
完整肽段和蛋白质的电喷雾电离 （ESI）可生成质谱图，其中包含与质荷比 （m/z）相关的一系列多电
荷离子。Thermo Protein Deconvolution™ 4.0 应用程序包括两个独立的解卷积算法，用于将离子序列转化
为单个分子质量数。

• Xtract 对同位素已解析的质谱图进行解卷积，即可以分辨质谱图中同一组分的不同同位素峰。

• ReSpect™ 对同位素未解析 （或未分离）的质谱图进行解卷积，即无法分辨质谱图中同一组分的不
同同位素峰。

用户可以以手动或自动的模式运行 Protein Deconvolution 应用程序。

• 在手动模式下，从色谱图中选择色谱峰，使用 ReSpect 或 Xtract 算法对质谱图进行解卷积，最后报
告结果，每次完成一个步骤。

• 在自动模式下，应用程序检测色谱峰、提取平均质谱图、解卷积同位素未解析或已解析的肽段或蛋
白质、最后生成组分列表 — 所有过程均一步完成，无任何间断。用户可以在运行队列中放入任意
数量的样品进行自动处理。

有关如何使用 Protein Deconvolution 应用程序的完整详细信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册
（Protein Deconvolution User Guide）或 Protein Deconvolution 应用程序中的 Help （帮助）。有关许可证授
权信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

启动 Protein
Deconvolution

应用程序

 若要启动 Protein Deconvolution 应用程序

选择 Start （开始） > All Programs （所有程序） > Thermo Protein Deconvolution，或点击 
Protein Deconvolution 图标， 。

使用 Xtract
手动解卷
积质谱图

当根据同位素已解析蛋白质或肽段生成解卷积质谱图时，原始 MS 质谱图可以是来自 LC/MS 数据文件
的单质谱图或平均质谱图，或是来自仅包含该质谱图的原始数据文件的单质谱图。Xtract 算法将该源质
谱图转化为新质谱图，并在新窗格中显示该谱图，其中 x 轴上标记为质量数单位，而不是质荷比。

设置手动
Xtract

解卷积

选择 Xtract 解卷积算法、一个原始数据文件和一个方法。

 若要使用 Xtract 算法设置蛋白质解卷积

1. 点击 Method Selection （方法选择）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Method Selection （方法选择）页面的 Experiment Types （实验类型）窗格上，点击 Manual Xtract 
(Isotopically Resolved) （手动 Xtract，同位素已解析）。

Protein Deconvolution 快速入门手册
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3. 在 Load Raw Data File （载入原始数据文件）窗格上，选择包含样品质谱数据的原始数据文件：

a. 在 Raw Data Directory （原始数据目录）框中，输入原始数据文件的路径，或点击 Browse （浏
览）按钮 （...），浏览至包含该文件的目录。

b. 在 Select Raw Data Files （选择原始数据文件）框中，点击原始数据文件的名称。

c. 点击 Load （载入）。

若在这之前载入了其他原始数据文件，一个警告框出现。

d. 点击 Yes （是）。

Protein Deconvolution 窗口顶部出现多个选项卡，可用方法出现在 Methods （方法）窗格中 （参阅
下图）。

4. 在 Methods （方法）窗格上，执行以下其中一项操以指定所用方法：

• 若其中一个已有方法包含适合的参数，选中目标方法的名称，然后点击 Load Method （载入方
法）。 
 若要为一次平均解卷积使用默认方法，选择 DefaultMethodXtract （默认方法 Xtract）。

 若要为滑动窗解卷积使用默认方法，选择 DefaultSlidingWindow_Xtract （默认滑动窗
_Xtract）。 

若原始数据文件包含一张色谱图，应用程序自动转至 Chromatogram （色谱图）页面；若其仅包
含一张质谱图，则转至 Process and Review （处理和查看）页面。若要使用 Chromatogram （色谱
图）页面，按照第 10 页上的 “ 选择待解卷积的质谱图 ” 中的说明进行。若要使用 Process and 
Review （处理和查看）页面，按照第 12 页上的 “ 使用 Xtract 解卷积质谱图 ” 中的说明进行。

• 若要更改已存在的方法，执行以下操作：

i. 选择目标方法的名称并点击 Load Method （载入方法）。 
ii. 从 Chromatogram （色谱图）或 Process and Review （处理和查看）页面上，点击 Parameters
（参数）选项卡。 

iii.在 Parameters （参数）页面上，点击适合的图标。
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iv. 在适合的页面上，更改相关参数，点击适合窗格上的 Apply （应用），然后点击 Save Method
（保存方法），以将更改保存至文件，或者点击 Save Method As （方法另存为），以将更改另
存为其他方法。 

点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为），自动使应用程序前进至 
Chromatogram （色谱图）或 Process and Review （处理和查看）页面。

• 若已有默认方法不包含适合的提取参数，或者无已有方法，点击 Create Method （创建方法）以
创建新方法。 

应用程序自动转至 Parameters （参数）页面。若要设置该页面上的参数，按照 “ 创建 Xtract 方
法。 ” 中的说明进行操作。

 若要从 Methods （方法）窗格上删除方法

1. 在 Method Selection （方法选择）页面的 Methods （方法）窗格上，选择希望删除的方法。

2. 按下 DELETE 键。

3. 当消息框出现时，点击 Yes （是）。

创建 Xtract
方法

当点击 Method Selection （方法选择）页面上 Methods （方法）窗格中的 Create Method （创建方法）
时，Protein Deconvolution 应用程序自动转至 Parameters（参数）页面。对于 Xtract 算法，用户可以创建
一个方法用于一次解卷积、滑动窗解卷积或目标序列匹配。

为一次 Xtract 解卷积创建方法

 若要为一次 Xtract 解卷积创建方法

1. 点击 Parameters （参数）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Deconvolution (Xtract) （解卷积， Xtract）图标，

。

Xtract 算法的默认设置自动填充 Parameters （参数）页面上的参数框 （参阅下图）。

3. （可选）更改 Main Parameters (Xtract) （主要参数， Xtract）窗格上的合适参数。 

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

4. 点击 Main Parameters (Xtract) （主要参数， Xtract）窗格上的 Apply （应用）。

注释  不可覆盖默认方法。若更改默认方法中的参数，使用 Parameters（参数）页面上的 Save 
Method As （方法另存为）命令将更改的方法保存为新名称。
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5. （可选）若为经验丰富的用户，更改 Advanced Parameters (Xtract) （高级参数， Xtract）窗格中的适合
参数。 

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

6. 点击 Advanced Parameters (Xtract) （高级参数， Xtract）窗格上的 Apply （应用）。

7. （可选）在 Reporting Parameters （报告参数）窗格上，选择要显示的已生成解卷积报告部分。

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

8. 点击 Reporting Parameters （报告参数）窗格上的 Apply （应用）。

9. 点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为）以保存方法。 

Save Method （保存方法）命令将当前参数值保存至已有方法，覆盖以前的值。该命令不适用于默
认方法。 Save Method As （方法另存为）命令将参数值保存至新方法。

