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解析度最佳化(Resolution Optimization)及質量校正(Calibration) 

這裡介紹自動及手動質量校正, 所有的校正動作都在”API Instrument “的 project下完成. 

手動校正及解析度最佳化(Manual Calibration and Resolution Optimization): 

1-1. 選定”API instrument” Project.  啟動MassSpecOnly 的硬體配置(hardware profile) . 

1. 在瀏覽工具列中單擊Manual Tuning, 此時應該可以聽到 Exhaust 氣體流動的聲音並開啟一個預
設的取得方法(Acquisition Method).  
2. 開 啟 相 對 應 的 取 得 方 法 (.dam) ( 如 Q1PosPPGxxxxxx.dam, Q1NegPPGxxxxxx.dam, 
Q3PosPPGxxxxxx.dam or Q3NegPPGxxxxxx.dam; xxxxxx代表日期). 
3. 相對應的取得方法會出現於 Tune Method Editor 的視窗中. 
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1-2. 大概瀏覽一下各個參數的設定值(包含於各個標籤中,如 Gas, Compound, Resolution 及 De-
tector). 安裝工程師已將這些參數值設定為預設值.  [請注意所參考的視窗為 API 2000]. 取得方法
預設為十次加乘掃描(10 MCA Scans).  針對 API 1xx/3xx/2000/3000的負離子掃描[Negative mode] 
使用 PPG 3000 校正溶液.  對 API 1xx/3xx/2000的正離子掃描 [Positive mode]使用 PPG Standard 
(or PPG 1000/2000) 校正溶液.  對 API 3000 則使用十倍稀釋的 PPG Standard (PPG 1000/2000) 校
正溶液. {稀釋溶液的配法請參照原版操作手冊.}   

以注射針吸取數百微升的校正溶液至於注射針幫浦(syringe pump)上, 接著編輯注射針幫浦的設定;
包括注射針的直徑及所需求的流速(正離子掃描為 5µL/min 負離子掃描為 10µL/min)並啟動幫浦
使其推動標準校正溶液至離子源. [請注意, 由於管道的長短不同以及管道中並無校正溶液,因此需
要等待數分鐘才會有訊號出現] 

1-3. 單擊 Start 以取得 10 scans MCA (注意MCA 模式的啟動在 Advanced MS 標籤下).  在右下方單及
右鍵並點選 Open Files, 類似以下的視窗會被打開(此為 API2000). 
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單擊任一個質譜圖後單擊 Calibrate from Spectrum, ‘Mass Calibration Options’的視窗會出現. 

檢查視窗中的參數是否與上述視窗相同[請注意 API2000的掃描參數不包含 2242.637以及所有的
校正質量參數不包含 384.296但包含 616.464].  選擇適當的質量參考檔案[Reference File].  極性,解
析度以及所掃描的四極桿均會自動的設定. 

1-4. 單擊 Start 以進行質量校正, 此動作繪產生兩個圖表視窗. 一為文字敘述,請注意其斜率(Slope)應該
相差不多,大約為 18或 19左右, 可以將之關閉. 另依圖表如下圖 
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最上圖表示掃描結果與上次校正的質量差距.  圖中顯示此次所有 PPG離子掃描的半高寬. 圖下則
顯示與上次校正結果強度改變的百分比. 

所需的解析度[半高寬]應介於 0.6至 0.8間{API3000的高分子量 2242.637 則介於 0.6至 0.85間},
而質量的準確度應介於{-0.1至+0.1}之間. 若有偏移則單擊”Replace the calibration” 或 "Update the 
calibration”. 

1-5. 有時解析度會超出範圍,此時手動調整是需要的.  關閉質量校正視窗回到Manual Tuning的畫面下.  
點選 Resolution 的標籤,找到並單擊”Advanced” 鍵.  The 解析度表{Resolution Table}呈現標準 PPG
質量以及其相對的 DC offsets.  The offset 影響軸向的離子能量{axial ion energy}以及解析度.  
OFFSET 值越高則解析度越好而感度[sensitivity, intensity]越低, 反之,OFFSET 值越低則解析度越
差而感度越好.  重複調整 OFFSET值直到解析度落於標準以內. 
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以連續灌流的方式手動找到化合物最佳條件的方法 

(Manual Optimization for Compounds by Infusion) 
此方法的最終目的在於設立一個MRM的取得方法. 

1.1 打開Manual Tuning. 

1.2 以注射針吸取樣品並設定注射針幫浦.  樣品濃度大約為 1µg/mL {對 API-2000而言}或 100ng/ml 
{對 API-3000而言}.  調整 TurboIonSpray 離子源以取得最佳的感度. 

1.3 做一次 Q1 全掃描以確定所要偵測的離子是被”看到”的.  鍵入所需的質量及時間並做一次 Q1, 10 
scans MCA掃描. 

可以用 Q1POSPPG的方法作為起始的方法.  對一般的化合物而言, DP = 50 ; FP = 250 可以作為
起點, 而對較易碎的化合物而言可以用較低的 DP  (35) 作為起始點. 

1.4 單擊 Start 開始 Q1 掃描 . 

Note: 你也可以用”Acquire”以特定檔名儲存所掃描的圖譜.  否則, 任何在Manual Tuning下產生
的圖譜均被暫存於 API Instrument Project下的 Tuning Cache 子目錄. 
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1.5 檢查穩定度(Stability Check).  若所有想觀察的離子都出現在 Q1 scan, 則設定一個 Q1 SIM (Se-
lected Ion Monitoring) 掃描{在 Scan Type下選擇 Q1 Multiple ions }.  鍵入適當的 m/z 並個別給予
暫留時間[dwell time] 200ms. 做一次 2.0 分鐘的掃描. 

1.6 檢查訊號是否穩定及強度是否足夠.  在 TIC或 XIC圖中, 右擊並點選 Open File 以觀察訊號的穩

定與否. 一般而言, 訊號強度應在 2e5 至 1e6之間. 訊號強度低於 15%, 則應做訊號強度的最佳化. 

*對 API 2000 或 365, 最佳化的步驟為按順序 Ramping : DP, FP, DP, FP, EP, CEP, CE, and CXP. 

*對 API 3000, 最佳化的步驟為按順序 Ramping: DP, FP, DP, FP, EP (optional), CE and CXP. 

