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本指南内容提要

本指南包含有关学习如何使用 Agilent MassHunter Workstation 软件 - 定性分析 
以及 LC/MS 数据的信息。 

开始练习之前，请阅读第 3 页的“本指南包含有关学习如何使用 Agilent 
MassHunter Workstation 软件 - 定性分析 以及 LC/MS 数据的信息。”中的说明。

练习 1 了解定性分析的基本知识

在本练习中，您将探究定性分析程序的多种强大功能。无论您使用的数据类型是
什么，这些任务都至关重要。

练习 2 查找和识别化合物

在前两组任务中，您将在复杂基质中查找并识别低浓度磺胺药，并为 TOF 和
Q-TOF 数据生成其分子式。您还可以使用 TOF 和 Q-TOF 数据对蛋白质消化执行
分子特征提取。此外，还可以对三重四极杆质谱仪数据执行这些任务。

练习 3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法

在这些任务中，您将学习如何设置和运行定性分析方法。还将学习如何对方法进
行编辑，以自动进行分析和／或化合物识别。然后将在打开数据文件时使用自动
化方法执行操作。此外，还将学习如何创建一个方法，以使用工作单执行自动化
操作。这些任务中的每一种都使用不同的工作流进行操作。

练习 4 定性分析向导

“定性分析”程序包括多个向导。这些向导可引导您完成执行某些任务所需的
步骤。

识别色谱图峰向导 - 此向导显示在运行不包含分析报告的色谱图峰识别操作之前
可修改的不同方法编辑器部分和选项卡。

查找目标化合物依据：MFE 结合数据库检索向导 - 此向导显示在运行按分子特征
查找算法和数据库检索算法之前可修改的不同方法编辑器部分和选项卡。
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练习 5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件

如果数据文件是在所有离子 MS/MS 模式中采集的，在运行按分子式查找化合物
算法时，程序可以对碎片离子进行定性。

参考信息

在本章中，您将学习有关定性分析程序的基本知识。

新增功能

在 B.06.00 中

• 支持通过每个化合物最多两个触发器触发的 MRM 数据文件。

• 支持 CE-TOF 数据文件。

• 支持在所有离子 MS/MS 模式中创建的数据文件。

• 在使用按分子式查找算法时，如果在所有离子 MS/MS 模式下获取数据文件，
则可对化合物执行碎片确认。

• 可在“化合物详细信息视图”中检查化合物。“化合物详细信息视图”中有四
个其他窗口。

• 对于“化合物详细信息视图”，可以为不同类型的色谱图和质谱图定义不同的
线定义。

• 可使用按积分查找化合物算法。

• 在生成分子式算法中，可以选择是否使用分子式标注碎片质谱图峰。碎片标注
根据化合物挖掘算法选择要标注的质谱图。

• 可对通过按色谱图解卷积查找算法找到的化合物执行生成分子式算法。

• 在生成分子式算法中，可以对分子式相同但电荷载体不同的匹配项分组。

• 生成分子式算法已修改，允许输入每个电荷载体的最大匹配数。

• 可从任何用户质谱图创建化合物。这些化合物的化合物挖掘算法是 “质谱图
提取”。
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• 将结果与数据文件一起保存时，可以选择是将所有化合物结果与数据文件一起
保存还是保存每个化合物的较小的结果集。始终保存所有用户色谱图和用户质
谱图。

• CEF 文件的格式已修改，以包括更多信息。

• 质谱图识别结果表的第一级中包含 m/z 和离子种类信息。

• 可以为生成分子式算法指定多个电荷载体种类。

• 质谱图识别表已修改。可以将过滤器添加到列，并且可以删除行。

• 现在可以使用分子式和离子种类对峰进行标记。

• 如果有大量条目，可以非常快速的更改在“质谱图识别结果”窗口中更改标记
为 “最佳”的质谱图。

• 可以对 .L 和 .XML 谱库运行按分子式查找算法。

• 可以指定在化合物报告中叠加化合物色谱图。

• 在 “化合物详细信息视图”中，可以在 “化合物色谱图结果”窗口中显示共
流出图谱。

• 缺省分子式确认报告模板已修改，以包括标记（目标化合物）带颜色的列以及
包含带颜色的标记 （离子碎片）列的碎片表。

• 可以使用新的峰建模 (pMod) 解卷积算法执行电荷态解卷积。

• 可以为两个解卷积的质谱图创建镜像图。

• 可以按定性分数过滤 MFE 化合物。
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开始这些练习之前 ...
• 安装软件。有关说明，请参见 《安装指南》。

• 将安装磁盘上名为 Data 的未压缩格式文件夹复制到您硬盘上任意位置。 

此文件夹包含这些练习中需要使用的所有数据文件。您可能需要首先从其 .zip
格式文件中提取数据文件。

注意 不要重复使用系统中已存在的示例数据文件，除非您确信这些文件是从磁盘上的
原始文件复制而来的，并且只有您使用过这些文件。如果系统中已存在的示例数
据文件与磁盘上的原始文件不能完全匹配，则这些练习中所得到的结果可能与本
指南中所显示的结果不匹配。
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1 了解定性分析的基本知识
我们将每一个练习的内容都放在了一个表中，每个表中分别包含以下三列：

• 步骤 – 通过这些常规说明自学使用此程序。

• 详细说明 – 如果您需要帮助或更喜欢使用步进学习方式，则可使用这些说明。

• 注释 – 阅读这些注释可了解有关练习中的每个步骤的提示和其他信息。
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了解定性分析的基本知识 1
适用于所有数据的基本任务
适用于所有数据的基本任务

任务 1. 打开“定性分析”程序

在此任务中，您可以使用当前方法来打开多个数据文件。 

 

任务 1. 打开包含多个数据文件的 “定性分析”程序

步骤 详细说明 注释

1 打开 “定性分析”程序。 
• 打开数据文件 

sulfas-PosAutoMSMS、
sulfas-PosMS.d 和 
sulfas-PosTargetedMSMS.d，
这些文件位于文件夹 
\\MassHunter\Data 中，或在
复制这些文件的文件夹中。

a 双击 Agilent MassHunter 定性分析 
B.05.00 图标 。 

系统将显示“打开数据文件”对
话框。

b 转到文件夹 \\MassHunter\Data\LC 
或示例文件所在的文件夹。

• sulfas-PosMS.d 文件包含 MS（TOF
或 Q-TOF）数据，而 
sulfas-PosAutoMSMS.d 和 
sulfas-PosTargetedMSMS.d 文件包
含 MS 和 MS/MS (Q-TOF) 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。

• 确保单击使用当前方法按钮。
• 确保调用结果数据复选框处于

未选中状态。
• 确保从所选的方法中运行“文

件打开”操作复选框处于未选
中状态。

图 1 打开软件时打开数据文件
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1 了解定性分析的基本知识
任务 1. 打开 “定性分析”程序
c 按住 Shift 键的同时单击 
sulfas_PosAutoMSMS、
sulfas_PosMS.d 和 
sulfas-PosTargetedMSMS.d。

d 单击打开。
“数据浏览器”窗口中将显示所有的
三个数据文件，“色谱图结果”窗口
中将显示 1 至 3 个色谱图。

e 单击“色谱图结果”工具栏中的列

表模式图标 。

• 如果按 Ctrl 键，则可以选取列表
中多个彼此不相邻的文件。

• 此时在主窗口中看到的内容取决
于打开这些文件之前所使用的方
法、布局、显示和图谱设置。

• 单击“列表模式”图标时，图标
的背景将变为橙色。

图 2 “定性分析”主窗口

任务 1. 打开包含多个数据文件的 “定性分析”程序 （续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 1. 打开 “定性分析”程序
2 使主窗口返回到缺省的 “常
规”。系统将调用缺省方法和
布局。
• 确保您可看到所有三个色

谱图。

a 如有必要，请单击配置 > 配置工作
流程 > 常规。

b 在“工作流程配置”对话框中，单
击调用工作流程的缺省方法按钮和
调用工作流程的缺省布局按钮。清
除保存当前方法复选框。然后，单
击确定按钮。

c 单击“色谱图结果”工具栏中的“最
大列表窗格数”图标旁边的向下箭
头，并选择 3。

• 显示和图谱设置总是相同的，即

使切换到“常规”工作流程后也

是如此。这些设置是在“显示选

项”对话框中针对每种类型的数

据设置的。单击图形窗口中的

 按钮可更改显示选项。

• 单击配置 > 窗口布局 > 调用布
局时，可以更改布局。

图 3 选定了 “常规工作流程”的 “数据浏览器”视图中的 “定性分析”主窗口。 

任务 1. 打开包含多个数据文件的 “定性分析”程序 （续）

步骤 详细说明 注释

“最大列表窗格数”图标

“显示选项”图标

单击 X 按钮可关闭此窗口。

定性分析程序有两个不同的视图。“导航器视图”包含
“数据浏览器”窗口；“化合物详细信息视图”没有该
窗口。
Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南 15



1 了解定性分析的基本知识
任务 2. 放大和缩小色谱图
任务 2. 放大和缩小色谱图

在此任务中，您将熟悉 “定性分析”程序的放大和缩小功能。

任务 2. 放大和缩小色谱图

步骤 详细说明 注释

1 在练习中，将仅放大和缩小三个
色谱图中的一个（X 轴和 Y 轴）。
• 隐藏其他色谱图。
• 将最后一个峰放大两倍。
• 通过对 Y 轴自动调整再放大

一倍。
• 缩小一倍，回到以前的缩放

位置。
• 完全缩小到原始色谱图。

a 在“数据浏览器”窗口中，将要隐
藏的色谱图对应的复选框清除。

b 单击鼠标右键并拖动到最后一个峰
的某个区域之上。 
确保没有针对此步骤选择在缩放期

间对 Y 轴自动调整图标 。 
c 重复步骤 b。
d 单击工具栏中的在缩放期间对 Y 轴

自动调整图标 。 
e 再次单击鼠标右键并第三次拖动到

最后一个峰的某个区域之上。
“定性分析”程序会将 Y 轴自动调
整到该范围的最大点。

f 单击取消缩放图标  以撤消上次执
行的缩放操作。 
可撤消最后十五个缩放操作。

g 单击对 X 轴和 Y 轴自动调整图标
 以完全缩小。 

• 如果没有在“数据浏览器”窗口
中选中某条线，则“定性分析”
程序的任何其他窗口中都不会显
示该信息。您只需在“数据浏览
器”窗口中标记该信息的复选框，
其他窗口中将再次显示该信息。

• 您还可以对“质谱图预览”窗口、
“MS 质谱图结果”窗口、“解卷
积结果”窗口、“UV 结果”窗口
以及“质谱图对比结果”窗口中
的质谱图使用这些缩放功能。

• 所选图标的背景颜色为橙色。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 2. 放大和缩小色谱图
2 练习分别对每个轴进行放大和
缩小。
• 仅沿 X 轴放大。

提示：右键单击 X 轴值，并从
左向右移动光标。

• 部分缩小 X 轴。
提示：沿相反方向移动光标。

• 完全缩小 X 轴。
• 对 Y 轴重复前面的步骤。

a 要放大 X 轴，请将光标移到 X 轴值，
直到出现水平双箭头。

b 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。 

c 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。

d 单击对 X 轴自动调整图标  完全
缩小 X 轴。 

a 要放大 Y 轴，请将光标移到 Y 轴值，
直到出现垂直双箭头。

b 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。 

c 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。

d 单击对 Y 轴自动调整图标  完全缩
小 Y 轴。

任务 2. 放大和缩小色谱图 （续）

步骤 详细说明 注释

水平双箭头

右键单击 X 轴值
时，将出现新的
光标。

右键单击 Y 轴值
时，将出现新的
光标。

垂直双箭头
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1 了解定性分析的基本知识
任务 3. 锚定色谱图
任务 3. 锚定色谱图

在此任务中，您可以锚定色谱图。如果锚定了一个色谱图，则在滚动浏览其他色
谱图来显示这些色谱图时，锚定的色谱图将永久位于显示屏中。

任务 3. 锚定色谱图

步骤 详细说明 注释

• 锚定色谱图。
• 显示所有三个色谱图。
• 确保将色谱图查看列表设置

为 1。
• 在“色谱图结果”窗口中，选

择第二个 TIC。
• 锚定此 TIC。
• 滚动浏览色谱图。
• 清除锚。

a 在“数据浏览器”中，标记与在以
前的任务中隐藏的色谱图对应的复
选框。

b 确保在“色谱图结果”窗口中将窗
格的最大数目设置为 1。

c 在“色谱图结果”窗口中，选择第
二个 TIC。

d 在该色谱图中单击鼠标右键，然后
单击设置锚。

e 使用“色谱图结果”窗口中的滚动
条滚动浏览色谱图列表。第二个 TIC
始终处于可见状态。 

f 单击色谱图 > 清除锚。

• 为色谱图设置锚定属性时，一个
锚定图标将出现在“数据浏览器”
窗口中的锚定色谱图名称的旁边。

• 在锚定一个色谱图之后，即使查
看列表显示 1，两个色谱图也会
显示在“色谱图结果”窗口中。
目前这表示您除了可查看一个色
谱图外，还可查看锚定色谱图。

• 此外，您还可以右键单击该色谱
图，然后单击快捷菜单中的清
除锚。

图 4 “色谱图结果”窗口中锚定的 TIC
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了解定性分析的基本知识 1
任务 4. 更改窗口布局
任务 4. 更改窗口布局

在此任务中，您可以在主视图中移动窗口并创建多个窗口布局。

任务 4. 更改窗口布局

步骤 详细说明 注释

1 更改窗口布局：
• 更改窗口大小。
• 保存窗口布局。
• 解除布局锁定。
• 将“色谱图结果”窗口更改为

浮动状态。
• 移动 “色谱图结果”窗口。
• 显示用于重新定位窗口的

工具。

• 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，请单击配置 > 窗
口布局 > 保存布局。

• 要解除布局锁定，请单击配置 > 窗
口布局 > 锁定布局。 

• 为了使窗口浮动，请右键单击窗口
的标题栏，然后单击快捷菜单中的
浮动。

• 要移动窗口，请单击窗口的标题栏
并将该窗口拖动到所需的位置。 

• 要显示重新定位工具，请将该窗口
拖动到某个其他窗口之上。当一个窗
口与另一个窗口重叠时，该程序将
显示多个布局工具，如图 5 所示。

• 如果解除布局锁定，则系统不会
在“锁定布局”菜单旁边显示选
中标记。

• 您只能在解除布局锁定时使用重
新定位工具。

• 此外，通过双击窗口的标题栏，
也可以使窗口浮动。

• 该软件创建了许多不同的布局。
您还可以尝试调用不同的布局。

• 该软件具有多个不同的工作流程。
每个工作流程调用的布局都不同。
此外，切换到不同的工作流程时，
布局也将随之更改。

• 如果安装了 BioConfirm 程序，则该
程序具有多个不同的工作流程和
布局。

图 5 窗口重新定位工具
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1 了解定性分析的基本知识
任务 4. 更改窗口布局
2 重新定位“色谱图结果”窗口。
• 移动该窗口，使其依次位于其

他窗口的顶部、左侧、右侧和
底部。

• 同时移动两个窗口，使其中某
个窗口位于另一个窗口的顶
部，且只能通过底部的选项卡
来使用。 

• 恢复缺省布局。

• 如果将光标拖动到某个较小的图标
之上，则您正在拖动的窗口将被置
于所有其他窗口的上方、右侧、下
方或左侧。 

• 将光标拖动到较大的图标上方。通
过将光标拖动到较大图标的边缘上
方，还可以将该窗口置于另一个窗
口的上方、右侧、下方或左侧。

• 要将两个窗口一同显示在选项卡
中，请将光标拖动到较大图标的中
心上方。这两个窗口将一同显示在
选项卡上，您将看到它们的副本。停
止拖动鼠标。这两个窗口将一同显
示在选项卡中。

• 单击配置 > 窗口布局 > 恢复缺省
布局。

• 光标必须位于框中某个箭头上方
才能执行重新定位。

• 单击恢复缺省布局命令，可以恢
复“常规”工作流程中使用的布
局。如果使用的是其他工作流程，
则需要调用在该工作流程中使用
的布局。

任务 4. 更改窗口布局 （续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 5. 打印分析报告
任务 5. 打印分析报告

在本练习或下一个练习中执行任何任务之后，如果要打印分析报告，应使用下列
说明。 

分析报告可以包含提取和积分色谱图、提取质谱图、查找化合物、检索数据库中
的峰质谱图或从峰质谱图生成分子式的结果。 

任务 5. 打印分析报告

步骤 详细说明 注释

1 要更改分析报告选择，请执行下
列操作：
• 选中要打印的色谱图、质谱图

或表格对应的复选框。
• 清除不希望打印的色谱图、质

谱图或表格对应的复选框。

a 在“方法管理器”窗口中，单击报
告 > 分析报告。

b 选中要打印的任何额外选择对应的
复选框。

c 清除不希望打印的任何色谱图和质
谱图选项。

• 分析报告仅包含在此部分中标记
的信息。 

• 如果某些结果不可用，则不会包
括在内，即使这些结果已在此部
分中进行标记。例如，如果您尚
未对色谱图进行积分，则峰列表
不会包含在内。

图 6 “方法管理器”和 “方法编辑器”窗口中的 “分析报告”部分

缺省情况下，“方法编辑
器”窗口处于浮动状态。与
“定性分析”程序的其他窗
口不同，它显示为单独的
窗口。要锚定该窗口，请
右键单击窗口的标题栏，
然后单击 “浮动”。还可
以双击标题栏以锚定窗口。
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1 了解定性分析的基本知识
任务 5. 打印分析报告
2 打印该报告。 a 您可以采用下列多种方式交互性地
打印该报告：
• 在主菜单中，单击文件 > 打印 >

分析报告。
• 在主工具栏中，单击 “打印机”

图标。
• “分析报告”部分处于选中状态

时，单击方法编辑器工具栏中的

打印分析报告 图标 。

• 右键单击方法编辑器中的“分析
报告”部分，然后单击打印分析
报告。

• 在“数据浏览器”中的数据文件
快捷菜单中，单击分析报告。

b 单击报告内容。
c 选中打印报告复选框并选择打

印机。
d 选中打印预览复选框。
e 单击确定按钮。
f 检查该报告。
g 单击工具栏中的关闭打印预览

图标。

• 有时，可以使用方法编辑器工具

栏中的“运行”图标  从一

组可能的操作中选择一项操作。

例如，如果切换到“方法编辑器”

窗口的“报告”>“常规报告选

项”部分，则单击“运行”图标

时可能会执行四项不同的操作。

如果单击箭头，系统会显示可能

操作的列表，您可以从中选择要

执行的操作。如果从列表中选择

其他操作，则会更改缺省操作。

如果只单击“运行”按钮，则系

统将执行当前缺省操作。

图 7 “打印分析报告”对话框

任务 5. 打印分析报告 （续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 6. 添加注释
任务 6. 添加注释

您可以将图像注释或文本注释添加到下列图形窗口：

• “色谱图结果”窗口

• “MS 质谱图结果”窗口

• “质谱图对比结果”窗口

• “解卷积结果”窗口

• “UV 质谱图结果”窗口

仅在化合物详细信息视图中

• “化合物色谱图结果”窗口

• “总体色谱图结果”窗口

• “化合物 MS 质谱图结果”窗口

• 化合物碎片质谱图结果

任务 6. 添加注释

步骤 详细说明 注释

1 选择色谱图中的位置。 a 在“色谱图结果”窗口中，单击工

具栏中的注释工具 ( )。

b 将光标移到色谱图窗格中要添加注
释的位置。

c 单击鼠标右键，然后单击添加文本
注释。

• 光标将变为十字线光标。可使用
此光标选择要添加注释的确切
位置。 

• 
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1 了解定性分析的基本知识
任务 6. 添加注释
2 在“添加／编辑文本注释”对话
框中添加有关文本注释的信息。

a 键入注释的文本。
b 选择文本颜色。
c 选择方向。
d 选择字体格式和字体大小。
e 单击已锚定或浮动。如果单击已锚

定，请选择指向文本注释的指针对
应的选项。如果单击浮动，则可以
更改相对位置。在图形窗口中可以
更轻松地以交互方式更改位置。

f 单击确定。

• 可将多个注释添加到色谱图或质
谱图。

• 可以使用注释工具栏中的图标
选择所有注释、删除注释及编辑
注释。

图 8 “添加／编辑文本注释”对话框和 “色谱图结果”窗口

任务 6. 添加注释 （续）

步骤 详细说明 注释

仅在选择了“注释”工具时，注释工具栏才可用。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 6. 添加注释
3 切换回“色谱图结果”窗口中的
“范围选择”工具。首先删除
注释。

a 单击  图标以删除所有注释。

b 单击“色谱图结果”工具栏中的
（范围选择）图标。

• 您可以在“色谱图结果”工具栏
中的 5 个不同工具之间切换。有
关详细信息，请参考联机帮助。
这 5 个工具是：
• 范围选择
• 峰选择
• 手动积分
• 实时色谱图
• 注释

任务 6. 添加注释 （续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
适用于 MS-only 数据 （TOF、 Q-TOF 或三重四极杆质谱仪）的任务
适用于 MS-only 数据 （TOF、 Q-TOF 或三重四极杆质谱仪）
的任务

使用来自 TOF 仪器的 MS 数据以及来自 Q-TOF 或三重四极杆仪器的 MS-only 数据
执行下列任务。

任务 7. 提取色谱图（仅限于 MS）

在此任务中，您可以从原始 TIC 提取并合并色谱图。 

任务 7. 提取色谱图 （仅限于 MS）

步骤 详细说明 注释

1 从 sulfas-PosMS.d 数据文件中的
两个质量中提取并合并所提取离
子色谱图 (EIC)。
• m/z 值为 279.09102 和 

311.08085。
• 将各个质量中的峰合并到一个

色谱图中。

a 在“数据浏览器”窗口中，清除与
sulfas-PosMS.d 以外的数据文件对应
的复选框。

b 使用下列选项或右侧的选项之一，
打开“提取色谱图”对话框： 
• 单击色谱图 > 提取色谱图。

c 在已打开的数据文件列表中，单击
sulfas-PosMS.d。

d 在类型列表框中，选择 EIC。
e 在 m/z 值字段中，键入 279.09102， 

311.08085
f 选中将多个质量合并到一个色谱图

中复选框以合并这些 EIC。
g 单击确定。
h 确保将“色谱图结果”工具栏中的

最大列表窗格数设置为 3。

• 您还可以采用下列方法之一来提
取色谱图：
• 在色谱图中单击鼠标右键，然

后单击提取色谱图。
• 在“数据浏览器”中，选中与

sulfas_PosMS.d 对应的 TIC 全扫
描，然后右键单击 TIC 全扫描并
单击提取色谱图。

• 您可以对“全部”或“MS”使用
MS 级别。

• 请注意，您还可以选择在提取后
对提取的色谱图自动进行积分。

• 也可以从质谱图中提取色谱图。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 7. 提取色谱图 （仅限于 MS）
图 9 “提取色谱图”对话框