10. 在 Save （保存）对话框中，执行以下操作：

a. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法名称。

名称不能包含任意空格或非字母字符。该名称可以包括下划线。

b. 在 Description （描述）框中，简要描述方法。例如，描述分析的样品和蛋白质。

c. 点击 Save （保存）。

应用程序转至 Chromatogram （色谱图）页面，以便选择待解卷积的质谱图。有关该过程的信息，
参阅第 10 页上的 “ 选择待解卷积的质谱图 ”。

为 Xtract 滑动窗解卷积创建方法

 若要为 Xtract 滑动窗解卷积创建方法

1. 点击 Parameters （参数）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Chromatogram （色谱图）图标， 。

Xtract 算法的默认设置自动填充 Chromatogram （色谱图）页面上的参数框 （参阅下图）。

对于滑动窗解卷积，无需设置 Chromatogram Parameters （色谱图参数）窗格上的参数。

3. 在 Sliding Window Parameters（滑动窗参数）窗格上，设置适合的参数。有关这些参数的信息，参阅 
Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

4. 点击 Apply （应用）。

注释  应用程序将创建的所有方法保存至 
C:\ProgramData\ThermoScientific\ProteinDeconvolution\methods.sqlite 中的数据库。无法将单独
的方法文件保存至选择的目录。 
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5. 保存方法：

a. 点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为）。

Save Method （保存方法）命令将当前参数值保存至已有方法，覆盖以前的值。该命令不适用于
默认方法。 Save Method As （方法另存为）命令将参数值保存至新方法，并打开 Save （保存）对
话框。

b. 在 Save （保存）对话框的 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

名称不能包含空格或非字母字符。该名称可以包括下划线。

c. 在 Description （描述）框中，简要描述方法。例如，描述分析的样品和蛋白质。

d. 点击 Save （保存）。

为 Xtract 目标序列匹配创建方法

 若要为 Xtract 目标序列匹配创建方法

1. 点击 Parameters （参数）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Target Sequence Matching （目标序列匹配）图标，

。

Target Sequence Matching （目标序列匹配）页面出现 （参阅下图）。

3. 在 Sequence Matching Mass Tolerance （序列匹配质量数容许偏差）框中，指定质量数容许偏差，单位
是 dalton 或 ppm。

4. （可选）创建任意自定义修饰：

a. 在 Protein Deconvolution 窗口的右上角，选择 Sequence（序列）> Modification Editor（修饰编辑
器）。

b. 在 Modification Editor （修饰编辑器）对话框中，执行以下操作：

i. 点击 N-Terminal （N 端）区域中的 Add （添加），并在 Add New Modification （添加新修饰）
对话框中输入新修饰的名称，其单同位素质量数及其平均质量数，以添加任意 N 端修饰。点
击 OK （确定）。
5



ii. 点击 C-Terminal （C 端）区域中的 Add （添加），并在 Add New Modification （添加新修饰）
对话框中输入新修饰的名称，其单同位素质量数及其平均质量数，以添加任意 C 端修饰。点
击 OK （确定）。

iii.点击 Side Chain （侧链）区域中的 Add （添加），并在 Add New Modification （添加新修饰）
对话框中输入新修饰的名称，其单同位素质量数及其平均质量数，以添加任意侧链修饰。在 
Residues （残基）框中，输入侧链氨基酸的单字母缩写。点击 OK （确定）。

c. 点击 Modification Editor （修饰编辑器）对话框中的 Close （关闭）。

5. 导入 FASTA 文件：

a. 在 Protein Deconvolution 主窗口的右上角，选择 Sequence （序列） > Sequence Editor （序列编辑
器），或者在 Parameters （参数）页面 Target Sequence Matching （目标序列匹配）页面上的 
Global Sequence Reference Table （通用序列参考表）窗格上，点击 New （新建）。

b. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中，点击 Import （导入）。

c. 在 Open （打开）对话框中，选择待导入的 FASTA 文件，然后点击 Open （打开）。

FASTA 文件必须含扩展名 .fasta，以便应用程序查找。

应用程序导入 FASTA 文件中的序列，并将其显示在 Sequence Editor （序列编辑器）的 Sequence 
Map （序列图谱）窗格上。其将 cysteines （半胱氨酸）以黄色高亮显示 （参阅下图）。

用户也可以手动输入序列。参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User 
Guide）。

6. （可选）添加任意二硫键：

a. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，将光标置于适
合氨基酸的前面，右击未使用的目标 cysteine （半胱氨酸，字母 C），然后选择 Create Link （创
建键）。

b. 右击未使用的 cysteine （半胱氨酸，字母 C），然后选择 Bridge Link （桥键）。

Sequence Map （序列图谱）窗格显示橙色线，用于连接两个 cysteines （半胱氨酸）， Disulfide 
Link Definitions（二硫键定义）窗格显示这些氨基酸所属链的编号，及其在链中的位置。当选择 
Disulfide Link Definitions （二硫键定义）表中的某一行时，应用程序以绿色高亮显示 Sequence 
Map （序列图谱）窗格上的相应键。

用户无法将一个 cysteine （半胱氨酸）连接至多个 cysteine （半胱氨酸）。

c. 若不希望添加其他类型的修饰至序列，点击 Cancel （取消），以关闭 Sequence Editor （序列编
辑器）对话框。
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7. （可选）添加任意固定的特定位点或固定的通用 N 端、 C 端和侧链修饰：

a. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，双击链的首字
母。

Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框出现 （参阅下图）。

b. 在 Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框中，添加 N 端修饰：

i. 从 N-Terminal Modification （N 端修饰）菜单上，选择待分配至链 N 端上的 N 端修饰。

– 或 –

从 Side Chain Modification （侧链修饰）菜单上，选择待分配至链 N 端上的侧链修饰。

ii. 点击 OK （确定）。

– 或 –

若要选择其他修饰，点击 Clear （清除），重新打开 Residue Properties and Modifications （残
基属性和修饰）对话框。

c.（可选）在 Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框中，添加 C 端修饰：

i. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，双击链的最
后一个字母。

ii. 从 C-Terminal Modification （C 端修饰）菜单上，选择待分配至链 C 端上的 C 端修饰。

– 或 –

从 Side Chain Modification （侧链修饰）菜单上，选择待分配至链 C 端上的侧链修饰。

iii.点击 OK （确定）。

– 或 –

若要选择其他修饰，点击 Clear （清除），重新打开 Residue Properties and Modifications （残
基属性和修饰）对话框。

d.（可选）在 Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框中，添加侧链修饰：

i. 在 Sequence Editor （序列编辑器）的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，双击链上的目标侧
链字母。

ii. 从 Side Chain Modification （侧链修饰）菜单上，选择待分配至侧链的修饰。

iii.（可选）若要全局应用该修饰 （也就是说，应用于所有以同一字母表示的侧链），选中 
Apply to All （应用至所有）复选框。
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iv. 点击 OK （确定）。

– 或 –

若要选择其他修饰，点击 Clear （清除），重新打开 Residue Properties and Modifications （残
基属性和修饰）对话框。

e. 为任意其他目标侧链重复步骤 d。
f. （可选）将 N 端、 C 端和侧链修饰分配至任意其他目标链。

8. （可选）添加任意糖基化：

a. 在 Protein Deconvolution 窗口的右上角，选择 Sequence （序列） > Sequence Editor （序列编辑
器）。

b. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中，点击 Variable Modification （可变修饰）。

