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使用本软件前请务必阅读使用说明书。

感谢您选购 GCMS-QP 系列或 GCMS-TQ 系列气相色谱质谱联用仪。

本操作指南旨在向初次使用本产品的用户说明基本操作方法。请仔细阅读本操作指南，按照说明内容正确使用本产
品。

阅读完毕后请妥善保管本操作指南，以备随时查阅。

本操作指南以用户掌握 Windows 的基本操作为前提编写。关于 Windows 的操作方法，请参阅相关产品随附的说明书

等文件。

• 如果用户或使用场所发生改变，请务必将本操作指南转交后续用户。

• 如果本操作指南丢失或损坏，请立即与您所在区域内的岛津分公司联系。

• 为确保安全操作，本操作指南中记载了安全注意事项。使用本产品前请仔细阅读“安全操作注意事项”。

• 为确保安全使用本产品，请委托您所在区域内的岛津分公司进行安装、调试或搬动仪器后的重新安装。

简介

重要事项
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• 本操作指南版权归株式会社岛津制作所所有。未经岛津公司许可，不得转载、复制部分或全部内容。

• 本操作指南内容如有改动，恕不另行通知。

• 本操作指南内容力求准确，如有错误或疏漏敬请谅解。

• 对于按照本操作指南的说明内容使用产品所造成的影响，岛津公司不承担任何责任，敬请谅解。

• 对于客户使用设备所产生的后果，岛津公司不承担任何责任，敬请谅解。

• 个人计算机的硬盘内容可能因意外事故丢失。为保护重要数据，请您务必进行备份。

• Microsoft、Windows、Windows 7、Windows 10 是美国 Microsoft Corporation 在美国及其他国家的注册

商标。
本操作指南中记载的其他公司名称和产品名称均为各公司的商标或注册商标。此外，本书中不对 TM、

® 标记进行明确说明。

• Microsoft® Windows® 简记为 Windows。

• 本产品备件的供货期为产品停产后 7 年。之后可能无法提供。敬请谅解。非本公司生产部件的供货期请参

考有关厂家规定。

© 2016 Shimadzu Corporation. All rights reserved.
本操作指南是日文版 《气相色谱质谱联用仪 GCMS-QP 系列 GCMS-TQ 系列 适用于 GCMSsolution 4.4 或更高版本 
GCMS 操作指南 方法创建篇》（225-28622）（修订版 A 2016 年 10 月）的译文。

声明
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岛津公司对本产品提供了以下保证。

详细信息

* 若能提供产品的保修证或同类文件，或之前签署了保修协议，须以该类证书、文件或协议为准。
须单独定义具有特别说明的产品的保修期或系统产品的保修期。

产品保证

1. 期限： 如需有关产品保修期限的信息，请联系岛津公司技术支持部门。

2. 条款： 如果在保修期间由于岛津公司的原因而造成故障，我们将进行免费维修或更换部件。 但
是注意，我们可能不会用型号相同的产品更换计算机及其外围设备和部件等使用寿命比
较短的产品。

3. 责任范围： 1） 任何情况下本公司均不对用户的误工费、间接性损害和衍生性损害负任何责任。也不对因

第三方向用户提起的损坏赔偿负任何责任。 

2） 任何情况下本公司的最高赔偿金额均不超过该仪器价格。 

4. 不在保修范围内的项目：以下项目即使在保修期内发生，也不属于保修范围。

1） 不正确使用造成的故障

2） 由非岛津公司或岛津公司指定公司的其他方进行了维修或改装后造成的故障

3） 使用了非岛津公司指定的硬件或软件而造成的故障

4） 计算机病毒造成的设备故障以及数据和软件损坏（包括操作系统）

5） 断电和瞬时电压下降等电源问题造成的设备故障以及数据和软件损坏（包括操作系统）

6） 未按照正确的关机步骤给设备断电造成的设备故障以及数据和软件损坏（包括操作系统）

7） 非设备本身原因造成的故障

8） 在高温、高湿、腐蚀气体或振动等极端环境条件下进行操作而发生的故障

9） 火灾、地震和其他自然灾害、放射性或毒性物质的污染、战争、暴乱、犯罪行为和其他类

型的不可抗力因素造成的故障

10）产品在初始安装后进行了移动或运输发生的故障

11）消耗性部件或其有关部件发生的故障

注意：软盘和 CD-ROM 等记录介质亦属于消耗性部件。



iv   GCMS 操作指南 方法创建篇

  

本操作指南中使用下面描述的符号。

关于本操作指南

符号

符号 含义

! 警告 表示潜在的灾难情况，如果不能避免，可能导致严重的人身伤害甚至死亡。

! 注意 表示潜在的灾难情况，如果不能避免，可能导致轻度至中等程度的人身伤害或设备损坏。

@注释 表示那些确保本产品正确使用的附加信息。

^ 参考 表示相关信息的位置。

有助于操作的信息。

[  ] 表示屏幕上显示的项目，如按钮、菜单项、设置、窗口和图标。 比如： 单击 [ 确定 ]。
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这些安全操作注意事项包含重要的与安全相关的信息。 使用本产品前，必须阅读这些安全操作注意事项，使用过程

