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内容提要 ... 本指南提供分步练习，可帮助您了解如何使用未知物分析程序。您可以利用系统
安装光盘附随的演示分析、方法和谱库文件或您采集的数据来完成这些练习。

选择未知物分析 
桌面图标

定量分析 B.09.00 为经典用户界面和 Quant-My-Way 用户界面提供未知物分析桌面    

图标。经典用户界面的外观类似于定量分析 B.08.00 中提供的用户界面，工具和选  

项都位于一个菜单栏中。Quant-My-Way 用户界面具有一个全新的功能区，工具和

选项位于选项卡和功能区（而非菜单栏）中。您可以选择安装经典用户界面桌面
图标或 / 和 Quant-My-Way 用户界面桌面图标。

本熟悉指南 沿用的是经典用户界面但是，本指南会包括 Quant-My-Way 用户界面   

导航中与经典用户界面有区别的步骤，并以橙色突出显示这些步骤 
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开始进行这些练习之前

将文件从安装介质复制到您 
的硬盘中

1. 浏览到安装介质上的 \Data  
文件夹。

2. 如果此文件夹是压缩格式， 
请从其 zip 格式解压缩数据 

文件。

3. 将安装介质上未压缩格式的  
Data 文件夹复制到您硬盘上 

的任意位置。 

该文件夹包含做这些练习所需的所有数据、方法和谱库文件。请勿重复使用系统
上已有的示例数据文件，除非您知道这些文件与介质上的原始文件相同。如果系
统上已有的示例数据文件与介质上的原始文件不完全一致，那么在进行这些练习
的过程中获得的结果将与本指南中显示的结果不一致。
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任务 1：通过 TIC 分析识   
别化合物

创建新分析

1. 双击桌面图标启动未知物分
析，或单击开始 > Agilent >  
MassHunter Workstation >  
未知物分析。

在您打开此程序时，将显示默认布局。

如果没有显示默认布局，请在创建新分析之前，单击视图 > 预设布局 > 标准来恢    

复默认布局。

在 Quant-My-Way 用户界面中的视图选项卡上，单击预设的布局 > 标准。



任务 1：通过 TIC 分析识别化合物

6

 

2. 选择文件 > 新建分析。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，单击新建 
分析。

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

3. 导航到 MassHunter\Data\ 
Evaldemo\，或用于存储要 

分析的数据文件的文件夹。 

4. 为此分析键入分析名称  
evaldemo，然后单击创建。
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将样品添加到分析中

1. 选择文件 > 添加样品。

在 Quant-My-Way 用户界面 

中的主页选项卡上，单击添 
加样品。

2. 选择样品文件，然后单击确定
以将样品添加到批处理中。

分析表不再是空的。现在它包含演示样品。 
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设置分析方法

选择方法 > 编辑。

在 Quant-My-Way 用户界面中的

主页选项卡上，单击编辑方法。

 
 

将显示 “方法”对话框标准视图。对于此任务，我们将使用标准视图。

请注意，这些是此方法的默认参数。在下一步中创建新方法之前，您可以单击
“方法”对话框底部的默认来恢复默认参数。
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设置峰检测选项

1. 从峰检测下拉菜单中选择 TIC  
分析。

• TIC 分析：使用积分而不是解卷积确定色谱峰。

• 解卷积：对色谱图中的组分进行解卷积，并根据保留时间和峰形从背景噪音中
提取 “干净”的光谱。

2. 单击为 TIC 分析指定扫描 / 
信号以处理 GC 信号。

3. 在最大峰数量部分中，从排序
依据下拉菜单中选择面积，然
后为最大峰数量输入 5。

4. 在面积过滤器部分中，选择相
对面积，然后为最大峰百分比
输入 1。
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设置谱库检索选项

1. 单击谱库检索。

2. 单击更改谱库。 
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3. 导航到 MassHunter\Data\ 
Evaldemo\ 或相关文件夹，选 