Sequence Variable Modification （序列可变修饰）对话框打开 （参阅下图）。

c. 在 N Gly （N 糖基化）框中，指定应用于 asparagine (Asn) （天冬酰胺酸， Asn）侧链氮原子上的
糖基化类型，该侧链属于氨基酸序列 Asn_Xxx_Ser/Thr/Cys 的一部分。 

应用程序仅添加糖基化至该氨基酸序列。

• None （无）：不添加糖基化。

• CHO （中国仓鼠卵巢）：添加来自中国仓鼠卵巢 （CHO）细胞系的糖基化。

• Human （人类）：添加来自人细胞系的糖基化。
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9. （可选）添加 N 端、 C 端和侧链修饰：

a. 在 Protein Deconvolution 窗口的右上角，选择 Sequence （序列） > Sequence Editor （序列编辑
器）。

b. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中，点击 Variable Modification （可变修饰）。

Sequence Variable Modification （序列可变修饰）对话框打开。

c. 在 N Terminal （N 端）区域，从左侧列表中选择欲应用于 N 端的修饰，然后点击 Add （添
加）。

d. 在 C Terminal （C 端）区域中，从左侧列表中选择欲应用于 C 端的修饰，然后点击 Add （添
加）。

e. 在 Side Chain （侧链）区域，从左侧列表中选择欲应用于侧链的修饰，然后点击 Add （添加）。

f. 当匹配已解卷积质量数时，在 Max # Modification （修饰的最大数量）框中，指定应用程序尝试
使用修饰的最大数量。

该数量不限制用户选择大于框中设定值的值，但是应用程序检索所有选中修饰的组合，最大修
饰数限定为任意指定匹配中使用的修饰数。

g. 点击 OK （确定）。

10. 保存修饰至序列：

• 点击 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中的 Save （保存），以将序列保存在 Target Protein
（目标蛋白质）区域 Name （名称）框中显示的名称下，然后点击 Sequence Modifier （序列修饰
工具）对话框中的 Yes （是）。

来自 FASTA 文件的已导入序列信息填充 Target Sequence Matching （目标序列匹配）窗格上 
Global Sequence Reference Table （通用序列参考表）中的各字段。

– 或 –

• 点击 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中的 Save As New （另存为新名称），以新名称保存
序列，然后点击 Save As New （另存为新名称）对话框中的 OK （确定）。

来自 FASTA 文件的已导入序列信息填充 Target Sequence Matching （目标序列匹配）窗格上 
Global Sequence Reference Table （通用序列参考表）中的各字段。

11. 保存序列至方法：

a. 若尚未转至 Parameters （参数）页面，点击 Parameters （参数）选项卡。 
b. 若尚未转至 Parameters （参数）页面上的 Target Sequence Matching （目标序列匹配）页面，点击 

Target Sequence Matching （目标序列匹配）图标， 。 

c. 在 Target Sequence Matching （目标序列匹配）页面上的 Global Sequence Reference Table （通用序
列参考表）窗格上，选择欲添加至方法的序列。

d. 点击 Add to Method （添加至方法）。

若选择了默认方法，该步骤暂时添加序列至方法。

若序列已包含在方法中，一个消息框打开并提示用户序列已包含在方法中。

e. 点击 OK （确定）。

用户保存序列至方法后，应用程序填充 Sequences Added to Method （添加至方法的序列）窗格上的
各字段。

12.（可选）保存方法：

a. 点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为）。

Save Method （保存方法）命令将当前参数值保存至已有方法，覆盖以前的值。该命令不适用于
默认方法。 Save Method As （方法另存为）命令将参数值保存至新方法，并打开 Save （保存）对
话框。

b. 在 Save （保存）对话框的 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

名称不能包含空格或非字母字符。该名称可以包括下划线。

c. 在 Description （描述）框中，简要描述方法。例如，描述分析的样品和蛋白质。
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选择待解卷
积的质谱图

当设置 Parameters （参数）页面上的参数后，点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法
另存为）时，或者当载入已有方法并点击 Method Selection （方法选择）页面上的 Load Method （载入
方法）时， Protein Deconvolution 应用程序自动转至 Chromatogram （色谱图）页面 （若选择了一个解
卷积方法）。与此类似，若选择了滑动窗解卷积方法，应用程序转至 Chromatogram （色谱图）页面的 
Sliding Window （滑动窗）页面。使用 Chromatogram （色谱图）页面选择可能性最大的目标蛋白质质
谱图进行解卷积。若尚未转至 Parameters （参数）页面，点击 Parameters （参数）选项卡。 

选择质谱图进行一次解卷积

 若要选择质谱图进行一次解卷积

1. 点击 Chromatogram （色谱图）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 若 Chromatogram （色谱图）页面尚未选中，在 Chromatogram （色谱图）页面上，点击 

Chromatogram （色谱图）图标， 。 

Chromatogram （色谱图）页面出现 （参阅下图）。 

3. （可选）使用 Chromatogram Parameters （色谱图参数）窗格上的参数调整 Chromatogram （色谱图）
窗格中显示的色谱图。 

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

4. 点击 Chromatogram Parameters （色谱图参数）窗格上的 Apply （应用）。

5. （可选）如有必要，调整 Chromatogram （色谱图）窗格中的视图。

有关放大、缩小或重置视图的说明，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User 
Guide）。

6. 通过执行以下操作之一，在 Source Spectrum （源质谱图）窗格上创建质谱图：

• 对于单次扫描：在 Chromatogram （色谱图）窗格上，使用红色十字光标在 Chromatogram （色
谱图）窗格的色谱图上选择一次扫描，并显示该时间点处的相关质谱图。 

也可以使用左右箭头键移动至色谱图的前一个或后一个时间点。质谱图窗口自动更新。 
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• 对于多次扫描：选择一个色谱图区域，以显示 Source Spectrum （源质谱图）窗格上所选区域中
所有扫描的平均质谱图。若要选择该区域 （若其尚未选中），右击并选择 Mode （模式） > 
Averaging （平均）。在目标区域上拖曳红色十字光标。

该光标的水平线有助于评估峰高。 Protein Deconvolution 应用程序计算该区间的平均质谱图。

与单扫描方法相比，平均方法更适用于复杂数据。

Source Spectrum （源质谱图）窗格显示待解卷积的实际质谱图 （单次扫描或平均扫描）。该窗格显
示了主峰的峰尖信息，以及解卷积组分的 m/z 信息。该窗格还以标记的形式显示峰尖信息，同时伴
随一个标签，用于描述该保留时间处质谱图中最大丰度峰的 m/z。在单次扫描处理模式中，某个组
分的最大丰度 m/z 应当与源质谱图中对应峰显示的 m/z 一致。在平均扫描处理模式中，由于应用程
序显示平均质谱图，两个值可能不同。但差值应当很小 — 约为 0.001。

Xtract 算法可以对棒状质谱图和轮廓质谱图进行解卷积。 ReSpect 算法仅可以解卷积轮廓质谱图。
Protein Deconvolution 应用程序自动选择适合的质谱图类型。若轮廓图可用， Source Spectrum （源质
谱图）窗格显示轮廓图信息，反之则显示棒状图信息。