图 10 合并后的提取离子色谱图 (EIC) （与原始 TIC 比较）

任务 7. 提取色谱图 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 8. 对色谱图进行交互式积分 （仅限于 MS）
任务 8. 对色谱图进行交互式积分（仅限于 MS）

在此任务中，您将学习用于对色谱图进行交互式积分、更改积分参数从而修改结
果，以及查看每个峰的信噪比的不同方法。

任务 8. 对色谱图进行交互式积分 （仅限于 MS）

步骤 详细说明 注释

1 对 sulfas_PosMS.d TIC 色谱图
积分。

• 使用下列任一选项，对 
sulfas_PosMS.d 色谱图进行积分。
• 在主菜单中，单击色谱图 > 积分

色谱图。
• 选中该色谱图。然后，右键单击

该色谱图，并单击积分色谱图。
• 在“数据浏览器”中，高亮显示

sulfas_PosMS.d > 用户色谱图部分
中的 TIC 全扫描。然后，右键单击
“TIC 全扫描”，并单击积分色
谱图。

• 积分将使用常规积分器，因为这
是在方法 default.m 中选定的积分
器。您可以在“方法编辑器”窗
口的“色谱图”>“积分 (MS)”>
“积分器”选项卡中更改此值。

• 请注意，带有缺省参数的积分检
测的是非常小的峰。

图 11 “数据浏览器”中的快捷菜单以及积分的 sulfas_PosMS.d TIC 色谱图
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了解定性分析的基本知识 1
任务 8. 对色谱图进行交互式积分 （仅限于 MS）
2 对任务 1 中的提取离子色谱图 
(EIC) 进行积分。

• 在 EIC 窗口中的任意位置单击鼠标右
键，然后单击积分色谱图。

• 在设置提取时，可以选中“提取
色谱图”对话框中的提取时积分
复选框。

3 更改积分 TIC 的过滤器参数。 
• 为 MS 数据显示方法管理器中

的“积分方法编辑器”窗口。
• 更改阈值以便仅保留两个最大

的峰。

a 在“方法管理器”中，单击色谱图 >
积分 (MS) 以显示“积分器”选
项卡。

b 单击峰过滤器选项卡。
c 在“最大峰数量”下，选中上限（按

峰高）复选框，然后键入 2。

• 请注意，当前方法的值发生更改
时，会出现蓝色三角形。保存该
方法时，该三角形将消失。

图 12 选中了上限 （按峰高）的 “峰过滤器”选项卡

4 对色谱图重新积分。 a 单击“数据浏览器”窗口中的 TIC 全
扫描。

b 单击积分色谱图图标 。

• 请注意，现在仅对两个最大的峰
进行积分。

图 13 包含峰数量有限的积分结果

任务 8. 对色谱图进行交互式积分 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 8. 对色谱图进行交互式积分 （仅限于 MS）
5 计算信噪比。
• 选择 sulfas_PosMS.d TIC。
• 将色谱图峰的第一个峰标签设

置为面积，将第二个峰标签设
置为信噪比。

• 打开 “方法编辑器”。
• 使用 0.63 – 0.73 表示噪音区

域，并计算积分峰的信噪比。

a 单击配置 > 色谱图显示选项。
b 单击色谱图选项卡。
c 将第一组峰标签设置为面积，将第

二组峰标签设置为信噪比。 
d 单击确定。
e 在“方法管理器”中，单击色谱图 >

计算信噪比。
f 单击特定噪音区域按钮。
g 为噪音区域键入 0.63 - 0.73 ，并单击

计算信噪比图标 。

• 还可以单击“色谱图结果”窗口

中的  图标以显示“色谱图显

示选项”对话框。

• 确保在计算信噪比之前选中 TIC。
• 指定为噪音区域的面积在“色谱

图结果”窗口中以粗体形式绘制。

图 14 具有 “面积”和 “信噪比”标签的积分 TIC

6 恢复缺省方法的设置，并关闭方
法编辑器。

a 要取消所做更改并恢复缺省方法中

的值，请单击方法编辑器工具栏中

的恢复到上次在文件中保存的值

按钮 。 

b 关闭方法编辑器窗口。

• 联机帮助描述了每种信噪比算法。

7 使峰标签返回 “保留时间”。 a 单击配置 > 色谱图显示选项。 
b 单击色谱图选项卡。
c 将第一个峰标签设置为保留时间，将

第二个峰标签设置为化合物标签。
d 单击确定。

• 也可以单击此对话框中的缺省按
钮恢复原始值。

任务 8. 对色谱图进行交互式积分 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）
任务 9. 从色谱图中提取质谱图（仅限于 MS）

在此任务中，您可以从色谱图中指定的确切位置提取质谱图。您可以从特定数据点
提取质谱图或从多个数据点或范围的平均值中提取平均质谱图。此外，此任务还可
向您显示如何更改质谱图显示选项并扣除背景质谱图。

任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）

步骤 详细说明 注释

1 在位于 0.79 分钟处的峰上和 
sulfas_PosMS.d 数据文件的最后
一个峰的特定数据点上提取质
谱图。
• 放大 0.7 与 1.0 分钟之间的区域

后，请使用“注释”下介绍的任
一选项从处于或接近 0.79 分钟
处的峰中提取质谱图。

• 打开 “质谱图预览”。
• 放大 1.1 与 1.4 分钟之间的区域

后，请从处于或接近 1.22 分钟
的峰中提取质谱图。

• 将此质谱图复制到“用户质谱
图”部分。

• 更改显示，使得至少显示两个
质谱图。

a 要放大到 0.79 分钟处的峰，请在 
0.70 分钟处的峰上方单击鼠标右键，
并将其拖动到 1.0 分钟处的曲线下
方，然后松开鼠标。 

b 在接近 0.79 分钟处的峰上，采用“注
释”列中列出的任一方法提取质
谱图。

c 单击“色谱图结果”工具栏中的缩
小图标 。

d 单击“MS 质谱图结果”工具栏上的
范围选择图标 。

e 要打开“质谱图预览”窗口，请单

击质谱图预览按钮， 

f 放大到介于 1.1 与 1.4 分钟之间的
区域。 

g 在接近 1.22 分钟处的峰上，采用“注
释”列中列出的任一方法提取质谱
图。该质谱图将显示在“质谱图预
览”窗口中。

h 右键单击“质谱图预览”窗口中的质
谱图，然后单击复制到用户质谱图。
此时不会关闭“质谱图预览”窗口。 

i 如有必要，请单击“MS 质谱图结果”
工具栏中的最大列表窗格数图标，
然后选择 2。

j 关闭方法编辑器窗口。

• 进行缩放时，请确保“在缩放期

间对 Y 轴自动调整”图标  处
于“打开”状态。该图标处于“打

开”状态时，背景为橙色。

• 您可以采用下列任一方式来提取
质谱图：
• 双击该色谱图中的数据点。 
• 单击该色谱图中的数据点，然

后在该色谱图中的任意位置单
击鼠标右键。单击提取 MS 质
谱图。此时将显示“提取色谱
图分析”对话框。确保已选择
sulfas_PosMS.d 文件，然后单击
提取。

• 在第一次提取质谱图时，将出现
包含该质谱图的 “MS 质谱图结
果”窗口，并且该质谱图的类型
和保留时间将出现在“数据浏览
器”中的 “用户质谱图”下。

• 当“质谱图预览”窗口打开时，
系统将在“质谱图预览”窗口中
显示任何手动选择的质谱图，但
不会在“用户质谱图”部分中保
留质谱图。

• 当“质谱图预览”处于打开状态
时，“定性分析”程序会在您提取
新的质谱图时覆盖以前的质谱图。
Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南 31



1 了解定性分析的基本知识
任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）
图 15 包含从 sulfas_PosMS.d 文件中的两个积分峰中提取的质谱图的主窗口

任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）
2 提取一个质谱图，并使用该质谱
图对 sulfas_PosMS.d  数据文件的
最后一个积分峰的某个指定范围
内的所有点求平均值：
• 删除所有现有的用户质谱图。
• 缩小该色谱图。
• 关闭 “质谱图预览”窗口。
• 使用 “色谱图”工具栏上的
“范围选择”图标。

• 设置从峰左侧的某点到峰右侧
的同一个点之间的范围。 

• 使用列出的任一选项提取该质
谱图。

a 选中要删除的用户质谱图（按 Ctrl 可
选中多个质谱图）。

b 右键单击选定的用户质谱图，然后
单击删除。

c 单击“删除”对话框（如果已显示）
中的是。

d 单击“色谱图结果”窗口中的  以
完全缩小。 

e 关闭质谱图预览窗口。
f 单击“色谱图”工具栏上的范围选

择图标 。

g 在最后一个积分峰左侧的某点处单
击，并拖动到右侧的某点上方。 

h 使用下方或右侧的选项提取平均质
谱图。
• 在峰范围的任意位置单击鼠标右

键，并单击快捷菜单中的提取 MS
质谱图。 

• 单击“提取质谱图”对话框中的
提取。

• 如果右键单击“数据浏览器”窗
口中的“用户质谱图”行，然后
单击删除，还可以删除所有用户
质谱图。

• 此外，还可以通过双击色谱图中
的选定范围来提取平均质谱图。

• 您可以使用“消息框选项”对话
框更改每次删除色谱图或质谱图
时是否要求您进行确认。单击配
置 > 消息框选项命令时可显示此
对话框。

• 只有在调用多个数据文件时，才
会显示“提取质谱图”对话框。

图 16 从最后一个峰的选定范围提取的平均质谱图

任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）
3 提取一个质谱图，并使用该质谱
图对 sulfas_PosMS.d 数据文件中
的积分峰 1 和 2 的范围一同求平
均值。
• 提示：使用范围选择图标和 Ctrl

键可以选择从某点获取的峰 1
范围。

• 使用右侧的任一选项提取该
质谱图。

a 单击色谱图结果窗口标题栏。“色
谱图结果”窗口将成为活动窗口，且
选定的面积不会丢失。

b 按住 Ctrl 键。
c 在第一个积分峰左侧的某点处单击，

并拖动到右侧的某点上方。 
d 松开鼠标。
e 松开 Ctrl 键。
f 使用此选项或右侧的选项提取平均

质谱图：
• 在每个峰的选定范围内双击。

• 请记住，第二个峰已具有从步骤
2 中选定的范围。

• 在色谱图中的任意位置上单击鼠
标右键，然后单击提取 MS 质谱
图，也可以提取质谱图。此时将
显示“提取质谱图”对话框。单
击提取。

图 17 从多个范围创建的平均质谱图。

任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）
4 更改 sulfas_PosMS.d 的质谱图显
示选项。
• 将小数点后面的数字更改为大

于当前设置的值。
• 更改回原始位数。

a 单击配置 > MS 和 MS/MS 质谱图显
示选项。

b 单击 MS 和 MS/MS 质谱图选项卡。
c 将小数点后的位数设置为大于 m/z

值的当前设置的值。
d 单击质谱图峰标签选项选项卡。
e 选择丰度作为第二个 MS 峰标签。
f 单击确定。

g 重复步骤 a 和 b，然后将小数点后的
位数设置为小于当前设置的值。 

h 单击质谱图峰标签选项选项卡。
i 选择分子式和离子种类作为第二个

MS 峰标签。
j 单击确定。

• 还可以单击“MS 质谱图结果”窗

口中的 “显示选项”图标 。

• 请注意，该标签现在显示的 m/z 多
一位数字。

• 该标签现在应显示原始位数。

任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）
5 每次提取 MS 峰质谱图时扣除背
景质谱图。
• 删除“数据浏览器”中“用户

质谱图”下的所有扫描。
• 在 0.0 到 0.25 分钟的区域内提取

一个背景质谱图，并使其出现
在“数据浏览器”的“背景质
谱图”文件夹中。

• 使用当前的背景 MS 质谱图进
行扣除。

• 对色谱图进行积分，将积分峰
数目限制为 4 个。

• 从第三个积分峰中提取峰质
谱图。

a 在“数据浏览器”中的用户质谱图
下，选中要删除的用户质谱图（按
Ctrl 键）。

b 右键单击该质谱图，然后单击删除。
单击是。

c 将光标拖到 0.0 和 0.25 分钟之间。
d 在该范围内单击鼠标右键，然后单击

将 MS 质谱图提取到背景。
e 如果显示一个对话框，请选择 

Sulfas_PosMS.d 数据文件，然后单击
提取。

f 在“方法管理器”中，单击质谱图 >
提取 MS。

g 单击峰质谱图提取 (MS) 选项卡。
h 在峰质谱图背景下，选择 MS 质谱图

的当前背景质谱图。
i 在“方法管理器”中，单击色谱图 >

积分 (MS)。
j 单击峰过滤器选项卡。
k 选中上限（按峰高）复选框，并

键入 4。
l 在主菜单中，单击色谱图 > 积分色

谱图 > 整个色谱图。
m 单击“色谱图结果”工具栏中的峰

选择图标 。

n 选择第三个积分峰，并使用下列选
项之一提取峰质谱图。
• 双击该峰。
• 右键单击该峰，然后单击提取峰

质谱图。
• 单击色谱图 > 提取峰质谱图。
• 在“数据浏览器”窗口中右键单击

色谱图，然后单击提取峰质谱图。

• 要在手动提取质谱图时设置要扣
除的质谱图，请选择“手动提取”
选项卡中的手动质谱图背景。该
选项卡不会影响所提取的峰质
谱图。

• 请注意，在此过程结束时，所有
提取的峰质谱图都会自动扣除指
定的背景质谱图。

• 以下步骤可用作将背景质谱图移
动到“背景质谱图”文件夹中的
替代方式：
• 双击选定范围以提取平均的质

谱图。
• 在质谱图窗口中的任意位置单

击鼠标右键，然后单击移动到
背景质谱图。 

任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）
图 18 扣除背景的质谱图

任务 9. 从色谱图中提取质谱图 （仅限于 MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 10. 添加卡尺
任务 10. 添加卡尺

卡尺显示质谱图中两个点之间的差。您可以将卡尺添加到下列图形窗口：

• “MS 质谱图结果”窗口

• “解卷积结果”窗口

还可以在 “化合物详细信息视图”的两个窗口中添加卡尺。有关此视图的详细信
息，请参见第 142 页的 “任务 3. 在 “化合物详细信息视图”中查看结果”。

还可以将“修饰”卡尺或“氨基酸”卡尺添加到显示在“解卷积结果”窗口中的
解卷积的质谱图。如果质量由于修饰或氨基酸而改变，则卡尺的标签也会变为“修
饰”或 “氨基酸”。否则，将报告质量中的变化 （质量增量）。

任务 10. 添加卡尺

步骤 详细说明 注释

1 将卡尺添加到在前面的任务中创
建的峰质谱图。

a 在“MS 质谱图结果”窗口中，单击

工具栏中的卡尺工具 ( )。

b 在“卡尺”工具栏中，为卡尺类型
选择轮廓图点到点。

c 将光标移到质谱图窗格中要添加卡
尺的位置。

d 将光标拖到质谱图中卡尺的终点。在
拖动光标时，质量增量的值将改变。
松开鼠标按钮时，将添加卡尺。 

• 请参见第 31 页的“任务 9. 从色
谱图中提取质谱图 （仅限于
MS）”以提取 MS 质谱图。

• 光标将变为箭头。您可以使用此
光标选择卡尺的起点和终点。 
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了解定性分析的基本知识 1
任务 10. 添加卡尺
2 修改卡尺以使用其他颜色。 a 单击在上一步中创建的卡尺。
b 单击“MS 质谱图结果卡尺”工具栏

中的“卡尺属性”按钮 ( )。

c （可选）键入开始 X 和开始 Y 值。
d 选择文本颜色。
e 选择字体格式和字体大小。
f 单击确定。

• 可以将多个卡尺添加到质谱图。
• 可以使用卡尺工具栏中的图标选

择所有卡尺、删除卡尺及编辑
卡尺。

图 19 “质量增量卡尺设置”对话框和 “MS 质谱图结果”窗口

任务 10. 添加卡尺 （续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
适用于 LC/MS/MS 数据 （Q-TOF 和三重四极杆质谱仪）的任务
适用于 LC/MS/MS 数据 （Q-TOF 和三重四极杆质谱仪）的
任务

任务 11. 提取色谱图（LC/MS 和 LC/MS/MS）

在此任务中，您可以为 MS 数据提取一个色谱图，并为 MS/MS 数据提取一个色谱
图，以便对峰进行积分。您不能对原始色谱图的 TIC 进行积分，因为它同时包含
MS 和 MS/MS 数据。

任务 11. 提取色谱图 （MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释

1 在 sulfas_PosTargetedMSMS.d 数
据文件中提取 MS 数据的 TIC。

a 在“数据浏览器”窗口中，选中 
sulfas_PosTargetedMSMS.d 的复选
框，并清除其他数据文件的复选框。

b 使用下列选项或右侧的选项之一，
显示“提取色谱图”对话框： 
• 单击色谱图 > 提取色谱图。

c 在已打开的数据文件列表中，单击
sulfas_PosTargetedMSMS.d （如有
必要）。

d 确保类型为 TIC。
e 在“MS 级别”列表中，单击 MS。
f 单击确定。

• 您还可以采用下列方法之一来提
取色谱图：
• 右键单击色谱图，然后单击提

取色谱图。
• 在“数据浏览器”中，单击用

户色谱图 > TIC MS（全部），然
后右键单击 TIC MS（全部），并
单击提取色谱图。

• 也可以从质谱图开始提取色谱图。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 11. 提取色谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
图 20 “提取色谱图”对话框。

2 提取另一个色谱图，但要根据 
MS/MS 数据的产物离子进行
提取。
• 这次，请选择对提取的色谱图

进行积分。

a 重复步骤 1 中的步骤 b-c。 
b 单击 EIC 作为 “类型”。
c 在 MS 级别列表中，单击 MS/MS。
d 在“扫描”列表中，单击产物离子。
e 在“前级离子 m/z”中，选择
“279.09100”。

f 在 m/z 值文本框中，键入 186.03299。
g 选中提取时积分复选框。
h 单击确定。

• 在 m/z 值文本框中，您还可以键
入范围 （例如 100 - 300）

图 21 MS 的 TIC 和 MS/MS 数据的 EIC （与原始 TIC 比较）

任务 11. 提取色谱图 （MS 和 MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
任务 12. 对色谱图进行交互式积分（LC/MS 和 LC/MS/MS）

在此任务中，您将学会用于对色谱图进行积分、更改积分参数以修改结果，以及
为 MS/MS 数据的积分峰计算信噪比的多种不同方法。

您不能对原始 Q-TOF TIC 色谱图进行积分，因为它同时包含 MS 和 MS/MS 数据（可
能没有按特定顺序排列）。

任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）

步骤 详细说明 注释

1 使用右侧列出的任一选项，对 
sulfas_PosTargetedMSMS.d 数据文
件的“TIC 全扫描”色谱图进行
积分。

a 选中“TIC 全扫描”色谱图，并从下
列任一命令中进行选择以便对色谱
图进行积分。
• 在菜单栏中，单击色谱图 > 积分

色谱图。
• 在色谱图窗口中的任意位置单击鼠

标右键，然后单击积分色谱图。
• 在“数据浏览器”窗口中，选择

sulfas_PosTargetedMSMS.d > 用户
色谱图 > TIC 全扫描，然后右键单
击“TIC 全扫描”并单击积分色
谱图。

• 请注意，该程序已对色谱图中的
4 个峰进行了积分。

• 您可以选择要对“方法编辑器”窗
口中的 MS 数据、MS/MS 数据、
UV 数据以及 ADC 数据使用的积
分器。

2 更改阈值，减少要进行积分的峰
的数量。
• 更改阈值以便仅保留两个最大

的峰。

a 在“方法管理器”窗口中，单击色谱
图 > 积分 (MS) 以显示“积分器”选
项卡。

b 单击峰过滤器选项卡。
c 在“最大峰数量”框下，选中上限
（按峰高）（如有必要），然后
键入 2。

• 请注意，当前方法的设置发生更
改时，会出现蓝色三角形。保存该
方法时，该三角形将消失。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
图 22 选中了上限 （按峰高）复选框的 “峰过滤器”选项卡

3 对色谱图重新积分。 d 单击“方法编辑器”工具栏中的

 按钮，以便使用新设置进行

积分。

• 请注意，现在仅对两个最大的峰
进行积分。

图 23 使用数量有限的积分峰对 TIC MS 和 MS/MS 色谱图进行积分

任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
4 使用右侧列出的任一选项，对 
sulfas_PosTargetedMSMS.d 数据文
件的“EIC 产物离子”色谱图进
行积分。

a 选中“EIC 产物离子”色谱图，并从
下列任一命令中进行选择以便对色
谱图进行积分。
• 在菜单栏中，单击色谱图 > 积分

色谱图。
• 在色谱图窗口中的任意位置单击

鼠标右键，然后单击积分色谱图。
• 在“数据浏览器”窗口中，选择

sulfas_PosTargetedMSMS.d > 用户
色谱图 > EIC 产物离子，然后右键
单击 EIC 产物离子并单击积分色
谱图。

• 请注意，该程序实际上已对色谱
图中的所有峰进行了积分。

• 您可以在“积分器”选项卡中选
择要对“方法编辑器”窗口中的
MS 数据、 MS/MS 数据、 UV 数
据、GC 数据以及 ADC 数据使用的
积分器。可以为 MS 数据、MS/MS
数据、UV 数据和 GC 数据以及 ADC
数据选择不同的积分器。

5 将过滤器更改为按峰高过滤并设
置绝对峰高限值。

a 在“方法管理器”中，单击色谱图 >
积分 (MS/MS) 以显示“积分器”选
项卡。

b 单击峰过滤器选项卡。
c 在过滤下，单击峰高。
d 在“峰高过滤器”下，选中绝对峰

高复选框。

• 缺省情况下，对 MS/MS 数据选定
了 MS/MS 积分器。

• 请注意，当前方法的设置发生更
改时，会出现蓝色三角形。保存
该方法时，该三角形将消失。

6 对色谱图重新积分 e 单击“方法编辑器”工具栏中的

 图标，以便使用新设置进行

积分。

• 请注意，现在仅对最大的峰进行
积分。

图 24 使用较高的阈值设置对 TIC MS 和 MS/MS 色谱图进行积分

任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
44 Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南



了解定性分析的基本知识 1
任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
7 计算产物离子 EIC 的信噪比。
• 将色谱图峰的第一个峰标签设