中，须严格遵守。

安装现场注意事项

切勿将本产品安装于含有大量腐蚀性气体或灰尘的房间内。 否则，设备的性能会受到不良的影响，使用寿命会缩短。

切勿在引起仪器结露的环境下使用。否则可能导致仪器无法正常运行。 

安全操作注意事项

! 警告

• 请委托您所在区域内的岛津分公司进行维修。

否则可能引发火灾、导致操作人员触电、受伤。

• 未经许可，切勿拆卸或改装本产品。 

否则可能导致操作人员触电或仪器短路，也可能导致人员受伤或仪器发生故障。

• 使用或操作设备前，须通读说明书，务必遵守所述步骤。

否则，可能引发潜在的安全问题。

! 警告

• 气相色谱质谱联用仪使用的溶剂可能是可燃性或毒性溶剂。 须在通风条件良好的室内安装本产品。

否则，溶剂蒸发，可能会引发中毒事件或火灾。

• 切勿在含有易燃性气体的环境下使用本产品。

本产品并未采用防爆结构。可能引发火灾或导致人员触电。

• 切勿将任何易燃性物质靠近气相质谱仪背后的柱温箱排气装置存放。

否则，可能引发火灾。

• 操作台需平稳，并足以承受本产品的质量。

否则，可能发生设备翻倒或跌落。
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高压气瓶注意事项

操作注意事项

! 警告

• 高压气瓶用于供应载气。 严格遵守气瓶供应商提供的说明书，谨慎操作。 

否则，可能引发中毒事件或火灾。

• 气瓶须置于通风条件良好且不受太阳光直射的露天，使用管线把气体传输到室内。 关于液化气体的使用，必

需严格遵守相关法律。

• 请勿将高压储气瓶放置在温度可能达 40 ℃以上的场所。

• 确保安装地点通风条件良好，操作前需使用检漏仪检查气瓶是否漏气。 使用易燃性气体 （如乙炔、氢）或可

燃性气体 （如氧气、一氧化二氮）时，禁止在仪器安装地点周围 5 米区域内吸烟或使用明火。 还需在附近配

备灭火器。

• 请使用固定架或锁具等工具固定高压储气瓶，防止其翻倒。

• 务必使用无油减压阀。 此外，切勿使用与气体接触的内表面有油迹的管线。

• 不使用时，请立即关闭主阀。

• 每隔 3 个月，至少对压力计进行一次检查，以确定其是否能正常工作。

• 免费提供提示氢气使用的警告标志 （胶接铝牌）。 如有特殊需要，请联系岛津公司技术支持部门。

有关高压气瓶的使用注意事项，请参考国内相关的法律和法规。操作时请您务必遵守。

! 警告

• 处理溶剂或向气相色谱质谱联用仪注入样品时，须佩戴护目镜。

如果溶剂溅入眼睛，可能会造成眼睛失明。 如果溶剂溅入眼睛，请立即用大量清水冲洗，并寻求医护治疗。

• 切勿将溶剂置于计算机、打印机或其他办公设备周围。

否则，可能引发火灾或设备损毁。

• 设备周围不得使用易燃性喷剂（如发胶、杀虫剂）。

否则，可能引发火灾。
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一旦出现紧急情况，如气相色谱质谱联用仪出现故障，请采用以下措施应急。
恢复操作前，务必注意，如果需要，请联系岛津公司技术支持部门。

应急处理

紧急关机步骤

1 关闭气相色谱质谱联用仪。

2 关闭所有附件。

3 关闭载气、 CID 气、氢气和空气的供气管线的主阀。

4 断开电源。

 如果电源线接有开关，关闭开关。

 如果电源线连接到电源插座，拔下电源线插头。
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MRM 模式的方法文件创建流程
如果已创建 Smart Database （岛津公司数据库：包含 Smart Pesticides Database 等内容），请执行第 7 页的 “2 创
建方法文件”之后的操作。

2 创建组分表

　（选择母离子等操作）

3 使用碎片离子扫描模式测定标准样品

4 优化离子对及 CE

　（设置离子比等参数）

5 创建 MRM 模式的方法文件

MRM 模式的方法文件

1 使用扫描模式测定标准样品

Smart Database

方法创建功能
（Smart MRM）

“3 向 Smart Database 添加新组分信息”

^P.27

“2 创建方法文件” ^P.7
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SIM 模式的方法文件创建流程

2 创建组分表

　（选择离子等操作）

3 创建 SIM 模式的方法文件

SIM 模式的方法文件

1 使用扫描模式测定标准样品

方法创建功能
（Smart SIM）

Smart Database

“3 向 Smart Database 添加新组分信息”

　 ^P.27 ～ P.35

“2 创建方法文件” ^P.7
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1概述

Smart Database是Microsoft Excel格式的文件。

文件内已存储组分信息 （组分名称、保留时间、离子 （m/z）、离子比、标准质谱等），可用于创建各种测

定模式的方法文件。

此外，也支持从现有方法文件或MRM最优化工具 （MRM_Optimization_Tool.xlsm）添加组分信息。

本书对使用Smart Database创建方法文件的步骤、以及在Smart Database内登录组分信息的步骤进行说明。如

果不使用Smart Database创建方法文件，请参考 《GCMS操作指南 - 基本操作篇》的 “5.1 创建方法文件”。

1.1 测定模式

下面对本书中记载的测定模式进行说明。

1.1.1 GCMS-QP系列的测定模式
扫描：每隔一定时间测定已设质量范围内的所有离子 （m/z）。

主要用于定性分析。

SIM：有选择性地仅测定特定离子 （m/z）。可进行高灵敏度的定量分析，与扫描模式相比，灵敏度可提

高10 ～ 50倍。
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1.1.2 GCMS-TQ系列的测定模式
GCMS-TQ系列的质量分析器配备2种类型的四极杆质量过滤器 （Q1和Q3）和碰撞室 （Q2）。使离子通过

Q1和碰撞室 （透过模式）后，可选择扫描模式或SIM模式 （与GCMS-QP系列相同）。

此外，在Q1选择特定离子 （母离子），并使母离子在碰撞室内与氩气发生CID （Collision-Induced 

Dissociation：碰撞诱导解离）反应，从而生成碎片离子。将Q1和Q3的模式进行组合后，可选择以下4种测

定模式：

MRM （多反应监测）：

Q1和Q3均固定为特定m/z，测定离子对（由特定母离子生成的碎片离子）。所以与SIM模式相比，不易受

杂质影响，可以高精度的定量分析。因此，适用于基体纯度高的样品内所含微量组分的定量分析。

碎片离子扫描：

Q1固定为特定m/z，在Q3测定经CID反应生成的所有碎片离子。可使用得到的碎片离子质谱调整最佳MRM

测定条件 （离子对及其碰撞能量）。

分析模式 Q1 碰撞室 Q3

Q3 Scan 透过模式 扫描

Q3 SIM 透过模式 SIM

分析模式 Q1 碰撞室 Q3

母离子扫描 扫描

CID

SIM

碎片离子扫描 SIM 扫描

中性丢失扫描 扫描 扫描

MRM SIM SIM

Scan
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1.2  Smart Database 概述

1

1.2 Smart Database概述

1.2.1 Smart Database的存储位置
安装GCMSsolution时，将在以下文件夹内安装初始设置的Smart Database：

初始设置的Smart Database （SmartDatabase_Blank.xlsm）内未登录组分信息。

1.2.2 配置要求
Smart Database的配置要求如下所示：

1.2.3 支持仪器
使用Smart Database创建的方法文件可用于以下仪器：

GCMS-TQ系列：GCMS-TQ8030， GCMS-TQ8040， GCMS-TQ8050

GCMS-QP系列：GCMS-QP2010 Ultra， GCMS-QP2010 SE， GCMS-QP2020

使用Smart Database创建的方法文件不支持GCMS-QP2010、 GCMS-QP2010 Plus和GCMS-QP2010S。

在各章节的标题中通过以下标记注明支持的仪器。

 ：仅适用于GCMS-TQ系列仪器的操作步骤。

文件夹 C:\GCMSsolution\SmartDatabase

初始设置的Smart Database SmartDatabase_Blank.xlsm

正构烷烃的组分表登录专用方法文件 AART_SmartDatabase_default.qgm

操作系统 Windows 7 专业版 SP1 32位版本， 64位版本

Windows 10 专业版 64位版本

Excel Microsoft Excel 2010 （32位版本）， Excel 2013 （32位版本）

工作站软件 GCMSsolution Ver4.20或更高版本
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1.2.4 组成
Smart Database由以下3张表格 （sheet）组成。

• ［Database］表

用于保存组分名称、保留指数、 CAS号、 MRM离子对、扫描及SIM测定用离子、标准质谱等各组分信息的表

格。

此外，可以创建用于测定目标组分的方法文件。

• ［MSTableView］表

可以通过图表确认 ［Database］表所创建的方法文件内各组分的测定范围。

• ［n-alkaneIndexTable］表

可以查看 ［Database］表创建方法文件时所用正构烷烃 （n-alkane，用于调整保留时间）的信息。
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1.2  Smart Database 概述