择 demo.L，然后单击打开。

4. 在检索标准部分中，从预检索
类型下拉菜单中选择无。

有三种类型的预检索可供使用：无、标准和快速。默认情况下，未知物分析使用
标准类型。

• 无：谱库检索不受初步筛选过程约束。

• 标准：如果索引方案不会产生足够的候选物，则此筛选算法将使用整个谱库作
为候选物列表。其速度比无预检索的速度快 50-100 倍，并且，对于高分匹配 

（匹配分数 > 80），误判率基本上是零。

• 快速：此筛选算法使用它从索引中获取的候选物列表，避免进行整个谱库检索，
即使没有找到足够的候选物也是如此。其速度比无预检索的速度快 100-1000 
倍，但对于高分匹配，误判率为 ≥1%。
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设置化合物识别选项

1. 单击化合物识别。

对于此任务，我们将使用默认化合物识别参数。

2. 单击应用到所有样品，然后 
单击关闭。
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分析并检查结果

1. 单击全部分析。 在分析完成后，显示的主视图应该如下例所示。这是默认布局，包含默认列设置。
如果您看到不同于下例中的布局，请选择视图 > 预设的布局 > 标准来重置标准 

布局。

在 Quant-My-Way 用户界面中的视图选项卡上，选择预设的布局 > 标准。 

2. 选择视图 > 预设布局 >  
全部 - 折叠。

系统将显示 “全部 - 折叠”视图。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的视图选项卡上，选择预设的
布局 > 全部 - 折叠。
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3. 从样品表中选择演示扫描 
样品。

单击以下工具栏按钮之一，看看组分窗口中有什么变化。

在 Quant-My-Way 用户界面中，单击主页选项卡上的以下按钮之一。

• 全部：查看所有峰。

• 匹配项：查看在谱库检索中找到的峰。

• 非匹配项：查看在谱库检索中未找到的峰。

4. 右键单击组分窗口中的任何 
列标题，然后选择添加 / 
删除列。

5. 从选择列下拉菜单中选择 
组分。

6. 从可用列列表中选择面积百分
比和最大面积百分比，然后单
击添加。 

• 面积百分比：峰面积总和的百分比

• 最大面积百分比：最大峰面积的百分比
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7. 验证选定的列是否已移动到按
顺序显示这些列列表中，然后
单击确定。

8. 从组分表的组分保留时间列中
选择一个组分。

查看选定组分的色谱图、质谱图、离子峰、 EIC 峰和分子结构。

在质谱图窗口中，顶部质谱图源自组分，底部质谱图源自谱库。组分表中的匹配
因子可反映两个质谱图的匹配程度。

要更改为倒转视图，请在质谱图窗口内部右键单击，然后选择倒转。 

离子峰和 EIC 峰窗口将显示选定离子的提取色谱图。显示屏右侧的 EIC 谱图及其    

数字标识符带有颜色编码。 

要在离子峰和 EIC 峰窗口中交互添加离子色谱图跟踪，请在质谱图窗口的任何质  

谱图显示区域中单击。如果选定的 m/z 色谱图没有显示出来，则它将添加到离子  

峰和 EIC 峰窗口中，并且，相同颜色的符号  将出现在质谱图窗口中 X 轴下的对      

应的 m/z 位置。 
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要从离子峰和 EIC 峰窗口中删除离子色谱图跟踪 （及其数字标识符），请单击其  

数字标识符或质谱图窗口中对应的 m/z 值位置。

分子结构源自谱库。如果检索到的谱库不包含这些条目的结构，则分子结构窗口
中不会显示任何内容。

9. 要保存此分析，请选择文件 > 
保存分析。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，单击保存 
分析。

10. 单击文件 > 退出。
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任务 2：通过解卷积识别 
化合物

创建新分析

1. 双击桌面图标启动未知物分
析，或单击开始 > Agilent >  
MassHunter Workstation >  
未知物分析。

2. 选择文件 > 新建分析。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，单击新建 
分析。

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

3. 导航到 \ 您的目录 \ 
RI-PEST-MATRIX\。

4. 键入分析名称 demo，然后 

单击创建。
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将样品添加到分析中

1. 选择文件 > 导入定量分析。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，选择导入 > 
导入定量分析。