置为面积，将第二个峰标签设
置为信噪比。

• 打开 “方法编辑器”。
• 使用 0.0 - 0.76 表示噪声区

域，并计算积分峰的信噪比。

a 单击配置 > 色谱图显示选项，并将
第一个峰标签设置为面积，将第二
个峰标签设置为信噪比。单击确定。

b 在“方法管理器”中的“色谱图”
部分中，选择计算信噪比。

c 单击特定噪音区域按钮。为噪音区
域键入 0.0 - 0.76，并单击计算信
噪比图标 。

• 确保在计算信噪比之前选中 EIC。
• 缺省噪音定义算法是峰到峰。有

关每种噪音定义的信息，请参见
联机帮助。

• 指定为噪音区域的面积在“色谱
图结果”窗口中以粗体形式绘制。

图 25 MS/MS 产物离子的信噪比结果

8 恢复为当前方法保存的设置并
关闭 “方法编辑器”。

a 在“方法管理器”中单击“色谱
图” > “计算信噪比”部分。

b 单击“方法编辑器”工具栏中的恢

复到上次在文件中保存的值图标

。

c 在“方法管理器”中单击色谱图 >
积分 (MS/MS) 部分。

d 单击  图标。

e 在“方法管理器”中单击色谱图 >
积分 (MS) 部分。

f 单击  图标。

g 关闭方法编辑器。

• 要取消所做更改并恢复调用方法

中的值，请单击“方法编辑器”

工具栏中的恢复到上次在文件中

保存的值图标 。 

9 使色谱图的峰标签返回 “保留
时间”。 

a 单击配置 > 色谱图显示选项。
b 对第一个峰标签选择保留时间，对

第二个峰标签选择无。
c 单击确定。

• 还可以单击“色谱图结果”窗口

中的“显示选项”图标  以打

开“色谱图显示选项”对话框。

任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
10 删除原始色谱图以外的所有色
谱图。

a 如果选择“数据浏览器”窗口中的
“按类型排序”，则在“用户色谱图”
下方选中除原始色谱图以外的所有
色谱图。右键单击选中的色谱图，然
后单击删除。

b 如果选择“数据浏览器”窗口中的
“按数据文件排序”，则在 “用户
色谱图”中的 
Sulfas_PosTargetedMSMS.d 数据文件
部分下方，选中除原始色谱图以外
的所有色谱图。右键单击选中的色
谱图，然后单击删除。

c 如果显示“删除”消息框，则单
击是。

任务 12. 对色谱图进行交互式积分 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
任务 13. 从色谱图中提取质谱图（LC/MS 和 LC/MS/MS）

在此任务中，您可以从色谱图中指定的确切位置提取质谱图。“定性分析”程序可
以从特定数据点提取质谱图或从多个数据点或范围的平均值中提取平均质谱图。 

此外，此任务还可向您显示如何浏览色谱图、更改质谱图显示选项，以及如何扣
除背景质谱图。

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）

步骤 详细说明 注释

1 浏览色谱图，以查看 
sulfas_PosTargetedMSMS.d 的最后
一个峰的前级离子和产物离子。
• 放大 1.15 与 1.35 分钟之间的

区域。
• 使用 “实时色谱图”图标。
• 查看从大约 1.15 分钟处开始的

质谱图，并向右侧移动箭头。 

a 单击“数据浏览器”窗口中的 TIC MS
（全部） ) 色谱图。

b 要放大到最后一个峰，请在 1.15 分钟
处的峰上方单击鼠标右键，并将其
拖动到 1.35 分钟处，然后松开鼠标。 

c 关闭“方法编辑器”窗口。
d 单击“色谱图结果”工具栏中的实

时色谱图图标 。
e 将“实时色谱图”光标移动到 X 轴

上方大约 1.15 分钟处，然后单击。 
f 要在质谱图之间导航，请按键盘上

的向左向右箭头键。

• “实时色谱图”工具对 MS/MS 数
据特别有用，因为可用来识别前
级离子和产物离子。

• 在“色谱图结果”窗口中单击的
每个点的质谱图都会自动显示在
“质谱图预览”窗口（该窗口会
自动打开）中。
Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南 47



1 了解定性分析的基本知识
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
图 26 浏览色谱图以查看 1.204 分钟处的 MS/MS 产物离子

图 27 浏览色谱图以查看 1.210 分钟处的峰所对应的 MS 扫描

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释

如果要在色谱图标题和质谱
图标题中包括裂解电压，则可
在“色谱图显示选项”对话框
和“MS 和 MS/MS 质谱图显示
选项”对话框中选中“扩展参
数”复选框。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
2 在 0.33 分钟处的峰和 
sulfas_PosTargetedMSMS.d 数据
文件的最后一个峰的特定数据点
上提取质谱图。
• 放大 0.3 与 0.4 分钟之间的区域

后，请从位于或接近 0.33 分钟
处的某个峰 (MS) 中提取一个
质谱图，然后使用“注释”下
介绍的任一选项提取一个峰
谷 (MS/MS)。

• 放大 1.15 与 1.25 分钟之间的区
域后，请从位于或接近 1.23 分
钟处的某个峰（而不是峰谷）
中提取一个质谱图。

• 更改显示，使得至少显示三个
质谱图。

a 单击“色谱图结果”工具栏中的范
围选择图标 。

b 关闭“质谱图预览”窗口。
c 单击“色谱图结果”工具栏中的缩

小图标 。

d 要放大到第一个峰，请在 0.3 分钟处
的峰上方单击鼠标右键，并将其拖
动到 0.4 分钟处，然后松开鼠标。 

e 在接近 0.33 分钟处的峰上，采用“注
释”列中列出的任一方法提取一个
质谱图。

f 在接近 0.34 分钟处的峰谷上，提取
一个质谱图。

g 单击“色谱图结果”工具栏中的缩
小图标 。

h 放大到介于 1.15 与 1.25 分钟之间的
区域。 

i 在接近 1.23 分钟处的峰上，采用“注
释”列中列出的任一方法提取一个
质谱图。（请不要提取峰谷质谱图。）

j 如有必要，请单击 “MS 质谱图结
果”工具栏中的最大列表窗格数图
标，然后选择 3。

• 进行缩放时，请确保“在缩放期

间对 Y 轴自动调整”图标  处
于“打开”状态。该图标处于打

开状态时，背景为橙色。

• 您可以采用下列任一方式来提取
质谱图：
• 双击该色谱图中的数据点。 
• 单击该色谱图中的数据点，然

后在该色谱图中的任意位置单
击鼠标右键。单击提取 MS 质
谱图。此时将显示“提取质谱
图”对话框。确保选中 
sulfas_PosTargetedMSMS.d 文
件，然后单击“提取质谱图”
对话框中的提取。

• 请注意，在第一次提取质谱图时，
将出现包含该质谱图的“MS 质谱
图结果”窗口，并且该质谱图的
类型和保留时间将出现在“用户
质谱图”下。所有后续提取的质
谱图也都将出现在两个位置。

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
图 28 包含第一个峰的“MS 扫描”和产物离子质谱图以及最后一个峰的“MS 扫描”质谱图的“定

性分析”程序

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
3 为 sulfas_PosTargetedMSMS.d 
数据文件的最后一个峰提取一
个产物离子质谱图。 
• 查看 “质谱图预览”窗口。
• 从 RT 1.237 分钟处的峰谷中提

取一个质谱图。
• 将此质谱图复制到“用户质谱

图”文件夹。
• 更改显示以显示 4 个质谱图。
• 关闭 “质谱图预览”窗口。

a 单击主工具栏中的质谱图预览图标
。

b 在接近 1.23 分钟处的峰谷上，提取
一个质谱图。

c 右键单击“质谱图预览”窗口中的
质谱图，然后单击复制到用户质
谱图。

d 在“MS 质谱图结果”窗口中，对最
大列表窗格数选择 4。

e 关闭“质谱图预览”窗口。

• 启用“质谱图预览”时，系统将
在“质谱图预览”窗口（而不是
“数据浏览器”的“用户质谱图”
部分）中显示所有手动选择的质
谱图。

• 当“质谱图预览”窗口处于打开
状态时，“定性分析”程序会在您
提取新的质谱图时覆盖以前的质
谱图。

• 如果要快速查看色谱图中的质谱
图并且仅保存若干质谱图，则“质
谱图预览”模式将非常有用。

图 29 包含色谱图中最后一个峰的产物离子质谱图的“色谱图结果”
和 “MS 质谱图结果”窗口

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
4 提取一个质谱图，并使用该质谱
图对 sulfas_PosTargeted.d 数据文
件的最后一个峰的某个指定范围
内的所有点求平均值：
• 缩小。
• 使用“色谱图”工具栏上的“范

围选择”图标。
• 设置跨越整个峰的范围。 
• 使用列出的任一选项提取该质

谱图。

a 单击“色谱图结果”工具栏中的对
X 轴和 Y 轴自动调整图标  以完全
缩小。 

b 单击“色谱图”工具栏上的范围选

择图标 。

c 在最后一个峰的大约 1.21 分钟处单
击并拖动到右侧大约 1.229 分钟处。 

d 使用右侧的某个选项提取平均质
谱图。

e 单击工具栏中的“最大列表窗格数”
图标旁边的向下箭头，并选择 2。

• 您可以通过双击色谱图中的选定
范围来提取平均质谱图。 

• 或者，在色谱图中的任意位置单
击鼠标右键，然后单击快捷菜单
中的提取 MS 质谱图。然后，单
击提取。

• 请注意，平均 MS 质谱图和平均
MS/MS 质谱图将同时出现。

图 30 从最后一个峰的选定范围提取的平均质谱图

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
5 提取质谱图，并使用该质谱图对
sulfas_PosTargeted.d 数据文件中
的峰 1 和 4 的范围一同求平
均值。
• 提示：使用“范围选择”图标

和 Ctrl 键可以选择从某点获取
的峰 1 范围。

• 使用右侧的任一选项提取该
质谱图。

a 按住 Ctrl 键。
b 在第一个峰左侧大约 0.3 分钟处单

击，并拖动到右侧大约 0.33 分钟
处，然后松开鼠标。

c 松开 Ctrl 键。
d 使用此选项或右侧的选项提取平均

质谱图。
• 在每个峰的选定范围内双击。

• 请记住，第二个峰已具有从步骤
4 中选定的范围。

• 要提取质谱图，也可以在色谱图
中的任意位置上单击鼠标右键，
然后单击提取 MS 质谱图。此时
将显示“提取质谱图”对话框。
单击提取。

• 所选择的范围显示为蓝色。在使
用此范围时，实际使用的范围显
示为灰色，蓝色范围将被删除。

图 31 根据多个范围创建的平均 MS 和 MS/MS 质谱图。

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
6 每次为从 
sulfas_PosTargetedMSMS.d 中提
取的 MS/MS EIC 提取峰质谱图
时，都会扣除背景质谱图。
• 删除“数据浏览器”中“用户

质谱图”下的所有扫描。
• 提取背景质谱图，该质谱图作

为峰开始处的质谱图与峰结束
处的质谱图的平均质谱图。

• 从积分峰中提取峰质谱图。

a 在“数据浏览器”中的用户质谱图
下方，右键单击相应质谱图，然后
单击删除。

b 单击“删除”消息框中的是。
c 提取 m/z 范围为 100-300 的离子 

279.09100 的积分 MS/MS EIC（请参
见第 40 页的“任务 11. 提取色谱图
（LC/MS 和 LC/MS/MS）”）

d 在“方法管理器”中，选择质谱
图 > 提取 (MS/MS))。 

e 单击峰质谱图提取 (MS/MS) 选项
卡（如果不可见）。

f 在峰质谱图背景下方，单击在峰开
始和结束处的质谱图的平均值。

g 在“色谱图结果”工具栏中，单击
峰选择图标。

h 选择 0.8 分钟处的峰。
i 单击鼠标右键，然后单击提取峰质

谱图。

• 请注意，在此过程结束时，所有
提取的峰质谱图都会自动扣除指
定的背景质谱图。

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
图 32 已扣除背景的产物离子 (MS/MS) 质谱图

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
7 提取指定产物离子 186.03396 和 
156.07760 的 MS/MS EIC 产物离
子色谱图。
• 在提取色谱图时不要积分。

a 右键单击“产物离子”质谱图。
b 单击提取色谱图。
c 在类型列表中，选择 EIC。
d 清除提取时积分复选框。
e 在 MS 级别列表中，选择 MS/MS。
f 对前级离子 m/z 选择任何。
g 在 m/z 值框中，键入 186.03396 和 

156.07760。
h 选中将多个质量合并到一个色谱图

中复选框。 
i 单击确定。

• 可使用逗号分隔多个 m/z 值。
• 如果键入单个 m/z 值，则将使用

在“高级”选项卡中输入的此色
谱图的单一 m/z 扩展范围参数
将该值自动更改为某个范围。

图 33 基于产物离子 EIC 的 “提取色谱图”对话框

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）
图 34 产物离子 EIC 

8 使用步骤 6 中的产物离子质谱
图 279.091-> ** 提取 MS/MS EIC。

a 在“MS 质谱图结果”窗口中，选择
279.09079 峰周围的范围。

b 按住 Ctrl 键。
c 选择 186.03301 峰周围的范围。
d 右键单击质谱图，然后单击提取 

EIC > 在选定的范围内。 

• 将为质谱图中的每个范围分别提
取一个色谱图。

• 产物离子范围设置为在“MS 质谱
图结果”窗口中选定的范围。

图 35 直接从产物离子质谱图创建的产物离子 EIC

任务 13. 从色谱图中提取质谱图 （LC/MS 和 LC/MS/MS）（续）

步骤 详细说明 注释

在 “色谱图显示选项”对话
框中启用了展开的标题。展
开的标题包括电离、裂解电
压和碰撞能量电压。
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1 了解定性分析的基本知识
适用于 MS 和 UV 数据的任务
适用于 MS 和 UV 数据的任务

任务 14. 提取色谱图（MS 和 UV）

在此任务中，您可以从数据文件中提取 MS 和 UV 色谱图。 

任务 14. 提取色谱图 （MS 和 UV）

步骤 详细说明 注释

1 从 sulfas_PosMS.d 数据文件中提
取 UV 色谱图（DAD1 和 ADC1）。
• 隐藏 sulfas_PosMS.d 以外的所

有数据文件
• 删除 TIC 全扫描以外的所有色

谱图。
• 提取 DAD1 色谱图。
• 提取 ADC1 色谱图。
• 将可见窗格的数目更改为 3。

a 在“数据浏览器”窗口中，清除与
sulfas_PosMS.d 以外的数据文件对应
的复选框。

b 选中与 sulfas_PosMS.d 数据文件对应
的复选框。

c 删除 TIC 全扫描以外的所有色谱图。
d 使用下列选项或右侧的选项之一，

打开“提取色谱图”对话框： 
• 单击色谱图 > 提取色谱图。

e 在已打开的数据文件列表中，单击
sulfas-PosMS.d。

f 在类型列表中，单击其他色谱图。
g 在检测器组合框中，选择 DAD1。 
h 单击确定。
i 打开“提取色谱图”对话框。
j 在已打开的数据文件列表中，单击

sulfas-PosMS.d。
k 在类型列表中，选择其他色谱图。
l 在检测器组合框中，选择 ADC1。 
m 单击确定。
n 确保将“色谱图结果”工具栏中的

最大列表窗格数设置为 3。

• 您还可以采用下列方法之一来
提取色谱图：
• 右键单击色谱图，然后单击提

取色谱图。
• 在“数据浏览器”窗口中，对

sulfas_PosMS.d 高亮显示 TIC 全
扫描。然后，右键单击 TIC 全扫
描，并单击提取色谱图。

• 请注意，您还可以选择在提取后
对提取的色谱图自动进行积分。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 14. 提取色谱图 （MS 和 UV）
图 36 “提取色谱图”对话框类型为 “其他色谱图”。

图 37 具有 DAD1、 ADC1 和原始 TIC 的 “色谱图结果”窗口

任务 14. 提取色谱图 （MS 和 UV）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 15. 对色谱图 (UV) 进行交互式积分并计算系统适应性值 （MS 和 UV）
任务 15. 对色谱图 (UV) 进行交互式积分并计算系统适应性值
（MS 和 UV）

在此任务中，您将学习用于对色谱图进行交互式积分、更改积分参数从而修改结
果，以及查看每个峰的信噪比的不同方法。还可以学习如何启用系统适应性计算。

任务 15. 对色谱图进行交互式积分 （MS 和 UV）

步骤 详细说明 注释

1 使用右侧列出的任意选项对 
sulfas_PosMS.d UV 色谱图进行
积分。
• 选中 DAD1 和 ADC1 色谱图。
• 对这些色谱图进行积分。

a 选中 DAD1 和 ADC1 色谱图。
b 在“方法管理器”窗口中，选择色

谱图 > 积分 (UV)。 
c 选择常规积分器。
d 使用下列任一选项，对 

sulfas_PosMS.d UV 色谱图进行
积分。
• 在主菜单中，单击色谱图 > 积分

色谱图。
• 选中该色谱图。然后，右键单击

该色谱图，并单击积分色谱图。
• 在“数据浏览器”中，高亮显示

sulfas_PosMS.d > 用户色谱图部
分中的 DAD1 和 ADC1。然后，右
键单击任一色谱图，并单击积分
色谱图。

e 如有必要，选中 MS 色谱图并积分。

• 积分将使用常规积分器，而不是
在方法 default.m 中选定的 Agile 积
分器。 

• 如果“色谱图 > 积分 (UV)”部分
不可用，则您需要在“用户界面
配置”对话框中选中“UV”复
选框。

• 请注意，使用带有缺省参数的常
规积分器检测的是非常小的峰。

2 可调整延迟时间，使色谱图峰排
成一行。

a 在“方法管理器”窗口中，选择色
谱图 > 调整延迟时间。 

b 选中 MS1 复选框。
c 输入 0.325 作为保留时间。
d 选中“DAD1”复选框。
e 输入 0.272 作为 “保留时间”。
f 单击从保留时间计算延迟。
g 单击方法编辑器工具栏中的调整延

迟时间。

•  在此练习中， MS 数据的保留时
间将调整为与 UV 跟踪中的保留
时间一致，因此与指南的其他部
分中未调整的时间不一致。
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了解定性分析的基本知识 1
任务 15. 对色谱图 (UV) 进行交互式积分并计算系统适应性值 （MS 和 UV）
图 38 “数据浏览器”中的快捷菜单之一和已积分的 sulfas_PosMS.d 色谱图

3 对 UV 色谱图启用系统适应性
计算。

a 在“方法管理器”中，选择色谱图 >
积分 (UV) 以显示 “积分器”选
项卡。

b 单击适应性选项卡。
c 选中启用系统适应性计算。
d 选择美国药典 (USP)。
e 在“色谱柱死时间”框中，键入 0.15。
f 在“色谱柱长度”框中，键入 5。

• 请注意，当前方法的值发生更改
时，会出现蓝色三角形。保存该
方法时，该三角形将消失。

• 用于设置积分峰列表中的多个列
的算法因选择的药典的不同而异。
有关详细信息，请参见联机帮助。

图 39 “色谱图” > “积分 (UV)” > “适应性”选项卡

任务 15. 对色谱图进行交互式积分 （MS 和 UV）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 15. 对色谱图 (UV) 进行交互式积分并计算系统适应性值 （MS 和 UV）
4 对色谱图重新积分。 • 单击方法编辑器工具栏中的积分色
谱图图标 ，以便使用新设置进行
积分。

5 查看系统适应性计算。
• 打开 “积分峰列表”窗口。
• 查看噪音区域对应的值，并计

算积分峰的信噪比。

a 单击视图 > 积分峰列表。
b 右键单击“积分峰列表”窗口的标

题，并单击浮动。
c 右键单击任何不想查看的列的列标

题，然后单击删除列。 
d 右键单击任何列标题，然后单击添

加／删除列，以更改可见的列。

• “积分峰列表”表中包括系统适
应性计算。

• 这些值包括 “k’”、“拖尾因
子”、“塔板数”、“塔板数／米”
和 “对称因子”。

• 还可以对 MS、MS/MS、ADC 和
GC 色谱图启用系统适应性计算。

图 40 具有系统适应性值的积分峰表

6 恢复缺省方法的设置，并关闭
“方法编辑器”窗口和“积分峰
列表”窗口。

a 要取消所做更改并恢复缺省方法中

的值，请单击方法编辑器工具栏中

的恢复到上次在文件中保存的值图

标 。 

b 关闭方法编辑器窗口。
c 右键单击“积分峰列表”窗口的标

题，并单击浮动。
d 单击视图 > 积分峰列表。

• 第二次单击快捷菜单中的浮动命
令时，“积分峰列表”窗口将固定
在其原始位置。

任务 15. 对色谱图进行交互式积分 （MS 和 UV）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 16. 从色谱图中提取质谱图 (UV)
任务 16. 从色谱图中提取质谱图 (UV)

在此任务中，您可以从色谱图中指定的确切位置提取质谱图。“定性分析”程序可
以从特定数据点提取 UV 质谱图、从多个数据点或范围的平均值中提取平均 UV 质
谱图，或提取峰质谱图。

任务 16. 从色谱图中提取质谱图 （MS 和 UV）

步骤 详细说明 注释

1 在位于 0.27 分钟处的峰上和 
sulfas_PosMS.d 数据文件的最后
一个峰 (1.22) 的特定数据点上提
取质谱图。
• 删除 ADC1 色谱图。
• 放大 0.17 与 0.31 分钟之间的区

域后，请使用“注释”下介绍
的任一选项从处于或接近 
0.27 分钟处的峰中提取质
谱图。

• 打开 “质谱图预览”。
• 放大 1.1 与 1.3 分钟之间的区域

后，请从处于或接近 1.17 分钟
的峰中提取质谱图。

• 将此质谱图复制到“用户质谱
图”部分。

• 更改显示，使得至少显示两个
质谱图。

a 删除 ADC1 色谱图。
b 单击“色谱图结果”工具栏中的对

X 轴和 Y 轴自动调整图标  以完全
缩小。 

c 单击“色谱图结果”工具栏上的范

围选择图标 。

d 选中 DAD1 色谱图。
e 要放大到 0.272 分钟处的峰，请在 

0.2 分钟处的峰上方单击鼠标右键，
并将其拖动到 0.31 分钟处的曲线下
方，然后松开鼠标。 

f 在接近 0.27 分钟的峰上，采用“注
释”列中的某种方法提取一个 UV 质
谱图。

g 单击“色谱图结果”工具栏中的缩
小图标 。

h 要打开“质谱图预览”，请单击质

谱图预览图标。

i 放大到介于 1.1 与 1.3 分钟之间的
区域。 

j 在接近 1.17 分钟的峰上，提取一个
UV 质谱图。该质谱图将显示在“质
谱图预览”窗口中。

k 右键单击该质谱图，然后单击复制
到用户质谱图。“质谱图预览”窗
口将随“UV 质谱图结果”窗口一
同显示在选项卡中。

l 如有必要，请单击“UV 质谱图结果”
工具栏中的最大列表窗格数图标，
然后选择 2。

m 关闭“MS 质谱图结果”窗口。

• 您无法从 ADC 色谱图中提取质
谱图。

• 进行缩放时，请确保“在缩放期

间对 Y 轴自动调整”图标  处
于“打开”状态。该图标处于“打

开”状态时，背景为橙色。

• 您可以采用下列任一方式来提取
质谱图：
• 双击该色谱图中的数据点。 
• 单击该色谱图中的数据点，然

后在该色谱图中的任意位置单
击鼠标右键。单击提取 UV 质
谱图。此时将显示“提取质谱
图”对话框。确保已选择 
sulfas_PosMS.d 文件，然后单击
提取。