• 棒状图数据以两个参数表示质谱峰：质心 （质量数的加权中心）和强度 （归一化峰面积）。数
据以条形图 （相对强度 vs m/z）的形式显示。 

• 轮廓图数据以连续点 （单位为 m/z）和相对强度的形式显示整个质谱图。数据以线形图 （相对
强度 vs m/z）的形式显示。

7. （可选）如有必要，调整 Source Spectrum （源质谱图）窗格上的视图。 

有关放大、缩小或重置视图的说明，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User 
Guide）。

与 Chromatogram （色谱图）窗格 （用于选择待处理质谱图）上的调整有所不同， Source Spectrum
（源质谱图）窗格上的调整不影响 Protein Deconvolution 应用程序解卷积的质谱图。尤其是，这些调
整不改变解卷积算法使用的 m/z 范围。

8. 当质谱图适用于 Xtract 处理时，点击 Process and Review （处理和查看）选项卡，然后按照 “ 使用 
Xtract 解卷积质谱图。 ” 中的说明进行操作。

选择用于滑动窗解卷积的参数

不在滑动窗解卷积中选择待解卷积的质谱图。 Protein Deconvolution 应用程序解卷积原始数据文件中由 
RT Range （保留时间范围）参数指定的部分质谱图。

 若要选择用于滑动窗解卷积的参数

1. 点击 Chromatogram （色谱图）选项卡 （若其尚未选中）。 
2. 在 Chromatogram （色谱图）页面上，若 Sliding Window （滑动窗）图标， ，

尚未被选中，则点击它。 
3. 在 Sliding Window Parameters （滑动窗参数）窗格上，设置适合的参数，然后点击 Apply （应用）。

这些参数与 Parameters （参数）页面上 Chromatogram （色谱图）页面上的参数相同。 
4. 点击 Process and Review （处理和查看）选项卡，按照第 12 页上的 “ 使用 Xtract 解卷积质谱图 ” 中

的说明进行。

选择用于 Xtract 目标序列匹配的待解卷积质谱图

当使用目标序列匹配方法时，可以执行一次解卷积或滑动窗解卷积。分别参阅第 10 页上的 “ 选择质谱
图进行一次解卷积 ” 或 “ 选择用于滑动窗解卷积的参数。 ” 

提示  在 Xcalibur™ 数据系统的 Qual Browser（定性浏览器）上，用户可以执行第 10 页上的步骤 1 
至第 10 页上的步骤 6，然后右击并选择 Export （导出） > Write to RAW File （写入 RAW 文
件），以将文件导入 Protein Deconvolution 应用程序。
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使用 Xtract 解
卷积质谱图

当转至 Process and Review （处理和查看）页面时，用户已在 Chromatogram （色谱图）页面上选择了色
谱图和源质谱图。或者， Protein Deconvolution 应用程序已转至 Process and Review （处理和查看）页
面，因为原始数据文件仅包含质谱图。可以缩放色谱图和源质谱图视图，且可以在 Process and Review
（处理和查看）页面的 Chromatogram （色谱图）窗格上选择一个新平均质谱图进行解卷积。但是，必
须手动返回至 Chromatogram （色谱图）窗格修改这些视图。

使用 Process and Review （处理和查看）页面解卷积选中的质谱图，查看得到的数据以确保结果有意
义。用户也可以将数据导入 Microsoft™ Excel™ 电子数据表文件，以在其他应用程序上使用。

 若要解卷积质谱图

1. 若尚未转至 Process and Review （处理和查看）页面，点击 Process and Review （处理和查看）选项
卡。

2. （可选）调整 Main Parameters (Xtract) （主要参数， Xtract）窗格上的任意参数。 

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

3. 点击菜单栏上的 Process （处理）。

显示结果 应用程序完成处理后，以一组峰质量数和相对强度的形式将已解卷积质谱图显示在 Deconvolved 
Spectrum （已解卷积的质谱图）窗格上。 

其也以表格 （表格内容包括质量数、强度、电荷数信息和品质分数）形式在 Results （结果）窗格上显
示组分列表 （参阅下图）。 Results （结果）表各列中的值代表解卷积的输出值。 Results （结果）表中
的每个峰均由同位素簇组成。原始质谱图中的每个同位素簇为解卷积质谱图中的峰提供了依据。 

用户可以展开表格中的每个条目，以显示条目所包含的各个电荷数的详细信息。有关解析 Results （结
果）表格中结果的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。
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 若要显示解卷积结果

1. 若 Process and Review （处理和查看）页面尚未打开，点击 Process and Review （处理和查看）选项
卡。

下图显示了一次解卷积的结果。
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下图显示了滑动窗解卷积的结果。 Process and Review （处理和查看）页面上的窗格和 Results （结
果）表中滑动窗解卷积的结果与一次解卷积的结果值相同，除滑动窗解卷积的 Results （结果）表
中不包含 Average Charge （平均电荷）列外。 Results （结果）表中包括 Number of Detected Intervals
（检测间隔数）列和 Scan Range （扫描范围）列。此外， Source Spectrum （源质谱图）窗格上没有
任何显示，除非用户从 Results （结果）表格中选择了一个组分。
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下图显示了目标序列匹配解卷积的结果。应用程序显示与组分质量数相匹配的可变修饰和糖基化的
组合列表。该应用程序不显示固定修饰或二硫键。

2. 如有必要，按照 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）中的说明展开 
Results （结果）表。

3. （可选）点击 Column Chooser （列选择器）图标， ，并选择 Column Chooser （列选择器）对话
框中的列，从而选择欲显示的列。

选择参考质量数以计算质量数差值

参考质量数通常是指结果中丰度最大峰的质量数。 Protein Deconvolution 应用程序对比数据组中所有其
他峰的质量数与参考质量数，并将这些差值置于 Process and Review （处理和查看）页面上 Results （结
果）表的 Delta Mass （质量数差值）列中。质量数差值有助于解析目标组分的结构。但是，用户可以
选择表格中其他组分的质量数，并将其用作指定解卷积质谱图的参考质量数。该参考组分的默认质量
数差值是 0。然后，应用程序对比数据组中其他峰的质量数与该默认值。

当同时载入多个结果时，应用程序仅计算来自同一解卷积质谱图的组分的质量数差值。

 若要选择新参考质量数

1. 在 Results （结果）表格中，右击欲用作参考峰的组分所在的行。

2. 选择 Set as Reference Component （设为参考组分）。

应用程序将选中组分 Delta Mass Column （质量数差值列）中的值重置为 0，并重新计算 Results （结
果）表中所有其他组分的质量数差值。
15



调整 Xtract 解卷积结果

 若要调整 Xtract 解卷积结果

若对结果不满意，调整 Process and Review （处理和查看）页面或 Parameters （参数）页面上 Main 
Parameters (Xtract) （主要参数， Xtract）窗格中的参数，然后点击 Apply （应用）。 