1.7 最佳化 Pre-Q2 的電壓.  最佳化包括 Ramping 在特定範圍的各個參數以觀察最佳的訊號. 單擊” 
Edit Ramp”. 在 Ramp Parameter Settings的視
窗中, 選擇所需要的 參數{如 DP}並給予適當的
範圍 (start/stop)或增 減跳動電壓. 完成後單擊 OK 
並 注 意 ramp parameter 是否被勾選.  單
擊 Start 以 開 始 Ramping.  
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右擊 TIC或 XIC圖並點選 Open File 以觀察哪一個電壓值最佳並將之輸入以取代原有的值. 
重複此步驟以取得所有參數的最佳值: 

 API 2000/365: DP, FP, DP, FP, EP, CEP 
 API 3000: DP, FP, DP, FP, EP 

Note: DP及 FP 需要 Ramp兩次因為他們會彼此影響. 

FP (Focusing Potential) Ramp: 
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EP (Entrance Potential) Ramp: 

 
CEP (Collision Cell Entrance Potential, API 2000) Ramp: 

在最佳化上述的參數後, 儲存取得方法. 
 
 

1.8 CE及 CXP的最佳化. 選擇 Product Ion Scan (子離子掃描), 在 Product of 中鍵入母離子的質荷比,
設定掃描範圍由最低{30}到母離子的質荷比加上 10至 40amu; dwell time =3 sec. 做一次 10 scans 
MCA. 

1.9 要獲得好的碎片分佈, Collision Energy (CE ) 應該被 Ramping.  高的碰撞能量可以造成更多小的碎
片, 反之較小的碰撞能量則導致較大的碎片離子. 
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1.10 重複 Product Ion Scan . 

1.11 由母離子掃描圖譜中, 選出三個最強的碎片離子.  在 Tune Method Editor 視窗中, 選擇 MRM 掃描.  

在 Q1鍵入母離子的質荷比在 Q3鍵入子離子的質荷比, 暫留時間[dwell time]為 200 msec. 

用先前決定的參數加上 CE; CEP. 
1.12 最佳化 CE後隨之調整 Collision Cell Exit Potential (CXP). 

CE (Collision Energy) Ramp: 
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在灰色區右擊滑鼠並點選 CE ,分別鍵入個別最佳的 CE值. 

1.13 CXP ramp. 

CXP (Collision Cell Exit Potential) Ramp: 

個別鍵入最佳的 CXP值. 儲存取得方法. 重複 CE及 CXP Ramp, 最強的子離子/母離子對即可被用
來作為 LC/MS/MS的分析用. 
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手動MS/MS的設定及圖譜的取得 

Manual MS/MS Setup and Data Acquisition 

這個步驟描述如何以手動方式設定 MSMS 的實驗,包括子離子掃描(Product Ion Scan), 母離子掃描
(Precursor Ion Scan), 或中性丟失(Neutral Loss Scan)實驗. 可以混合大約四種帶有常見的碎片離子的化合
物來做練習.  (配製四種化合物(濃度各為 1ng/µL) 1mL.) 

1. Q1 Single-Stage MS 實驗: 

以注射針吸取足量的樣品至於注射針幫浦上並啟動幫浦(流速 5µL/min). 選擇 Q1 scan.  以下為建議的氣
體設定值: Neb/Gas1 - 8 (API3000)或 25 (API2000), Turbo/Gas2 - off, Temp – off, ISV – 預設(5500).  輸入
包含所欲知的化合物質量的掃描範圍;掃描時間為 5sec. 在 Advanced MS 標籤下選擇 Fast Profile;Step 為
0.2 並點選MCA.  輸入 DP=40, FP=250.  檢查離子源噴頭的位置是否妥當. 單擊 Acquire 做一個 Q1掃描. 

實驗範例M/Z 251.2, 265.0, 279.2 and 311.2.  做一次子離子掃描來尋找已支的碎片離子. 
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2. 子離子掃描(Product Ion Scan): 
在 scan type下選擇 Product Ion Scan. 檢查離子源的各項條件及參數值設定是否與 Q1掃描相同. 設定與
Q1掃描相同的 DP, FP值. 在 Products Of 中鍵入母離子的質荷比(m/z), 然後設定比母離子質量數略高的
掃描範圍(約大過母離子 10 ~ 40amu). 到 Resolution標籤下選定 Q1為 Low Resolution. 做一次 20scans的
掃描. 調整 Collision Energy (CE) 以獲得較好的碎片離子分佈.  
 

2- 
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Ramped CE Product Ion: 
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3. 母離子掃描(Precursor Ion Scanning): 
在 Scan Type下選擇 Precursor Ion Scan.  所有離子源及氣體參數和先前的實驗相同. 輸入最佳的 CE值
並在 Resolution標籤下設定 Q1的解析度為 Unit而 Q3的解析度為 Low.  開始掃描並儲存. 母離子掃描在
尋找中間代謝產物的實驗上非常有用. 

4. 中性丟失(Neutral Loss Scan): 
中性丟失是找尋藉由失去中性的碎片而產生的帶電碎片離子. 常見的例子是失去 CO2 分子或其他不帶電
的碎片. 在這個實驗中 155是不帶電的碎片.  用手動的 CE 子離子掃描來獲得最強的碎片,藉以找到中性

離子. 
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下圖所顯示的為 156.2的碎片 CE為 30. 
調回 Neutral Loss Scan並輸入最佳的 CE值, 然後設定和母離子掃描相同的解析度.  輸入 Loss Of 155.0, 

然後開始掃描. 
上圖顯示任何可以產生 155.0中性碎片的化合物的圖譜. 
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藉由流動注射的方式手動最佳化離子源 

Manual Source Optimization by Flow Injection 

1.14 設定 HPLC 幫浦並連結 autosampler 及質譜但並不連結管柱. 

1.15 單擊 Manual Tuning 以打開一個空白的取得方法.  溶劑建議的流速為 100 到 500 µL/min.  鍵入
Turbo Heater 的溫度由 325到 450 °C.  設定起始的 Gas2 {4000到 8000在 API 1xx/3xx或 35-80 在 
API 2000}. 