• 请注意，在第一次提取质谱图时，
将出现包含该质谱图的“UV 质谱
图结果”窗口，并且该质谱图的
类型和保留时间将出现在“数据
浏览器”中的“用户质谱图”下。 

• 启用“质谱图预览”时，系统将
显示所有手动选择的质谱图，但
不会将其保留在“用户质谱图”
部分中。

• 当“质谱图预览”处于打开状态
时，“定性分析”程序会在您提
取新的质谱图时覆盖以前的质
谱图。
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1 了解定性分析的基本知识
任务 16. 从色谱图中提取质谱图 (UV)
图 41 包含从 sulfas_PosMS.d 文件中的两个积分峰中提取的 UV 质谱图的主窗口

任务 16. 从色谱图中提取质谱图 （MS 和 UV）（续）

步骤 详细说明 注释
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了解定性分析的基本知识 1
任务 16. 从色谱图中提取质谱图 (UV)
2 提取一个质谱图，并使用该质谱
图对 sulfas_PosMS.d 数据文件的
最后一个积分 UV 峰的某个指定
范围内的所有 UV 点求平均值：
• 删除所有现有的用户质谱图。
• 缩小该色谱图。
• 关闭 “质谱图预览”窗口。
• 使用 “色谱图”工具栏上的
“范围选择”图标。

• 设置从峰左侧的某点到峰右侧
的同一个点之间的范围。 

• 使用列出的任一选项提取该质
谱图。

a 选中要删除的用户质谱图 （使用 
Ctrl）。

b 右键单击选定的用户质谱图，然后
单击删除。

c 单击“删除”对话框 （如果已显
示）中的是。

d 单击对 X 轴和 Y 轴自动调整图标
 以完全缩小。 

e 单击质谱图预览窗口，然后关闭该
窗口。

f 单击“色谱图”工具栏上的范围选

择图标 。

g 在 DAD1 色谱图中的最后一个积分峰
左侧的某点处单击，并拖动到右侧
的某点。 

h 使用下方或右侧的选项提取平均质
谱图。
• 在峰范围的任意位置单击鼠标右

键，并单击快捷菜单中的提取 UV
质谱图。 

• 单击“提取质谱图”对话框中的
提取。

• 此外，还可以通过双击色谱图中
的选定范围来提取平均质谱图。

• 您可以使用“消息框选项”对话
框更改每次删除色谱图或质谱图
时是否要求您进行确认。可通过
运行工具 > 消息框选项命令来显
示此对话框。

• 只有在调用多个数据文件时，才
会显示“提取质谱图”对话框。

图 42 从最后一个峰的选定范围提取的平均质谱图

任务 16. 从色谱图中提取质谱图 （MS 和 UV）（续）

步骤 详细说明 注释
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1 了解定性分析的基本知识
任务 16. 从色谱图中提取质谱图 (UV)
3 提取 sulfas_PosMS.d 中的某个 UV
峰质谱图。
• 删除“数据浏览器”中“用户

质谱图”下的所有扫描。
• 对 DAD1 色谱图进行积分。
• 从第三个积分峰中提取峰质

谱图。

a 在“数据浏览器”中的用户质谱图
下，选中要删除的用户质谱图。

b 右键单击该质谱图，然后单击删除。
c 单击是。
d 选中 DAD1 色谱图。
e 单击色谱图 > 积分色谱图。
f 单击“色谱图结果”工具栏中的峰

选择图标。
g 单击 DAD1 色谱图中在 0.272 分钟处

的积分峰。
h 右键单击该峰，然后单击提取峰质

谱图。

• 提取的峰质谱图始终放在“UV 质
谱图结果”窗口或“MS 质谱图结
果”窗口中，即使在“质谱图预
览”窗口打开时也是如此。

图 43 积分 DAD1 色谱图和 UV 峰质谱图

4 关闭所有三个数据文件。 a 单击文件 > 全部关闭。
b 在要求保存结果时，单击否。

任务 16. 从色谱图中提取质谱图 （MS 和 UV）（续）

步骤 详细说明 注释
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Agilent MassHunter 工作站软件定性分析入门指南
2
查找和识别化合物 

适用于 MS-only 数据 （LC/MS - TOF、 Q-TOF 或三重四极杆质谱仪）
的任务 69

任务 1. 按分子特征查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS） 69

任务 2. 生成分子式并识别化合物 （仅限于 LC/MS - MS） 73

任务 3. 打印化合物报告 （仅限于 LC/MS - MS） 76

任务 4. 按分子式查找化合物并计算样品纯度 （仅限于 LC/MS - 
MS） 78

任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （仅限于 LC/MS - 
MS） 82

适用于 MS/MS 数据 （LC/MS - Q-TOF 或三重四极杆质谱仪）的
任务 85

任务 1. 查找化合物 （LC/MS - MS 和 MS/MS） 85

任务 2. 识别化合物并生成分子式（LC/MS - MS 和 MS/MS） 88

任务 3. 打印化合物报告 (LC/MS - MS/MS) 91

任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS) 93

任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （LC/MS - MS 和 
MS/MS） 96

在前两组任务中，您将在复杂基质中查找并识别低浓度磺胺药，并为 TOF 和 Q-TOF
数据生成其分子式。您还可以使用 TOF 和 Q-TOF 数据对蛋白质消化执行分子特征
提取。此外，还可以对三重四极杆质谱仪数据执行这些任务。

我们将每一个练习的内容都放在了一个表中，每个表中分别包含以下三列：

• 步骤 – 通过这些常规说明自学使用此程序。
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2 查找和识别化合物
• 详细说明 – 如果您需要帮助或更喜欢使用步进学习方式，则可使用这些说明。

• 注释 – 阅读这些注释可了解有关练习中的每个步骤的提示和其他信息。
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查找和识别化合物 2
适用于 MS-only 数据 （LC/MS - TOF、 Q-TOF 或三重四极杆质谱仪）的任务
适用于 MS-only 数据（LC/MS - TOF、Q-TOF 或三重四极杆质
谱仪）的任务

任务 1. 按分子特征查找化合物（仅限于 LC/MS - MS）

查找化合物算法可以在数据中查找化合物，并为每个化合物创建平均 MS 质谱图。
此功能是用于从复杂数据中 “挖掘”信息的一种简便方式。此算法仅用于处理包
含 MS 扫描数据的数据。对于具有单位质量分离度的数据（例如，三重四极杆质谱
仪数据）不起作用。

任务 1. 查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释

1 打开 sulfas_PosMS.d 色谱图。
• 使用 “常规”工作流程
• 选择 0.24 到 1.5 分钟之间的

范围。

a 双击 MassHunter 定性分析图标。
b 选择示例数据文件目录中的 

sulfa_PosMS.d 数据文件。清除调用
结果数据复选框并单击打开。

c 单击配置 > 配置工作流程 > 常规。
“工作流程配置”对话框将打开。

d 如果不希望保存对方法所做的更改，
则清除保存当前方法复选框。

e 单击调用工作流程的缺省方法按钮。
f 单击调用工作流程的缺省布局按钮。
g 单击确定。
h 单击范围选择工具，并选择介于 

0.24 和 1.5 分钟之间的区域。

• 系统将自动调用方法 Default.m。要
以交互方式调用此方法，请单击
方法 > 打开。选择 Default.m 并单
击打开。

• 当该窗口处于活动状态时，通过
使用 F1 键可以获取任何窗口、对
话框或选项卡的帮助。

• 在工作流程之间切换时，“工作
流程配置”对话框将打开。

• 如果选中保存当前方法复选框，
则方法将自动保存为当前方法名
称。如果方法是 default.m，则“保
存方法”对话框将打开。（您不
能覆盖此方法）。
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2 查找和识别化合物
任务 1. 按分子特征查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS）
图 44 在 TIC 色谱图中选择一个时间范围

2 查找色谱图中的化合物。
• 将 m/z 限制为 100-350。
• 确保您可以查看所有化合物的

色谱图和质谱图。

a 在“方法管理器”窗口中，单击查
找化合物 > 按分子特征查找化
合物。

b 选择小分子（色谱）作为目标数据
类型。

c 选中限制 m/z 到复选框。
d 键入 100-350。

• 在联机帮助中了解有关目标数据
类型的详细信息。

• 您可以选择要在其中查找化合物
的色谱图区域。请参见图 44。

• 红色圆圈显示在限制 m/z 到框旁
边，直到输入值为止。然后，它
将变为蓝色三角形。在保存方法
时，蓝色三角形将消失。

图 45 限制按分子特征查找化合物的质量范围

任务 1. 查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS） ( 续 )

步骤 详细说明 注释

范围选择工具

只有在 “用户界面配置”对话框
中选中了“高级”复选框后，才能
使用“LMFE”和“高级”选项卡。

只有在安装了 MassHunter 
BioConfirm 软件时才能使用
“LMFE”选项卡。
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查找和识别化合物 2
任务 1. 按分子特征查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS）
e 单击结果选项卡。
f 选中提取 MFE 质谱图和提取 ECC 复

选框。
g 选中仅显示最大值复选框并键入 4 作

为化合物的数目。

• 如果一个或多个化合物选中，则
可通过使用查找 > 提取完整结果
集命令找到该化合物，然后提取
该化合物的完整结果集。还可以
选择“数据浏览器”窗口中的一
个或多个化合物，然后单击快捷
菜单中的提取完整的结果集命令。

图 46 更改 “按分子特征查找” > “结果”选项卡中的值

任务 1. 查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS） ( 续 )

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 1. 按分子特征查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS）
h 单击  以便对数据文件运行按分

子特征查找化合物算法。 
i 在“MS 质谱图结果”窗口中，选

择最大列表窗格数中的 4。
j 单击“MS 质谱图结果”工具栏中的

在缩放期间对 Y 轴自动调整图标 
。 

k 在 270 至 350 的 m/z 范围中放大。

l 单击色谱图结果工具栏中的  
按钮。

• 在选定范围内找到 4 种主要化
合物。

• 单击“方法编辑器”工具栏中的
 时，系统会使用选定范围。

在查找 > 按分子特征查找命令
中，可以单击整个色谱图或在选
定的范围内。

• 单击配置 > 色谱图显示选项命令
以更改仅为顶部图谱加上标签。

• 化合物列表将更改为显示不同
的列。

图 47 在磺胺药混合物中查找所有四种化合物

任务 1. 查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS） ( 续 )

步骤 详细说明 注释
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查找和识别化合物 2
任务 2. 生成分子式并识别化合物 （仅限于 LC/MS - MS）
任务 2. 生成分子式并识别化合物（仅限于 LC/MS - MS）

在此任务中，您可以生成可能的分子式并检索在“任务 1”中找到的每种化合物。

任务 2. 生成分子式并识别化合物 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释

1 生成化合物 1-4 的分子式。
• 查看每种化合物的 MS 分子式

结果。
• 查看 “化合物列表”。
• 关闭“MS 质谱图结果”窗口。

提示：要获取与图 49 相同的结果，
请确保您已选择常见有机分子作为
同位素模型。

a 在“方法管理器”窗口中，单击识
别化合物 > 生成分子式。

b 在“方法编辑器”窗口中，单击电
荷态选项卡，并选择常见有机分子
作为同位素模型。

c 在“数据浏览器”窗口中，单击化
合物以选中所有化合物。

d 单击识别 > 从化合物生成分子式
命令或  从化合物生成分子式
图标。

e 如有必要，单击“化合物识别结果”

图标 ，或单击视图 > 化合物识

别结果命令。

f 如有必要，请单击视图 > 化合物
列表。

g 在“化合物列表”窗口中，单击工
具栏上的自动显示列按钮。

h 在“化合物识别结果”窗口中，单
击工具栏上的自动显示列按钮。

i 单击“化合物列表”和“化合物识

别结果”窗口中的“隐藏空列”图

标 。

j 关闭“方法编辑器”窗口和“MS 质
谱图结果”窗口。

• 缺省情况下，“MS 分子式结果”
窗口随“色谱图结果”窗口一同
显示在选项卡中。单击该窗口底
部的选项卡，可在窗口之间切换。

• 按适当的 m/z 放大时，您会在质
谱图图谱上看到预测的同位素丰
度比。有关详细信息，请参见联
机帮助。

• 有时，可以使用方法编辑器工具

栏中的“运行”图标  从一组

可能的操作中选择一项操作。例

如，单击此部分中的“运行”图

标时，可能会执行两项不同的操

作。如果单击箭头，系统会显示

可能操作的列表，您可以从中选

择要执行的操作。如果从列表中

选择其他操作，则会更改缺省操

作。如果只单击“运行”按钮，

则系统将执行缺省操作。

• 可以通过拖动用于分隔相邻列的
行来更改列宽。

• 可以通过拖动列标题来移动列。
• 可以通过单击快捷菜单中的删除

列来删除列。
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2 查找和识别化合物
任务 2. 生成分子式并识别化合物 （仅限于 LC/MS - MS）
图 48 为 sulfas_PosMS.d 中的化合物 1 至 4 生成分子式结果

2 根据有关化合物 1 至 4 的分子
式，执行数据库检索。
• 根据分子式执行检索。

a 在“数据浏览器”窗口中，单击化
合物。

b 在“方法管理器”窗口中，单击识
别化合物 > 检索数据库。

c 在“检索标准”下，单击分子式。
d 单击主菜单中的识别 > 检索数据库

以查找化合物。
e 关闭 “方法编辑器”窗口和 “MS

质谱图结果”窗口。

• 单击“方法管理器”中的某个部
分时将自动打开“方法编辑器”。

• 请注意，是否已识别出“化合物
列表”中的所有四种磺胺药（请
参见图 49）。

• 化合物的所有识别结果都显示在
“化合物识别结果”窗口中。

• 某些识别结果也会显示在“化合
物列表”窗口中。

任务 2. 生成分子式并识别化合物 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释
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查找和识别化合物 2
任务 2. 生成分子式并识别化合物 （仅限于 LC/MS - MS）
3 修改可见的列。 a 右键单击“化合物列表”窗口，然
后单击添加／删除列。

b 选中 CAS 值旁边的复选框，然后单
击确定。CAS 列是空的；软件将自
动显示包含信息的任何列。

c 单击“化合物列表”中的“隐藏空

列”图标 。

• 如果使用“删除列”命令并删除
包含数据的列，并且“自动显示
列”功能处于打开状态，软件将
自动重新显示该列。

图 49 数据库检索结果和为 sulfas_PosMS.d 中的化合物 1 至 4 生成分子式结果

任务 2. 生成分子式并识别化合物 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 3. 打印化合物报告 （仅限于 LC/MS - MS）
任务 3. 打印化合物报告（仅限于 LC/MS - MS）

您可以为在第 69 页的“任务 1. 按分子特征查找化合物（仅限于 LC/MS - MS）”
中找到且在第 73 页的“任务 2.生成分子式并识别化合物（仅限于 LC/MS - MS）”
中识别的每种化合物生成一份报告。

任务 3. 打印化合物报告 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释

1 更改化合物报告的方法中的某些
选择：
• 关闭查看在特定峰上放大的 

MS 质谱图的功能。
• 关闭报告中的 MS/MS 选项。

a 在“方法管理器”中，单击报告 >
化合物报告。

b 清除显示 MS 质谱图复选框。
c 清除显示 MS/MS 质谱图复选框。
d 清除显示 MS/MS 峰列表复选框。

• 您可以在这些复选框中指定要在
报告中包括的信息（如果可用）。
如果该信息不可用，则将自动跳
过该部分。例如，当数据文件仅
含有 MS 数据时，永远不会包括
MS/MS 结果。

图 50 “方法编辑器”中的 “化合物报告”部分
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查找和识别化合物 2
任务 3. 打印化合物报告 （仅限于 LC/MS - MS）
2 （可选）选择其他化合物报告
模板。

a 在“方法管理器”窗口中，单击报
告 > 常规报告选项。

b 选择化合物报告
WithIdentificationHits.xlsx 为化合物
报告模板。

• 软件附带有多种不同的报告模板。
• 您可以使用 Excel 和报告设计器加

载项自定义报告模板。

图 51 “方法编辑器”中的 “常规报告选项”部分

3 打印该报告。 a 单击文件 > 打印 > 化合物报告或

单击打印分析报告图标  中的

箭头，然后单击打印化合物报告以

打印化合物报告。

b 选中打印预览复选框。
c 单击确定。检查报告。
d 单击关闭打印预览图标。

• 在“打印化合物报告”对话框中，
您可以选择其他打印机，选择将
报告保存到 PDF 或 Excel 文件，选
择是打印所有结果还是仅打印选
中的结果，以及选择是否将不同
的数据文件组合到一个报告中。

• 有关其他信息，请参见联机帮助
或报告设计器培训 DVD。

4 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 系统提示您是否要保存结果时，请

单击否。

任务 3. 打印化合物报告 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释

可以使用 Excel 和报告设计器
加载项自定义具有扩展名为
XLTX 的任何模板。不能自定
义采集方法报告。
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2 查找和识别化合物
任务 4. 按分子式查找化合物并计算样品纯度 （仅限于 LC/MS - MS）
任务 4. 按分子式查找化合物并计算样品纯度（仅限于 
LC/MS - MS）

“查找化合物”算法可以在数据中查找化合物，并为每个化合物创建平均 MS 质谱
图。此功能是用于从复杂数据中 “挖掘”信息的一种简便方式。您还可以计算样
品纯度。

任务 4. 按分子式查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释

1 打开 sulfas_PosMS.d 色谱图。
• 使用 “常规”工作流程。
• 选择 0.2 到 1.5 分钟之间的

范围。

a 单击文件 > 打开数据文件。
b 选择 sulfas_PosMS.d 并单击确定。
c 单击配置 > 配置工作流程 > 常规。

有关详细信息，请参阅第 69 页的
“打开 sulfas_PosMS.d 色谱图。”。

d 单击“色谱图结果”工具栏中的在

缩放期间对 Y 轴自动调整图标

。 

e 单击范围选择工具，并选择介于 0.2
和 1.5 分钟之间的区域。

• 如果切换到 “分子式确认”和
“样品纯度”工作流程，则“化
合物列表”表将自动显示样品纯
度列。

• “按分子式查找”部分包括在分
子式确认和样品纯度工作流程
部分中。

2 在色谱图中指定的范围内查找化
合物。
• 启用样品纯度计算。
• 计算 TIC %、ADC %、UV A% 和

UV B% 纯度值。
• 使用最大值作为纯度值。
• 向 “化合物列表”窗口中添

加列。
• 查看结果。

a 在“方法管理器”窗口中，单击按
分子式查找化合物 > 按分子式查
找 - 选项部分。

b 单击数据库／谱库作为要确认的分
子式的源，然后选择 default.csv。

c 在“方法管理器”窗口中，单击按
分子式查找化合物 > 按分子式查
找 - 样品纯度部分。

d 选中计算样品纯度复选框。
e 选中 TIC %、 ADC %、 UV A% 和 UV

B% 复选框。
f 单击所有选定算法的最大值。
g 在最小可接受的纯度框中，键入 20。

• 双击标题栏可锚定浮动的窗口。
缺省情况下，在“常规”工作流
程中，“方法编辑器”窗口处于
浮动状态。还可以右键单击窗口
的标题，然后选择浮动。

• 根据以当前方法保存的值更改设
置时，会出现蓝色三角形。保存
该方法时，该三角形将消失。

• 此数据文件包含多种磺胺药，这
就是预期纯度为 20% 的原因。
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查找和识别化合物 2
任务 4. 按分子式查找化合物并计算样品纯度 （仅限于 LC/MS - MS）
图 52 为 “按分子式查找化合物”算法设置样品纯度选项

h 单击  以便对数据文件运行按分
子式查找化合物算法。 

i 在“MS 质谱图结果”窗口中，将“最
大列表窗格数”更改为 “3”。

j 单击视图 > 化合物列表以打开“化
合物列表”窗口。

k 在“化合物列表”窗口中，如果工
具栏中的自动显示列图标未打开，
则单击该图标。

l 单击“化合物列表”窗口中的“隐

藏空列” ( ) 按钮。

m 在“化合物列表”窗口中，单击“自
动显示列”图标。 

n 从表中删除不希望包括的列。

• “定性分析”程序可在选定范围
内找到 6 种主要化合物。

• 单击“类别”列时，将显示具有
相同算法的列。它们在每个部分
中按字母顺序显示。

• “化合物列表”固定在“定性分
析”窗口的顶部，这样可以看到
更多的列。有关移动窗口的详细
信息，请参见第 19 页的 “任务
4. 更改窗口布局”。

任务 4. 按分子式查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS） ( 续 )

步骤 详细说明 注释

系统将计算所有选中的算
法，即使这些算法不用于
确定样品纯度时也是如此。

您可以在此部分中指定如
何确定样品纯度。 
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2 查找和识别化合物
任务 4. 按分子式查找化合物并计算样品纯度 （仅限于 LC/MS - MS）
• 显示 “样品纯度”列。
• 如果“自动显示列”图标未打

开，则可以手动显示 “纯
度”列。

a 右键单击某列，然后单击添加／删
除列以打开“化合物列”对话框。

b 单击类别列标题，以便对可能的列
进行排序。

c 选中纯度值列、纯度结果列、 ADC
面积百分比列、TIC 面积百分比列、
UVA 面积百分比列，以及 UVB 面积
百分比列。 

d 单击确定按钮。

图 53 在磺胺药混合物中查找所有四种化合物

任务 4. 按分子式查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS） ( 续 )

步骤 详细说明 注释
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查找和识别化合物 2
任务 4. 按分子式查找化合物并计算样品纯度 （仅限于 LC/MS - MS）
• 与 “数据浏览器”中的 “化
合物”对应的图标指示化合物
是否已通过样品纯度测试。

• “纯度值”列采用下列颜色编码：
• 绿色 - 通过
• 黄色 - 未通过
• 红色 - 无法测量

3 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 系统提示您是否要保存结果时，请

单击否。

任务 4. 按分子式查找化合物 （仅限于 LC/MS - MS） ( 续 )

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （仅限于 LC/MS - MS）
任务 5.对蛋白质消解执行分子特征提取（仅限于 LC/MS - MS）