1

1.2.5 方法创建功能 （Smart MRM／Smart SIM）

Smart Database的方法创建功能可根据所需处理时间及

循环时间灵活创建方法文件。

通过使用本功能，可以轻松创建方法文件，用于在

MRM模式或SIM模式下对多种组分进行高灵敏度测定。

所需处理时间：以各组分为中心的数据采集时间范围

循环时间 ：数据采集间隔

使用方法创建功能创建的MS表示意图
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1.2.6 保留时间自动调整功能 （AART）
截断色谱柱或更换为不同批次的色谱柱后，各成分的保留时间将发生改变。因此，必须测定标准样品并调

整MS仪器参数及组分表的设置时间。

保留时间自动调整功能 （AART：Automatic Adjustment of Retention Time）可根据为组分分配的保留指数，

对保留时间进行批量调整。使用AART即可对数百种组分的保留时间进行批量调整。

如果使用保留指数，则必须使用计算保留指数时的分析条件及同规格色谱柱进行测定。

保留指数： 以恒定的升温速度提升色谱柱温度后，正构烷烃将按照碳数递增的顺序以近似相等的间隔洗

脱，因此，可将保留时间换算为正构烷烃的碳数，用该虚拟碳数表示保留时间。该虚拟碳数称

为亚甲基单位值，其100倍值即为保留指数。

<正构烷烃混合标准溶液>

Cat.No.560295 Custom Retention Time Index Standard （正己烷溶液）， 100 ug/mL, 1 mL

组分：C7～C33 正构烷烃

浓度：C15， C30～C33 各200 ug/mL 其他为100 ug/mL 

制造厂商：Restek Corporation
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2创建方法文件

本章对使用Smart Database创建方法文件的步骤进行说明。

2.1 使用Smart Database创建方法文件的流程

创建方法文件的流程如下所示：

2.2 分析的准备作业

请安装支持所用Smart Database的分析色谱柱，并进行系统配置和自动调谐。同时请创建各文件的保存文件

夹。

操作方法请参考 《GCMS操作指南-基本操作篇》。

如已获取岛津公司的Smart Database，请从以下文件夹复制并粘贴方法文件。

1. 测定和识别正构烷烃

2. 创建组分表及MS表

3. 创建和修改方法文件

复制源 粘贴目标
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2.3 测定和识别正构烷烃

测定正构烷烃混合标准溶液，用于调整Smart Database内登录的保留时间。根据目标组分的保留时间和正构

烷烃的识别结果调整登录的目标组分保留时间 （AART功能）。

^ 参考

如果要求不使用AART功能，直接调整Smart Database的保留时间，请参考第 61 页的“附录 B 不使用

AART功能而调整保留时间”。

2.3.1 测定正构烷烃混合标准溶液

1 使用正构烷烃分析专用方法文件测定5μg/mL的正构烷烃混合标准溶液。

请根据分析条件适当更改正构烷烃的调整浓度。以上为无分流进样分析的示例。

2.3.2 识别正构烷烃

1 启动 ［GCMS 再解析］程序，单击 ［再解析］助手栏的 （创建组分表）图标。

打开 ［创建组分表］模式的窗口。

2 加载第 8 页的“2.3.1 测定正构烷烃混合标准溶液” 的步骤所采集的5 μg/mL正构烷烃的数据文
件。
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2.3  测定和识别正构烷烃

2

3 确认和修改识别结果。
错误识别时，请执行手动识别或手动峰积分，以便正确识别。

检测的正构烷烃数量与组分表内登录的正构烷烃数量可能因测定条件而有所不同。

4 分析结束后，单击工具栏的 （保存）按钮。
将在数据文件内保存识别结果。

为方便后续操作，请勿关闭正构烷烃的数据文件。
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2.4 创建组分表及MS表
本节对使用Smart Database创建方法文件组分表及MS表的步骤进行说明。

2.4.1 打开Smart Database

1 单击 ［组分］助手栏的 （Smart MRM/SIM）图标。

打开Smart Database窗口。

2 选择需使用的Smart Database （Excel文件），单击 ［打开］。
打开目标Smart Database。

如下图所示， Excel的信息栏内显示［安全警告］时，单击 ［ 启用内容］。
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2.4  创建组分表及MS表

2

3  显示 ［Database］表。

4 在 ［仪器类型］中选择使用的仪器。 

5 单击  按钮，设置组分语言和显示语言后，单击 ［OK］。

组分语言：选择组分名称的标记语言。可以选择简体中文、英文和日文。

显示语言：选择Smart Database的窗口显示语言。

此处设置将保存至Smart Database。



2  创建方法文件

12   GCMS 操作指南 方法创建篇

2.4.2 设置参数

1 从 ［AART用保留指数］的下拉菜单中选择仪器中安装的分析色谱柱的保留指数。

2 确认已加载第 8 页的 “2.3 测定和识别正构烷烃” 中打开的数据文件。

3 单击 ［模板方法文件］的 （加载文件）按钮，选择模板方法文件。
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2.4  创建组分表及MS表

2

待建方法文件内除MS表以外的GC/MS分析条件 （GC分析参数、检测器电压等）及分析参数 （定量

参数、定性参数等），将使用模板方法文件内指定文件的设置值。

如果使用SmartDatabase Ver.3.00，将无法通过本步骤的操作指定模板方法文件。除MS表以外的GC/

MS分析条件将设置为指定的 ［n-alkane 数据文件］的条件。关于分析参数，如果在［AART用保留

指数］中选择［保留指数1］～ ［保留指数3］，将设置为初始文件 （参考下述文件名）的条件。如

果在［AART用保留指数］中选择［不启用AART］，将设置为［模板方法文件］内指定方法文件

的条件。

GCMS-TQ 系列：GCMSsolution安装文件夹的\System\SmartDB_MethodTQ.qgm

GCMS-QP 系列：GCMSsolution安装文件夹的\System\SmartDB_Method.qgm

参数内［详细］按钮的设定，仅适用于异味分析系统的分析。通常情况下，没有必要变更此设定。

2.4.3 选择目标组分

1 对于无需测定的组分，使用 ［Delete］键删除 ［类型］栏的 “Target”，设为空白栏。

创建组分表时不会反映无需测定的组分 （［类型］栏为空白的行）。当测定化合物作为内部标准物质进行

测定时设定为 “ISTD”。

将［类型］设定为 “ISTD”时，请设定 ［ISTD组］的数值。不设定［ISTD组］的数值的情况下，

创建方法时会出现错误，而导致无法创建方法。
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已设混合标准溶液信息的Smart Database可以通过以下步骤，仅将混合标准溶液内所含组分设置为测定对象。