2. 选择 TargetDemo.batch.bin， 

然后单击打开。

验证是否已导入批处理。样品窗口现在包含一个基质空白和浓度水平各不相同的
五个加标样品。色谱图会显示在样品窗口中选定的样品的 TIC。
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设置分析方法

按 F10 或选择方法 > 编辑。

在 Quant-My-Way 用户界面中的主

页选项卡上，单击编辑方法。

设置峰检测选项

从峰检测下拉菜单中选择解卷积，
然后单击应用到所有样品。
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设置解卷积选项

1. 单击解卷积。
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将显示解卷积的默认参数。默认情况下，保留时间窗口大小因子有四个值 （25、
50、 100、 200）。选择采用逗号分隔格式的任意一组窗口大小因子 (WSF) 值。

WSF 表示用于将离子峰分组到组分中的相关性窗口的无因次比尺，等效于分离度 

和 AMDIS。更小的值（更高的分离度）可分离间隔很近的峰，找到更多组分，但 

运行时间更长。更大的值用于更宽的峰。使用多个值可以覆盖所有类型的峰，不
必进行手动优化。

2. 在提取窗口部分中，选择使用

m/z 整数值。

使用 m/z 整数值可采用整数和过滤的 m/z 来进行解卷积，并提供最佳结果。 
 

3. 单击应用到所有样品。
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设置谱库检索选项

1. 单击谱库检索。

2. 单击更改谱库。

3. 导航到相关文件夹， 
选择 RI-PESTICIDES- 
MOL2.mslibrary.xml， 

然后单击打开。
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4. 在检索标准部分中，从预检索
下拉菜单中选择标准。 
 

• 选择调整分数可将最接近的谱库匹配分数给予 NIST。

• 选择移除重复的匹配可移除出现在给定目标质谱图的匹配列表中的重复匹配。
这可处理重复的和高度类似的谱库条目（如在 NIST 中所看到的条目），并且仅  

返回带有最高匹配分数的单个谱库条目。
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5. 在匹配因子部分中，选择使用
保留时间匹配。

6. 在保留时间罚分函数部分中，
选择梯形，然后输入以下信息： 
保留时间范围：9 
无罚分保留时间范围：9
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7. 在“保留时间校正文件”部分
中，单击选择。 

8. 导航到相关文件夹，然后选择

HCs-RTCAL1.rtc。
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RT/RI 计算可用于将谱库与更低的误判率匹配。此窗口设置为 ±9 秒，用于根据谱   

库检索确定匹配数。

9. 在谱库部分中，单击添加 
谱库。

10. 导航到相关文件夹，然后选择

NIST11.L。
可在谱库检索中使用多个谱库。对于此示例，目标 MS 谱库包含 900 多种农药以    

及保留指数 (RI) 信息。可将 NIST11.L 用于其他确认。

11. 从预检索类型下拉菜单中选择
快速。

12. 单击应用到所有样品。 您可以为不同的谱库设置不同的谱库检索参数。
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设置化合物识别选项

单击化合物识别。

对于此示例，为了根据谱库检索识别化合物，最小匹配因子设置为 50。

• 最大匹配项计数：要报告的每个组分的谱库检索匹配项的最大数量。

• 最小 MZ：用于谱库匹配分数计算的 m/z 下限。

• 谱库检索类型：可使用三种检索模式：

• 谱图检索：检索谱图数据

• 保留时间匹配：检索 GC 或 LC 数据

• 精确质量方式匹配：检索精确质量 LCMS 数据

• 不确定度百分比：仅在谱库检索中选择了预检索类型时适用。此值越大，生成
的谱库检索候选匹配项越多，谱库检索过程也越长。

• 多谱库检索类型：如果使用多个谱库，则有两种检索模式：

• 全部：检索所有谱库 （默认）

• 找到时停止：在找到足够多的候选匹配项时就停止检索谱库
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设置目标匹配选项