在此任务中，您可以仅使用 MS 数据对蛋白质消化执行分子特征提取。

任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释

1 启用肽序列编辑器功能。 a 单击配置 > 配置工作流程 > 常规。
b 单击调用工作流程的缺省方法按钮

和调用工作流程的缺省布局按钮。
c 单击确定按钮。
d 单击配置 > 用户界面配置。
e 选中肽序列编辑器复选框。
f 单击确定。

• 只有在选中了肽序列编辑器或 
BioConfirm 复选框后，“电荷态”
选项卡中的“肽”选项才可用。

• 您可以切换到“常规”工作流程，
将布局和可见的“化合物”列改
回缺省设置。

2 使用下列参数对数据文件 
peptide-ms-only.d 执行分子特征
提取：
• 时间范围为 2.5 到 4 分钟。
• 指定同位素模型是肽。
• 过滤，以便仅显示丰度最大的

20 种化合物。
• 更改窗口布局，以便与图 54 

的布局 （下一页）匹配。

a 打开 peptide-ms-only.d 数据文件。 
b 在“方法管理器”窗口中，单击查

找化合物 > 按分子特征查找以在
“方法管理器”窗口中显示参数。

c 在提取选项卡中，选中限制保留时
间到复选框。 

d 键入 2.5 - 4。
e 清除限制 m/z 到复选框 （如有

必要）。
f 在电荷态选项卡上，选择同位素模

型框中的肽列表。 
g 在化合物过滤器选项卡上，选中数

量上限复选框并为化合物的数目键
入 20。

h 在结果选项卡上，选中提取 MFE 质
谱图和提取 ECC 复选框。

i 单击  以便对数据文件运行按分

子特征查找化合物算法。

• 数量上限过滤器不会限制提取的特
征数，而只是限制在“定性分析”
中显示的化合物数目。

• 您可以使用“定性分析分子特征”
算法来提取特征。然后，可以使用
Agilent Mass Profiler Professional 软件
比较多组不同的化合物。

• 可以使用文件 > 导出 > 导出 CEF 选
项命令将化合物导出到 CEF 文件。

• 如果您要使用“匹配序列”算法，
也可以选中提取 MS/MS 复选框。
如果未选中，则列不会显示在“化
合物列表”窗口和“化合物识别结
果”窗口中。
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查找和识别化合物 2
任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （仅限于 LC/MS - MS）
3 查找 m/z 570.7362 离子的化合物
质谱图，并确定电荷态、质量和
离子种类。

a 在“MS 质谱图结果”窗口中，滚动
查找包含 m/z 570.7362 离子的质
谱图。

b 查找电荷态。
c 查找离子种类。
d 在“化合物列表”窗口中查找此化

合物。
e 查找质量。

• 化合物 3 具有包含此离子且电荷
态为 +2 的质谱图。

• 质量为 1139.4578。离子种类为 
(M+2H)+2。您可以在 “MS 质谱
图结果”窗口以及“质谱图峰列
表”窗口中标有离子种类的列中
看到离子种类。

图 54 通过定性分析按分子特征查找化合物

任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （仅限于 LC/MS - MS）
4 提取此肽的积分 EIC。
• 将 570.7362 用作 m/z 值。

a 右键单击数据文件的 TIC，然后单击
提取色谱图。

b 在类型列表中，选择 EIC。
c 选中提取时积分复选框。
d 键入 570.7362 作为 m/z 值。
e 单击高级选项卡。
f 选择对称 (ppm)，然后单击确定。

应为数据文件设置适当的单一 m/z
扩展值，这点很重要。对于此 Q-TOF
数据文件，提取范围为 +/- 100 ppm
比较合适。

5 为 EIC 中的第一个积分峰提取平
均质谱图。
• 放大为与第一个积分峰对应的

内容。
• 选择一个从中途点到最高峰的

范围。

a 单击“色谱图结果”工具栏中的“列
表模式”图标。

b 右键单击 EIC，并拖动光标以放大 
2.76 分钟处的峰周围的区域。

c 确保已选择范围选择工具，并选择
一个跨越中点处的峰的范围。

d 在峰的着色区域内双击，以提取平
均质谱图。

6 关闭数据文件。 a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 要求保存结果时，单击否。

任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （仅限于 LC/MS - MS）

步骤 详细说明 注释
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查找和识别化合物 2
适用于 MS/MS 数据 （LC/MS - Q-TOF 或三重四极杆质谱仪）的任务
适用于 MS/MS 数据（LC/MS - Q-TOF 或三重四极杆质谱仪）
的任务

任务 1. 查找化合物（LC/MS - MS 和 MS/MS）

查找化合物算法可以在 MS/MS 数据中识别化合物，并为每个化合物创建平均 MS
和 MS/MS 质谱图。此功能是用于从复杂数据中 “挖掘”信息的一种简便方式。

任务 1. 查找化合物 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释

1 打开 sulfas-PosAutoMSMS.d 数据
文件的 TIC，并选择介于 0.2 和 
1.3 分钟之间的范围。
• 使用 “常规”工作流程。
• 选中介于 0.2 和 1.3 分钟之间的

范围。

a 如果没有打开程序，请双击 
MassHunter 定性分析图标。否则，
单击文件 > 打开数据文件。

b 单击示例数据文件目录中的 
sulfa-PosAutoMSMS.d 数据文件，
然后单击打开。

c 单击配置 > 配置工作流程 > 常规
命令。

d 单击调用工作流程的缺省方法按钮
和调用工作流程的缺省布局按钮。

e 单击确定按钮。
f 单击配置 > 用户界面配置。
g 清除 GC 复选框。
h 单击确定。
i 如有必要，单击“色谱图结果”工

具栏中的范围选择工具。
j 如有必要，单击“色谱图结果”工

具栏中的在缩放期间对 Y 轴自动调
整工具。

k 单击并拖动以选择 0.2 到 1.3 分钟的
范围。

• 系统将自动打开方法 default.m。要
打开其他方法，请单击方法 > 打
开，选择该方法，并单击打开。 

• 打开此数据文件时，方法管理器
的“调整延迟时间”选项卡中会
自动显示一个蓝色三角形。此数
据文件还包含 DAD 和 ADC 数据。
如果您不想输入延迟时间，则可
以忽略这些蓝色三角形。

• 某些查找化合物算法仅适用于 
LC/MS 数据文件。如果清除“GC”
复选框，则不会显示这些算法。
Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南 85



2 查找和识别化合物
任务 1. 查找化合物 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
图 55 sulfas-PosAutoMSMS.d 数据文件的 TIC 色谱图的缩放范围

2 查找色谱图中介于 0.2 到 1.3 分钟
范围内的化合物。
• 输入正 MS/MS TIC 阈值 

100000。
• 排除质量 121.0504 和 922.0097。

a 在方法管理器中，单击查找化合
物 > 按自动 MS/MS 查找。

b 在“正在处理”下的正 MS/MS TIC
阈值中，键入 100000。

c 单击排除的质量选项卡。
d 单击从所有新色谱图中排除质量
（或 m/z 范围）。 

e 键入 121.0504、 922.0097
f 选择对称 (ppm)。
g 选择 20。

• 您可以选择要在其中查找化合物
的色谱图区域。请参见图 55。

• 如果某个化合物高亮显示，则可
通过使用化合物 > 提取完整结
果集菜单项找到该化合物，然后
提取该化合物的完整结果集。

注意：更改“排除质量”选项卡时，
方法管理器中的 “色谱图”、“按
分子式查找化合物”和“化合物自
动处理步骤”部分中也会显示蓝色
三角形。在方法的其他部分中也使
用这些相同的值。

图 56 “按自动 MS/MS 查找化合物”的 “排除的质量”选项卡

任务 1. 查找化合物 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释
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查找和识别化合物 2
任务 1. 查找化合物 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
• 选择提取 EIC、 MS 质谱图和 
MS/MS 质谱图。

h 单击结果选项卡。
i 选中提取 EIC、提取 MS 和提取 

MS/MS 复选框。
j 清除提取 ECC 复选框。
k 单击  以便对数据文件运行按自动

MS/MS 查找化合物算法。 

• 您也可以单击查找 > 按自动 
MS/MS 查找化合物 > 在选定的
范围内。

• 在下列条件下，“定性分析”程
序会在选定范围内找到 4 种化
合物。

• 在下一个任务中，您可以识别哪
些化合物为磺胺药。

3 仅显示化合物 4 的两个质谱图。
请参见图 57。

a 仅选中“化合物 4”。
b 单击主工具栏中的仅显示选中的项

目工具。
c 展开“化合物 4”，以查看色谱图和

两个质谱图。单击 “数据浏览器”
窗口中化合物旁边的加号可查看色
谱图和质谱图的标签。

• 显示两个质谱图是一种用于显示单
一化合物的所有信息的便捷方式。

• 请注意，系统会为每种化合物提取
前级离子和产物质谱图。菱形表示
前级离子。您可以在“MS 和 MS/MS
质谱图显示选项”对话框中更改用
于 MS/MS 前级离子符号的颜色。

图 57 显示化合物 4 的 MS 和 MS/MS 质谱图的 “数据浏览器”窗口和 “MS 质谱图结果”窗口

任务 1. 查找化合物 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 2. 识别化合物并生成分子式 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
任务 2. 识别化合物并生成分子式（LC/MS - MS 和 MS/MS）

在此任务中，您可以识别在 “任务 1”中找到的化合物并为之生成分子式。

任务 2. 识别化合物并生成分子式 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释

1 检索数据库，根据质量找到化
合物 1 至 4。请参见第 89 页的
图 58。

a 在“数据浏览器”窗口中选中所有
化合物。

b 在方法管理器中，单击识别化合
物 > 检索数据库。

c 在“方法编辑器”窗口的“检索标
准”选项卡中，单击质量。

d 单击数据库选项卡。
e 验证数据库路径是 default.csv。
f 单击主菜单中的识别 > 检索数据库

以查找化合物。相反，您可以单击
检索数据库以查找化合物图标 
以运行该算法。

g 如果没有显示化合物列表，请单击
视图 > 化合物列表。

h 如果没有显示 “化合物识别结果”
窗口，请单击视图 > 化合物识别
结果。

i 选中化合物列表中化合物 1 至 3 的
显示／隐藏复选框。化合物 1 至 3
已在最后一个峰中隐藏。或者，单
击主工具栏中的显示所有高亮显示
的项目工具。

• 请注意，“化合物列表”中已识
别出三种磺胺药（请参见第 90
页的图 59）。

• 请注意，未在运行数据库检索算
法之后找到与化合物 3 对应的化
合物名称。
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查找和识别化合物 2
任务 2. 识别化合物并生成分子式 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
图 58 通过检索数据库识别的 sulfas-PosAutoMSMS.d 数据文件中的化合物

任务 2. 识别化合物并生成分子式 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 2. 识别化合物并生成分子式 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
2 生成化合物 1 至 4 的分子式。
• 查看 “化合物列表”。
• 查看 “化合物识别结果”

列表。
• 关闭“MS 质谱图结果”窗口。

提示：要获取与图 59 相同的结果，
请确保您已为同位素模型选择了常
见有机分子。

a 在“方法管理器”窗口中，单击识
别化合物 > 生成分子式。

b 单击电荷态选项卡，并选择常见有
机分子。

c 选中所有四种化合物。
d 单击从化合物生成分子式工具 ( )

以运行算法或单击识别 > 从化合物
生成分子式命令。

e 在“数据浏览器”窗口中，选中您
要查看的化合物。

f 使用“化合物识别结果”窗口中的滚
动条查看“生成分子式”结果 (MFG)。
表的第二级显示多个分数列。“ID
源”列显示已通过 “数据库检索”
(DB) 算法和“生成分子式”算法 (MFG)
找到了结果。

• 缺省情况下，“化合物识别结果”
窗口随“色谱图结果”窗口一同
显示在选项卡中。单击该窗口底
部的选项卡，可在窗口之间切换。

• 按适当的 m/z 放大时，您会在质
谱图图谱上看到预测的同位素丰
度比。

• 请注意，已针对所有化合物找到
了一个或多个分子式。

• 单击“隐藏空列”图标可自动隐
藏空列。还可以使用“删除列”
快捷命令。

• 请注意，检索数据库后得到的分
子式与“生成分子式”算法确定
的分子式相同。

• 单击配置 > 化合物标签配置，可
以更改化合物标签。

图 59 化合物 4 的 “化合物识别结果”窗口和 “MS/MS 详细信息”窗口

任务 2. 识别化合物并生成分子式 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释

每个 m/z 所有可能的分子式将
以相同的颜色显示。
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查找和识别化合物 2
任务 3. 打印化合物报告 (LC/MS - MS/MS)
任务 3. 打印化合物报告 (LC/MS - MS/MS)

在此任务中，您可以为在 “任务 1”中找到且在 “任务 2”中识别的每种化合物
生成一个报告。

任务 3. 打印化合物报告 (LC/MS - MS/MS)

步骤 详细说明 注释

1 更改化合物报告的方法中的某些
选择：
• 关闭查看在特定峰上放大的 MS

质谱图的功能 （如有必要）。
• 打开报告中的 MS/MS 选项。

a 在“方法管理器”窗口中，单击报
告 > 化合物报告。

b 清除显示 MS 质谱图（在特定峰上
放大）复选框（如有必要）。

c 选中显示 MS/MS 质谱图复选框和显
示 MS/MS 峰表复选框。

• 报告中仅包括在此选项卡中选中
的部分。

• 要更改用于打印报告的模板，请
单击“方法管理器”窗口中的报
告 > 化合物报告选项行。选择其
他可用于报告的模板。

图 60 “方法编辑器”中的 “化合物报告”窗口

2 打印该报告。
• 预览该报告。

a 单击打印化合物报告图标  以打
印该报告。

b 在“打印化合物报告”对话框中，
单击所有结果按钮。

c 选中打印报告。
d 选择打印机。
e 选中打印预览。
f 单击确定。

• 可以在选中将报告另存为 PDF 文
件复选框时创建 PDF 文件。只有
在安装 Excel 后安装了 Microsoft
Excel PDF 加载项的情况下，此选
项才起作用。
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2 查找和识别化合物
任务 3. 打印化合物报告 (LC/MS - MS/MS)
图 61 化合物报告的打印预览

3 关闭 “打印预览”窗口。 a 单击工具栏中的关闭打印预览。 • 如果要打印报告，请单击 “打
印”按钮。该报告将在步骤 2 中
在“打印化合物报告”对话框中
选定的打印机上进行打印。

4 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 系统提示您是否要保存结果时，请

单击否。

任务 3. 打印化合物报告 (LC/MS - MS/MS)

步骤 详细说明 注释

此按钮将关闭“打
印预览”窗口，同
时不会向打印机发
送报告。
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查找和识别化合物 2
任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS)
任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS)

“按目标 MS/MS 查找化合物”算法可识别 MS/MS 数据中的化合物，并且可为每种
化合物提取 MS 和 MS/MS 质谱图。如果使用来自多个碰撞能量的 MS/MS 质谱图，
则您可以提取所有碰撞能量的平均 MS/MS 质谱图，也可以提取每个碰撞能量的单
独 MS/MS 质谱图。 

“检索精确质量谱库”算法可检索“产物离子”质谱图的谱库文件 (CDB)。只能检
索棒状质谱图，因此，任何轮廓图都需要首先转换为棒状质谱图。

任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS)

步骤 详细说明 注释

1 打开 sulfas-PosTargetedMSMS.d 
数据文件的 TIC。
• 使用 “常规”工作流程。

a 如果没有打开程序，请双击 
MassHunter 定性分析图标。单击
“打开数据文件”对话框中的取消。

b 单击配置 > 配置工作流程 > 常规
命令。

c 单击确定。
d 单击文件 > 打开数据文件。
e 单击 sulfa-PosTargetedMSMS.d，然后

单击打开。
f 如有必要，单击“色谱图结果”工

具栏中的范围选择图标。
g 如有必要，单击“色谱图结果”工

具栏中的在缩放期间对 Y 轴自动调
整图标。

• 单击调用工作流程的缺省方法按
钮和调用工作流程的缺省布局
按钮。

• 要打开其他方法，请单击方法 >
打开，选择该方法，并单击打开。 

• 方法管理器的“调整延迟时间”
选项卡中会自动显示一个蓝色三
角形。此数据文件还包含 DAD 和
ADC 数据。如果您不想输入延迟
时间，则可以忽略这些蓝色三
角形。

图 62 sulfas-PosTargetedMSMS.d 数据文件的 TIC 色谱图
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2 查找和识别化合物
任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS)
2 使用“目标 MS/MS”算法查找化
合物。
• 选择提取 MS/MS 色谱图和 

MS/MS 质谱图。

a 在“方法管理器”窗口中，单击查
找化合物 > 按目标 MS/MS 查找。

b 单击结果选项卡。
c 选中提取 MS/MS 色谱图和提取 

MS/MS 质谱图复选框。
d 单击查找 > 按目标 MS/MS 查找化

合物。

• 如果某个化合物高亮显示，则可
通过使用化合物 > 提取完整结
果集菜单项找到该化合物，然后
提取该化合物的完整结果集。

• “定性分析”程序在这些条件下
将找到 4 种化合物。

3 使用“检索精确质量谱库”算法
检索每种化合物。
• 选择 SulfasLib.CDB 谱库。
• 如果此谱库不可用，则安装
“个人化合物数据库和谱库”
(PCDL) 程序。

• 将最小匹配分数降低到 50。

a 在“方法管理器”窗口中，单击识
别化合物 > 检索精确质量谱库。

b 单击“浏览”按钮。
c 选择 Sulfas_AM_PCDL.cdb。
d 单击打开按钮。
e 单击检索结果选项卡。
f 选中最小正向分数复选框。键入 20

作为最小正向分数。
g 在“数据浏览器”窗口中选中所有

化合物。
h 单击识别 > 检索谱库以查找化

合物。
i 如果未显示，请单击视图 > 化合物

列表。
j 如果未显示，请单击视图 > 化合物

识别结果。

• 如果选定的谱库具有 CDB 扩展
名，则“检索精确质量谱库”算
法会在您检索谱库时运行。如果
选定的谱库具有 L 扩展名，则“检
索单位质量谱库”算法会在您检
索谱库时运行。

• 您也可以右键单击“数据浏览器”
窗口中的“化合物”行，然后单
击检索谱库以查找化合物。

• 要查看影响“检索精确质量谱库”
算法的所有参数，请在“用户界
面配置”对话框中选中“高级”
复选框。然后，会显示“检索标
准”选项卡。您可以使用此选项
卡过滤按电离模式、仪器类型和
碰撞能量检索的谱库条目。

• 如果可用，这些结构将自动显示
在 “MS 质谱图结果”窗口中。

任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS)

步骤 详细说明 注释
94 Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南



查找和识别化合物 2
任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS)
图 63 运行 “检索精确质量谱库”算法之后得到的结果。

4 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 系统提示您是否要保存结果时，请

单击否。

任务 4. 查找化合物并检索精确质量谱库 (LC/MS - MS/MS)

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取（LC/MS - MS 和 
MS/MS）

在此任务中，您可以对在“自动 MS/MS”模式下在 Q-TOF 上获得的蛋白质消化数
据执行分子特征提取。

任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释

1 使用下列参数在数据文件 
peptide-auto.d 中执行分子特征
提取：
• 确保布局返回到 “缺省

布局”。
• 时间范围为 2.5 到 4 分钟。
• 将同位素模型设置为肽。
• 过滤，以便仅显示丰度最大的

20 种化合物。
• 更改窗口布局，以便与图 64 

的布局 （下一页）匹配。

a 打开 peptide-auto.d 数据文件。 
b 单击配置 > 配置工作流程 > 常规

命令。
c 单击确定。
d 单击方法管理器中的查找化合物 >

按分子特征查找，以便在“方法编
辑器”窗口中显示相应的参数。 

e 在提取选项卡中，选择小分子（色
谱）作为“目标数据类型”。

f 选中限制保留时间到复选框。然后
键入 2.5 - 4。

g 在电荷态选项卡上，选择肽作为同
位素模型。 

h 在化合物过滤器选项卡上，选中数
量上限复选框并为化合物的数目键
入 20。

i 在“结果”选项卡上，选中提取 MFE
质谱图和提取 ECC 复选框。

j 单击  以便对数据文件运行按分

子特征查找化合物算法。 
k 单击“色谱图结果”工具栏中的“列

表模式”工具。
l 如有必要，请选择 “色谱图结果”

工具栏的最大列表窗格数中的 1。

• 要使布局返回缺省布局，请单击配
置 > 窗口布局 > 恢复缺省布局。

• 数量上限过滤器不会限制提取的特
征数，而只是限制在“定性分析”
中显示的化合物数目。

• 如果“肽”不是同位素模型的选项
之一，则可通过选中“用户界面配
置”对话框中的肽序列编辑器复选
框启用此功能。单击配置 > 用户界
面配置以显示此对话框。要显示
“按分子特征查找”部分的“LMFE”
和“高级”选项卡，请选中高级复
选框。

• 您可以使用“分子特征”算法来提
取特征。然后，您可以使用 Agilent
MassHunter Profiling 软件或 
GeneSpring MS 软件对通过不同的
提取操作获得的数据集进行比较。

• 缺省情况下，色谱图将重叠显示。

2 查找 m/z 625.31585 离子的化合物
质谱图，并确定电荷态。

a 在“MS 质谱图结果”窗口中，滚动
查找包含 m/z 625.3166 离子的质
谱图。

b 查找电荷态。

• 化合物 7 具有包含此离子且电荷
态为 +1 的质谱图。
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查找和识别化合物 2
任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
图 64 使用自动 MS/MS 数据按分子特征查找蛋白质消化中的化合物

3 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 在要求保存结果时，单击否。

任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （LC/MS - MS 和 MS/MS）

步骤 详细说明 注释
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2 查找和识别化合物
任务 5. 对蛋白质消解执行分子特征提取 （LC/MS - MS 和 MS/MS）
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Agilent MassHunter 工作站软件定性分析入门指南
3
使用不同的工作流程设置和运行定性
分析方法

任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法 100

任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分析的
方法 106

任务 3. 设置并运行可通过 MS 目标化合物筛选工作流程自动确定
化合物 ID 的方法 112

任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法 117

在这些任务中，您将学习如何设置和运行定性分析方法。还将学习如何对方法进
行编辑，以自动进行分析和／或化合物识别。然后将在打开数据文件时使用自动
化方法执行操作。此外，还将学习如何创建一个方法，以使用工作单执行自动化
操作。 

您将学习如何仅使用定性分析参数或同时使用采集和定性分析参数来创建工作单
方法。

所有的这些任务都适用于来自 Q-TOF 或三重四极杆质谱仪的 MS/MS 数据，但演
示中仅使用了 MS-only 数据文件 (Q-TOF)。

对于这些示例，可以使用不同的工作流程。您可以先浏览这些不同的工作流程，
然后再确定最适合您的任务的那一种。有关详细信息，请参阅第 155 页的 “工作
流程”。

“常规”工作流程支持 GC/MS 和 LC/MS 数据。“GC/Q-TOF 化合物筛查”工作
流程支持 GC/Q-TOF 数据。其他工作流程仅支持 LC/MS 数据。