也可以返回至 Parameters （参数）页面，调整 Advanced Parameters (Xtract) （高级参数， Xtract）窗格
上的参数，然后点击 Apply （应用）。参数调整完成后，再次点击 Process and Review （处理和查看）
页面上的 Process （处理）。

保存解卷积结果

 若要保存解卷积结果

1. 若对结果满意，则点击 Save Result As （结果另存为）以保存结果。 
2. 在 SaveAs （另存为）对话框中，执行以下操作：

a. 在 Result Name （结果名）框中，输入结果文件的名称。

b. 在 Description （描述）框中，输入结果的简短描述。

c. 点击 Save （保存）。

应用程序将解卷积结果保存至后缀名为 .sqlite 的文件中，该文件与保存原始数据文件位于同一目录
中。也可以将该窗口中的任意一个视图复制到 Microsoft PowerPoint™ 演示文件中。 

3. 若要分析同一 LC/MS 数据文件中的其他平均质谱图，返回至 Chromatogram （色谱图）窗格或 
Process and Review （处理和查看）页面上的 Chromatogram （色谱图）窗格，然后按照第 10 页上的
“ 选择待解卷积的质谱图 ” 中的说明进行操作。

导出解卷积结果

 若要导出解卷积结果

1. 选择 Results （结果）表格中的一个结果。

2. 右击 Results （结果）表中的任意位置，并选择以下其中一项：

• Export All （导出所有结果）将 Results （结果）表中的所有结果保存到文件中。

– 或 –

• Export Top Level （导出顶层结果）仅将 Results （结果）表中的顶层结果保存到文件中。顶层结
果是指以下列中的数据：Monoisotopic Mass （单同位素质量数）、 Sum Intensity （总强度）、
Number of Charge States （电荷数的数量）、 Average Charge （平均电荷）、 Delta Mass （质量数差
值）、 Relative Abundance （相对丰度）、 Fractional Abundance （丰度分数）、 RT Range （保留时
间范围）和 Apex RT （峰尖保留时间）。这些数据不包括点击 No. （序号）列左侧的 + 号出现的
列中的数据。

3. 在 SaveAs （另存为）对话框中，浏览或输入要保存结果的文件名。

4. 点击 Save （保存）。

应用程序将 Results （结果）表中显示的数据保存到名为 raw_file_name.xls 的 Excel 文件中。若未指定
目录，则该应用程序默认将该文件置于 Method Selection （方法选择）页面上显示的原始数据目录
中。

当用户选择了一个结果，然后选择 Export Top Level （导出顶层结果）或 Export All （导出所有结
果）命令时，得到的 Excel 文件显示了当前可见表格中的各列和顺序。 

 若要导出色谱图、源质谱图或解卷积质谱图至第三方应用程序文件

1. 在以下任一窗格上右击，然后选择 Copy （复制）。

• Chromatogram （色谱图）页面上的 Chromatogram （色谱图）窗格

• Process and Review （处理和查看）页面上的 Source Spectrum （源质谱图）

• Process and Review （处理和查看）页面上的 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）

2. 打开一个第三方图形应用程序文件，然后将已复制的图片粘贴至其中。
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 若要导出解卷积质谱图的质量数和强度数据至 Excel 或 CSV 文件

1. 在 Process and Review （处理和查看）页面的 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗格上右
击，并选择 Copy Data （复制数据）。

2. 打开一个 Excel 或 CSV 文件。

3. 在应用程序上右击，并选择 Paste （粘贴）。

应用程序从 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗格上导出质量数 （x 轴）和强度 （y 轴）
数据至 Excel 或 CSV 文件。

删除结果

 若要删除结果

1. 转至包含 SQLite 文件的目录。

2. 选择包含待删除结果的一个或多个 SQLite 文件。

3. 右击并选择 Delete （删除）。 

Protein Deconvolution 应用程序删除所选 SQLite 文件中的所有结果。

对比由 Xtract
生成的样品

可以对比两个解卷积质谱图，或者同一质谱图的不同部分。 

无法对比由 Xtract 算法生成的任意质谱图和由 ReSpect 算法生成的任意质谱图。

 若要将解卷积质谱图另存为参考质谱图

1. 确保在 Process and Review （处理和查看）页面上的 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗
格中可以看到那个打算另存为参考质谱图的解卷积质谱图。

2. 点击 Protein Deconvolution 窗口右上角的 Save As Reference （另存为参考谱图）。

3. 在 SaveAs （另存为）对话框中，输入参考质谱图的名称并进行描述，然后点击 Save （保存）。

4. 点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

5. 若希望该参考质谱图在用于解卷积参考质谱图的方法中可用，则选择 Reference Spectrum Library
（参考质谱图库）中的质谱图，然后点击 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格中的 Add 
to Method （添加至方法）。

6. （若要对比待分析数据与参考质谱图，该步骤对于手动流程可选，但对于自动流程是必需的）保存
含参考质谱图的方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，从库中选择参考质谱图，然后点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。

 若要对比解卷积质谱图与参考质谱图

1. 解卷积要与参考质谱图对比的源质谱图。

2. 点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

3. 双击或选择质谱图，然后点击 Select （选择），从而从 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）
中选择适合的参考质谱图。

Mirror Plot （镜像谱图）窗格上显示一个镜像谱图，其中参考质谱图位于负坐标方向，源质谱图位
于正坐标方向 （参阅下图）。窗格顶部的文本标出了源数据文件的名称，窗格底部的文本标出了参
考数据文件的名称。

注释  删除 SQLite 文件后，该运行仍显示于 Auto Xtract （自动 Xtract）工作流程中的运行队列
中。使用 Queue Manipulation （队列操作） > Remove Selected （移除已选）命令将其从队列中移
除。
17



4. （可选）在 Mirror Plot （镜像谱图）窗格上右击并选择 Zoom In （放大），以放大谱图，或者在目
标质谱图下方拖动光标。

镜像谱图上的缩放设置保持不变，直到用户更改了解卷积质量数范围或载入了以前的结果。

 若要显示用于生成参考质谱图的参数设置

1. 在 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上选择参考质谱图。

2. （可选）执行下列操作之一：

• 点击 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上的 Show Details （显示详细信息），以
显示用户在参考质谱图库中选择的用于生成参考质谱图的所有解卷积参数 （不是当前载入的参
数）。 

– 或 –

• 点击 Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上的 Show Details （显示详细信息），
以显示用户在方法中选择的用于生成参考质谱图的所有解卷积参数 （不是当前载入的参数）。

点击 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上的 Add to Method （添加至方法）后，
Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上的 Show Details （显示详细信息）命令变为可
用。

不管是哪种情况，对比这些参数与用户设置用于生成当前试验用质谱图的参数，以确保两个质谱图
具有可比性。

 若要从参考质谱图库中删除参考质谱图

1. 若尚未转至 Sample Comparison （样品对比）页面，点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

2. 在 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上选择适合的参考质谱图，然后点击 Delete
（删除）。

3. 在出现的确认框中，点击 Yes （是）。

 若要从方法中删除已保存的参考质谱图

1. 若尚未转至 Sample Comparison （样品对比）页面，点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上显示了参考质谱图的名称和参考数据文件的
名称。该窗格还显示了有关该参考质谱图的描述 （若有）。