1 勾选需使用的混合标准溶液。

可以选择多种混合标准溶液。

2 单击 ［筛选］按钮。

仅将所选混合标准溶液内所含组分自动设置为 “Target”，并重新排序。

需将组分的排列顺序恢复原状时，请通过［系列号］单元格进行升序排列。

2

1
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2.4  创建组分表及MS表

2

2.4.4 设置测定模式
设置MRM模式或SIM模式等测定模式。

• 需创建扫描模式的方法文件时，请参考第 49 页的 “附录 A.1 创建扫描模式方法文件”。

• 需为各组分单独指定MRM模式、 SIM模式或扫描模式后进行测定时，请参考第 51 页的“附录 A.2 创建包含

多种测定模式的方法文件”。

1 确认目标组分的 ［测定模式］栏已设置为 “MRM”。

需使用Q3SIM模式或SIM模式进行测定时，请从第1行 ［测定模式］单元格的下拉菜单中选择

“SIM”，通过复制和粘贴操作在目标组分的 ［测定模式］栏内设置 “SIM”。
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2.4.5 选择离子
• 使用MRM模式时，选择用于定量的离子对 （目标离子）和用于识别的离子对（参考离子）。

• 使用Q3SIM模式或SIM模式时，选择目标离子和参考离子。

初始状态下已选择离子1、离子2等。需更改时，请确认质量及比率并进行选择。

［类型］栏内设置为“T”时可用作目标离子，设置为“Ref.”时可用作参考离子。最多可以设置1个目标

离子和5个参考离子。

1 确认登录的离子对或离子。

2 需更改或添加离子时，从 ［类型］单元格的下拉菜单中进行选择。

<使用MRM模式测定的组分>

<使用SIM模式测定的组分>
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2.4  创建组分表及MS表

2

2.4.6 创建MS表
设置用于创建MS表的参数。

1 单击 ［创建方法文件］按钮。

打开 ［MS表参数］窗口。

2 输入参数。

• 循环时间（MRM， SIM）

1个组内设置的所有组分的事件时间总和。例如，设置为0.3 sec后，则每0.3秒对各组分进行数据采

集。为确保良好的重复性，每个峰需要10个以上的数据采集点。但是，如果缩短循环时间，处理1

个离子对或离子所需要的时间也将缩短，灵敏度也将下降。

推荐值：0.2–0.5 sec

• 所需处理时间

表示以各组分的保留时间为中心进行测定的时间范围。例如，设置为0.3 min后，将在保留时间

±0.3分钟（0.6分钟内）的范围内采集各组分的数据。请使用创建的方法文件测定标准样品或未知

样品，确认保留时间的偏差。确认杂质等因素导致的保留时间偏差及峰宽（拖尾等）后，在必要

时进行设置。

推荐值：0.2–0.5 min
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此处设置的要求处理时间适用于所有测定对象化合物。需要个别指定特定化合物的要求处理时间的

情况下，请按照下述所示，在 ［Database］表中，设定需要变更的化合物的［要求处理时间的个别

指定］列的数值。

设定例子

另外，对设置为空白的化合物，则使用在 ［MS 表参数］对话框中设置的要求处理时间。只有化合

物需要设定的要求处理时间与 ［MS 表参数］对话框的设置不同时，方可使用。

3 单击 ［OK］。
显示 ［进度条］窗口。根据步骤2中设置的参数，自动创建已设置MS表和组分表的方法文件。

4 创建方法文件后将显示 ［另存为］窗口。为文件命名后，单击 ［保存］按钮。
显示 ［MSTableView］表。
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2.4  创建组分表及MS表

2

5 在此可以确认目标组分的MRM及SIM测定时间范围。

1 可在［MSTableView］表内确认所有目标组分的最短停留时间。

停留时间：各目标组分的每个离子对（每个离子）的测定时间称为停留时间。停留时间越长，测定

时的灵敏度越高。

2 可确认各目标组分的每个离子对（每个离子）的停留时间。

6 命名并保存Smart Database。

1 2

峰延迟预测时间

停留时间组分名称 测定时间范围
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2.5 修改方法文件

2.5.1 调整测定条件
请使用创建的方法文件测定标准样品或未知样品。

确认采集数据的灵敏度及分离效果，如有必要，应调整方法文件。

提高分离效果： 1. 更改为不受基体影响的离子对或离子

提高灵敏度： 1. 更改为强度更高的离子对或离子

2. 减少离子对或离子的数量 （例：将参考离子设置为1个）

3. 增大检测器电压

4. 分割方法文件

更改检测器电压

按照第 16 页的 “2.4.5 选择离子 ”的步骤进行更改。

更改检测器电压

1 打开 ［数据采集］窗口，加载第 17 页的 “2.4.6 创建MS表”中保存的方法文件。

2 设置 ［MS］标签的 ［检测器电压］。
SIM模式： ［相对于调谐结果］ 0.1 – 0.3kV

MRM模式： ［绝对值］ 1.6 – 2.0kV

3 覆盖保存方法文件。
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2.5  修改方法文件

2

分割方法文件

根据目标组分数量 （300种组分以上）、所选离子对数量或离子数量，停留时间可能极其短暂。灵敏度

不高时，可以通过分割方法文件延长停留时间。

1 打开已命名并保存的Smart Database的 ［Database］表。

2 从 ［方法分割］的下拉菜单中选择 “2”。

将在 ［方法号］列内交替设置测定方法文件的编号。
确认目标组分所分配的方法文件。
可以根据需要更改方法号。

3 单击 ［创建方法文件］按钮。
此后请按照第 17 页的 “2.4.6 创建MS表 ”的步骤进行操作。

根据分割数量保存方法文件。
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2.5.2 设置定量参数
进行定量分析时，需设置校准曲线信息。

1 启动 ［GCMS实时分析］程序，打开 ［采集］窗口。

2 加载已调整测定条件的方法文件。

3 单击 ［方法］菜单的 ［定量参数］。

4 单击 ［识别］标签，勾选 ［使用参考离子］。
如果已预先勾选 ［使用参考离子］，则无需执行本操作。
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2.5  修改方法文件

2

5 单击 ［定量参数］标签，输入定量方法等参数。
1 标题栏

3 2

5

4

编号 项目 说明

1 定量方法 • 外标法：通过使用标准样品中目标组分的绝对量（浓度）和其峰面积或峰高绘
制的校准曲线执行定量。

• 内标法： 将内标添加到样品，对样品进行分析，依照内标化合物，用相对灵敏

度率和定量率之间的关系定量执行。

2 计算方法 选择 ［峰面积］或 ［峰高］。 通常选择 ［峰面积］。 

3 校准曲线点数 输入校准曲线浓度级别数。

4 单位 设置用于报告的浓度单位。

5 浓度格式 设置用于表示浓度的有效数字的位数。
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6 单击 ［组分表］标签，根据需要修改组分表。