BioConfirm 工作流程在联机帮助和 《BioConfirm 快速入门指南》和
《BioConfirm 入门指南》中进行了介绍。
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法
我们将每一个练习的内容都放在了一个表中，每个表中分别包含以下三列：

• 步骤 – 通过这些常规说明自学使用此程序。

• 详细说明 – 如果您需要帮助或更喜欢使用步进学习方式，则可使用这些说明。

• 注释 – 阅读这些注释可了解有关练习中的每个步骤的提示和其他信息。

任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法

首次开始使用Qualitative Analysis程序时，将调用 default.m 方法。您可以对已
打开的方法执行更改，并进行保存，或打开新的方法，执行更改，然后保存方法。
不能覆盖 default.m 方法。

您也可以设置为使用打开数据文件时的方法运行特定操作。打开数据文件时，也
可以调用那些用于创建与数据文件一起进行存储的结果的方法。每当您将结果与
数据文件一起保存时，此方法都将自动进行保存。“常规”工作流程可用于
GC/MS 或 LC/MS 数据文件。
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法
任务 1. 设置和运行定性分析方法

步骤 详细说明 注释

1 打开 sulfas_PosMS.d 数据文件。
• 确保打开数据文件时程序不

会运行任何文件操作。
• 确保方法为 Default.m。
• 确保窗口布局为缺省布局。

a 在桌面上双击定性分析图标。
b 在“打开数据文件”对话框中，选

择 sulfas_PosMS.d， 
c 如有必要，清除从所选的方法中运

行“文件打开”操作复选框。
d 如有必要，清除调用结果数据复

选框。
e 单击打开。
f 单击配置 > 配置工作流程 > 常规

命令。
g 单击调用工作流程的缺省方法按钮

和调用工作流程的缺省布局按钮。
h 单击确定。
i 单击配置 > 用户界面配置。
j 选中所有复选框，使所有选项可用。
k 单击确定按钮。

• 将自动调用常规工作流程的缺省
布局。如果要恢复为此缺省布局，
请单击视图 > 窗口布局 > 恢复缺
省布局。此命令将始终恢复与常
规工作流程一起使用的布局。

• 要调用方法，请执行下列操作：
• 单击方法 > 打开。
• 选择方法
• 单击打开。

• 您可以在上一个练习中发现，在
每次对方法执行更改之后，都将
在更改的旁边以及已更改部分旁
边的方法管理器中显示一个蓝色
的三角形。

2 设置方法以提取 TIC 色谱图。 
• 针对 MS 数据定义一个 TIC 色

谱图。
• 关闭周期循环加和，因为这是

一个 MS-only 数据文件。

a 在“方法管理器”窗口中，选择色
谱图 > 定义色谱图。

b 删除 BPC 色谱图。
c 选择 TIC 作为类型。
d 确保 MS 级别为 MS。
e 清除循环加和复选框。
f 单击添加。

3 编辑方法以积分数据。
• 将积分限制为四个最高峰。

a 在“方法管理器”窗口中，单击色
谱图 > 积分 (MS)。

b 单击峰过滤器选项卡。
c 在“最大峰数”部分，选中上限（按

峰高）复选框。
d 键入 4。 

• 更新“色谱图 > 积分 (MS)”部分
“峰过滤器”选项卡中的值时，
会同时更新方法查看器其他部分
中的值。将出现蓝色三角形以显
示这些 “其他部分”。
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法
图 65 “质谱图” > “提取 (MS)” > “峰质谱图提取 (MS)”选项卡

4 对积分进行测试，以确保仅显示
4 个积分峰。

• 单击积分色谱图图标 ，以对此
数据文件进行积分。 

5 将方法保存为 iiiexercise1，其中
“iii”是您的姓名首字母缩写。

a 从顶层菜单中，单击方法 > 另存为。
b 键入 iiiexercise1。
c 单击保存按钮。

• 请注意，保存方法时，会导致在
打开的方法中所有表示值发生更
改的蓝色三角形消失。

6 更改峰质谱图背景，以在峰的开
始处使用质谱图。

a 在“方法管理器”窗口中，单击质
谱图 > 提取 (MS)。

b 单击峰质谱图提取 (MS) 选项卡。
c 对于峰质谱图背景，选择峰开始处

的质谱图。

• 如果在保存方法后进行了任何其
他更改，则会添加蓝色三角形。

任务 1. 设置和运行定性分析方法

步骤 详细说明 注释

您可以单击“保存方法”图
标以保存当前方法。
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法
图 66 “质谱图” > “提取 (MS)” > “峰质谱图提取 (MS)”选项卡

7 对 MS 质谱图提取进行测试，以
确保扣除背景质谱图。

• 单击提取峰质谱图  图标，针对
数据文件中选定的峰执行操作。 

8 保存此方法。 • 按照以下三种方式中的一种来保存
方法：

• 单击方法编辑器中的保存
方法图标 。
• 右键单击方法编辑器，然

后单击保存方法。
• 从顶层菜单中，单击方法 > 保存。

• “保存方法”图标如第 103 页的
图 66 所示

任务 1. 设置和运行定性分析方法

步骤 详细说明 注释

您可以单击 “保存方
法”图标以保存当前
方法。
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法
9 打开数据文件时，设置方法以自
动化刚刚更改其参数的操作。
• 列出在打开此数据文件或其他

数据文件时将要执行的操作。

提示：请查看方法管理器中的“常
规”部分。

a 在 “方法管理器”窗口中，选择
常规 > 文件打开操作.。

b 从可用操作列表中，选择积分并提
取峰质谱图。 

c 单击添加按钮 ，将所选操作
移动到要运行的操作列表上。 您也
可以在所选操作上双击，从而将其
移动到其他列表。

10 测试文件打开操作。 • 单击立即运行文件打开操作图标
，以运行数据文件上的操作。 

• 不会覆盖色谱图和质谱图。将添
加新的色谱图和质谱图。

Figure 67 方法编辑器中的 “常规 > 文件打开操作”部分

11 保存此方法。 • 单击方法编辑器中的保存方法图标。

任务 1. 设置和运行定性分析方法

步骤 详细说明 注释

两种不同的操作是要运行的操
作列表中的一部分。第一个操
作是提取所定义的色谱图。然
后，对该色谱图进行积分并提
取峰。
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 1. 使用常规工作流程设置和运行定性分析方法
12 设置方法以自动化在工作单期
间运行方法时的操作。
• 列出在打开此数据文件或其他

数据文件时将要执行的操作。

提示：查看“方法管理器”窗口中
的“工作单自动处理”部分

a 在“方法管理器”窗口中，选择工
作单自动处理 > 工作单操作。

b 从要运行的操作列表中删除生成分
析报告。

13 测试工作单操作。 • 单击立即运行工作单操作图标
，以在数据文件上执行操作。 

• 不会覆盖色谱图和质谱图。将添
加新的色谱图和质谱图。

Figure 68 “方法编辑器”中的 “工作单自动处理” > “工作单操作”部分

14 保存方法，并关闭数据文件，同
时不保存结果。

a 单击方法编辑器中的保存方法图标。
b 单击文件 > 关闭数据文件，并在要

求您保存结果时单击否。

任务 1. 设置和运行定性分析方法

步骤 详细说明 注释

方法中包括两个不同的操作列
表。当数据文件处于打开状态
时，第一个操作列表（文件打开
操作）可以运行。第二个操作列
表（工作单操作）可在方法作为
工作单的一部分运行时运行。
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分析的方法
任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分
析的方法

在此任务中，您将设置一个定性分析方法，其中包含要按特定顺序运行的分析操
作的列表。包括提取和积分色谱图、提取质谱图、检索数据库峰质谱图、为质谱
图生成分子式并打印分析报告。

设置此方法时，您将切换到色谱图峰识别工作流程。您也可以设置为使用打开数
据文件时的方法来运行此自动分析。

“色谱图峰识别”工作流程只能用于 LC/MS 数据文件。

任务 2. 设置并运行可进行自动分析的方法

步骤 详细说明 注释

1 再次打开 sulfas_PosMS.d。
• 确保打开文件时该方法不会

针对数据文件执行任何操作。
• 确保该方法为 iiiexercise1.m。

a 单击配置 > 配置工作流程 > 色谱
图峰识别命令。

b 单击调用当前方法按钮和调用工作
流程的缺省布局按钮。

c 单击确定。
d 单击配置 > 用户界面配置。
e 选中所有复选框，使所有选项可用。
f 单击确定按钮。
g 单击文件 > 打开数据文件。
h 在“打开数据文件”对话框中，选

择 sulfas_PosMS.d。
i 清除从所选的方法中运行“文件打

开”操作复选框。
j 单击打开。
k 单击方法 > 打开，选择 iiiexercise1.m

方法，然后单击打开。

• 确保调用结果数据复选框已清
除或显示为灰色。

• 切换到其他工作流程时，可调用
新的方法和新的窗口布局，并且
方法管理器中将添加一个新的
部分。

• 如果系统提示您保存针对方法
的更改，请单击否。

• 调用的方法可能会带有红色的
感叹号。如果 MassHunter 文件
夹不在 D: 驱动器上，则会导致
这些错误。通过更改为数据库和
谱库指定的文件夹，可以更正这
些错误。
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分析的方法
2 查看色谱图峰识别算法部分。 • 在“方法管理器”窗口中，单击色
谱图峰识别工作流程。

• 请注意此工作流程中的十一个
部分。这些部分中的大多数都是
“常规”工作流程中的部分的重
复。

• 工作流程设计为帮助您查看每
个饿部分。

3 确保新的结果将覆盖以前的
结果。

a 在“方法管理器”窗口中，选择以
前的结果。

b 选中删除所有以前的结果复选框。

• 请注意，方法管理器的其他部分
将显示蓝色三角形。这表示相同
的参数值同样也在其他位置发
生了更改。

4 确保可以提取 TIC，并且将对四
个最大的峰进行积分。

a 选择色谱图提取。
b 单击色谱图选项卡。
c 确保已将 TIC 选作要执行查找质谱

图的色谱图。
d 在其他色谱图上选中信号 A 进行

提取。
e 从从以下位置获取信号 A 列表中选

择 DAD。
f 在“方法管理器”中选择色谱图积

分部分。
g 单击峰 (MS) 选项卡，然后选中限

制为最大值（按峰高）并键入 4。

• 请注意，“色谱图提取”部分是
独一无二的。您不能在“方法管
理器”的任何其他位置输入此信
息。

5 设置提取 MS 质谱图，并在峰的
前后扣除质谱图平均值的峰质
谱图背景。

a 选择质谱图提取。
b 单击峰质谱图选项卡。
c 对于峰质谱图背景，选择在峰开始

和结束处的质谱图的平均值。

6 选择检索数据库，并针对所有
质谱图峰生成分子式。
• 不要更改“分子式生成”或
“数据库检索”参数值。

a 在“方法管理器”中选择质谱图峰
识别。

b 选中检索数据库以查找每个峰复
选框。

c 选中为每个峰生成分子式复选框。
d 单击所有峰按钮。

• 请注意，“质谱图峰识别”部分
是独一无二的。您不能在“方法
管理器”的任何其他位置输入此
信息。

任务 2. 设置并运行可进行自动分析的方法

步骤 详细说明 注释
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分析的方法
7 此时，请对自动分析流程进行
测试。

• 在“质谱图峰识别”部分单击运行
色谱图峰识别图标 。

• 单击 “分子式生成”部分的 
图标时，首先单击箭头，然后从
可能的操作列表中选择运行色
谱图峰识别。缺省情况下，在本
部分中运行的操作为从质谱图
峰生成分子式。其他几个部分中
也包含不同的缺省操作。

8 打开“质谱图识别结果”窗口
以进行查看：
• 此列表随 “色谱图结果”窗

口一同显示在选项卡中，如
图 69 所示

• 如果可以进行自动化，则保存
方法。

a 如有必要，单击视图 > 质谱图识别
结果。

b 查看每个 MS 扫描的结果，确保色
谱图峰识别算法中的所有操作均已
执行。

• 请参见任务 4.更改窗口布局 19，
以了解如何在主屏幕上移动
窗口。

• “质谱图识别结果”窗口随“色
谱图结果”窗口一同显示在选项
卡中。如果未显示“质谱图识别
结果”窗口，则可以单击该选项
卡。

• 您也可以使用主工具栏中的图
标来显示这些窗口。

任务 2. 设置并运行可进行自动分析的方法

步骤 详细说明 注释
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分析的方法
图 69 运行自动分析步骤后显示在选项卡中的结果

9 将方法保存为 iiiexercise2，其中
“iii”是您的姓名首字母缩写。

a 从菜单中单击方法 > 另存为。
b 键入 iiiexercise2。
c 单击保存。

• 请注意，保存方法时，会导致在
打开的方法中所有表示值发生
更改的蓝色三角形消失。

10 设置分析报告并指出要为此练
习打印的部分。
• 保存此方法。

a 在 “方法管理器”中，选择分析
报告。

b 单击内容选项卡。
c 根据需要进行更改。
d 单击打印分析报告图标。
e 如有必要，单击方法编辑器中的保

存方法图标。

• 选择是否在选择要运行的操作
时打印报告。

任务 2. 设置并运行可进行自动分析的方法

步骤 详细说明 注释
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分析的方法
11 设置方法，以在打开数据文件
时运行自动分析。
• 保存此方法。

a 在“方法管理器”中选择自动化。
b 单击文件打开操作。
c 在要运行的操作列表中，选择每一

个项目，并单击删除图标 。
d 在可用操作列表中选择不生成分析

报告的色谱图峰识别，并单击添加
按钮 。

e 单击方法编辑器中的保存方法图标。

• 如有必要，您也可以对这些操作
进行测试。

12 关闭“方法编辑器”、“方法管
理器”和“数据浏览器”窗口。
• 移动窗口，使得它们的外观类

似于图 70 中的布局。
• 关闭数据文件，同时不保存

结果。

a 单击 “方法编辑器”、“方法管理
器”和“数据浏览器”窗口的关闭
按钮。

b 移动窗口，使得它们的外观类似于
图 70。

c 单击文件 > 关闭数据文件。
d 要求保存结果时，单击否。

• 请注意，您在打开新的数据文件
时所显示的窗口布局与上次所
使用的窗口布局相同。

13 再次打开 sulfas_PosMS.d 数据文
件，以运行自动分析。
• 结果应与图 70 中所显示的结

果类似。

a 单击文件 > 打开数据文件。
b 选择 sulfas_PosMS.d
c 选中从所选的方法中运行“文件打

开”操作复选框。
d 单击打开。

任务 2. 设置并运行可进行自动分析的方法

步骤 详细说明 注释
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 2. 设置并运行可通过色谱图峰识别工作流程进行自动分析的方法
图 70 打开 sulfas_PosMS.d 数据文件时色谱图峰识别操作的结果

14 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 要求保存结果时，单击否。

任务 2. 设置并运行可进行自动分析的方法

步骤 详细说明 注释
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 3. 设置并运行可通过 MS 目标化合物筛选工作流程自动确定化合物 ID 的方法
任务 3. 设置并运行可通过 MS 目标化合物筛选工作流程自动确
定化合物 ID 的方法

在本任务中，您将设置一个定性分析方法，它包含有关查找和识别化合物的操作
的列表。这些操作包括根据所选算法查找化合物、在数据库中检索化合物、为特
定化合物生成分子式以及打印化合物报告等。

若要设置此方法，您需要切换到 MS 目标化合物筛选工作流程。也可以使用 “化
合物自动处理步骤”部分来设置此方法。您也可以设置为使用打开数据文件时的
方法来运行此化合物自动处理。

“MS 目标化合物筛选”工作流程只能用于 LC/MS 数据文件。

任务 3. 设置并运行可进行自动化合物识别的方法

步骤 详细说明 注释

1 再次打开 sulfas_PosMS.d。
• 确保打开文件时该方法不会

针对数据文件执行任何操作。
• 确保该方法为 iiiexercise2.m。
• 启动 “MS 目标化合物筛选”

工作流程。

a 单击配置 > 配置工作流程 > MS 目
标化合物筛选。

b 单击调用工作流程的缺省方法按钮
和调用工作流程的缺省布局按钮。

c 单击确定按钮。
d 单击配置 > 用户界面配置。
e 选中所有复选框，使所有选项可用。
f 单击确定按钮。
g 单击文件 > 打开数据文件。
h 在“打开数据文件”对话框中，选

择 sulfas_PosMS.d。
i 清除从所选的方法中运行“文件打

开”操作和调用结果数据复选框，
然后单击打开。

j 单击方法 > 打开。选择 iiiexercise2.m
方法。 

k 单击打开。
l 单击否以保存方法更改。

• 确保调用结果数据复选框已清
除或显示为灰色。

• 切换到 MS 目标化合物筛选工作流
程时，将调用Screening-Default.m
方法。

• 如果 MassHunter 文件夹不在 D: 驱
动器上的缺省位置中，则在切换
到此工作流程时方法会出错。您
可以将数据库的文件夹更改到
适当的位置。
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 3. 设置并运行可通过 MS 目标化合物筛选工作流程自动确定化合物 ID 的方法
2 查看可查找和识别化合物的自
动化步骤。
• 将“方法编辑器”窗口作为选

项卡放置在合适的位置。

a 在 “方法管理器”窗口中，单击 
MS 目标化合物筛选工作流程 > 
自动处理。

b （可选）将“方法管理器”窗口作
为选项卡放置在“数据浏览器”窗
口上。

c 关闭化合物列表窗口。

• 在此工作流程中，“方法编辑器”
是一个浮动窗口。您可以将其保
留为浮动窗口，也可以将其设置
为另一窗口的选项卡，例如“数
据浏览器”窗口。

3 选择检索数据库，并针对所有化
合物生成分子式。
• 确保当前是根据分子特征查找

化合物。

a 单击分析选项选项卡。
b 选择按分子特征查找。
c 选中检索数据库以查找每个化合物

复选框。
d 选中为每个化合物生成分子式复

选框。
e 单击所有化合物。
f 选中仅显示已识别的化合物复

选框。

• 化合物可以通过“检索数据库”
算法、“生成分子式”算法、
“检索谱库”算法或“按分子式
查找”算法（如果已找到化合物
的话）进行识别。如果已安装
MassHunter BioConfirm 软件，则
也可以通过匹配序列算法来识
别化合物。

4 确保新的结果将覆盖以前的
结果。

a 单击结果选项卡。
b 选中删除所有以前的结果复选框。

5 此时，请对自动化流程进行测试。 • 在 “MS 目标化合物筛选工作流 >
自动化”部分，单击运行化合物自
动处理步骤图标 。

6 可打开这些窗口查看下列各项：
• 化合物列表
• 化合物识别结果
• 确保窗口如图 71 中所示
• 查看每个化合物的每个列表
（化合物 1 和 2 除外）。

a （如有必要）请单击视图 > 化合物
列表。

b （如有必要）请单击视图 > 化合物
识别结果。

c 清除数据浏览器中的 “化合物 1”
和“化合物 2”复选框。或者，您
可以清除“化合物列表”窗口显示
／隐藏列中“化合物 1”和“化合
物 2”的复选框。

d 查看每个已识别化合物的每个表，
以确保化合物自动处理步骤中的所
有操作均已执行。

• 有关如何在主屏幕上移动窗口
的信息，请参阅练习 1 任务 4。

• “化合物识别结果”窗口随
“色谱图结果”窗口一同显示在
选项卡中，如图 71 所示。

任务 3. 设置并运行可进行自动化合物识别的方法

步骤 详细说明 注释
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 3. 设置并运行可通过 MS 目标化合物筛选工作流程自动确定化合物 ID 的方法
7 将方法保存为 iiiexercise3，其中
“iii”是您的姓名首字母缩写。

a 从顶层菜单中，单击方法 > 另
存为。

b 键入 iiiexercise3。
c 单击保存。

• 请注意，保存方法时，会导致在
打开的方法中所有表示值发生更
改的蓝色三角形消失。

图 71 运行化合物自动识别步骤后显示在选项卡中的结果

8 为此练习设置化合物报告。
• 如有必要，保存方法。

a 选择化合物报告。
b 根据需要进行更改。
c 单击 “模板”选项卡。
d （可选）选择

TargetCompoundScreeningReport.xltx
作为化合物报告模板。

e 如有必要，单击方法编辑器中的保
存方法图标。

• 用于此工作流程的缺省化合物
报告模板是
“TargetCompoundScreeningRepor
t.xltx”。对于“常规”工作流程，
您调用的 iiiExercise2.m 方法可从
缺省方法启动。您可以选择任一
报告模板。

任务 3. 设置并运行可进行自动化合物识别的方法

步骤 详细说明 注释
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 3. 设置并运行可通过 MS 目标化合物筛选工作流程自动确定化合物 ID 的方法
9 设置方法，以在打开数据文件
时运行自动化合物识别。
• 保存此方法。

a 选择 MS 目标化合物筛选工作流 >
自动化 > 文件打开操作。

b 在要运行的操作列表中，选择所有
操作，并单击删除图标 。

c 在可用操作列表中选择不生成报告
的化合物自动化，并单击添加按钮

。
d 单击方法编辑器中的保存方法图标。

• 如有必要，您也可以对这些操作
进行测试。

10 关闭方法编辑器、方法管理器和
数据浏览器。
• 移动窗口，使得它们的外观类

似于图 72 中的布局。
• 关闭数据文件，同时不保存

结果。

a 单击方法编辑器、方法管理器和数
据浏览器的关闭按钮。

b 移动窗口，使得它们的外观类似于
图 72。

c 单击文件 > 关闭数据文件。
d 要求保存结果时，单击否。

• 有关如何移动窗口的信息，请参
见练习 1 任务 4。

11 再次打开 sulfas_PosMS.d 数据文
件，以运行自动化合物识别。
• 结果应与图 72 中所显示的结

果类似。
• 隐藏化合物列表中的化合物 1

和 2。

a 单击文件 > 打开数据文件。
b 选中从所选的方法中运行“文件打

开”操作复选框。
c 单击打开。
d 清除化合物列表中化合物 1 和 2 的

显示／隐藏复选框。

• 化合物 1、2、5、6 和 8 不是由数
据库检索算法发现的，但它们的
分子式是由分子式生成算法生
成的。

任务 3. 设置并运行可进行自动化合物识别的方法

步骤 详细说明 注释
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 3. 设置并运行可通过 MS 目标化合物筛选工作流程自动确定化合物 ID 的方法
图 72 打开 sulfas_PosMS.d 数据文件时自动化合物识别的结果

12 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 要求保存结果时，单击否。

任务 3. 设置并运行可进行自动化合物识别的方法

步骤 详细说明 注释
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法
任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法 

在本任务中，您将设置一个定性分析方法，它包含在运行工作单时要执行的操作
的列表。您将学习如何保存包含采集和定性分析参数的方法，尽管您在此任务中
实际上可能不会执行该操作。

从数据采集软件的修订版 B.05.00 开始，在运行数据采集方法时，可以使用数据
采集软件从现有的数据采集方法自动运行定性方法。有关详细信息，请参见数据
采集的联机帮助。