参考质
谱图

源质谱图
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2. 在 Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上，点击 Remove （移除）。

从 Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格和镜像谱图上移除已删除的参考质谱图。

3. 保存方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，从库中选择方法，然后点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。

 若要更改方法中的参考质谱图

1. 若尚未转至 Sample Comparison （样品对比）页面，点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

2. 从方法中移除已存在的参考质谱图。参阅第 18 页上的 “ 若要从方法中删除已保存的参考质谱图 ”。
3. 在 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上，选择适合的参考质谱图。

4. 点击 Add to Method （添加至方法）。

5. 保存方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，从库中选择方法，然后点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。

对比已保存 Xtract 结果中的样品

用户可以对比源质谱图和以前已保存 Xtract 结果中的参考质谱图。当载入已保存结果时， Sample 
Comparison （样品对比）页面变为可用，不管用户是否使用了参考质谱图。若该页面上没有参考质谱
图出现，则方法中没有使用参考质谱图生成结果。 

当载入已保存的 Xtract 结果时，用户仅可以选择由 Xtract 算法生成的参考质谱图。与此类似，当载入
已保存的 ReSpect 结果时，用户仅可以选择由 ReSpect 算法生成的参考质谱图。

用户可以选择新参考质谱图，以显示在结果中，但是无法将其保存至方法。用户无法删除保存在结果
中的原始参考质谱图。

无法保存使用新参考质谱图生成的镜像谱图，但是可以将其内容复制至 Clipboard （剪贴板），用于第
三方应用程序，如 PowerPoint。若要查看与结果一起保存的原始镜像谱图，必须重新载入结果。

Protein Deconvolution 应用程序不更新报告，便于与修改后的镜像谱图中的内容一致。

显示报告 当点击 Process and Review （处理和查看）页面上的 Process （处理）时， Protein Deconvolution 应用程序
生成一个显示解卷积多个方面的报告，以便用户跟踪数据的进程。用户可以在 Reporting （报告）页面
上查看该报告，并将其另存为 PDF 文件。

当载入多个结果时，应用程序仍然生成含合并结果的单个报告。但是，该报告仅可以包含来自 Xtract 
或 ReSpect 的结果，而不能同时包含两种算法的结果。

 若要显示报告

数据分析完成后，点击 Reporting （报告）选项卡。 

Reporting （报告）页面显示指定数据文件中的所有结果总结。有关该报告所包含的各部分的信息，
参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。
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 若要将报告保存为 PDF 文件

1. 将光标移动至屏幕底部附近。

Reporting （报告）页面的工具栏出现。

2. 点击 Show Acrobat （显示 Acrobat）图标， 。

Adobe™ Acrobat™ 应用程序工具栏出现在屏幕顶部。

3. 在 Adobe 工具栏上，点击 Save File （保存文件）图标， 。

Save a Copy （保存副本）对话框打开。

4. 指定保存报告的 PDF 文件的路径和名称，然后点击 Save （保存）。

Protein Deconvolution 应用程序将报告保存到名为 raw_file_name.pdf 的文件中。若用户未指定目录，
则默认将该文件置于 Method Selection （方法选择）页面上显示的原始数据目录中。

 若要打印报告

1. 将光标移动至屏幕底部附近。

2. 点击 Reporting （报告）页面工具栏上的 Print File （打印文件）图标， 。

3. 在 Print （打印）对话框中，设置适合的打印参数，然后点击 OK （确定）。

使用 Xtract
自动解卷积

质谱图

在自动蛋白质解卷积中，用户将文件添加至运行队列，然后对已队列的文件执行解卷积。

设置自动
Xtract 解卷积

选择 Xtract 解卷积算法、一个方法和一个原始数据文件。

 若要使用 Xtract 算法设置自动解卷积

1. 点击 Method Selection （方法选择）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Method Selection （方法选择）页面的 Experiment Types （实验类型）窗格上，点击 Auto Xtract 
(Isotopically Resolved) （自动 Xtract，同位素已解析）。

3. 在 Methods （方法）窗格上，通过执行以下操作之一指定提取方法：

• 若默认方法或其中一个已有方法包含适合的参数，且用户不希望对其作出修改，则选择目标方
法的名称，转至 Load Raw Data File （载入原始数据文件）窗格，然后按照步骤 7 中的说明进行
操作。

• 若希望创建新方法，选择 Manual Xtract (Isotopically Resolved) （手动 Xtract，同位素已解析）实验
类型，然后按照第 3 页上的 “ 创建 Xtract 方法 ” 中的介绍设置 Parameters （参数）页面上的参
数。离开 Parameters （参数）页面之前，按照步骤 4 中的介绍进行操作。

4. （可选）点击 Parameters （参数）选项卡，在 Parameters （参数）页面的 Automation Parameters （自
动参数）窗格上设置控制导出演示的参数，然后点击 Apply （应用）。

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

5. 若修改了方法或创建了新方法，再次点击 Method Selection （方法选择）选项卡。

6. 若修改了方法或创建了新方法，返回至 Methods （方法）窗格并选择该方法。

7. 在 Load Raw Data File （载入原始数据文件）窗格上，选择包含样品质谱数据的原始数据文件：

a. 在 Raw Data Directory （原始数据目录）框中，输入原始数据文件的路径，或点击 Browse （浏
览）按钮 （...），浏览至包含该文件的目录。

b. 在 Select Raw Data Files （选择原始数据文件）区域，点击原始数据文件的名称。

尽管用户可以载入最大为 34 GB 的原始数据文件，但是当载入这种大文件时，可能会出现处理
和报告问题。 Thermo Fisher Scientific 建议用户使用最大为 2 GB 的文件。

若希望以指定方法运行一批数据文件，通常为同一样品，执行以下操作：

• 若要选择连续的文件名称，点击首个原始数据文件的名称，按住 SHIFT 键，然后点击希望选
择的最后一个文件的名称。 
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• 若要选择非连续的名称，点击首个原始数据文件的名称，按住 CTRL 键，然后点击各个文件
的名称。

c. 点击 Add to Queue （加入队列）。

应用程序转至 Run Queue （运行队列）页面。所选数据文件出现在 Run Queue （运行队列）页
面上，状态为 Queued （已队列）（参阅下图）。

8. （可选）若要在运行队列中添加其他任务，返回至 Method Selection （方法选择）页面，然后重复前
面的步骤。 

用户可以处理多达 1000 个样品。

9. 若希望运行任务，按照 “ 运行队列 中的任务。 ” 中的介绍进行操作。

创建方法 为自动 Xtract 解卷积和手动 Xtract 解卷积创建或修改方法的方式相同。

• 若要为一次解卷积创建方法，参阅第 3 页上的 “ 为一次 Xtract 解卷积创建方法 ”。

• 若要为滑动窗解卷积创建方法，参阅第 4 页上的 “ 为 Xtract 滑动窗解卷积创建方法 ”。

• 若要为目标序列匹配创建方法，参阅第 5 页上的 “ 为 Xtract 目标序列匹配创建方法 ”。

运行队列
中的任务

用户可以为队列中的任务指定优先级、暂停队列中的任务，以及从队列中移除任务。

默认情况下，应用程序以提交任务相反的顺序处理队列中的多个任务；也就是说，它首先处理最新提
交的任务。

 若要运行队列中的任务

1. 点击 Run Queue （运行队列）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 点击 Run （运行）。

