仪器方法设定
质谱方法设定
软件设定了 General MS or MSn, Data depentdent MS/MS, Data dependent triple play, Nth order triple play, Data dependent Ion trap, Data dependent Ion tree, Ion mapping 共七种预设检测方式。 通常情况下，调用每种检测方式后需作具体调整，如数据采集时间、 采集时间延迟、采集过程分段、调用 Tuneplus 方法、扫描方式、扫 描质量范围、正/负离子检测、碰撞能量设定、图谱类型等。
General MS or MSn
Run Setting
设置运行时间
把样品分离出几段分析
采集延迟时间设定
Segment Setting
选段分析时间
扫描filter数
调用的Tune method
Scan Event 1的设置，mass、扫描模式、扫描类型、检测质量范围、检测离子类型、数据类型
Scan Event 1的设置，mass、扫描模式、扫描类型、检测质量范围、检测离子类型、数据类型
Data Dependent MS or MS
将样品分析方法中的Scan Events设为2，第一个 Scan Event 为全扫描，对于信号强度超过某一设 定域值的离子质谱自动进行二级质谱分析，即第二个 Scan Event 为 二级质谱，母离子选择根据信号强度质谱自动设定
Data Dependent Triple Play
将样品分析方法中的 Scan Events 设定为 3， 第一个 Scan Event 为全扫描，对于信号强度超过某一 设定域值的离子质谱自动进行精确质量数扫描，即第二个 Scan Event 为精确质量数扫描，母离子选择根据信号强度质谱自动设定， 对于已经进行精确质量数扫描的离子进行二级质谱分析即第三个 Scan Event 为二级质谱，母离子为第二个 Scan Event 选择的精确 质量数扫描的离子。
Data Dependent Zoom Ion Map
是将样品中的离子由低到高分别 作精确质量数扫描，其中： 
Acquire Time－样品分析时间； 
Polarity － 正/负离子检测； 
Tune Method － 调用的 Tune 方法； 
Zoom Mass Range－ 进行精确质量数扫描的范围 300.00－1000.0
Zoomscan Width － 精确质量数扫描窗口宽度；
Zoom Mass Step Size － 精确质量数扫描离子的步长；
Min Signal－ 精确质量数扫描最低信号强度；
Default Charge － 默认电荷数
Isolation Width － 精确质量数扫描选择离子的宽度；
Normalized Collision – 归一化碰撞能量；
Activation Q－ 
Activation Time － 碰撞时间
Ion Map
将样品中的离子由低到高分别作二级质谱，其中：
Acquire Time－样品分析时间；
Polarity － 正/负离子检测；
Tune Method － 调用的 Tune 方法；
Parent Mass Range－ 进行二级质谱分析的质量范围 300.00－
Finnigan Ion Trap Mass Spectrometry 操作手册 仪器方法设定
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2000.00；
Parent Mass Step Size － 进行二级质谱分析的离子的步长；
Isolation Width － 进行二级质谱分析选择离子的宽度；
Normalized Collision – 归一化碰撞能量；
Activation － 
Activation Time －
Syringe Pume
直接进样机械泵，在进行 Data Dependent Zoom Ion Map 和 Ion Mapping 操作中经常需要用机械注射泵直接进样， 选择该选项后质谱开始分析时注射泵自动启动
Divert Valve
Divert Valve 切换阀设置，对于含盐样品或分析时间较长的样品， 为保护质谱可以合理利用切换阀，使出峰前的流动相或所有组分完 全流出后的流动相切换到废液中，保护质谱。切换阀的设定方式为 点击 Use divert Valve 选项，在 Number of Valve 选项中输入设定的段数
Contact Closure
的设定方法与切换阀设置相同 open 为不采集信 号， Closed 为采集信号，目的在于减小数据文件的大小。
Summary
对与用户设定的方法，在 Summary 项有一文本显示信息，可以拷贝 出以便保存
自动进样器设定
自动进样器的参数设定包括： 
Injection Volume －进样量，最大进样量根据自动进样器所配定量 环大小而定。 
Needle Height from Bottom －进样针离瓶底距离，通常在使用衬 瓶时必须使用该项设定，样品量多为避免有沉淀也可以设定该项， 距离大小因具体情况而定。 
Syringe Speed（µl/s）－进样针吸液速度 
Flush Volume －吸液体积 
Flush/Wash Source －洗针液来源 
Wash Volume － 洗针液体积 
Injection Model －进样模式 
Partial loop 部分环进样，
Full Loop 全环进样 
Tray Temperature －样品盘温度控制，需要使用样品盘温度控制 时点击 Enable Tray Temperature 选项， 改变欲设定的温度。 
Column Oven Control －柱温箱温度设定，需要使用柱温箱温度设 定时点击 Enable Column Oven Control 选项， 改变欲设定的温度。
质谱泵设定
