
前言
分离技术的重大进展显著缩短了色谱的运行时间。超高效液相色谱 (UHPLC)、
亚 2 微米粒径液相色谱柱和双柱气相色谱 (GC) 系统能够收集大量的色谱数
据。因此，实验室现在需要处理和审查非常大量的色谱数据集，有时其中会
包含数千个峰。数据审查任务通常依靠色谱图的手动解析、峰积分基线、校
准曲线和计算结果来确保所有数据符合指标。此外，出现任何影响分析效率
的事件或异常，都需要立即对这些数据进行调查以快速解决问题。因此，这
些因素也使更高效的数据审查与可视化成为一项迫切的需求。 

Peak Explorer 是 OpenLAB CDS 的一项数据分析功能，提供了一种对大数
据集进行导航和可视化的新方法，可以发现变化趋势、丢失/额外峰、保
留时间漂移、积分问题、异常值和伪峰，从而加快复杂样品的数据审查。
Peak Explorer 还能帮助您在方法开发过程中快速评估数据。

使用 OpenLAB CDS 实现更高效的
数据审查 
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可视化的优势
如果数据以恰当的方式显示，肉眼就
能发挥强大的大数据集异常鉴别功
能。Peak Explorer 经过专门设计，能
够以最利于肉眼查看的形式展示色谱
数据。

如图 1 所示，Peak Explorer 以气泡图 
 （右）的形式展示了一个复杂色谱数
据集中的所有峰（左），气泡图专为
方便浏览异常情况而设计。X 轴为保
留时间，Y 轴为加载数据集中的进样
编号。显示的气泡大小代表用户选择
的与峰大小相关的特定值。可选数值
包括峰面积、峰高、峰面积百分比、
峰高百分比、峰宽、峰含量和浓度。
图 2 显示了选择峰面积进行展示的气
泡图。

Peak Explorer 的数据显示可高度自
定义，用户可以选择所显示的内容以
及显示的方式。该软件默认显示所有
峰从最小值到最大值的线性内插，而
这一设置可以打开或关闭。单击某个
特定气泡将出现提示框，并提供分析
物的特定峰或所选进样（如图 2 所示
的蓝色线）的更多详细信息。已鉴定
的峰显示为橙色，未鉴定的峰显示为 
蓝色。

图 1. 色谱视图（左）与 Peak Explorer 视图（右）的对比 

图 2. Peak Explorer 的数据显示详情。X 轴为保留时间，Y 轴为加载数据
集中的进样编号。气泡大小代表峰面积
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如图 3 所示，比较所有进样色谱图的
指纹图谱，几秒钟内即可轻松找到额
外峰（绿框）、丢失峰（红框）以及
未正确鉴定的峰（蓝框）。即使在有
数千个峰的数据集中，也能够轻松找
到“孔”和峰模式。

如图  4 所示，当显示浓度与保留时
间的气泡图时，可以轻松查看和对比
检测器对特定化合物的响应。本例
中，电子捕获检测器 (ECD) 在 3.5 分
钟左右检测到化合物，而氮磷检测器 
(NPD) 未检出化合物。这显示出了分
析需要用到的两种检测器的选择性。

图 3. Peak Explorer 的显示方式能够快速发现额外峰（绿框）、未鉴定峰（蓝框）和丢失
峰（红框）

图 4. Peak Explorer 的显示方式可轻松实现检测器响应的可视化。上图：ECD 响应。 
下图：NPD 响应
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保留时间偏移 ― 泵问题还是
色谱柱问题？
液相色谱或气相色谱系统的稳定性对
生成准确并可重现的结果至关重要。
保留时间是化合物色谱性质中的一项
基本定性指标，保留时间稳定性是判
断系统正常运行的一个重要参数。保
留时间漂移由进行色谱柱切割等常规
维护流程引起。在一个运行复制方法
的多仪器实验室中，即使在看似相同
的条件下运行，每种仪器的保留时间
也有所不同。保留时间的差异也提高
了仪器间和不同时间点的数据比较的
复杂程度。 