任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法

步骤 详细说明 注释

1 调用 sulfas_PosMS.d 数据文件。 
• 打开在任务 2 中保存的方法。
• 确保在打开文件时不会运行

这些操作。
• 恢复缺省的窗口布局。

a 要恢复缺省的工作流程，可单击配
置 > 配置工作流程 > 常规。

b 单击确定以继续。
c 单击文件 > 打开数据文件。
d 在“打开数据文件”对话框中，选

择 sulfas_PosMS.d。
e 清除从所选的方法中运行“文件打

开”操作复选框。
f 清除调用结果数据复选框。
g 单击打开。
h 调用方法 iiiExercise2.m。

• 在此任务中，您将创建仅包含定
性分析参数的方法。

• 要根据此方法创建工作单方法，
必须在采集程序中将采集参数添
加到此方法。

• 如果在“打开数据文件”对话框
中选择调用工作单方法（假设其
可用），则程序将使用生成数据
文件的工作单中采集方法的定
性分析部分打开数据文件。

• 您可以通过将定性分析参数保存
到现有采集方法，从而可以同时
使用采集参数和定性分析参数
来创建工作单方法。

• 您也可以将方法设置为使用分析
自动化步骤进行完整分析。随后
删除这些操作，并添加到分析自
动化操作中。

• 您可以对化合物自动化执行同样
的操作。
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法
2 设置一个方法，使其在完成工
作单中的每一个运行时都会自
动执行。 
设置可执行下列任务的方法：
• 提取所定义的色谱图 
• 积分并提取峰质谱图
• 生成分析报告

提示：请查看方法管理器中的
“工作单自动处理”部分。

a 在“方法管理器”中，选择工作单
自动处理 > 工作单操作以显示指定
要从工作单运行的操作部分。

b 确保下列操作按照此顺序显示在要
运行的操作列表中。
• 提取定义的色谱图
• 积分并提取峰质谱图
• 生成分析报告

c 如有必要，请从可用操作列表中选
择每一个操作，并单击添加按钮 

，以将选定的操作移动到要运
行的操作列表中。 您也可以双击所
选操作，以将其复制到其他列表。

d 如有必要，可从要运行的操作列表
中选择任意不在所述操作列表中的
操作，并单击删除图标 。

图 73 显示 “工作单操作”部分的方法编辑器

任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法

步骤 详细说明 注释
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使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法 3
任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法
3 将方法保存为  iiiexercise 
2worklist.m，其中“iii”是您的
姓名首字母缩写。
• 关闭程序，同时不保存结果。

a 要保存结果，请单击方法 > 
另存为。 

b 键入 iiiexercise2worklist.m。
c 单击保存。
d 单击文件 > 退出。
e 系统提示您是否要保存结果时，请

单击否。

• 将采集参数添加到采集程序的此
方法中之后，即可用相同的名称
或不同的名称将其保存。

• 从工作单运行时，此方法（包含
所添加的采集参数）将自动按照
顺序采集并分析数据。“工作单
操作”部分中的要运行的操作列
表中的操作将自动运行。

任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法

步骤 详细说明 注释
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3 使用不同的工作流程设置和运行定性分析方法
任务 4. 设置与工作单一起运行的定性方法
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Agilent MassHunter 工作站软件定性分析入门指南
4
定性分析向导

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导 122

任务 2. 运行“MFE结合谱库检索及MFG查找目标化合物”向导 129

“定性分析”程序包括多个向导。这些向导可引导您完成执行某些任务所需的步骤。

• 识别色谱图峰向导 - 此向导显示在运行不包含分析报告的色谱图峰识别操作之
前可修改的不同方法编辑器部分和选项卡。

• 查找目标化合物依据：MFE 结合数据库检索向导 - 此向导显示在运行按分子特
征查找算法和数据库检索算法之前可修改的不同方法编辑器部分和选项卡。

您还可以在 “方法编辑器”窗口中更新这些方法编辑器部分。

如果安装了 BioConfirm，则可以使用其他多个向导。这些其他向导在《BioConfirm
入门指南》中加以介绍。 

我们将每一个练习的内容都放在了一个表中，每个表中分别包含以下三列：

• 步骤 – 通过这些常规说明自学使用此程序。

• 详细说明 – 如果您需要帮助或更喜欢使用步进学习方式，则可使用这些说明。

• 注释 – 阅读这些注释可了解有关练习中的每个步骤的提示和其他信息。
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4 定性分析向导
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

运行此向导时，程序将显示所有方法编辑器部分和影响不包含分析报告的色谱图
峰识别操作的其他页面。单击完成按钮时，将保存对方法所做的更改，并执行不
包含分析报告的色谱图峰识别操作。

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

步骤 详细说明 注释

1 打开 sulfas_PosMS.d 数据文件。
• 确保打开数据文件时程序不

会运行任何文件操作。
• 确保方法为 Default.m。
• 确保窗口布局为缺省布局。

a 在桌面上双击定性分析图标。
b 在 “打开数据文件”对话框中，

选择 sulfas_PosMS.d， 
c 如有必要，清除从所选的方法中运

行“文件打开”操作复选框。
d 如有必要，清除调用结果数据复

选框。
e 单击打开。
f 单击配置 > 配置工作流程 > 常规

命令。
g 单击调用工作流程的缺省方法按钮

和调用工作流程的缺省布局按钮。
h 单击确定按钮。
i 单击配置 > 用户界面配置。
j 选中所有复选框，使所有选项可用。
k 单击确定按钮。

• 将自动调用常规工作流程的缺省
布局。如果要恢复为此缺省布局，
请单击配置 > 窗口布局 > 恢复
缺省布局。此命令将始终恢复与
常规工作流程一起使用的布局。

• 您可以在前面的任务中发现，在
每次对方法执行更改之后，都将
在更改的旁边以及已更改部分旁
边的方法管理器中显示一个蓝色
的三角形。

2 启动 “识别色谱图峰”向导。
更改参数以删除以前的结果。

a 单击向导 > 识别色谱图峰命令。
b 在“以前的结果”页面中，选中删

除所有以前的结果复选框。
c 单击下一步。

• 向导将引导您完成一系列页面。
您可以在这些页面上设置任务的
参数。其中许多页面是“方法编
辑器”窗口中的部分和选项卡的
重复。

• 色谱图、质谱图和化合物将被
删除。
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定性分析向导 4
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导
3 编辑 “色谱图提取”页面。更
改参数以提取 BPC 和信号 A 色
谱图。

a 在 “色谱图提取”页面中，选中 
BPC 复选框和信号 A 复选框。

b 从从以下位置获取信号 A 列表中选
择 “DAD1”。

c 单击下一步。 

• 单击完成时当前方法将改变。在
“方法编辑器”中，如果更改与方
法一起保存的值，则会显示一个
蓝色三角形。然而，向导中的蓝
色三角形表示您更改了向导中的
值，使之不同于方法中的当前值。

图 74 “识别色谱图峰”向导中的 “色谱图提取”页面

4 编辑 “色谱图积分”页面。将
参数更改为仅对四个最大的 MS 
峰积分。

a 在“色谱图积分”页面中，单击峰
(MS) 选项卡。

b 选中上限（按峰高）复选框，并输
入 4。

c 单击下一步。 

• 您可以单击向导中任何页面上的
完成按钮。当向导运行时，将使
用方法中的当前值。

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

步骤 详细说明 注释
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4 定性分析向导
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导
图 75 “识别色谱图峰”向导中的 “色谱图积分”页面

5 检查“提取数据格式”页面中的
参数。

a 在“提取数据格式”页面中，检查
参数。

b 单击下一步。 

• 在向导的最后一页，下一步按钮
显示为灰色。您可以完成向导，
也可以返回上一页。

图 76 “识别色谱图峰”向导中的 “提取数据格式”页面

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

步骤 详细说明 注释
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定性分析向导 4
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导
6 编辑“质谱图提取”页面，将
要从每个峰扣除的质谱图更改
为峰开始处的质谱图。

a 在“质谱图提取”页面中，选择峰
开始处的质谱图作为 MS 峰质谱图
背景。

b 单击下一步。 

图 77 “识别色谱图峰”向导中的 “质谱图提取”页面

7 编辑“质谱图峰识别”页面。
更改参数以检索数据库并为所
有峰生成分子式。

a 在“质谱图峰识别”页面中，单击
质谱中识别各个峰。 

b 选中检索数据库以查找每个峰复
选框。

c 选中为每个峰生成分子式复选框。
d 单击所有峰按钮。
e 单击下一步。 

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

步骤 详细说明 注释
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4 定性分析向导
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导
图 78 “识别色谱图峰”向导中的 “质谱图峰识别”页面

8 检查“数据库检索”页面中的
参数。

a 在“数据库检索”页面中，检查
参数。

b 单击下一步按钮。 

图 79 “识别色谱图峰”向导中的 “数据库检索”页面

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

步骤 详细说明 注释
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定性分析向导 4
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导
9 编辑“分子式生成”页面。将最
小总分数更改为 25。

a 在“分子式生成”页面中，单击限
值选项卡。

b 选中最小总分数复选框。
c 输入 25 作为最小总分数。
d 单击下一步按钮。 

图 80 “识别色谱图峰”向导中的 “分子式生成”页面

10 检查 “匹配分数”页面中的
参数。

a 在“匹配分数”页面中，检查参数。
b 单击完成按钮。 

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

步骤 详细说明 注释
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4 定性分析向导
任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导
图 81 “识别色谱图峰”向导中的 “匹配分数”页面

11 检查结果。 • 首先，对方法所做的更改会应用于
当前方法。这些更改不会自动保存
到磁盘上的方法。

• 随后，色谱图峰识别操作即完成。

• 请注意，单击完成时，如果在向
导中所做的更改不同于磁盘上的
更改，则会在“方法管理器”窗
口部分和“方法编辑器”窗口中
添加一个蓝色三角形。

12 将方法保存为 iiiexercise4（其中
“iii”是您的姓名首字母缩写），
然后关闭数据文件而不保存
结果。

a 从顶层菜单中，单击方法 > 另存为。
b 键入 iiiexercise4.m。
c 单击保存按钮。
d 单击文件 > 关闭数据文件，并在要

求您保存结果时单击否。

• 请注意，保存方法时，会导致在
打开的方法中所有表示值发生更
改的蓝色三角形消失。

任务 1. 运行 “识别色谱图峰”向导

步骤 详细说明 注释
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定性分析向导 4
任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”向导
任务 2. 运行 “MFE结合谱库检索及MFG查找目标化合物”向
导

此向导显示在运行按分子特征查找算法和数据库检索算法之前可修改的不同方法
编辑器部分和选项卡。

任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”

步骤 详细说明 注释

1 再次打开 sulfas_PosMS.d。
• 确保打开文件时该方法不会针

对数据文件执行任何操作。
• 确保该方法为 iiiexercise1.m。

a 单击配置 > 配置工作流程 > 常规
命令。

b 单击调用工作流程的缺省方法按钮
和调用工作流程的缺省布局按钮。

c 单击确定。
d 单击配置 > 用户界面配置。
e 选中所有复选框，使所有选项可用。
f 单击确定按钮。
g 单击文件 > 打开数据文件。
h 在“打开数据文件”对话框中，选

择 sulfas_PosMS.d。
i 清除从所选的方法中运行“文件打

开”操作复选框。
j 单击打开。
k 单击方法 > 打开，选择 iiiexercise1.m

方法，然后单击打开。

• 确保调用结果数据复选框已清
除或显示为灰色。

• 切换到其他工作流时，将调用新
的方法、新的窗口布局，并且方法
管理器中将添加一个新的部分。

• 如果系统提示您保存针对方法的
更改，请单击否。

• 该向导也可在调用其他工作流的
情况下运行。

2 启动 MFE 结合数据库检索查找目
标化合物向导。将参数更改为使
用小色谱分子算法。

a 单击向导 > MFE 结合谱库检索及
MFG 查找目标化合物。

b 在 “按分子特征查找”页面中，
选择小分子（色谱）作为目标数
据类型。

c 单击下一步按钮。

• MFE 算法将根据所选择的目标数
据类型进行修改。
Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南 129



4 定性分析向导
任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”向导
图 82 “MFE结合数据库检索及MFG查找目标化合物”向导的 “按分子特征查找”页面

3 编辑“按质量列表过滤”页面。
将最小总分数更改为 25。

a 在 “按质量列表过滤”页面中，
选中过滤器质量列表复选框。

b 选择仅包括下列质量。
c 单击数据库按钮。
d 选择 default.csv 文件。
e 单击下一步按钮。 

• 向导的此页面包含向导上一页中
的单个选项卡。在此任务中，必
须过滤质量列表，这非常重要。

• 您可以改为选择示例数据库 
default.csv。

任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”

步骤 详细说明 注释
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定性分析向导 4
任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”向导
图 83 “MFE结合数据库检索及MFG查找目标化合物”向导的 “按分子特征查找”页面

4 检查 “检索数据库”页面中的
参数。

a 检查参数。
b 单击下一步按钮。

图 84 “MFE结合数据库检索及MFG查找目标化合物”向导的 “按分子特征查找”页面

任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”

步骤 详细说明 注释
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4 定性分析向导
任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”向导
5 编辑“生成分子式”页面。将最
小总分数更改为 25。

a 单击限值选项卡。
b 键入 25 作为最小总分数。
c 单击完成按钮。

图 85 “MFE结合数据库检索及MFG查找目标化合物”向导的 “按分子特征查找”页面

6 在 “定性分析”程序中查看
结果。

• 不会生成报告。
• 您可以在 “化合物列表”窗口

和 “化合物识别结果”窗口中
查看结果。

7 将方法保存为 iiiexercise5，其中
“iii”是您的姓名首字母缩写。

a 从菜单中单击方法 > 另存为。
b 键入 iiiexercise5.m。
c 单击保存。

• 请注意，保存方法时，会导致在
打开的方法中所有表示值发生
更改的蓝色三角形消失。

8 关闭数据文件，同时不保存
结果。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 要求保存结果时，单击否。

任务 2. 运行 “MFE 结合谱库检索及 MFG 查找目标化合物”

步骤 详细说明 注释
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Agilent MassHunter 工作站软件定性分析入门指南
5
分析以所有离子 MS/MS 模式采集的

数据文件

任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式
查找 134

任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式
查找 138

任务 3. 在 “化合物详细信息视图”中查看结果 142

如果数据文件是在所有离子 MS/MS 模式中采集的，在运行按分子式查找化合物
算法时，程序可以对碎片离子进行定性。

任务 1 介绍在具有结构同分异构体时如何生成结果。区分结构同分异构体的一种
方法是使用保留时间。

任务 2 介绍如何利用在所有离子 MS/MS 模式中采集的数据文件生成结果。使用较
低的裂解电压或碰撞能量电压采集数据，然后使用一个或多个较高的裂解电压或
碰撞能量电压采集数据。MS 信息与按分子式查找算法一起使用。使用此 MS/MS
信息对碎片离子定性。

任务 3 介绍在启用碎片信息的情况下运行按分子式查找算法之后，如何使用“化
合物详细信息视图”查看结果。其中一个新功能是共流出曲线，它是“化合物色谱
图结果”窗口的一部分。

我们将每一个练习的内容都放在了一个表中，每个表中分别包含以下三列：

• 步骤 – 通过这些常规说明自学使用此程序。

• 详细说明 – 如果您需要帮助或更喜欢使用步进学习方式，则可使用这些说明。

• 注释 – 阅读这些注释可了解有关练习中的每个步骤的提示和其他信息。
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5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件
任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找
任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找

任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找

步骤 详细说明 注释

1 打开 
PestMix_Avocado_AIM_4CE(0-10
-20-40).d 数据文件。
• 使用 “常规”工作流程。

a 单击文件 > 打开数据文件。
b 选择 

PestMix_Avocado_AIM_4CE(0-10-20
-40).d 并单击确定。

c 单击视图 > 配置工作流程 > 常规。
d 单击“色谱图结果”工具栏中的在缩

放期间对 Y 轴自动调整图标 。
e 单击范围选择工具。

• “按分子式查找”部分包括在分
子式确认和样品纯度工作流程
部分中。

• 碎片确认仅适用于在“所有离子
MS/MS”模式中获取的数据
文件。

• PestMix_Avocado_AIM_4CE(0-10-2
0-40).d 是所有离子 MS/MS 数据
文件。 

2 查看 “按分子式查找 - 选项”
部分。
• 对于此数据文件，选择 

PestMix_AIM_PCDL.cdb 谱库。

a 在“方法管理器”窗口中，单击
按分子式查找化合物 > 按分子式
查找 - 选项部分。

b 单击分子式源选项卡。
c 单击数据库作为要确认的分子式的

源，然后选择 
PestMix_AIM_PCDL.cdb。

d 标记对同分异构化合物自动增加复
选框。

e 单击正离子选项卡。
f 选中 +H 和 +Na 复选框。
g 单击结果选项卡。
h 选中提取 EIC 复选框。
i 选中提取已清理的质谱图复选框。
j 选中包含结构复选框。
k 单击“结果过滤器”选项卡。
l 清除仅为匹配的分子式生成化合物

复选框。
m 单击“碎片确认”选项卡。
n 清除碎片离子确认复选框。

• 您可以在前面的任务中发现，在
每次对方法执行更改之后，都将
在更改的旁边以及已更改部分
旁边的方法管理器中显示一个
蓝色的三角形。

• 如果未选中“对同分异构化合物
自动增加”复选框，则“化合物
列表”表不包含有关表中每个化
合物的所有同分异构体的信息。

• 如果是第一次使用按分子式查
找化合物算法，则不要确认碎片
离子。
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分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件 5
任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找
3 运行按分子式查找化合物算法。 a 单击查找 > 按分子式查找化合物
命令。

b 关闭“方法管理器”和 “方法编
辑器”窗口。

c 关闭“色谱图结果”窗口。

• 无法确认两个分子式，这些分
子式的名称显示在尖括号中。
“化合物 4：< 苯胺灵 >”和
“化合物 10：< 氯苯胺灵 >”未
使用当前参数确认。

4 查看 
化合物 10：< 氯苯胺灵 >。
• 未找到此化合物。
• 化合物 4：< 苯胺灵 > 也未

找到。

a 单击化合物 10：< 氯苯胺灵 >。
b 展开“化合物列表”表，以展开

表的三个级别以显示化合物 10。

• 分数 ( 质量 ) 值很好 （超过 
99 %），但分数 ( 同位素 , 丰度 ) 
和分数 ( 同位素差 ) 都是零。因
此，分数 (MS) 低于在 “结果过
滤器”选项卡中设置的限值因
此，化合物未定性。

• 此化合物没有与之相关的任何质
谱图，因此 MS 质谱图结果窗口
仍显示以前选定的化合物的
结果。

图 86 未找到化合物时查看结果

任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找

步骤 详细说明 注释
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5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件
任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找
5 查看化合物 7：苯嗪草酮的结果。
• 找到此化合物。

a 在“数据浏览器”窗口中，单击
化合物 7：苯嗪草酮的结果。

b 展开“化合物列表”窗口中的结
果，以显示“化合物列表”表中
的前三层。

c 查看分数 ( 目标化合物 ) 值。

• 可使用快捷菜单更改所显示
的列。 

• 总分数 ( 目标化合物 ) 值由分数 
(MS) 和分数 (RT) 组成。

• 分数 (MS) 由分数 ( 质量 )、分数
( 同位素 , 丰度 ) 和分数 ( 同位素
差 ) 值组成。

图 87 “数据浏览器”、“化合物列表”和 “MS 质谱图结果”窗口中的按分子式查找结果。

任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找

步骤 详细说明 注释
136  Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南



分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件 5
任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找
6 查看化合物 17：扑灭津的结果。
• 扑灭津的分子式与化合物 

18：另丁津和化合物 19：敌
草隆的分子式相同，因此它
们是结构同分异构体。

• 您可以手动选择其他同分异
构体。

a 在“数据浏览器”窗口中，单击
化合物 17：扑灭津的结果。

b 展开“化合物列表”窗口中的结
果，以显示“化合物列表”表中
的前三层。

c 单击视图 > 色谱图结果。
d 查看此化合物的分数和分数 

(RT) 值。 
e 查看标记 ( 目标化合物 ) 值。对于

结构同分异构体，它设置为 “多
个 ID”。

• 如果质量和保留时间在数据库
中可用并在按分子式查找算法
中使用，则该算法可以区分结
构同分异构体。

• MS/MS 信息也有助于区分结构
同分异构体。

• 化合物扑灭津的分数 (RT) 值明
显较高，因此，这是选择扑灭
津作为最佳匹配项的原因。

图 88 查看结构同分异构体 （如化合物 17：扑灭津）的结果。

7 将方法保存为 iiiAll_Ions1 （其
中 “iii”是您的姓名首字母缩
写），然后关闭数据文件而不
保存结果。

a 从顶层菜单中，单击方法 > 另
存为。

b 键入 iiiAll_Ions1.m。
c 单击保存按钮。

• 请注意，保存方法时，会导致
在打开的方法中所有表示值发
生更改的蓝色三角形消失。

任务 1. 在包含结构同分异构体的数据文件中运行按分子式查找

步骤 详细说明 注释
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5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件
任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式查找
任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式
查找

碎片确认仅适用于在“所有离子 MS/MS”模式中获取的数据文件。这些数据文件
具有使用低能量 （裂解电压或碰撞能量）采集的质谱图以及使用高能量采集的质
谱图。从高能量通道采集的质谱图标记为 HighE。

碎片确认首先从杀虫剂谱库中每个目标化合物的 MS/MS 质谱图中选择这些化合
物的已知碎片离子，或如果化合物没有谱库质谱图，则从 HighE 质谱图中选择。
您可以选择始终使用 HighE 质谱图。然后，它将确认是否可以使用适当的信噪比
以及容差范围内的保留时间差来查看这些碎片离子。最后，该算法将确认这些碎
片离子，并将相同的流出轮廓图显示为前级离子。

此数据文件有三个可用的高能量通道。对于不同的质谱图，碰撞能量设置为 10、
20 和 40 伏特，因为在相同的碰撞能量条件下，不是所有的化合物都显示正确的
碎片。
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分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件 5
任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式查找
任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式查找