1.16 啟動 HPLC pumps並設定溶劑組成在 10到 20%. 調整 Turbo Gas的設定值使得 Curtain Plate尚可
觀察的到微濕的狀態並最佳化 SN比. 確定讓系統溫機至少 20分鐘. 手動設定自動進樣器使得每
次進樣的量約為 500 pg (總量, 100 pg for API 3000).  設定一個 40分鐘的掃描實驗. 每次打三針以

建立再現性及系統的平衡. 

1.17 在每個隨後的進樣間, 改變離子源的參數以決定每個最佳化的設定. 離子源的參數大大的根據
HPLC 溶劑急流速的不同而不同, 但 CAD Gas 及 Ion Spray Voltage例外.  CAD Gas隨著化性的不
同而異. 而 IS Voltage則是有時會因化性而異因此必須要再確定. 

1.18 首先, 調整 Nebulizer Gas一個單位一個單位的調直到達到最高的 SN比(for API 2000 values of 5 
psi.). 其次, 調整 Curtain Gas 一個單位一個單位的調(5 psi. for the API 2000)直到約 3~5% 強度降低
被觀察到.  如果再現性比感度更被要求的話,設定較高的 Curtain Gas不失為一個好方法. 最後, 猶
預設值上上下下調整 IS Voltage,每次以 100為單位直到達到最高的 SN比. 

1.19 再次確定 DP , 因為在灌流(infusion)及 HPLC的條件下 DP會有些微的不同. 許多離子源的參數有
些相互依存性.  在最後的程序中,輕微的再調整 Nebulizer Gas也會改善 SN比. 

1.20 注意 API1xx / 3xx噴頭 Spray過熱的問題.  如果霧化電極(Nebulizer Electrode)開始過熱, 噴頭便開
始快速的噴發而造成不穩定的基線(baseline). 調整噴頭的位置使其遠離 Turbo Gas 的噴流.  不管
在任何離子源, 降低溫度都可以有效的預防這個問題. 
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1.21 在找到所有最佳的參數後, 輸入這些參數並儲存取得方法. 
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取得方法與批次方法 
Acquisition Method and Batch Method: 

1.1 設定取得(Setup for Acquire). 在離子源調整好及存好取得方法後, 關閉所有於 Manual Tuning中
開啟的視窗.  將系統切換至待命狀態(Stand-by mode). 在硬體組態中(Hardware Configure), 停止
MassSpecOnly 組態的使用並啟動另一個包含自動進樣器(auto-sampler)和 HPLC 幫浦的硬體組態
後將視窗關閉. 

1.2 在瀏覽列中單擊 Acquire 以啟動軟體中的取
得 模 式 (Acquire Mode).  在 File Open 以開
啟先前最佳化的 取得方法. 在取得方法中單
及右鍵以加入所 需要的裝置. 

1.3 作 成 完 整 的 LCMS 方法 (Construct a 
complete LC-MS Method). 單擊取得方法的
頂端設定同步模 式 (Synchronization Mode)
為 LC Sync 以確 定 LC及 MS可以同步啟動.  
單 擊 Mass Spectrometerr 以檢查先前
所存的取得方法並輸入跑整個 LC方法的總時間但並不包含 LC的清洗及平衡的時間.  若想加入

額外的實驗區間(periods)或
循環的重複掃描實驗(looped), 
只需要在 MS或 period上右
擊滑鼠並選擇 Add即可. 
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1.4 單擊 Autosampler並輸入單次取樣的量(injection volume)和取樣後清洗(post injection flushes)的次

數.  

1.5 單擊 Pump並輸入適當的梯度方法(gradient method).  請注意 Total Time那一行所代表的時間不是
整個梯度的時間而是就執行某一個溶劑混合比例的時間. 你也可以單擊 Show Graph 來觀察整個

梯度的方法. 

1.6 檢視整個取得方法並將之存成最終的取得方法.  注意所有取得方法的副檔名為*.dam.  如果設定
的取得方法有錯誤,則 Analyst 將不允許會讓你儲存取得方法.  錯誤訊息會是“acquisition method 
error.”   
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2.1 建立取得批次(Build Acquisition Batch).  雙擊 Build Acquisition Batch以打開一個空白的批次視
窗.  首先, 選擇先前所存的取得方法, 然後單擊 Quick Quant以進入定量(quantitation)的訊息視窗.  
在分析物(Analytes)的部分, 在 Q1/Q3 下單擊滑鼠以選定分析物 MRM 的母離子/子離子對.  在
Name那一行下為每一個離子對命名.  如果是同時使用多個實驗區間的實驗, 則拉下 Data Source 
並選擇適當的一個.  同時, 鍵入適當的 Smooths數.  在內標準(Internal Standards)的視窗中選擇任
何內標準的 MRM 離子對(I.S. MRM pairs)並給予適當的的名字.  單擊 OK 並為快速定量方法
(Quick Quant. Method). 

2.2 鍵入批次任務名 set name. 這將會是整群樣品的名字.  原則上命名以獨一無二及容易辨識為主. 

2.3 選擇已建立的 Quick Quant.方法. 

2.4 單擊 Add Set 後單擊加入樣品 (Add 
Samples)以打開加入樣品的視窗.  給 樣 品

(Samples)及資料檔案名(Data file name)的字
首可以在此加上.  瀏覽(Browse)的 選 向 允 許

你將索取得的資料儲存於特定的 子目錄中 . 
輸入樣品的總數後單擊 OK. 
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2.5 再來進入 Location的標籤中以輸入樣品在自動進樣器中的位置.  選擇正確的自動進樣器並右擊大
片白色的區域, 然後選擇正確的樣品盤.  雙左擊白色的區域, 此時對應於樣品盤上的位置便會顯示
出來.  每個圓形的區域及代表每個樣品所可以放置的位置.  你可以單擊所放置樣品的位置,白色圓
形的地方便會以紅色以及數字取代, 同時你也可以藉由點選第一個樣品位置後, 按住 Shift鍵並點
選最後一個樣品位置而達到自動填滿的目的.  在 autosampler 字的下方有兩個按鍵提供不同填滿
的樣式.  “X” 按鍵允許你刪除所設定的樣品位置.  若同一個樣品要重複進樣, 你只需要按住 Ctrl
鍵並以滑鼠左擊同一個樣品位置即可. 

2.6 回到 Sample標籤已確定樣品的位置都被填上. 