Run （运行）按钮更改为 Pause （暂停）按钮。一段时间后，任务的状态从 Queued （已队列）更改
为 Processing （处理）。当 Status （状态）列中的状态更改为 Processing （处理）时， Pause （暂停）
按钮不可用，除非队列中包含状态为 Queued （已队列）的其他任务。

 若要指定队列中任务的优先级

1. 点击 Run Queue （运行队列）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 点击一个任务以将其选中。

3. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Set Priority （设置优先级） > priority_level （优先 _
级），其中， priority_level （优先 _ 级）可以为以下任一：

• Low （低）：在 Normal （常规）或 High （高）级别的任务完成后，处理该任务。

• （默认） Normal （常规）：在 Low （低）优先级的任务之前及 High （高）优先级别的任务之
后，处理该任务。

• High （高）：在 Low （低）或 Normal （常规）级别的任务之前，优先处理该级别任务。

若为多个任务指定相同的优先级水平，Protein Deconvolution 应用程序按照提交至队列的日期和时间
处理任务。 
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 若要暂停运行队列中正在处理的任务

1. 点击 Pause （暂停）。

仅当队列中包含两个或更多任务且 Status （状态）列中的状态为 Processing （处理）时， Pause （暂
停）按钮才可用 （参阅下图）。用户无法暂停状态为 Processing （处理）的一项任务。

暂停影响待处理的下一个样品，而不影响当前正在处理的样品。

确认框出现。

2. 点击 OK （确定）。

当前分析完成后，剩余的任务仍然在运行队列中，状态为 Queued （已队列）。

3. 点击 Run （运行），以使 Protein Deconvolution 应用程序处理余下的任务。

 若要从队列中移除选中的任务

1. 选择要从队列中移除的一个或多个任务。按照以下操作移除多个任务：

• 若要选择连续的文件名称，点击首个任务的名称，按住 SHIFT 键，然后点击希望选择的最后一
个任务。

• 若要选择非连续的名称，点击首个任务的名称，按住 CTRL 键，然后点击各个任务。

2. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Queue Manipulation （队列操作） > Remove Selected
（移除已选）。

3. 在确认框中，点击 Yes （是）。

 若要从队列中移除所有任务

1. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Queue Manipulation （队列操作） > Remove All （移除
所有）。

仅当所有任务状态为 Queued （已队列）或 Completed （已完成）时，才可以移除所有的任务。

2. 在确认框中，点击 Yes （是）。

 若要从队列中移除所有已完成的任务

1. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Queue Manipulation （队列操作） > Remove Completed
（移除已完成）。

2. 在确认框中，点击 Yes （是）。

对比由自动
Xtract

生成的样品

若要对比由自动 Xtract 算法生成的参考质谱图和源质谱图，使用第 17 页上的 “ 对比由 Xtract 生成的样
品 ” 中的程序 （只有一项例外）。用户必须将参考质谱图保存至用于生成参考质谱图的方法。为了得
到最佳结果，使用同一方法生成源质谱图。

用户可以在 Sample Comparison （样品对比）页面上选择一个参考质谱图进行评价，而不是在 Process 
and Review （处理和查看）页面上解卷积质谱图。
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 若要对比由自动 Xtract 算法生成的样品

1. 在手动 Xtract 工作流程中创建一个新方法 （参阅第 3 页上的 “ 创建 Xtract 方法 ”），或者在自动 
Xtract 工作流程中更改已有的方法 （参阅第 20 页上的 “ 设置自动 Xtract 解卷积 ”）。

2. 点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

3. 从 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）中选择一个参考质谱图，以将其添加至方法。 
4. 点击 Add to Method （添加至方法）。

5. 保存方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。

不需要先解卷积数据。

6. 在 Method Selection （方法选择）窗格上，选择 Methods （方法）窗格上的方法 （但是没有必要点
击 Edit Method [ 编辑方法 ]）。

7. 在 Load Raw Data File （载入原始数据文件）窗格上，选择原始数据文件并点击 Add to Queue （加
入队列）。

显示结果 Protein Deconvolution 应用程序完成原始数据文件的分析后，便可以打开分析结果。

查看结果后，若要调整色谱图，用户必须手动操作并重新运行任务。

 若要显示任务的结果

1. 在 Run Queue （运行队列）页面上，选择已完成的任务及希望显示的结果。

2. 点击 Open Result （打开结果）。

应用程序转至 Process and Review （处理和查看）页面，在 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱
图）窗格上显示导出质谱图，在 Results （结果）表中显示组分列表。

当通过 Run Queue （运行队列）页面的 Open Result （打开结果）命令访问 Chromatogram （色谱
图）页面或 Process and Review （处理和查看）页面时， Save Method （保存方法）、 Save Method As
（方法另存为）和 Result Method （结果方法）命令不可用。

若应用程序尚未分析原始数据文件，或正处于分析过程中时，用户无法打开结果。

打开结果不会使应用程序停止分析后续的数据组。

 若要调整色谱图

1. 点击 Method Selection （方法选择）选项卡。

2. 点击 Manual Xtract (Isotopically Resolved) （手动 Xtract，同位素已解析），按照第 3 页上的 “ 创建 
Xtract 方法 ” 中的说明重新载入原始数据文件。

3. 按照第 10 页上的 “ 选择待解卷积的质谱图 ” 中的说明调整色谱图。

4. 重新提交任务至任务队列进行自动处理。

 若要复制色谱图

1. 任务处理完成后，点击 Run Queue （运行队列）页面上的 Open Result （打开结果）。

2. 点击 Chromatogram （色谱图）选项卡。

3. 从 Windows Start（开始）菜单上，选择 All Programs（所有程序）> Accessories（附件）> Snipping 
Tool （截图工具）。

4. 在希望捕获的色谱图区域周围拖拽光标。

5. 在 Snipping Tool （截图工具）上右击，然后选择 Copy （复制）。

6. 打开第三方应用程序文件，然后将已复制的图片粘贴至其中。
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显示解卷
积报告

当点击 Run Queue （运行队列）页面上的 Run （运行）时，应用程序生成一份显示解卷积多个方面的
报告，以便用户追踪数据的进程。第 19 页上的 “ 显示报告 ” 介绍了该报告。用户可以在 Reporting
（报告）页面上查看该报告，并将其另存为 PDF 文件。

 若要显示报告

1. 在 Run Queue （运行队列）页面上，选择已完成的任务，以及希望显示的报告。

2. 点击 Open Report （打开报告）。 

应用程序转至 Reporting （报告）页面，在此显示报告。

当选择 Parameters （参数）页面 Automation Parameters （自动参数）部分上的 Concatenate All Reports
（合并所有报告）参数时，应用程序打开一个包含所有色谱峰的报告。若未选择该参数，其为每个
峰打开一个报告。