1 使用内标法进行定量时，将内标物的 ［类型］栏更改为［ISTD］。如图所示，目标组分与校正用内

标物的 ［ISTD］栏内应设置相同数值。

2 输入用于绘制校准曲线的标准样品浓度。

需批量设置浓度时，请输入第1行浓度值，选择该行并复制后，选择需设置的所有行，粘贴浓度值。

所有内标物的浓度级别栏内均请输入 “1”。

7 单击 ［确定］。

8 单击工具栏的 （保存），覆盖保存方法文件。

9 请使用创建的方法文件测定标准样品及未知样品。

1 2



 GCMS 操作指南 方法创建篇   25

2.5  修改方法文件

2

2.5.3 调整识别参数
如果目标组分的浓度较低或受杂质影响，将可能难以对目标组分进行自动识别。虽能检测出目标组分，但

显示以下信息时，可通过调整识别参数，降低自动识别的难度。

• 关于识别范围

设置根据保留时间进行识别时的允许误差。有2种设置方法，分别为“时间窗”和 “时间带”。升温分析通

常选择 “时间带”。

［时间带］：使用绝对时间设置峰顶的允许时间范围。

允许时间范围 （分钟） = 标准保留时间 （分钟）± 时间带 （分钟），假设标准保留时间为5.0 

分钟，时间带为0.5 分钟，根据5.0 分钟±0.5 分钟，可以得到允许时间范围为4.5 分钟至5.5 分

钟。

• 关于离子比允许误差

设置根据参考离子比进行识别时的允许误差。有2种设置方法，分别为“绝对允许”和 “相对允许”。如果

选择 “相对允许”，将根据各组分的离子比设置允许误差。

识别范围内未检测出峰时
的信息

已测组分的参考离子比超出
允许误差时的信息

参考离子比较小时 参考离子比较大时

（例） 目标离子 ：100 %
参考离子 ：20 %
离子比允许误差：30 %

（例）目标离子 ：100 %
参考离子 ：400 %
离子比允许误差：30 %

［绝对允许］
400 ± 30% = 370 ～ 430 %
→ 离子比的限定范围变窄

［相对允许］

400 ± 400 ×    　%= 280 ～ 520 % 

［绝对允许］
20 ± 30% = 0 ～ 50 %
→ 即使未检测出参考离子，仍能进行识别

［相对允许］

20 ± 20 ×    　%= 14 ～ 26 %  30
100
---------- 30

100
----------
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1 启动 ［GCMS 再解析］程序，单击 ［再解析］助手栏的 （定量）图标。

2 打开标准样品或未知样品的测定数据。

3 单击 ［定量］助手栏的 （峰积分）图标，自由更改下图黑框内的值后单击 ［确定］。

4 确认结果，如有必要，应重复步骤3的操作，更改识别参数的值。

5 如需分别为各组分更改识别参数的值，应单击组分表右上的 ［编辑］，对每行更改参考离子的
允许误差或时间带。

如果组分表内未显示 ［时间带］项目，请在组分表上右击，选择［表样式］后，在显示项目内添加

［时间带］。

6 单击组分表右上的 ［显示］，选择 ［文件］菜单的 ［方法文件另存为］后，保存方法文件。

使用创建的方法文件进行日常分析。

对分析色谱柱进行维护（截断或更换）后，需要调整组分表的保留时间。请参考第 63 页的“附录 C 使用

AART调整方法文件的保留时间”进行调整。

方法文件内未登录保留指数时，请使用扫描模式测定目标组分，并参考第 61 页的 “附录 B 不使用AART功能

而调整保留时间”再次创建方法文件。
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3向Smart Database添加
新组分信息

本章对向Smart Database添加新组分信息的步骤进行说明。

3.1 向各种Smart Database添加新组分信息的流程

登录新组分信息的流程如下所示：

3.2 分析的准备作业

请安装支持所用Smart Database的分析色谱柱，并进行系统配置和自动调谐。同时请创建各文件的保存文件

夹。

^ 参考

操作方法请参考 《GCMS操作指南-基本操作篇》。

1. 创建Q3 Scan模式或扫描模式的定量方法文件

2. 登录新组分信息 （Q3SIM及SIM适用信息登录完毕）

3. 优化离子对和CE

4. 登录组分信息 （MRM适用信息登录完毕）
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3.3 创建扫描模式的定量方法文件

制备新组分 （使用内标法进行定量时也包括内标物）的混合标准溶液 （1～10 mg/L），使用扫描模式进行

测定。

3.3.1 使用扫描模式采集目标组分的数据
请使用扫描模式的方法文件，对混合标准溶液进行数据采集。

操作方法请参考 《GCMS操作指南-基本操作篇》的 “4 定性分析”。

3.3.2 创建组分表
根据混合标准溶液的测定数据创建组分表，并在方法文件内保存该组分表。操作方法请参考 《GCMS操作

指南-基本操作篇》的 “5.1.1 创建组分表”。目标离子和参考离子应设置质量较大 （选择性强）、强度较高

（灵敏度高）的离子 （m/z）。此时事先覆盖保存测定数据文件。

3.3.3 将保留指数登录到组分表
测定并识别正构烷烃，将目标组分的保留指数登录组分表。

• 新建Smart Database时，请按照以下操作步骤创建正构烷烃测定专用方法文件后，执行数据采集。

• 在现有Smart Database内登录保留指数时，请使用目标Smart Database所对应的正构烷烃测定专用方法文

件，执行步骤8之后的操作。

• 无需在Smart Database内登录保留指数时，请执行第 33 页的“3.4 添加新组分信息”之后的操作。

1 单击 ［GCMS实时分析］程序 ［实时］助手栏的 （数据采集）图标。

2 复制C:\GCMSsolution\SmartDatabase内保存的AART_SmartDatabase_default.qgm，粘贴

至第 27 页的 “3.2 分析的准备作业” 中创建的文件夹后打开。

3 选择 ［文件］菜单的 ［加载方法参数］。

打开 ［加载方法］窗口。
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3.3  创建扫描模式的定量方法文件

3

4 选择第 28 页的 “3.3.1 使用扫描模式采集目标组分的数据” 中使用的目标组分方法文件，单击

［打开］。

打开 ［选择方法参数］窗口。

5 勾选 ［数据采集］内的所有参数，单击 ［确认］。

6 在 ［MS参数］的 ［开始m/z］和 ［结束m/z］（测定质量范围）内输入50 - 500。

7 命名并另存方法文件。（例 Alkane_AART.qgm）

8 测定5 μg/mL的正构烷烃混合标准溶液。

请根据分析条件适当更改正构烷烃的调整浓度。以上为无分流进样分析的示例。
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9 单击 ［GCMS 再解析］程序 ［再解析］助手栏的 （创建组分表）图标，加载正构烷

烃的数据文件。

10 确认和修改识别结果。

错误识别时，请执行手动识别或手动峰积分，以便正确识别。

检测的正构烷烃数量与组分表内登录的正构烷烃数量可能因测定条件而有所不同。

11 分析结束后，覆盖保存数据文件。

将保存识别结果。

12 加载第 28 页的 “3.3.2 创建组分表”中保存的目标组分数据文件。

13 单击 ［组分］助手栏的 （向导 （修改））图标。

打开 ［修改组分表 ］窗口。
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3.3  创建扫描模式的定量方法文件