2.7 進行定量(Quantitation)的標籤, 填滿樣品的形式及濃度.  在 Quant Type 使用下拉式目錄以選擇標
準品(Standard), 盲目試驗(Blank), 品管控制(QC), 雙盲試驗(Double Blank) 或未知樣品(Unknown).  
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在所有樣品都給予定量型態(Quantitation Type)後, 對所有的樣品填入適當的濃度.   

2.8 移至提示(Submit)標籤並檢查提示鍵 Submit 並無呈現灰色. 若提示鍵呈現灰色, 請檢查是否有任
何訊息漏填並將之填入正確位置.  單擊提示鍵 Submit 以提列樣品至提列總管(Queue Manager, 
View Queue). 

2.9 批次可以在提列之前被編輯.  雙擊樣品列並拖拉至所需的位置即可改變該樣品被檢測的順序.  右
擊樣品列中的任何一行便會跳出選項的視窗, 在此可以操作向下填滿(Fill Down) 或自動增加
(Autoincrement)等功能. 若有 Office 軟體則能夠利用 Excel 的引入(Import)和輸出(Export)的功能

來加速樣品的編輯. 

2.10 在提示批次後, 應該可以看到提列的結果如下: 
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2.11 將系統至於待機(StandBy)狀態. 單擊平衡鍵(Equilibrate)使機器狀態由待機轉成溫機狀態(Warm 
Up). 選 擇 將 要 執 行 的 取 得 方 法 並 輸 入 溫 機 時 間 後 單 擊

OK.  

2.12 在機器完成平衡以及右下角的狀態列呈現綠色, 單擊 Start Sample 鍵以開始執行樣品批次. 
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由 Excel引入和輸出的方法 
Export to and Import from Excel 

1 在批次編輯器(Batch Editor)中引入和輸出. 

1.1 首先在瀏覽列中單擊 Build Acquisition Batch 以打開一個空白的樣品批次(Sample Batch).  再來, 輸
入樣品的組名(Set Name), 取得方法(Acquisition Method), 以及快速定量方法(Quick Quant Method).  
然後單擊 Add Set以及 Add Samples.  

1.2 下一步 , 填入樣品位置 (Vial Location)以及定量訊息 (Quantitation information). 在定量標籤

(Quantitation tab)可以使用自動填滿(Fill Down)的功能來填入樣品形式(Sample Type). 

1.3 一旦所有的訊息都被輸入完全, 選擇 File Export.  將其存成文字檔(*.txt). 
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1.4 啟動Microsoft Excel並開啟先前所存的檔案(*.txt). 此時會出現一個複雜的輸入視窗.  簡單地單擊

Finish鍵即可. 
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1.5 這時 , 一個具有相關樣品訊息的表格便會被打開 .  工作表的最右邊會顯示像”peaknam#”
和”~peakcon#”,  “nam”意卽樣品名而”con”則表示濃度.  在”con”那一行中填入濃度訊息同時也可
以更正任何樣品位置的訊息. 

1.6 將檔案儲存, 最好是覆寫原來的檔名並關閉檔案. 一樣存成文字檔, Excel會詢問是否存成 Excel的

檔案格式(*.xls), 請選擇 NO. 

Note: 要引入 Analyst之前, 這個檔案一定要關閉. 
 

1.7 回到 Analyst並單擊 Build Acquisition Batch以開啟一個空白的批次.  在 Acquisition Method鍵右
方灰色區右擊滑鼠並選擇 Import. 

1.8 選擇先前所存的檔案(*.txt)並開啟. 

1.9 完整的樣品批次被打開並可以隨時被提列.  
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2 引入及輸出結果 Importing and Exporting within Results Tables 

2.1 打開定量處理過的結果, 然後選擇 File Export. 

2.2 存成文字檔(*.txt)並在 Excel下打開此檔案. 

2.3 當文字引入的提示視窗出現時,單擊 Finish.  

2.4 完整的結果報告便會在 Excel中被打開. 
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探索—資料處理 
Explore—Data Processing 

 
第一部分. 打開 TIC資料檔案 Opening a TIC Data File: 

1.1. 由層析圖(Chromatogram)建立一個質譜圖(Spectrum): 

1. 打開資料檔案(*.wiff) data file GEN01.wiff (範例在 Example Project folder中). TIC圖便出現       (Fig-
ure 1-1). 

Figure 1-1. GEN01.wiff的 TIC圖. 

2. 用滑鼠在 X軸拖拉所欲放大的區域後放開滑鼠鍵即可.  同理,Y軸也相同. 要觀察質譜圖時, 先以滑鼠
突出(highlight)所需的區域後在該區域雙擊滑鼠即可(Figure 1-2), 同時也可以選擇 Explore Show 
Spectrum. 

Figure 1-2. 
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1.2. 探索(Explore)功能下的多重視窗 

在探索視窗的右上角有個工具列,如右圖所示(由上而下依序表示, 卡車 Truck, 
刪除小視窗 Delete Pane, 鎖住小視窗 Lock Pane, 藏起視窗 Hide Pane, 最大化小
視窗Maximize Pane以及排列小視窗 Tile Pane).  

1. 突出第二個 TIC區域並打開其質譜圖.  這時圖應該類似下圖(Figure 1-3). 

Figure 1-3. 雙重質譜圖. 

 “Trucking” 

1. 選 擇 Truck然後只要將所需要的圖以滑鼠拖曳至所欲並列參考的圖面即可 
 

2. 可以選擇  以回到原來的尺度大小. 

Figure 1-4. Rearranging panes with the truck icon. 
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其他工具列上的按鍵功能 

隱藏小視窗 選擇所欲隱藏的視窗後單擊此按鍵即可將視窗隱

藏至背景中 

最大化視窗 選擇所欲最大化的的視窗後單擊此按鍵即可將視

窗開至最大 

並列視窗 單擊此按鍵即可將所有開啟的視窗並列 

鎖住視窗 選擇所欲鎖住的視窗後單擊此按鍵即可將視窗鎖

住, 此時被鎖住的視窗將不可移動以不能被更改
其大小 

刪除視窗 選擇所欲刪除的視窗後單擊此按鍵即可將視窗刪

除 

 

1.3. 建立一個減去背景(Background-Subtracted)的圖譜, 減去(Subtracting)和加入
(Adding) Data 

1. 將所欲減去的 TIC 圖內的背景(Background)以滑鼠標定(Highlight). 按住 Shift 鍵並標定另一段背景, 
右擊滑鼠並選擇 Set Subtract Range 後所標定的兩段背景即會被標示成綠色. 