有几种方法可以确定保留时间重现
性。一种是计算一个化合物一系列进
样的保留时间相对标准偏差 (RSD)。
也可以用图 5 所示的方式，叠加色谱
图进行直观比较。

图 5. 使用叠加色谱图对保留时间重现性进行直观审查 



5

虽然这两种方法都可以表明系统的稳
定性，但两者都不能提供关于不稳定
性原因的线索。液相色谱保留时间不
稳定可能是由泵中空气、溶剂混合问
题和色谱柱条件造成。Peak Explorer 
提供了关于保留时间稳定性的独特视
图，使用户能够更快地确定不稳定性
的来源。

如图 6 所示，在一系列的进样中，某
化合物的洗脱时间越来越早。对特定
峰进行放大，清晰显示出化合物保留
时间不稳定。洗脱时间过早表明色谱
柱或溶剂混合出现问题。泵中的空气
通常会造成保留时间不稳定，但不会
有洗脱提前或延后的趋势。使用峰叠
加或 RSD 计算后，这一趋势可忽略。
重点关注修正色谱柱和溶剂混合有助
于加快故障排除，使色谱系统能够快
速恢复正常并重新运行样品。

图 6. 放大单个化合物峰，清晰显示一系列运行中保留时间的变化 
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快速轻松地确保正确的峰积分
确保所有峰都得到正确积分是一项繁
琐的数据审查任务。“正确积分”通常
意味着一个峰按照标准方法的规定进
行积分。此外，当进样间的基线因噪
音或漂移发生变化时，用户也希望能
实现一致的峰积分。如果不使用 Peak 
Explorer，用户必须用耗时的手动过
程来检查积分。

Peak Explorer 免去了这一手动任务。
在图 7 的示例中，首先将定义气泡大
小的值设置为峰底宽，这样可以轻松
看出显示的所有进样中峰的基线配置
是否相同。在选择一个异常值时，软
件会自动在“峰详细信息”中显示放
大的峰（图 8）。通过改变处理方法中
的积分参数或使用手动积分工具修正
基线，可以轻松解决积分问题。 图 7. Peak Explorer 能够快速识别积分不佳的峰。将气泡大小设置

为反映峰底宽（红框）。可以选中异常值（绿框）以进一步审查

图 8. 峰详细信息窗口显示了选中异常值的积分。用户可以使用
向前或向后箭头来审查下一个或前一个峰进行比较 
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加快方法优化数据审查 

色谱优化需要数百次进样，会生成很
大的数据集。Peak Explorer 与液相
色谱方法筛选向导（OpenLAB CDS 
ChemStation 版的附加功能）结合使
用，提供了一种寻找最佳溶剂、pH 
和色谱柱的简便方法，从而可在最短
的运行时间内实现化合物的最佳分
离。如图 9 所示，Peak Explorer 显
示了分离概况。从特定进样中选择一
个峰，会在样品信息窗口（图 10）
中显示通过液相色谱方法筛选向导设
置的采集条件。越大的气泡表示峰面
积越大。方法优化实验的结果可用 
OpenLAB CDS 中的预定义报告模板
进行汇总。

结论
Peak Explorer 与 OpenLAB CDS 提
供的全套功能相结合，设计用于提高
实验室处理大量复杂样品时的通量。
Peak Explorer 提高了审查复杂数据集
的效率。通过将色谱数据和结果显示
在一个视图中，用户可以轻松快速地
发现伪峰、异常值和峰模式。如果用
户发现了异常，Peak Explorer 可以轻
松对数据进行更深入的挖掘，从而确
定问题原因，使问题得到快速修正。 

图 9. Peak Explorer 与液相色谱方法筛选向导结合使用，即使采集到多个信号也能快速审查
优化实验

图 10. 从图 9 所示的特定进样中选择一个峰，在样品信息窗口中显示采集条件 
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