分析

当您鉴定出一组目标蛋白质后，下一步可能需对具体多肽进行靶向分析。您可以从 Spectrum Mill 
中导出已鉴定的多肽谱图并使用西雅图华盛顿大学 MacCoss 团队的 Skyline 软件对其进行分析。

三重四极杆质谱仪是靶向定量分析的优选

仪器，它可分析多达数百种蛋白质。您可

以在 Skyline 中将 Spectrum Mill 结果作为

多肽谱库，创建用于安捷伦三重四极杆液

质联用系统的 MassHunter 多反应监测方

法。另一方面，如果您希望监测更多数

量的蛋白质，则可以选择 Q-TOF 质谱仪作

为靶向 MS/MS 蛋白质组学的分析仪器。

靶向 MS/MS 蛋白质组学以数据依赖型模

式收集多肽 MS/MS 谱图。Spectrum Mill 
多肽 MS/MS 谱库通过将所采集的谱图与

谱库进行匹配，而从目标蛋白质中鉴定 
多肽。

Spectrum Mill 还包括用于靶向分析的工

具。例如，多肽选择器可执行蛋白质的理

论消化，随后自动选择可能的靶标多肽。

相比之下，MRM 选择器则会根据数据依

赖型采集实验中发现模式下生成的实验数

据构建并输出 MRM 离子对列表。您可以

输出用于安捷伦或 AB SCIEX 的三重四极杆

仪器的离子对列表。

用户可以将 Spectrum Mill 数据库搜索结果得出的多肽谱图匹配结果轻松导出为自定义谱库，并借助 Skyline 
谱库浏览器用于基于 Skyline 的工作流程中。
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Skyline 软件

Mass Profiler Professional

Scaffold 软件

Pathway Architect

Agilent 6400 系列 MS/MS
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SPECTRUM MILL

Agilent 6500 系列 Q-TOF

SPECTRUM MILL — 蛋白质组学研究的核心

Spectrum Mill 建立在坚实的科学基础上， 
历经多年开发，并经过了数百篇科学论文

的论证。Spectrum Mill 提供的不仅仅是

蛋白质数据库搜索功能，它还具有质量评

估、PTM 定位、蛋白质定量、可视化和报

告等功能。Spectrum Mill 的结果可用于

安捷伦软件（Mass Profiler Professional、 
Pathway Architect 和 MassHunter Profinder）
以及第三方软件（Skyline 和 Scaffold）。 
Spectrum Mill 的连通性可将您之前的结果

应用于新实验中。Spectrum Mill 在将蛋白

质组学数据转化为生物学见解的工作流程

中扮演着至关重要的角色。



了解详细信息 
www.agilent.com/chem/spectrum_mill

查找当地的安捷伦客户服务中心： 
agilent.com/chem/contactus-cn

安捷伦客户服务中心： 
免费专线： 800-820-3278 

400-820-3278（手机用户）

联系我们： 
LSCA-China_800@agilent.com

在线询价： 
www.agilent.com/chem/erfq-cn
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