2. 標定所欲觀察的 TIC圖中的峰(Peak),並雙擊滑鼠左鍵以顯出質譜圖,此時所顯出的質譜圖便是減去先
前選定兩段背景的圖譜 (Figure 1-5). 

3. 要清除減算(Subtraction)的範圍, 只要右擊滑鼠並選擇 Clear Subtract Range 即可,同時先前標定的綠
色減算範圍以會消失. 

Figure 1-5 
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4. 標定並雙擊 TIC圖上的背景區域以產生一個包含背景的質譜圖. 另外標定一個包含所欲觀察的峰後

單擊 (Subtract). 然後單即已開啟且包含背景的質譜圖即可(Figure 1-6). 

Figure 1-6 
1.4 再同一個圖譜中重疊(Overlaying)減去和加入 DATA. 

1. 想將兩個圖譜重疊時, 將所欲被加入的圖譜置於背景中,單擊 後再以滑鼠點一下至於被背

景的圖譜即可,被加入的質譜圖將被以紅色表示(Figure 1-7). 

2. 切換啟動與背景的圖譜只要單擊 (Cycle Overlays)即可. 

3. 要移除重疊圖譜請單擊 (Remove Overlays). 

4. 若想加成所重疊的圖譜, 則單擊.  此時會產生一個加成後的圖譜.  
 
5. 若想在一個圖譜中加入另一個圖譜資料, 則選定要呈現的圖譜後單擊, 然後以滑鼠點一下

所欲被加入資料的另一個圖譜, 這時結果便會呈現兩個圖譜的加成資 料(Figure 1-8). 
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Figure 1-7. 

 

 

Figure 1-8. 
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1.5. 將兩個質譜圖連結(Link) 

 

點一下 A 質譜圖後單擊 (Link pane), 然後點一下 B圖即可. 此時這兩個圖的尺標(Scale)標示是同

步的,也就是說,只要改變其中一個圖的尺標,另一個圖的尺標也會隨之變動. 若要取消連結則單擊 

 

 

第二部分. 使用圖表訊息視窗(Graph Info Window) 

Figure 2-1.  

圖表訊息視窗顯示圖表中被選定小區域的資料. 它包含: 

 X軸起始和中止的數值(Start & Stop) 
 X軸點數範圍(Point Number Ranges) 
 被選定範圍的 Y軸範圍的數值 
 被選定範圍的最強強度數值 

 
要獲知圖表訊息, 在圖譜中以滑鼠標定所欲顯示的區域後, 在 View Graph Info Window 即會顯示所標定
區域的各項資料(Figure 2-2). 

Figure 2-2. 
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第三部分. 在層析圖視窗中使用滑鼠右鍵的功能. 

指令摘要: 

列出資料(List Data) 列出資料點並合併層析圖. 

 
顯示質譜圖(Show Spec-
trum) 

根據所標定的層析圖區域顯示出相對該區域的質譜圖. 

 
抽出離子(Extract Ions) 由選定小視窗中抽離特定的離子並產生包含該特定離子的

層析圖. 
 

顯示基本峰(Show Base 
Peak) 

產生一個包含基本峰的層析圖. 

 
顯示紫外光資料(Show 
ADC Data) 

產生一個含紫外光資料的圖, 當然必須要再掃描的同時有
取得紫外光的資料. 

 
存成文字檔(Save to Text 
File) 

產生一個文字視窗.  

加入標題(Add Caption) 在標定區域加入標題. 

 
加入使用者文字敘述(Add 
User Text) 

在滑鼠指定區域加入文字敘述.  

設定減去區域(Set Sub-
tract Range) 

設定減去區域.  

清除設定減去區域(Clear 
Subtract Range) 

清除設定減去區域.  

刪除小視窗(Delete Pane) 刪除選定的小視窗. 

 

 

3.1 列出資料 List Data 

1. 按 下 便會顯示出該圖譜的各個峰的強度等等資料(Figure 3-1). 

2. 選 擇 第二個圖表(Peak List), 所有的峰值便會被表列出來(Figure 3-2). 
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Figure 3-1.  

Figure 3-2. 
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3. 在(Peak List Table)中, 右擊滑鼠並選擇 TurboChrom parameters (Figure 3-3).  改變 Bunching factor 以
獲得更合理的峰的積分值. 

Figure 3-3. 

更進一步的資料處理選項可以在 View  Processing Options  TurboChrom Integration 找到(Figure 3-4). 

Figure 3-4. 
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3.2 由層析圖中抽出離子 Extracting Ions from a chromatogram 

1. 在 TIC層析圖中單擊滑鼠右鍵選擇 Extract Ions 並輸入所欲抽離的離子範圍後按下 OK.(Figure 3-5). 

Figure 3-5. 

Figure 3-6. 
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3.3 建立一個基本峰層析圖(Base Peak Chromatogram) 

1. 在 TIC 層析圖中單擊滑鼠右鍵選擇 Show Base Peak Chromatogram (Figure 3-7). 

Figure 3-7. 

2. 預設的基本峰層析圖為灰色而不容易觀察, 若需要更改顏色則到 Tools  Appearance Options下選定
所需的顏色後按下 OK. 
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      Figure 3-9. 

3.4 加入標題(Adding Captions)和使用使用者文字敘述(User Text Option) 

1. 在 TIC層析圖中單擊滑鼠右鍵選擇 Add Caption並鍵入所欲加入的標題或選擇 User Text 以加入文字
敘述(Figure 3-10). 

Figure 3-10. 
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Figure 3-11.  

單擊產生的文字敘述並選擇 Edit然後 Font可以更改文字字型及大小(Figure 3-12). 

Figure 3-12.  
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第四部份. 在層析圖視窗中使用滑鼠右鍵的功能. 

指令摘要: 

列出資料(List Data) 列出資料點並合併層析圖 

 

顯示總離子層析圖(Show 
TIC) 

產生並顯示總離子層析圖(Total Ion Chromatogram). 

 

抽出離子(Extract Ions) 由選定小視窗中抽離特定的離子並產生包含該特定離子的

層析圖. 
 