步骤 详细说明 注释

1 运行按分子式查找化合物算法
以及碎片确认。
• 碎片确认使用来自高能量 

(High-E) 通道的信息

a 完成第 134 页的 “任务 1. 在包含结
构同分异构体的数据文件中运行按
分子式查找”中的步骤。

b 单击“方法管理器”的 “按分子
式查找 - 选项”部分中的碎片确认
选项卡。

c 标记碎片离子确认复选框。
d 单击如果有质谱图采用质谱谱库，

否则使用平均碎片质谱图按钮。
e 查看碎片离子 EIC 定性设置的参数。

输入 90 作为共流出得分。
f 查看碎片离子确认标准的参数。单

击定性碎片离子的最小数量并输
入 1。

• 碎片离子源可以是 PCDL 谱库中的
MS/MS 质谱图，也可以是来自数
据文件中高能量通道的碎片质
谱图。

• 如果是碎片质谱图，则是前级离
子的流出轮廓图中的平均碎片质
谱图。

• 此谱库中的一个条目没有MS/MS
质谱图。

• 假设信噪比至少为 5。
• 如果单击定性碎片离子的最小百

分比按钮并且质谱谱库中最大丰
度离子的数量是 5，如果最小百
分比是 75%，则需要对其中的 4 个
离子定性。（4/5 是 80%，大
于 75%）

图 89 “按分子式查找化合物” > “碎片确认”选项卡
Agilent MassHunter 工作站软件 - LC/MS 定性分析入门指南 139



5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件
任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式查找
2 运行按分子式查找化合物算法。 • 单击查找 > 按分子式查找化合物。
• 单击“方法编辑器”窗口中的  

按钮。
• 右键单击“方法编辑器”窗口，

然后单击按分子式查找化合物。

• 碎片确认将查找总保留时间、信
噪比和共流出得分。

3 查看 “化合物列表”窗口中的
结果。

a 右键单击“化合物列表”窗口的
标题，并单击浮动。

b 使用快捷菜单在表中添加和删
除列。

c 查看碎片离子评估列。
d 查看碎片离子确认列。
e 查看碎片离子确认百分比列。
f 查看标记 (目标化合物 ) 列中的值。

• FI 表示碎片离子。
• 第一个化合物没有 PCDL 质谱图，

因此它使用数据文件中的平均
碎片质谱图。评估的碎片离子的
数量是 7。

• 结构同分异构体的评估的碎片离
子数量也大于 5。

• 标记 ( 目标化合物 ) 列显示来自
低能量通道的信息以及来自高能
量通道的 MS/MS 信息的组合
结果。

图 90 “化合物列表”窗口，包含碎片离子的三个新列

任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式查找

步骤 详细说明 注释
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分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件 5
任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式查找
4 查看 “化合物列表”表中的其
他级别。

• 展开“化合物列表”表以查看化
合物 2。

图 91 包含碎片离子表的 “化合物列表”表

5 将方法保存为 iiiAll_Ions2，其中
“iii”是您的姓名首字母缩写。

a 从菜单中单击方法 > 另存为。
b 键入 iiiAll_Ions2.m。
c 单击保存。

任务 2. 对以所有离子 MS/MS 模式采集的数据运行按分子式查找

步骤 详细说明 注释
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5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件
任务 3. 在 “化合物详细信息视图”中查看结果
任务 3. 在“化合物详细信息视图”中查看结果

使用 “化合物详细信息视图”可以只查看一个数据文件，并查看该数据文件中的
各个化合物。在 “化合物详细信息视图”中，可以在共流出曲线中直观地了解化
合物如何共流出。 

任务 2. 在 “化合物详细信息视图”中查看碎片确认结果

步骤 详细说明 注释

1 切换到“化合物详细信息
视图”。

a 完成第 138 页的 “任务 2. 对以所
有离子 MS/MS 模式采集的数据运
行按分子式查找”中的步骤。

b 单击主工具栏中的 
 按钮。

c 切换到“化合物列表”窗口中的
不同化合物。您可以单击 “化合
物列表”工具栏中的箭头按钮，
单击“化合物列表”窗口中的每
行，或按键盘上的箭头键。

• “化合物色谱图结果”窗口显示
每个碎片离子的单个离子跟踪以
及共流出曲线。

• “化合物 MS 质谱图结果”显示
来自低能量通道的质谱图。

• “化合物碎片质谱图结果”窗口
显示所有高能量通道的平均质
谱图。

图 92 “化合物详细信息视图”
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分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件 5
任务 3. 在 “化合物详细信息视图”中查看结果
2 查看化合物 3：杀鼠嘧啶。 a 单击“化合物列表”窗口中的化合
物 3：杀鼠嘧啶。

b 查看“化合物识别结果”窗口中的
共流出得分、标记 ( 碎片离子 )、信
噪比和 CE 列。

c 在“化合物 MS 质谱图结果”窗口
中查看 MS 质谱图。

• 对此化合物定性了所有五个碎片
离子。

• 信噪比 (SNR) 值都大于 5。
• 碎片离子的碰撞能量都不相同。
• “化合物 MS 质谱图结果”窗口

包含已清理的按分子式查找质
谱图（使用分子式和加合物离子
进行标注）以及原始质谱图。

图 93 “化合物列表”窗口，包含碎片离子的三个新列

任务 2. 在 “化合物详细信息视图”中查看碎片确认结果

步骤 详细说明 注释
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5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件
任务 3. 在 “化合物详细信息视图”中查看结果
3 在 “化合物识别结果”窗口中
查看其他级别。

a 右键单击“化合物识别结果”窗口
的标题，并单击浮动。

b 展开“化合物识别结果”窗口以查
看化合物 2。

c 查看分数 (MS) 的结果。
d 查看共流出得分值，这些值都大于

97 %。共流出得分不会直接影响分
数 ( 目标化合物 ) 值。

• 分数 (MS) 由分数 ( 质量 )、分数
( 同位素 , 丰度 ) 和分数 ( 同位素
差 ) 值确定。

• 总分数（分数 ( 目标化合物 )）是
97.72，由分数 (RT) 和分数 (MS)
确定。

• 此化合物已定性，可在定性分析
程序中设置为在 TOF 或 Q-TOF 系
统中使用碎片离子确认进行目
标分析。

图 94 包含碎片离子表的 “化合物列表”表

4 在 “化合物碎片质谱图结果”
窗口中查看结果。

a 单击“化合物碎片质谱图结果”窗
口中的  按钮。

b 在 30 至 190 的 m/z 范围中放大。
c 观察定性碎片离子标记为绿色。

• 碎片离子 95.0615 未标记，因为
质谱图没有在该峰周围放大。

• 该质谱图是平均质谱图，由三个
CE 值组成：10、 20 和 40 伏特。

图 95 “化合物碎片质谱图结果”窗口

任务 2. 在 “化合物详细信息视图”中查看碎片确认结果

步骤 详细说明 注释
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分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件 5
任务 3. 在 “化合物详细信息视图”中查看结果
5 在 “化合物色谱图结果”窗口
中查看结果。

a 单击化合物色谱图结果工具栏中的
 按钮。

b 单击  按钮。
c 滚动浏览每个碎片离子的 EIC 以及前

级离子的 EIC。
d 单击化合物色谱图结果工具栏中的

 按钮以显示“共流出曲线”窗格。
e 单击  按钮可叠加色谱图。
f 单击  按钮可调整色谱图。
g 在图例中，找到在 “共流出曲线”

窗格中识别每个碎片离子和前级离
子的 EIC 的颜色。

• EIC 碎片包括在每个碎片离子色
谱图的标题中，这些 EIC 是从最
佳碰撞能量电压通道提取的。

• 在叠加的色谱图图形中，您可以
直观地看到色谱图是共流出的，
高共流出得分也反映了这一点。

• 共流出得分将比较碎片离子和
前级离子的保留时间，以及峰宽
和峰对成因子。

• 如果碎片是共流出的，则大多数
色谱峰的离子比应接近 1。

• 在共流出曲线的开头和结尾处，
可以看到一些较大的值，因为某
些噪音被放大了。

图 96 “化合物色谱图结果”窗口 

6 关闭数据文件，返回到 “导航
器视图”。

a 单击文件 > 关闭数据文件。
b 单击主工具栏中的  

按钮。

任务 2. 在 “化合物详细信息视图”中查看碎片确认结果

步骤 详细说明 注释

在共流出曲线中，在 1 处绘制
的黑线显示完全共流出峰的值。
其他五条线显示归一化的碎片
离子与前级离子的时间范围内
的前级离子的丰度比。绿色区
域显示置信区域。
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5 分析以所有离子 MS/MS 模式采集的数据文件
任务 3. 在 “化合物详细信息视图”中查看结果
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6
使用窗口
使用窗口

首次打开 Qualitative Analysis 程序时，您会看到缺省布局中有四个窗口：数据浏
览器、方法管理器、色谱图结果和 MS 质谱图结果。您可以在 “导航器视图”和
“化合物详细信息视图”之间切换。

您可以使用 “导航器视图”中的 “视图”菜单打开其他 17 个窗口： 

• 方法编辑器 - 用于编辑不同选项卡的方法参数

• 质谱图预览 - 用于快速扫描数据文件中的质谱图

• MS 质谱图结果 - 显示 MS 和 MS/MS 质谱图

• 质谱图对比结果 - 在谱库检索后显示质谱图对比结果

• 解卷积结果 - 显示解卷积的质谱图

• 解卷积镜像图 - 在镜像图中显示两个解卷积的质谱图

• UV 谱图结果 - 显示 UV 谱图 - 仅可用于 LC/MS 数据

• 积分峰列表 - 在表中显示积分结果

• MS 质谱图峰列表 1 - 显示选定的第一个质谱图的峰列表

• MS 质谱图峰列表 2 - 显示选定的第二个质谱图的峰列表

• MS 实际值 - 显示选中的质谱图的采集信息

• 化合物列表 - 显示使用其中一种查找化合物算法找到的化合物

• 化合物识别结果 - 显示选定化合物的识别信息

• 质谱图识别结果 - 显示选定质谱图的识别信息

• MS/MS 分子式详细信息 - 显示一个表格，其中包含为 MS/MS 质谱图中的碎片
计算得到的可能的分子式

• 结构查看器 - 显示与当前化合物或质谱图关联的结构

• 样品信息 - 显示有关高亮显示的数据文件的信息

• 序列编辑器 - 用于编辑方法序列
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6
使用窗口
此外，您还可以显示在开始使用关联工具时显示的三个工具窗口：

• 分子式计算器

• 质量计算器

• 再校正

主工具栏上的窗口图标

您可以使用主工具栏上的这些图标打开和关闭窗口。其他图标在安装 MassHunter
BioConfirm 软件时提供。还可以使用 “视图”菜单中的命令打开这些窗口。

MS 质谱图
结果

数据浏览器

质谱图预览

色谱图结果

方法编辑器

方法管理器

积分峰列表

质谱图识别结果

MS 质谱图峰
列表 1

化合物列表

MS 质谱图 
峰列表 2

MS 实际值

化合物识别
结果

序列编辑器

解卷积
结果

UV 谱图结果

MS/MS 
分子式详
细信息

质谱图对比 
结果

结构查
看器

样品信息

解卷积
镜像图
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6
处理 “数据浏览器”中的结果数据
处理 “数据浏览器”中的结果数据

“数据浏览器”窗口和工具

“数据浏览器”按数据文件或数据类型对所有提取结果以及质谱图选择结果进行
组织。

 

激活时（缺省），高亮显示“数据浏览器”中
色谱图的同时还高亮显示对应的质谱图。此
外，还会高亮显示对应的色谱图和质谱图图
形结果。只有在使用“色谱图”菜单中的“积
分和提取峰质谱图”菜单项或运行任何“化合
物”算法时，“链接导航”才起作用。

单选标记 – 选中所有高亮显示数据的复选框。

复选标记，其中一个显示为灰色 – 选中高亮显
示数据的复选框并清除其他复选框。

复选标记 – 选中所有复选框。

如果选中了色谱图和质谱图的复选框，则将显
示对应的色谱图和质谱图。

选中标记工具

“链接导航”图标
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6
对色谱图执行操作
对色谱图执行操作

您可以使用相应的菜单项对整个色谱图或色谱图的选定范围执行下列操作：

操作 菜单项

更改色谱图中的峰标签 色谱图 > 色谱图显示选项

提取色谱图 色谱图 > 提取色谱图

提取定义的色谱图 色谱图 > 提取定义的色谱图

积分色谱图 色谱图 > 积分色谱图

积分并提取峰质谱图 色谱图 > 积分和提取峰质谱图

积分和解卷积峰质谱图 色谱图 > 积分和解卷积峰质谱图

平滑色谱图 色谱图 > 平滑色谱图

扣除任何色谱图 色谱图 > 扣除任何色谱图

计算信噪比 色谱图 > 计算信噪比

使用按自动 MS/MS 数据查找化合物 查找 > 按自动 MS/MS 查找化合物

使用目标 MS/MS 数据查找化合物 查找 > 按目标 MS/MS 查找化合物

针对 MS(1) 数据查找化合物 查找 > 按分子特征查找化合物

针对 GC/MS 数据查找化合物 查找 > 按色谱图解卷积查找化合物

针对 MRM 数据查找化合物 查找 > 按 MRM 查找化合物

按积分结果查找化合物 查找 > 按积分查找化合物

查找与特定分子式匹配的化合物 查找 > 按分子式查找化合物
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6
对 MS 或 MS/MS 质谱图执行操作
从快捷菜单中选择范围操作

选择色谱图范围后，除上述操作以及没有提到的其他操作以外，您还可以提取质谱
图并将质谱图提取到背景中。

1 要访问这些操作，请单击 “色谱图结果”工具栏中的 “范围选择”工具 ( )。 

2 在要开始范围的起点处单击，并将光标拖动到某个范围上，然后松开鼠标按钮。

3 在色谱图中的任何位置单击鼠标右键，并单击快捷菜单中的操作。

将结果保存到数据文件中

• 单击保存图标 ( )，或单击文件 > 保存结果。

退出程序时，该程序还会询问您是否要将结果保存到数据文件中，除非您已关
闭了此功能 （可在 “消息框选项”对话框中关闭此功能）

对 MS 或 MS/MS 质谱图执行操作

您可以使用相应的菜单项对 MS 或 MS/MS 质谱图或 MS 或 MS/MS 质谱图的选定
范围执行下列操作：

操作 菜单项

查看有关质谱图中的峰的 m/z、丰度、
电荷态和其他信息

视图 > MS 质谱图峰列表 1

更改质谱峰标签 配置 > MS 和 MS/MS 质谱图显示选项

扣除背景质谱图 质谱图 > 扣除背景质谱图

扣除任何质谱图 质谱图 > 扣除任何质谱图 （然后单击其他质
谱图）

一同添加两个质谱图 质谱图 > 添加任何质谱图 （然后单击其他质
谱图）

检索数据库以查找与质谱图中的特定
质量匹配的条目

质谱图 > 检索数据库以查找质谱图峰
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6
处理色谱图直观数据
处理色谱图直观数据

“色谱图结果”窗口

为质谱图中所选范围内的质量生成
分子式 

质谱图 > 从质谱图峰生成分子式 （在 MS 质谱
图中选择某个范围时）

使用 “解析同位素”算法执行解卷积 质谱图 > 解卷积 （解析同位素）

检索谱库 识别 > 检索谱库以查找质谱图或质谱图 > 检索
谱库以查找质谱图

操作 菜单项
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6
使用质谱图直观数据
色谱图结果工具

使用质谱图直观数据

“MS 质谱图结果”窗口

缩放工具 
按顺序

按顺序选择工具
范围选择 – 设置为打开状态时，您可以为对其执行操
作的色谱图绘制范围。

峰选择 – 设置为打开状态时，可以选择位于顶点处的
积分峰的质谱图。

手动积分 – 设置为打开状态时，可以执行交互式
积分。

实时色谱图 – 设置为打开状态时，可以在单击每个点
或使用键盘上的左右箭头时查看各个质谱图。

注释 – 设置为打开状态时，可以将图像和文本注释添
加到色谱图。

对 X 轴和 Y 轴自动调整

对 X 轴自动调整

对 Y 轴自动调整

取消缩放

在缩放期间对 Y 轴自动调整

链接的 Y 轴模式

必须始终选择其中一个
工具。
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6
工作流程
“MS 质谱图结果”工具

工作流程

工作流程可帮助您自定义用于应用程序的用户界面。每个工作流程可调用包含适
用于该工作流程的参数的不同方法。此外，每个工作流程都可调用不同的布局；
使用这些布局可自定义显示在每个表中的列。最后，其中的四个布局还可以添加
特殊的方法编辑器部分，该部分包含方法编辑器中对该工作流程非常重要的部分
的副本。将特定工作流程中使用的功能组织在一起可便于您对方法进行自定义。

定性分析程序中有多种不同的工作流程。它们是：

• 概要

缩放工具 
按顺序

按顺序选择工具

范围选择 – 设置为打开状态时，您可以为对其执行操
作的色谱图绘制范围。

注释 – 设置为打开状态时，可以将图像和文本注释添
加到色谱图。

卡尺 – 设置为打开状态时，您可以将“质量增量”卡
尺添加到选定的质谱图。在“解卷积结果”窗口中，
还可以添加 “氨基酸”卡尺或 “修饰”卡尺。有关
详细信息，请参见联机帮助。

对 X 轴和 Y 轴自动调整

对 X 轴自动调整

对 Y 轴自动调整

取消缩放

在缩放期间对 Y 轴自动调整

链接的 Y 轴模式

要清除工具选择，请
单击其他工具或
图标。
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6
工作流程
• BioConfirm - 只有在安装 BioConfirm 软件并在“用户界面配置”对话框中选中
该软件时，才可以使用这些工作流程。BioConfirm 包含多个可能的工作流程，
具体取决于您要执行的分析的类型。可将 BioConfirm 与 LC/MS 数据文件一
起使用。

• 色谱峰调查

• 分子式确认和样品纯度

• MS 目标化合物筛选

• GC/Q-TOF 化合物筛查

如果您正在处理 GC/MS 数据，则可以选择“常规”工作流程或“GC/Q-TOF 化合
物筛查”工作流程。如果您正在处理 LC/MS 数据，则可以选择任何工作流程（但
“GC/Q-TOF 化合物筛查”工作流程除外）。

特定方法

每个工作流程都可调用特定的缺省方法，它包含适用于该工作流程的设置。例如，
如果切换到其中一个 BioConfirm 工作流程，则“按分子特征查找化合物”算法的
目标数据类型将被设置为大分子（蛋白质、寡核苷酸）。该设置适用于 BioConfirm
工作流程，但缺省情况下不适用于其他工作流程。
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特定布局

此外，每个工作流程都可调用特定的布局。布局包含下列内容：

• 每个窗口的位置和尺寸

• 哪个窗口是选项卡式窗口

• 哪个窗口处于浮动状态

• 哪个选项卡式窗口在顶部

• 缺省情况下显示哪个窗口

• 状态栏是否可见

对于每个图谱窗口（“色谱图结果”窗口、“质谱图预览”窗口、“MS 质谱图结果”
窗口、“解卷积”窗口和 “UV 结果”窗口），将保存下列信息：

• 是否叠加图形

• 是否在打开 “缩放模式”时自动调整 Y 轴坐标

• 是否打开 “链接的 Y 轴”模式

对于每个表窗口，将保存下列信息

• 哪些列可见

• 列的顺序

• 每列的宽度

• 添加到表中的任何过滤器 （仅适用于 “化合物列表”表、“化合物识别结果”
表和 “质谱图识别结果”窗口）。

“方法管理器”和 “方法编辑器”中的特定部分

将“方法编辑器”用于“常规”工作流程时，可以更改方法中的几乎所有参数。 

其他四个工作流程中的每一个工作流程都可更改 “方法管理器”中的各个部分。
每个新部分仅包含 “方法编辑器”选项卡以及在该工作流程中有用的部分。更改
工作流程部分中的参数也会更改常规 “方法编辑器”部分中相应部分中的参数。
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在常规“方法编辑器”部分中有两个选项卡不是重复的。色谱图峰识别工作流程 > 
质谱图峰识别部分和色谱图峰识别工作流程 > 色谱图提取 > 色谱图选项卡仅包括
在“色谱图峰识别”工作流程中。这些部分仅影响色谱峰调查算法。此算法仅用于
此工作流程、不生成报告的色谱图峰识别操作和生成分析报告的色谱图峰识别操
作中。

工作流程方法和布局

为每个工作流程提供了其他缺省方法和布局。 

工作流程 方法 布局 “方法编辑器”部分

概要 default.m Default.xml 无

BioConfirm 天然蛋
白质

BioConfirm
IntactProtein-
Default.m

BioConfirm-
IntactProtein-
MaximumEntropy-
Default.xml

BioConfirm 工作流程

BioConfirm 高质量
天然蛋白质

BioConfirm
IntactProtein
HighMass
Default.m

BioConfirm
IntactProtein
LMFE.xml

BioConfirm 工作流程

BioConfirm 小型低
聚核苷酸

BioConfirmOligo
nucleotideSmall.m

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirm 工作流程

BioConfirm 大型低
聚核苷酸

BioConfirmOligo
nucleotideLarge-
Default.m

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirm 工作流程

BioConfirm 蛋白质
消解

BioConfirmProtein
Digest-Default.m

BioConfirm
ProteinDigest.xml

BioConfirm 工作流程

BioConfirm 合成肽 BioConfirmSynthetic
Peptide-Default.m

BioConfirm
SyntheticPeptide.xml

BioConfirm 工作流程

色谱峰调查 ChromPeakSurvey-
Default.m

Default.xml 色谱峰识别工作流程

分子式确认和样
品纯度

SamplePurity-
Default.m

SamplePurity-
Default.xml

分子式确认和样品纯
度工作流程
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工作流程
MS 目标化合物
筛选

Screening-Default.m Screening-Default.xml MS 目标化合物筛选工
作流程

GC Q-TOF 化合物
筛选

GC_Q-TOF.m QTOFData.xml GC/Q-TOF 化合物筛查

工作流程 方法 布局 “方法编辑器”部分
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自定义报告模板
自定义报告模板

有关如何修改报告模板的详细信息，请参考 MassHunter 报告设计器加载项的联机
帮助、《报告设计器入门指南》或报告培训 DVD。通过执行下列步骤，您可以快速
了解自定义模板的意义。

1 转到包含报告模板的文件夹。缺省情况下，此文件夹为 
\MassHunter\Report Templates\Qual\B.05.00\en-US\Letter。您可以在方法管理器
中的“常规”“常规报告选项” > “模板”选项卡中选择其他文件夹。

2 创建要修改的模板的副本。右键单击该副本，然后单击属性。如有必要，清除只
读复选框。然后，右键单击该副本，然后单击快捷菜单中的打开。

采用此方式打开模板，可使 Excel 了解此文件是否为模板文件。打开模板时，您
可以修改页眉和页脚，并添加、删除或移动参数列。有关详细信息，请参考联
机帮助。所有的“定性分析”模板都标记为“只读”。编辑模板之前，应更改
此属性。

许多模板是随“定性分析”程序一同安装的。有关每个报告模板内容的详细信
息，请参考 “定性分析”联机帮助。
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自定义报告模板
3 执行所需的更改。

有关如何修改模板的详细信息，请参见 MassHunter 报告设计器加载项的联机
帮助或 Agilent MassHunter 报告 - 培训 DVD。

4 要保存新的模板，请单击 Microsoft Office 按钮中的保存或单击另存为 > 其他
格式。 

5 键入识别名称，然后单击保存。
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