1. 单击目标匹配。

目标匹配可使用定量方法识别定量目标。可通过过滤掉目标匹配来简化识别非 
目标化合物的目的。对于目标匹配，可应用保留时间窗口、化合物名称和 CAS  
编号。
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2. 在匹配项保留时间匹配标准部
分中，选择在目标保留时间窗
口内。
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3. 在其他目标匹配项匹配部分
中，选择使用化合物名称和使
用 CAS 编号。

4. 在估计响应因子部分中，从估
计下拉菜单中选择相对 ISTD 
估计值。

浓度估计利用定量目标响应因子 (RF)，该因子也适用于非目标匹配项。响应因子 

估计比较灵活，可以对其进行调整以满足特定的分析要求。
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5. 单击应用到所有样品，然后单
击关闭。

6. 要保存此分析，请选择文件 > 
保存分析。

设置空白扣除选项

单击空白扣除。

• 执行空白扣除：选择以执行空白扣除。

• 保留时间窗口：选择无保留时间窗口、 FWHM 或 min。如果选定 FWHM，请指   

定次数。如果选定 Minutes，请指定分钟数。

• 峰阈值：选择无、组分面积或估计的浓度。输入一个百分比。
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分析并检查结果

1. 在样品窗口中，选择样品  
ISTD+ 溶剂 + 基质。

2. 选择分析 > 分析样品。 
在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，选择选定样
品 > 分析样品。

要分析剩余样品，请单击全部分析。如果没有更改方法中的任何参数，则分析将
从其退出的位置开始，并跳过以前分析过的样品。
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查看分析消息中的验证信息。

在分析完成后，显示的主视图应该如下例所示。这是默认布局，包含默认列设置。

检查最佳匹配结果

1. 右键单击样品窗口中的任何 
列标题，然后选择添加 / 删 

除列。
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2. 从可用列列表中选择目标匹
配，然后单击添加。

3. 验证选定列是否移动到按顺序
显示这些列列表中，然后单击
确定。

目标匹配列将添加到样品窗口中。
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4. 在样品窗口中选择最后一个 
样品。

单击以下工具栏按钮之一，看看组分、色谱图、离子峰和质谱图窗口中有什么 
变化。

在 Quant-My-Way 用户界面中，单击主页选项卡上的以下按钮之一。

• 全部：查看所有峰。

• 目标：查看也在定量方法中的峰。

• 非目标：查看不在定量方法中的峰。

• 匹配项：查看在谱库检索中找到的峰。

• 非匹配项：查看在谱库检索中未找到的峰。

• 最佳匹配项：查看在不同分离度的同一化合物的多个匹配项中具有最高谱库匹
配分数的组分。
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检查空白匹配项扣除结果

1. 右键单击样品窗口中的任何 
列标题，然后选择添加 / 删 

除列。 

2. 从可用列列表中选择类型和空
白已扣除，然后单击添加。

3. 验证选定的列是否已移动到按
顺序显示这些列列表中，然后
单击确定。

类型和空白已扣除列已添加到样品窗口中。

4. 请注意类型下拉菜单中的可用
样品列表。 
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样品窗口中空白已扣除列内显示的值表示已从样品中进行空白扣除的匹配项的 
数量。 

在带有 RT±5FWH 的空白中找到相同的匹配项时，样品中的匹配项标记为空白扣  

除匹配项。典型的 GC-MS 峰的 FWHM 为 1-2 秒。如果我们在此估计中使用 2 秒，      

则 5FWHM = 10 秒 = 0.17 分钟。只有在工具栏中单击全部时，您才能看到空白已      

扣除匹配项。

将针对“空白”样品执行空白匹配项扣除。在此过程中，任何样品类型归类为空
白、双空白或基质空白的样品中的匹配项都将从所有标准样品中自动扣除。您可
以通过在样品中更改样品类型来指定“空白”样品，以达到空白扣除目的。如果
没有“空白”样品，则不会出现空白扣除的情况。更改样品类型以关闭空白扣除。