存成文字檔(Save to Text 
File) 

產生一個文字視窗.  

加入標題(Add Caption) 在標定區域加入標題 

 

加入文字敘述(Add User 
Text) 

在滑鼠指定區域加入文字敘述  

顯示最後一次掃描(Show 
Last Scan) 

顯示選定圖的最後一次掃描結果  

刪除小視窗(Delete Pane) 刪除選定的小視窗. 
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4.1 在 TIC層析圖中抽離離子 Extracting ions using a spectrum pane of a TIC 

Figure 4-1 
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第五部分. 在層析圖視窗中使用滑鼠右鍵的功能. 

指令摘要: 

 
顯示前一個或後一個樣品圖譜. 

 
作一次減除背景的動作. 

 
複製一個新的圖譜到新的視窗中. 

 
潤飾(Smoothes)資料. 

 

在資料中減去基線(Baseline). 

 

作一次質量中心的動作(Centroid). 

 
設定門檻. 

 
完成雜訊的濾除(Noise Filter). 

 
顯示資料訊息(Data Information). 

 
在指定的峰下加入箭頭. 

 
移除所有箭頭. 

 
用 X軸的補償彌補圖譜. 

 
強制標示質量峰. 

 
放大選定 X軸的範圍. 

 
取消放大選定 X軸的範圍. 

 
設定選擇範圍. 

 
將整個圖譜畫面尺標正常化(最大化). 

 
顯示資料處理的歷史. 
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5.1 顯示檔案訊息(Show File Information) 

1. 選擇 Tools  Setting Appearance Options File Information Options以選定所欲顯示的資料訊息
(Figure 5-1). 

Figure 5-1.  

2. 開啟所需的 TIC 圖後點選 (Show File Info). 此時會有三個小視窗出現(Figure 5-2).   
 

Figure 5-2.  
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5.2 加入或移除箭頭 

1. 在 TIC圖中選定範圍並點選 Add Arrows. 此時最強的質量峰便會被加上箭頭. 而圖譜中顯
示的其他質量峰的值便是與 此被標定的質量峰的質量差值(Figure 5-3). 

 

 

Figure 5-3. 

2. 如果再標定另一個區域並加入箭頭, 圖上標示的質量峰數值便會是與最靠近這些質量峰的標示質量
峰的相對質量差值(Figure 5-4). 

Figure 5-4. 
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3. 若要移除箭頭單擊 (Remove All Arrows). 

5.3 潤飾資料(Smooth) 

1. 單擊 Smooth. 潤飾選項便會出現(Figure 5-5).  

Figure 5-5. 

2. 輸入所欲潤飾的數值並按下 OK. 
3. 潤飾可以重複多次(Figure 5-6a, 5-6b). 

  Figure 5-6a.潤飾前    Figure 5-6b.潤飾後 

 

5.4 設定門檻(Threshold) 

1. 在門檻設定以下的訊號會被判定成”雜訊”(Noise). 門檻的位置位於 Y軸上的一個藍色三角形. 

2. 單 擊 Threshold(Figure 5-7). 
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Figure 5-7. 

3. 要清除所設定的門檻請選擇 Edit  Undo 或直接移動 Y軸上的藍色三角形以更動門檻值. 

5.5 產生一個質量中心(Centroid)的圖譜 

這個指令轉換一個質量峰成為一個單一資料點. 質量中心的峰其強度為轉換前質量峰的面積. 

1. 要設定質量中心的設定選項請選擇 Tools  Settings Processing Options Centroid (Figure 5-8). 

Figure 5-8. 

2. 單 擊 Centroid並輸入所需的處理數值後按下 OK(Figure 5-9). 

距離合併(Merge Distance):小於此設定值外的質
量峰將會被捨去. 

最小寬度(Minimum Width): 在此設定值內的質
量峰都會被合併. 

Use Peak max. for Mass: 勾選此選項將設定在

此視窗中的最強質量峰作為分析主體. 
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Figure 5-9. 

5.6 減去基線(Baseline Subtract) 及雜訊過濾(Noise Filter) 

1. 這個指令被用來移除一個定值或是基線補償. 要更改預設的條件請選擇 Tool  Settings  Processing 
Options Baseline Subtract (Figure 5-10). 

Figure 5-10. 
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2. 雜訊過濾是一個寬度的過濾, 它可一移除雜訊的突出(Noise Spikes)要更改其預設設定
請選擇 Tool  Settings  Processing Options Noise Filter processing (Figure 5-11). 

Figure 5-11. 

3. 減去基線的圖. 

Figure 5-12. 
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4. 選擇 Edit Undo 即回復原狀(Figure 5-13). 

Figure 5-13. 

5.8 重新定位尺規 

1. 單 擊 以選定所欲觀察的範圍. 

 

2. 單 擊 以放大特定區域, 可以指定放大的倍數(Figure 5-14). 

 

3. 若要回復原狀則單擊. 
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Figure 5-14. 

5.9 處理包含多個樣品檔案的單一檔案(*.wiff) 

 

1. 單 擊 以瀏覽上一個或下一個樣品檔案. 

 

2. 單擊 (標準最大化 Normalize To Max)將圖譜以最大尺規呈現(Figure 5-15). 

 

3. 單 擊 以複製同一個視窗的圖譜至另一個新的視窗. 

 

4. 單 擊 以設定用 X軸來補償圖譜(Figure 5-16). 
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Figure 5-15. 
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定量資料的處理 
Quantitative Data Processing 

1 使用定量精靈建立一個定量方法(手動模式) 

1.1 點選 Quantitation Wizard 下圖視窗便出現 

1.2 點選所欲處理的資料檔案並按下 以加入所需處理的樣品. 如整批樣品都需要處理則單擊

. 之後單擊 以進行下一步驟. 

1.3 Select Settings & Query 的視窗 此時便會出

現. 在 Settings to Use 中選擇 Default 並單

擊 以進行下一步 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 1-2. 
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1.4 Select Method的視窗出現   

 

  Figure 1-3 

有三個選項以供選擇 1.選擇已存在的方法 Choose Existing Method , 2.建一個自動分析的方法

Create Automatic Method, 3. 建一個新的方法 Create New Method. 單擊 以進行下一步. 