3

14 勾选 ［修改保留指数］，单击 ［保留指数参数］按钮。

打开 ［定性参数］窗口。

15 单击 ［从数据文件加载］按钮，加载步骤11中保存的正构烷烃数据文件。

将加载正构烷烃的识别结果。

16 单击 ［确定］，关闭窗口。
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17 将 ［离子设置］下的所有选项取消勾选，依次单击 ［下一步］后，单击 ［完成］。

保留指数将登录到组分表。

3.3.4 创建定量方法文件
在目标组分的扫描模式方法文件内覆盖保存已登录保留指数的组分表。同时覆盖保存数据文件。

1 保存数据文件。

2 单击 ［文件］菜单的 ［方法文件另存为］，覆盖保存为目标组分扫描模式的方法文件。
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3.4  添加新组分信息

3

3.4 添加新组分信息

通过简单操作即可将组分信息从创建的定量方法文件登录数据库。

• 新建Smart Database时，请打开C:\GCMSolution\SmartDatabase内的 “SmartDatabase_Blank.xls”，命名

并另存文件。

• 在现有Smart Database内添加组分信息时，请打开现有Smart Database。

1 打开Smart Database，显示 ［Database］表。

2 在现有Smart Database内进行添加时，从 ［AART用保留指数］的下拉菜单中选择分析所用色

谱柱的 ［保留指数］。

新建Smart Database时无需执行本项操作。

3 单击 ［输入］按钮。

显示方法文件的选择窗口。



3  向Smart Database添加新组分信息

34   GCMS 操作指南 方法创建篇

4 选择第 32 页的 “3.3.4 创建定量方法文件” 中保存的扫描模式定量方法文件，单击 ［打开］

按钮。

组分名称、离子 （m/z）、保留指数、保留时间及标准质谱将登录到Smart Database。

Smart Database中已登录组分信息时，将显示以下确认信息。

是： 登录并覆盖确认信息中提示组分的信息。

全部保存：对需登录的所有组分登录并覆盖信息。

否： 不登录确认信息中提示组分的信息，跳过该组分。

取消： 停止登录。

• 通过组分名称是否一致判断是否为同一组分。

• 登录并覆盖时，不会覆盖保留指数。

• 登录并覆盖Scan或SIM用m/z时，将删除Smart Database内登录的所有Scan或SIM用m/z。但不会

删除MRM离子对。
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3.4  添加新组分信息

3

5 覆盖保存Smart Database。

将登录适用于扫描模式及SIM模式的组分信息。

如需创建SIM模式的方法文件，请执行第 7 页的“2 创建方法文件 ”之后的操作。

• 已存有MRM模式定量方法文件时，从上述步骤3）开始重新操作，并选择现有MRM模式定量方法

文件即可添加MRM模式适用信息。此时，如果组分名称相同，将在登录完毕的SIM 模式适用信息

的同一行内骤行添加。

• 关于［用户字段］及 ［筛选］，请参考第47页。
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3.5 优化离子对和CE
使用MRM模式进行测定时，通过优化离子对及其碰撞能量 （CE），可以实现高灵敏度测定。因此，可在

第 33 页的 “3.4 添加新组分信息 ”所创建的Smart Database内添加优化的离子对及其CE。

3.5.1 创建碎片离子扫描模式方法文件
根据Q3 Scan模式下采集的标准样品数据文件，创建碎片离子扫描模式方法文件。

1 单击 ［GCMS 再解析］程序 ［再解析］助手栏的 （创建组分表）图标。

2 打开第 32 页的 “3.3.4 创建定量方法文件”中保存的数据文件。

Q3 Scan模式的目标离子和参考离子将设置为母离子。每种组分均同时使用多个母离子测定离子对

时，设置的母离子数不能超过2个。

因为碎片离子扫描模式需在CID所生成的碎片离子绝对数量较少的状态下进行测定，所以，如果设

置的母离子数量较多，可能导致灵敏度低。

3 单击 ［组分］助手栏的 （自动创建MS表 ［COAST］）图标。

打开 ［选择方法文件］窗口。

4 命名 （应便于识别为碎片离子扫描模式的方法文件）并单击 ［保存］。

（例：TargetComp_ProductionScan.qgm）

打开 ［自动创建MS表］窗口。

5 在 ［选择数据采集模式］中选择 ［碎片离子扫描］。
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3.5  优化离子对和CE

3

6 根据需要修改表格。

为确保获得理想的灵敏度，建议将1组（=行）内设置的m/z控制在4个以内。如有必要，请执行分组、

分割方法文件等操作。

请按照以下步骤进行分组（例：将组3分成2个组）：

1. 单击SIM表的第3行。

2. 在表格上右击，选择［插入行］。

3. 单击插入的行，通过拖动鼠标，放大色谱图上需划分的部分。

4. 在显示组分名称的峰上和峰中心附近单击。

  组3即可分成2个组。

7 单击 ［确认］。

将创建碎片离子扫描模式方法文件。

碎片离子扫描模式将自动设置为采集从 “m/z 50”至 “母离子的m/z + 15”的所有碎片离子。
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3.5.2 使用碎片离子扫描模式采集数据
下面对使用MRM最优化工具 （MRM_Optimization_Tool.xlsm）以3 V为单位设置CE的多个方法文件 （碎片

离子扫描模式），以及批处理文件的自动创建步骤进行说明。

1 复制C:\GCMSsolution\SmartDatabase内保存的MRM_Optimization_Tool.xlsm，

粘贴至第 27 页的 “3.2 分析的准备作业”中创建的文件夹内。

2 打开复制的MRM最优化工具，显示 ［Create_MethodBatch］表。

3 单击 ［方法文件］的 （加载）按钮。

打开 ［选择方法文件］窗口。

4 打开第 36 页的 “3.5.1 创建碎片离子扫描模式方法文件”中创建的碎片离子扫描模式方

法文件。
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3.5  优化离子对和CE

3

5 输入CE最优化参数。

CE范围： 可设置范围为0V至60V。通常设置为3 V至45 V。

CE间隔： 使用此处设置的V间隔创建多个方法文件。

例如，CE范围设置为3 - 45 V，CE间隔设置为3 V时，将自动创建CE为3、6、9……42、45 V的

调整用方法文件（15个）

6 输入用于创建批处理文件的参数。

进样次数：设置1个样品瓶的采样次数。

从1 个样品瓶采样时，注射器可以插入10 次。使用样品清洗注射器的次数设置为1 次时，

可以重复分析5 次。

进样体积：设置进样体积。

样品瓶号：设置采样的起始样品瓶号。结束样品瓶号将在根据步骤5的CE设置计算所需方法文件数，并根

据进样次数计算所需样品瓶数后自动显示。

样品名称：根据需要设置样品名称。

7 单击 ［创建批处理文件］按钮。

打开 ［保存批处理］窗口。
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8 命名并保存。

［批处理文件路径］内将显示所建批处理文件的路径。

步骤4中所加载方法文件的保存文件夹内将新建文件夹 （以日期命名），用于保存各CE设置值的方法文件

和批处理文件。

9 将打开创建的文件夹，以便确认内容。

10 使用创建的批处理文件测定混合标准样品 （1-10 mg/L）。

将使用便于识别CE设置值的名称自动为数据文件命名。

3.5.3 确定离子对及其最佳CE
使用MRM最优化工具，以第 38 页的“3.5.2 使用碎片离子扫描模式采集数据 ”中采集的多个数据文件为基

础，确定离子对及其最佳CE。

1 显示第 38 页的“3.5.2 使用碎片离子扫描模式采集数据”中打开的MRM最优化工具的［MRM 

Optimization］表。

2 单击 ［选择数据文件］按钮。

打开 ［选择数据文件］窗口。
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3.5  优化离子对和CE