使用 “显示备选匹配项”评估结果

1. 右键单击组分窗口中的任何 
列标题，然后选择添加 / 删 

除列。

2. 从可用列列表中选择谱库文 
件，然后单击添加。
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3. 验证选定的列是否已移动到按
顺序显示这些列列表中，然后
单击确定。

4. 在样品窗口中选择 PEST STD- 
10+ 基质样品，然后单击工具

栏中的匹配，看看组分窗口是
否有任何变化。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，单击匹配。

验证最佳匹配项是否来自不同的谱库。 
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5. 右键单击化合物窗口中的硫 
代磷酸，然后选择显示备选 
匹配项。

将显示谱库检索结果。

6. 右键单击谱库检索结果窗口 
中的任何列标题，然后选择 
添加 / 删除列。
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7. 从可用列列表中选择谱库，然
后单击添加。

8. 验证选定的列是否已移动到按
顺序显示这些列列表中，然后
单击确定。

谱库列将添加到此表中。

9. 选择 Demeton-0，然后单击设 

置最佳匹配项。 

验证选定化合物是否将上一化合物替换为组分表中的当前最佳匹配项。
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检查浓度估计结果

1. 右键单击组分窗口中的任何 
列标题，然后选择添加 / 删 

除列。

2. 选择基峰解卷积的面积、估计
响应因子、目标乘积因子、估
计的浓度和目标计算浓度（从
可用列列表中），然后单击 
添加。
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3. 验证选定的列是否已移动到按
顺序显示这些列列表中，然后
单击确定。

4. 在样品窗口中选择 PEST STD- 
200+ 基质样品，然后单击工具

栏中的目标，查看组分窗口中
是否有任何变化。

估计的浓度结果将在估计的浓度列中列出。对于目标化合物，您可以与定量计算
的浓度进行比较。 

使用以下公式计算估计的浓度：



任务 2：通过解卷积识别化合物

43

 

5. 单击工具栏中的非目标以查看
非目标的估计浓度。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，单击非 
目标。 

 
 
 
 
 
 
 

6. 要保存此分析，请选择文件 > 
保存分析。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，单击保存 
分析。
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任务 3：生成报告

1. 选择报告 > 生成。

在 Quant-My-Way 用户界面中

的主页选项卡上，单击生成 
报告。

 
 

2. 在报告方法下，单击新建。

3. 在此窗口中右键单击，然后选
择添加模板。
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4. 浏览到  
D:\MassHunter\Report Tem-
plates\Quant\PDF-Report-
Builder\Unknowns，选择 
LSR_NonTarget_Hits.tem- 
plate.xml，然后单击打开。

选择模板后，您可以使用 PDF、TEXT 和 CSV 配置报告发布格式，使用英语、中文、    

日语和俄语 配置语言，使用 A4 和 Letter 配置页面大小和打印机，并在生成报告后     

配置是否打开发布的文件。在完成报告任务后，后处理也可用于进一步处理此
报告。 
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5. 单击图形设置。

• 单击固定范围图形设置以限制图形的范围，从而控制在报告中生成的图形的显
示方式。

• 单击样品色谱图：图形设置可调整样品色谱图的外观。

• 单击离子峰色谱图：图形设置可调整离子峰色谱图的外观。

6. 单击保存并退出可将报告方法
保存到所需的位置。 

报告方法带有 .m 扩展名。
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7. 对于样品，您可以为所有样品
或选定样品生成报告。 
 
对于报告生成模式，您可以选
择立即生成报告或队列报告 
任务。

8. 单击确定开始生成报告。 在报告生成完成后，将会自动打开报告文件夹。 

此外，您还可以选择菜单 > 打开报告文件夹来查看刚生成的报告  
LSR_NonTarget_Hits.pdf。此报告将在 Adobe Reader 中打开。
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9. 关闭此报告。

10. 要退出此程序，请选择 
文件 > 退出。
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