Select Representative Sample 的視窗被打開(Figure 1-4).再按  

 

Figure 1-4. 



Page 56 of 77 Analyst中文操作手冊    
  

1.5 Define Peaks的視窗被打開. 在內標準(Internal Standards)中定義內標準名, 在 Q1/Q3 行中給予母
離 子 / 子 離 子 的 質 荷 比 , 如 420.0/220.0 (Figure 1-5). 

 

1.6 定義分析物(Analyte)的名字以及其母離子與子離子的質荷比對和相對的內標準. 在分析的質量峰
被積分後,分析物的濃度必須被輸入至最後結果的表格中. 如果 Quick Quant在取得資料之前沒有
被使用,那麼分析的名字便不會出現.  如果是新的資料, 稍後在結果表格中填入濃度. 

1.7 定義預設的潤飾值為 0. 

1.8 如果有額外的MS實驗或者有額外的實驗段落則重複 1.6至 1.8然後選擇 . 

 

Figure 1-6. 
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1.9 第一個質量峰的定義積分 Define Integration 視窗被打開(Figure 1-7). 此時基線雜訊(Baseline 
Noise)已經被定義而且質量峰也已經被自動積分(Integrated). 定義留滯時間(Retention Time),如
30.0 sec. 

1.10 如果所要看的質量峰沒有被自動找到,則選定背景範圍(Figure 1- 8a)並且選定所要看的質量峰
(Figure 1-8b). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 1-7. 

 

Figure 1-8a. 

 

 

Figure 1-8b. 
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1.11 單擊 以獲的更多積分參數的選項(Figure 1-9).  設定 Bunching Factor 為 2 且 Number of 
Smooths 為 2. 確定濃度單位和標準品是一致的 

 

Figure 1-9.  

選擇 來觀察新的質量峰積分. 

1.12 以滑鼠拖拉來觀察新的質量峰積分, 在垂直方向拖拉以放大基線(Figure 1-10). 如果新的積分參數

是合適的則選擇 以積分下一個質量峰. 

 

Figure 1-10 

1.13 重複步驟 1.10 至 1.13. 在定義完分析物的積分參數, 單擊 以移至定量方法的最後步驟

Specify Calibration. 
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1.14 定義 Fit 為線性或任何所需的, Weighting 為 1/x 回歸參數(Regression parameters)是根據面積
(Figure 1-11). 

1.15 選擇 以完成建立定量方法. 

 

Figure 1-11. 

1.16 儲存結果表格. 
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2 用 Quick Quant建一個新的定量方法(自動模式) 

2.1 單擊 Quantitation Wizard 選定所需的資料檔案然後按下 . 

2.2 在 Query and Settings的視窗中不要更改預設值; 單擊 , Select Method的視窗出現. 點一
下 Choose Existing Method 並選擇 Quick Quant. 定量方法在樣品批次被件好的同時也會被建立
(Figure 2-1).  在按下 後, 一個具有相對樣品型式及濃度訊息的MRM積分便會出現. 

 

Figure 2-1. 
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3 查看並處理定量結果表格 

概括步驟: 
1. 查看及編輯結果列表中的各行並撤銷稽核(Audit Trail). 
2. 查看校正曲線. 
3. 查看質量峰的積分及更新積分方法. 
4. 查看各項統計資料. 
5. 建立並執行一個質詢方法(Query). 
6. 建立並執行一個結果表列的分類(Sorting). 
7. 建立並執行一個公制的圖表(Metric Plot) 
8. 使用公式. 

3.1 查看及編輯結果列表中的各行列 

3.1.1 打開結果列表檔(*.rdb) (Figure 3-1). 

Figure 3-1. 
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3.1.2 在結果列表的左上角的灰色區域右擊滑鼠並選擇 Table Settings Edit(Figure 3-2). 

3.1.3 選擇 Table Settings Audit Trail然後按下  (Figure 3-3).  

 

Figure 3-3. 

 

 

Figure 3-2. 
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3.1.4 在稽核設定(Audit Trail Settings)的視窗中(Figure 3-4)理由是可以被加入或移除的(New Reason or 
Remove)以更具體說明客戶的理由(允許使用者具體說明理由). 所移除的即時稽核會在每次結果
表列被更動調整時出現. 不管怎麼說, 結果表列中任何的更動都會被紀錄在稽核表單中但不會紀

錄任何理由.  選擇 以使用新的設定. 

  

Figure 3-4. 

3.1.5 圖表設定(Table Settings)視窗出現.  選擇 Columns , 然後 Edit Results Table Columns (Figure 3-5). 

 

Figure 3-5. 

3.1.6 Columns分成 6類(Sample, Analyte, Internal Standard, Record, Formula and Custom)(Figure 3-5).  
在下拉的表單中選擇 Sample而在結果的視窗中移去打勾的記號然後到 Sample ID . 
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3.1.7 在下拉表單中選擇 Analyte 並再結果視窗中移去 Analyte Peak Height 的打勾記號. 調整 Analyte 
Peak Area及 Analyte Concentration的精確度為 3到 5 (Figure 3-6).  這將會使呈現的精確度為五
位數字. 

 

Figure 3-6. 

3.1.8 選擇 然後 Done以回到結果表列. 

3.2 查看校正曲線 

3.2.1 要查看校正曲線有兩種選擇, 一是 Calibration – Window(在 Results Table上開新的校正曲線視窗)
二是 Calibration - Pane(在 Results Table 中另開一個小視窗以查看校正曲線 )(Figure 3-7). 

 

Figure 3-7. 
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3.2.2 在校正的視窗中, 個別的分析物校正曲線都能夠被檢視; 同時加諸於資料上的回歸(Regression)也
可以被改變. 單擊 即可改變回歸係數(Figure 3-8).   

 

Figure 3-8. 

3.2.3 使用新的回歸設定的校正曲線(Figure 3-9).  要使用新的設定, 選擇  

 

       Figure 3-9. 
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3.3 檢視質量峰的積分及更新積分方法: 

3.3.1 要檢視質量峰積分有兩種方法一是 Peak Review – Window 另一種是 Peak Review - Pane. 選擇
Tools Peak Review – Pane (Figure 3-10).   

 

       Figure 3-10. 

3.3.2 在 Peak Review Pane 中單擊滑鼠右鍵並選擇 Options. Peak Review Options 的視窗便會出現
(Figure 3-11). 