3

3 拖动鼠标选择第 38 页的 “3.5.2 使用碎片离子扫描模式采集数据”中采集的所有数据文件，单

击 ［打开］。

加载组分信息。

如果加载的数据中存在未执行定量峰积分的数据，或全体数据内存在未识别的组分，将显示以下信

息。此时，请对数据执行定量峰积分并识别所有组分后，再次加载数据。

4 输入最优化参数。

MRM 离子对数： Smart Database内最多可以登录10个离子对。

碎片离子范围： 输入分析碎片离子的质量范围 （开始m/z和结束m/z）。

结束m/z以母离子－设置值的形式指定。

质量小的碎片离子选择性较差，因此通常设置为开始

m/z：50、结束m/z：母离子 （m/z）－2。

5 单击 ［MRM最优化］按钮。

将在碎片离子扫描范围中设置的质量范围内，根据MRM 离子对数中设置的数量，按强度递减的顺序选择

离子对。
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6 显示 ［Result of Optimization （Graph）］表，确认图表。

图表将按离子对强度递减的顺序显示。可以使用 ［Delete］键删除不需要的离子对后，选择需登录的

离子对。

此外，如需删除不需要的离子对图表显示，应通过单击选择需删除的图表，从右键菜单选择［删除］。

使用 ［Delete］键删除
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3.5  优化离子对和CE

3

图表形状异常时的修改方法

根据所选母离子，有时在碎片离子扫描模式下无法获得理想的灵敏度，此时离子对的最优化图表可能呈现

异常形状。下面对使用采集的数据文件修改形状异常的目标组分图表进行说明。

1 单击 （GCMS浏览器）图标，启动 ［GCMS浏览器］程序。

2 单击 ［浏览器］助手栏的 （定量浏览器）图标。

打开 ［定量浏览器］窗口。

3 通过拖放操作从 ［数据浏览器］加载第 38 页的 “3.5.2 使用碎片离子扫描模式采集数据”中采

集的所有数据文件。
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4 在组分表内单击形状异常的目标组分行。

5 对总离子流色谱图 （TIC）进行手动峰积分。

请对所有数据文件进行确认和手动峰积分，以便根据积分结果提取质谱并优化CE。

6 单击工具栏的 （保存）。

7 从第 40 页的 “3.5.3 确定离子对及其最佳CE” 的步骤5开始重新操作。
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3.6  添加MRM模式信息

3

3.6 添加MRM模式信息

在第 33 页的“3.4 添加新组分信息 ”中保存的Smart Database的同一组分行内添加MRM模式信息。

1 单击 ［注册到Smart Database］按钮。

打开 ［选择Smart Database］窗口。

也可利用［Result of Optimization (Table)］表的 ［注册到Smart Database］按钮，在Smart Database内

登录信息。此时，如果存在不需要的离子对或组分，可在［Result of Optimization (Table)］表上使用

［Delete］键执行删除后，选择需登录的离子对或组分。

化合物的名称被登录在Smart Database中显示化合物名称的一列中。在其他化合物名称列登录化合物

名时，在Smart Database对［语言］中的 ［组分语言］进行设置，保存文件后可进行登录。

使用
［Delete］键

删除
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2 打开需添加信息的Smart Database。

从MRM优化工具登录离子对及其CE、离子比信息。

如需创建MRM模式的方法文件，请执行第 7 页的 “2 创建方法文件 ”之后的操作。

已登录适用于扫描模式及SIM模式的组分信息时，将显示以下确认信息。选择［全部保存］。

是： 登录并覆盖确认信息中提示组分的信息。

全部保存：对需登录的所有组分登录并覆盖信息。

否： 不执行覆盖，并在最后一行登录确认框内所示组分的信息。

取消： 停止登录。

• 通过组分名称是否一致判断是否为同一组分。

• 登录并覆盖时，不会覆盖保留指数。

• 覆盖登录时，将删除Smart Database内登录的所有MRM离子对。

但不会删除Scan或SIM用m/z。
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3.6  添加MRM模式信息

3

3 覆盖保存已添加MRM模式信息的Smart Database。

用户字段：

可以在用户字段内自由输入信息。也可以更改标题名称。

筛选：

从已添加信息的Smart Database创建方法文件时，使用 “筛选”即可简单选择目标组分。

在需批量选择的组分单元格内输入小写 “x”，根据类型更改标题名称。

4 如需保存分析结果，应在MRM最优化工具内命名并保存。
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附录
A创建其他测定模式的方法
文件

第 49 页的 “附录 A.1 创建扫描模式方法文件”将对使用扫描模式测定目标组分时所需方法文件的创

建方法进行说明。

第 51 页的 “附录 A.2 创建包含多种测定模式的方法文件”将对同时使用多种测定模式测定目标组分

时所需方法文件的创建方法进行说明。

A.1 创建扫描模式方法文件

1 将 ［类型］列为 ［Target］的所有组分的 ［测定模式］列设置为 ［Scan］。

2 确认 ［Scan或SIM用m/z］的目标离子和参考离子设置。

需更改或添加离子时，从 ［类型］单元格的下拉菜单中进行选择。
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3 确认 ［参数］的设置后，单击 ［创建方法文件］按钮。

显示 ［MS表参数］窗口。

设置扫描测定参数。将事件时间设置为0.3秒。结合目标组分的分子量设置测定质量范围的开始m/z和

结束m/z。请进行1次样品测定，根据需要进行修改。

^ 参考

关于扫描参数的说明，请参考第 51 页的 “附录 A.2.1 创建扫描和MRM同时测定方法文件”的

步骤5。
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A.2  创建包含多种测定模式的方法文件

A

4 单击 ［OK］按钮。

显示 ［另存为］窗口。输入名称（应便于识别为扫描模式的方法文件），单击［保存］按钮。

创建扫描模式方法文件时，不会向［MSTableView］表输出测定范围。

A.2 创建包含多种测定模式的方法文件

下面对使用多种模式测定目标组分时所需方法文件的创建方法进行说明。

第 51 页的 “附录 A.2.1 创建扫描和MRM同时测定方法文件”同时使用扫描模式和MRM模式测定目标组分

的方法文件

第 55 页的 “附录 A.2.2 创建扫描和SIM同时测定方法文件”同时使用扫描模式和SIM模式测定目标组分的方

法文件

第 58 页的 “附录 A.2.3 创建包含SIM和MRM测定的方法文件”使用SIM模式测定任意组分，使用MRM模式

测定其他组分的方法文件

将分别对以上三种文件的创建方法进行说明。

A.2.1 创建扫描和MRM同时测定方法文件

1 将 ［类型］列为 ［Target］的所有组分的 ［测定模式］列设置为 ［MRM］。
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2 确认 ［MRM transition］的目标离子和参考离子。