泵的常规项设定包括 Solvents Descriptions－流动相名称，Pressure Settings－压力设定，最小压力的设定是为防止分析过程中管路泄 漏，最高压力的设定是为了防止色谱柱或管路中其它部分堵塞。Advanced Settings 的设定主 要是针对泵的准确性和重复性
二极管阵列检测器
PDA 的设定主要包括数据采集时间，是否采集全波长扫描，定波长 扫描。扫描频率，步长等设置项。
序列设定
（1） 新建序列； （2） 打开已经保存的序列； 
（3） 保存当前序列； (4) 打印当前序列； 
（5） 复制行； （6） 粘贴行； 
（7） 撤销操作； （8） 向下文件各栏相同或按顺序增加 
（9） 浏览文件名； （10） 用户名标签； 
（11） 添加或去除列；（12） 根据 ID 改变位置或根据位置改变 ID; 
（13） 硬盘容量信息； （14） 运行单个样品； 
（15） 运行多个样品； （16） 对选择的样品进行积分； 
（17） 开始分析； （18） 停止分析； 
（19） 暂停或继续分析； （20） 帮助
建立新序列
Sample Type－ 样品类型，分为标准浓度样品，空白样品，待测样品和 QC，点 击箭头出来各选择项后可改变样品类型； 
File Name－文件名，可以手动输入也可点击鼠标右键浏览选择已经存在的文件的文件名。
Path －存放该样品文件的文件夹，可以点击鼠标右键按左键选择需要存 储该文件的文件夹。 
Inst Method－运行该样品需要调用的仪器方法，可以点击鼠标右键按左键选择需要调用的仪器方法。 
Position － 样品在自动进样器中的位置，手动输入。 
Inj Vol－进样量，当该值与调用的仪器方法中自动进样器设定的进样量不一致 时，仪器根据该值决定进样多少
自动建立 New Sequence，在各栏中依次输入相关样品信息即可完成新序列设定
运行单个样品或多个样品
Acquisition Options －改变调用的仪器，点击 Change Instruments 则出现仪器调用列表，被调用仪器后 In Use 项下出现 In Use 表明分析样品调用该仪器， 若不需要调用某一仪器，可直接点击 Yes 去除调用。Start Instruments 表示分 析样品过程中系统开始采集数据从该仪器开始完成指令时刻开始， 仪器分析样品调用泵、自动进样器、PDA 和质谱，系统采集数据从自动进样器 完成进样开始； 
Instrument Method －在系统开始分析待测样品前（start up）或分析后（shut Finnigan Ion Trap Mass Spectrometry 操作手册 序列设定 58 Down）后需要系统运行的方法； 
Programs －在系统开始分析待测样品前（Pre）或分析后（Post）后需要系统 运行的程序； After sequence Set System －完成分析序列后使系统处于运行状态（On）， 待机状态（Standby）和关闭状态（Off）； 
User － 用户名； 
Run Row －运行样品在序列中的排序；如果运行多个样品可在此直接输入样 品在序列中的序号，如运行第一到第四个样品，则直接在此栏输入 1－4；则该 功能与直接运行多个样品的按钮相同 ； 
Priority Sequence －需要优先运行的样品； 
Processing Actions －系统完成样品分析后是否需要定量、定性、打印报告或 运行预设程序；
定量方法设定
是设定样品定性或定量分析方法的软件，该软件由四大模块组成，即 Quan－定 量，Qual－定性，Reports－报告和 Programs 程序
在设定定量分析方法前应首先打开已经存在的样品图谱，
Identification 定量分析样品中待积分组分的识别，需设定待积分组分的名称、 离子质量数、保留时间、检测器的种类及算法等：
Name－组分的名称，需要点击该栏后的按钮出现 New 时输入组分名称。
Detector－ 检测器种类，可以是质谱、视差、紫外、PDA 或来自数模转换器的信号等。
Peak Detection－使用 MS 检测器积分峰面积时利用 Genesis 和 ICIS 算法，使用其它检测器时利用 Avalon 算法。
Filter－运行该样品使用的方法设定的扫描模式。
Trace－设定质量范围或总离子流检测。
Mass（m/z）设定组分的离子质量数，可以是单离子也可以是多个离子的质量数。
Retention Time－待积分组分的保留时间设定，待积分组分Filter和MassRange 设定后色谱质谱图自动变为待积分组分的图谱，用鼠标激活右侧窗口图钉，然后 用鼠标左键在左侧窗口组分峰两侧托过，则软件自动检测组分的保留时间，按 OK 按钮确认，则完成待积分组分的确认

谱图查看
功能
工具介绍：
打开单个文件；
打开 sequence 内的所有文件；
打开结果文件；
打印图谱；
复制表格；
粘贴表格；
撤销上一操作；
查看前一次扫描图谱；
查看下一次扫描图谱；
恢复图谱全图查看；
自动调整图谱显示 Y 轴全图；
图谱归一化；
打开图谱信息栏按钮；
在选定的窗口上添加新窗口；
在选定的窗口左侧添加新窗口；
删除选定窗口同行的所有窗口；
删除选定窗口同列的所有窗口；
缩小选定窗口尺寸；
在左右方向上最大化选定的窗口；
在上下方向上最大化选定的窗口；
最大化选定的窗口
在选定的窗口内添加新的图谱；
将窗口内其它格式的图谱切换为色谱图；
将窗口内其它格式的图谱切换为质谱图；
将窗口内的其它格式的图谱切换为离子地图；
将质谱图切换为离子数据列表；
对选定的色谱质谱图各峰积分；
对选定的窗口内所有色谱质谱图各峰积分；
手动添加峰积分；
去除已经积分的峰积分；
结果查看帮助项;
定量分析结果
打开 Sequence 后，Quan Browser 将所有结果数据文件分类列表
功能：
打开新的数据文件结果文件； 
保存当前数据结果文件； 
显示样品标准曲线； 
显示组分质谱图；