 

        Figure 3-11. 
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3.3.3 在 Appearance中可以設定同時瀏覽的樣品數 

如: 

3.3.4 在 Automatic Zooming中可對 Y軸設定自動放大(Figure 3-12). 

3.3.5 選擇 Show or Hide Parameters 可檢視質量峰積分的設定. 

 

Figure 3-12. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Num. Rows: 1 
Num. Columns: 2 
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3.3.6 調整 Peak Review Pane的大小以便觀察(Figure 3-13). 

 

Figure 3-13. 

3.3.7 選擇 (Expand Active Graph)以展開層析圖. 

3.3.8 更改 Bunching Factor以及 Num. Smooths並選擇 . 質量峰便會以新的積分參數重新積分. 

3.3.9 此時,若要以新的積分參數置換原始的積分參數, 則按下 . 
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3.3.10 當按下 後, Record Modified會被記錄(勾選)(Figure 3-14 ). 此時, 其他的資料仍然使用原始
的積分方法. 要將新的積分方法應用於所有的樣品時, 在 Peak Review 中右擊滑鼠並選擇 Update 
Method. 

 

Figure 3-14. 

3.3.11 若要手動積分, 按下 以滑鼠拖曳一個包含質量峰的區域(Figure 3-15). 

 

Figure 3-15. 



Page 70 of 77 Analyst中文操作手冊    
  

3.3.12 在右擊滑鼠所跳出的選單中可以選擇 Revert to Method來使用原來的積分參數. 

3.3.13 在右擊滑鼠所跳出的選單中選擇 Slide Show Peak Review, 可以設定以幻燈片的放映方式瀏覽所有
的樣品(Figure 3-16). 

 

Figure 3-16. 

3.3.14 要停止瀏覽, 則按下 ; 要暫停則按下 ; 要回到第一個樣品則按下 ; 要瀏覽上一個樣品則按

. 

3.3.15 要印出所有的資料, 選擇 File Print Pane(Figure 3-17); 若要印出目前瀏覽的層析圖則選擇
File Print Window. 

 

Figure 3-17. 
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3.4 檢視統計資料(Viewing Statistics). 

Note: 每個樣品的統計資料都可以在定量模式中按下 而顯示出來. 

3.4.1 按下 統計視窗便出現(Figure 3-18). 

 

Figure 3-18. 

3.4.2 選擇 . 分析物藉著選定合適的分析物名(Analyte Name)而被分開檢視, 而
標準品和 QC的樣品也可藉著選定合適的樣品型式(Sample Type) 而被分開檢視. 
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3.5 建立及執行質詢(Building and Executing a Query). 

3.5.1 在結果列表的左上角處單擊滑鼠右鍵並選擇 Query  New 後, 一個新的質詢編輯(Query Edit)的
視窗出現(Figure 3-19). 

 

Figure 3-19. 

3.5.2 在 中選擇 Record並在 中選擇 Accuracy. 在 Field Group的下方
視窗中選擇 is less than接著在其右方的視窗中鍵入 90.  按下 後儲存此部分的質詢選項. 

3.5.3 在 中選擇 Record並在 中選擇 Accuracy. 在 Field Group的下方
視窗中選擇 接著在其右方的視窗中鍵入 105.  按下 後儲存此部分的質詢選項. 
(Figure 3-19). 

3.5.4 在質詢視窗中將 And改成 Or. 在 鍵入 Acurracy Test 然後按下 以在結果列表

中儲存並執行質詢. 



 Analyst 中文操作手冊 Page 73 of 77 
  

3.5.5 結果列表會被質詢, 資料的正確性會在 90以下或是 105以上(Figure 3-20). 選擇 Show All Samples 
以查看所有的樣品. 

 

Figure 3-20. 

3.6 建立和執行分類(Building and Executing a Sort). 

3.5.6 在結果列表的左上角處單擊滑鼠右鍵並選擇 Sort  New以打開分類視窗(Figure 3-21a) 

 

Figure 3-21. 
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3.5.7 第一次執行分類時, 在 中鍵入 Sample type, concentration(Figure 3-21b). 

在 中選擇 Sample, 接著在 中選擇 Sample 
type. 選 擇 作 為 分 類 的 方 向 . 重 複 上 步 驟 除 了 在 Group 中 選 擇

, 在 Column 中選擇 並選擇 作為

分類方向. 

 

Figure 3-21b 

3.5.8 按下 以同時儲存並執行分類的動作, 資料將以所設定的分類參數被分類(Figure 3-22). 

 

Figure 3-22. 
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3.7 建立和執行尺度的標繪圖(Building and Executing a Metric Plot). 

3.5.9 在結果列表的左上角處單擊滑鼠右鍵並選擇Metric Plot  New以打開尺度標繪圖視窗(Figure 3-
23a). 

 

Figure 3-23a. 

3.5.10 在 尺 度 標 繪 圖 中 , 在 X Axis 的 視 窗 中 內 選 擇 Internal 
Standard 選 擇 IS Peak Area. 在 Y Axis 的 視 窗 中

選擇 Internal Standard 中選擇 IS Peak Height. 

3.5.11 在 中鍵入 Column test 並在 中選取 Linear 
(Figure 3-23b)然後按下 以同時儲存及執行尺度標繪. 

 

Figure 3-23b. 
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3.5.11.1 在尺度標繪中點選 Point Legend(圖例). 圖例的列表便在左側出現(Figure 3-24). 

 
Figure 3-24. 

 

 

 

3.8 使用公式(Using a Formula Column). 

3.5.12 在結果列表的左上角處單擊滑鼠右鍵並選擇 Add Formula column. 新的 會出現在結果列

表的最後一行. 

3.5.13 單擊 然後在結果表列的左上方 中鍵入=IS Peak Area/IS 
Peak Height, 接著按下 Enter 鍵以儲存此公式. 資料中 IS Peak Area 內的資料會被自動除以 IS 

Peak Height內的資料而所得的值會被直接輸入在 那一行內(Figure 3-25). 
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Figure 3-25. 

3.5.14 在 上點兩下滑鼠左鍵會出現一個 New Title 的視窗, 在此可以更改 的名字(Figure 
3-26).  

 

Figure 3-26. 

 