需更改或添加离子时，从 ［类型］单元格的下拉菜单中进行选择。

3 确认 ［参数］的设置后，单击 ［创建方法文件］按钮。

显示 ［MS表参数］窗口。

4 将 ［扫描模式］更改为 ［ON］。
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A.2  创建包含多种测定模式的方法文件

A

5 设置MRM测定参数和扫描测定参数。

（循环时间 （MRM, SIM）、所需处理时间、扫描参数内的事件时间、扫描范围、分析时间）　

扫描参数

事件时间：

设置扫描测定事件的时间。

进行扫描/MRM同时测定和扫描/SIM同时测定时，［事件时间］与 ［循环时间 （MRM, SIM）］的

和值即为合计循环时间。将在 ［合计循环时间］内显示数值。仅进行扫描测定时，此处设置的值

即为循环时间。

推荐值

扫描/MRM或扫描/SIM测定：0.1 sec

扫描测定： 0.3 sec

扫描范围：

设置扫描测定m/z的范围。

分析时间：

设置测定开始时间和结束时间。

^ 参考

关于MRM和SIM参数的说明，请参考第 17 页的 “2.4.6 创建MS表 ”的步骤2。
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6 单击 ［OK］按钮。

显示 ［另存为］窗口。为方法文件输入名称，单击 ［保存］按钮。

自动显示 ［MSTableView］表格。

可以在表内确认目标组分的MRM模式测定范围。
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A.2  创建包含多种测定模式的方法文件

A

A.2.2 创建扫描和SIM同时测定方法文件

1 将 ［类型］列为 ［Target］的所有组分的 ［测定模式］列设置为 ［SIM］。

2 确认 ［Scan或SIM用m/z］的目标离子和参考离子设置。

需更改或添加离子时，从 ［类型］单元格的下拉菜单中进行选择。

3 确认 ［参数］的设置后，单击 ［创建方法文件］按钮。

显示 ［MS表参数］窗口。
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4 将 ［扫描模式］更改为 ［ON］。

5 设置SIM测定参数和扫描测定参数。

（循环时间 （MRM, SIM）、所需处理时间、扫描参数内的事件时间、扫描范围、分析时间）

^ 参考

关于MRM和SIM参数的说明，请参考第 17 页的 “2.4.6 创建MS表 ”的步骤2。

关于扫描参数的说明，请参考附录第 51 页的 “附录 A.2.1 创建扫描和MRM同时测定方法文件”的

步骤5。



 GCMS 操作指南 方法创建篇   57

A.2  创建包含多种测定模式的方法文件

A

6 单击 ［OK］按钮。

显示 ［另存为］窗口。为方法文件输入名称，单击［保存］按钮。

将自动显示 ［MSTableView］表。可以在表内确认目标组分的SIM模式测定范围。
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A.2.3 创建包含SIM和MRM测定的方法文件

1 将 ［类型］列为 ［Target］的所有组分的 ［测定模式］列设置为 ［SIM］或 ［MRM］。

2 对于需进行MRM测定的组分，应确认 ［MRM transition］的目标离子和参考离子。

对于需进行SIM测定的组分，应确认［Scan或SIM用m/z］的目标离子和参考离子设置。

需更改或添加离子时，从 ［类型］单元格的下拉菜单中进行选择。
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A.2  创建包含多种测定模式的方法文件

A

3 确认 ［参数］的设置后，单击 ［创建方法文件］按钮。

显示 ［MS表参数］窗口。

4 设置MRM和SIM测定参数 （循环时间 （MRM, SIM）和所需处理时间）。

　

^ 参考

关于MRM和SIM参数的说明，请参考第 17 页的“2.4.6 创建MS表 ”的步骤2。 
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5 单击 ［OK］按钮。

显示 ［另存为］窗口。为方法文件输入名称，单击 ［保存］按钮。

将自动显示 ［MSTableView］表。可以在表内确认目标组分的MRM模式和SIM模式测定范围。



GCMS 操作指南 方法创建篇   61

B

B

B

B

B

B

B

B

B

B

B

B

B

B

B

B

附录
B不使用AART功能而调整
保留时间

首先参考第 49 页的“附录 A.1 创建扫描模式方法文件”，创建扫描模式方法文件。

使用扫描模式测定目标组分，根据识别结果设置保留时间。

因为不使用保留指数而直接设置保留时间，所以需要预先正确识别目标组分。

1 执行第 10 页的 “2.4.1 打开Smart Database”的步骤。

2 从 ［AART用保留指数］的下拉菜单中选择 ［不启用AART］。

3 单击 ［模板方法文件］的 （加载文件）按钮，选择预先创建的扫描模式方法文件。
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4 复制组分表内识别结果的保留时间，粘贴至Smart Database的 ［保留时间］列。

粘贴前请先确认组分表与 ［Database］中的组分排序是否一致。

5 执行第 13 页的 “2.4.3 选择目标组分”的操作。

使用 ［Ctrl］ + ［V］键粘贴。

使用 ［Ctrl］ + ［C］键复制。
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C

附录
C使用AART调整方法文件
的保留时间

C.1 测定正构烷烃混合标准溶液

测定正构烷烃混合标准溶液，用于调整保留时间。

^ 参考

操作方法请参考第 8 页的 “2.3.1 测定正构烷烃混合标准溶液 ”。

C.2 识别正构烷烃

打开已测正构烷烃的数据文件，进行识别。

^ 参考

操作方法请参考第 8 页的 “2.3.2 识别正构烷烃 ”。

C.3 使用AART调整方法文件的保留时间

1 单击 ［组分］助手栏的 （调整保留时间 ［AART］）图标。 

2 选择需调整保留时间的方法文件，单击 ［打开］。 
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3 确认正构烷烃的识别结果，单击 ［下一步］。

4 确认调整后的保留时间，单击 ［完成］。 

如果勾选 ［修改MS仪器参数的时间］，也将自动调整MRM模式或SIM模式方法文件内的MS仪器参

数 （分组等）。
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C.3  使用AART调整方法文件的保留时间

C

5 在 ［保存已修改的方法文件］窗口中为方法文件命名，单击 ［保存］。

至此已完成使用AART调整方法文件保留时间的操作。可以通过AART进行调整的设置时间如下所示。

组分表

　　［保留时间］、［处理开始时间］、［处理结束时间］、［程序时间］

MS仪器参数（选项）

　　［开始时间］、［结束时间］、［MS程序时间］

经AART功能调整后， MS仪器参数的［开始时间］可能早于 ［溶剂延迟时间］。此时，请在 ［GCMS分

析］程序的 ［数据采集］窗口中打开AART功能修改的方法文件，将 ［溶剂延迟时间］更改为“［开始时

间］ -0.5分钟”。

修改的方法文件
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