载入已保
存的结果

用户可以重新载入以前解卷积的结果。有关说明，参阅第 49 页上的 “ 载入已保存的结果 ”。

使用 ReSpect
手动解卷积质

谱图

当用户根据未解析的完整蛋白质质谱图生成解卷积质谱图时，源 MS 质谱图可以是来自 LC/MS 数据文
件的单质谱图和平均质谱图、或来自仅包含该质谱图的原始数据文件的单质谱图。 ReSpect 算法将该源
质谱图转化为新质谱图，并在新窗格中显示该谱图，其中 x 轴上标记为质量数单位，而不是质荷比。

设置手动
ReSpect
解卷积

选择 ReSpect 解卷积算法、一个原始数据文件和一个方法。

 若要使用 ReSpect 算法设置蛋白质解卷积

1. 点击 Method Selection （方法选择）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Experiment Types （实验类型）窗格上，点击 Manual ReSpect (Isotopically Unresolved) （手动 
ReSpect，同位素未解析）。

3. 在 Load Raw Data File （载入原始数据文件）窗格上，选择包含样品质谱数据的原始数据文件：

a. 在 Raw Data Directory （原始数据目录）框中，输入原始数据文件的路径，或点击 Browse （浏
览）按钮 （...），浏览至包含该文件的目录。

b. 在 Select Raw Data Files （选择原始数据文件）框中，点击原始数据文件的名称。

c. 点击 Load （载入）。

若在这之前载入了其他原始数据文件，一个警告框出现。

d. 点击 Yes （是）。
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Protein Deconvolution 窗口顶部出现多个选项卡，可用方法出现在 Methods （方法）窗格中 （参阅
下图）。

4. 通过在 Methods （方法）窗格上执行以下任一操作指定参数：

• 若其中一个已有方法包含适合的参数，选中该方法的名称，然后点击 Load Method （载入方
法）。 
 若要使用默认方法进行一次解卷积，选择 DefaultMethodReSpect （默认方法 ReSpect）。

 若原始数据文件包含离子阱数据，选择 DefaultMethodReSpectIonTrap （默认方法 ReSpect 离
子阱）。

 若要使用默认方法进行滑动窗解卷积，选择 DefaultSlidingWindow_ReSpect （默认滑动窗
_ReSpect）。 

 若要在原形或非变性条件下，研究 Exactive Plus™ EMR 质谱仪上的蛋白质，选择 
ExampleMethodNativeMS （示例方法原形 MS）。 

若原始数据文件包含一张色谱图，应用程序自动转至 Chromatogram （色谱图）页面；若其仅包
含一张质谱图，则转至 Process and Review （处理和查看）页面。若要使用 Chromatogram （色谱
图）页面，按照第 34 页上的 “ 选择待解卷 积的质谱图 ” 中的说明进行。若要使用 Process and 
Review （处理和查看）页面，按照第 36 页上的 “ 使用 ReSpect 解卷积质谱图 ” 中的说明进行。

• 若要更改已存在的方法，执行以下操作：

i. 选择目标方法的名称并点击 Load Method （载入方法）。 
ii. 从 Chromatogram （色谱图）或 Process and Review （处理和查看）页面上，点击 Parameters
（参数）选项卡。 

iii.在 Parameters （参数）页面上，点击适合的图标。

iv. 更改适合页面上的相关参数，点击适合窗格上的 Apply （应用），然后点击 Save Method
（保存方法），以将更改保存至文件，或者点击 Save Method As （方法另存为），以将更改保
存到其他文件中。 
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点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为），自动使应用程序前进至 
Chromatogram （色谱图）或 Process and Review （处理和查看）页面。 

• 若已有默认方法不包含适合的提取参数，或者无已有方法，点击 Create Method （创建方法）以
创建新方法。 

Protein Deconvolution 应用程序自动转至 Parameters （参数）页面。若要设置该页面上的参数，按
照 “ 创建 ReSpect 方法。 ” 中的说明进行操作。

• 若要在原形或非变性条件下，研究 Exactive™ Plus™ EMR 质谱仪上的蛋白质，使用 
ExampleMethodNativeMS （示例方法原形 MS）方法。该方法为只读方法，仅 ReSpect 算法可用。
该方法支持可以直接导入自动流程的 Native MS （原形 MS）数据。与 “ 标准 ” 完整蛋白质数据
不同， Native MS （原形 MS）数据可能包括可检测到的蛋白质复合物，其中嵌入了多个蛋白
质。检测这些复合物所要求的 m/z 范围是 1000 至 10 000，甚至是 20 000 m/z。有关该方法的更多
信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

 若要从 Methods （方法）窗格上删除方法

1. 在 Method Selection （方法选择）页面的 Methods （方法）窗格上，选择希望删除的方法。

2. 按下 DELETE 键。

3. 当消息框出现时，点击 Yes （是）。

创建 ReSpect
方法

当点击 Method Selection （方法选择）页面 Methods （方法）窗格上的 Create Method （创建方法）时，
应用程序自动转至 Parameters （参数）页面。可以为一次解卷积、滑动窗解卷积、目标序列匹配、离
子阱数据解卷积或蛋白质结构分析创建方法。

为一次 ReSpect 解卷积创建方法

 若要为一次 ReSpect 解卷积创建方法

1. 点击 Parameters （参数）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Deconvolution (ReSpect) （解卷积， ReSpect）图标，

。

ReSpect 算法的默认设置自动填充在 Parameters （参数）页面上的参数框中 （参阅下图）。

注释  不可覆盖默认方法。若更改默认方法中的参数，使用 Parameters（参数）页面上的 Save 
Method As （方法另存为）命令将更改的方法保存为新名称。
26



3. （可选）更改 Main Parameters (ReSpect) （主要参数， ReSpect）窗格上的适合参数。 

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

4. 点击 Main Parameters (ReSpect) （主要参数， ReSpect）窗格上的 Apply （应用）。

5. （可选）若为经验丰富的用户，更改 Advanced Parameters (ReSpect) （高级参数， ReSpect）窗格上的
适合参数。 

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

6. 点击 Advanced Parameters (ReSpect) （高级参数， ReSpect）窗格上的 Apply （应用）。

7. （可选）在 Reporting Parameters （报告参数）窗格上，选择要显示的已生成解卷积报告部分。

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

8. 点击 Reporting （报告）窗格上的 Apply （应用）。

9. 点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为）以保存方法。 

Save Method （保存方法）命令将当前参数值保存至已有方法，覆盖以前的值。该命令不适用于默
认方法。 Save Method As （方法另存为）命令将参数值保存至新方法。

10. 在 Save （保存）对话框中，执行以下操作：

a. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法名称。

名称不能包含任意空格或非字母字符。该名称可以包括下划线。

b. 在 Description （描述）框中，简要描述方法。例如，描述分析的样品和蛋白质。

c. 点击 Save （保存）。

应用程序转至 Chromatogram （色谱图）页面，以便选择待解卷积的质谱图。有关该过程的信息，
参阅第 34 页上的 “ 选择待解卷 积的质谱图 ”。

注释  应用程序自动将创建的所有方法保存至 
C:\ProgramData\ThermoScientific\ProteinDeconvolution\methods.sqlite 中的方法数据库。无法将
单独的方法文件保存至选择的目录。 
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为 ReSpect 滑动窗解卷积创建方法

 若要为 ReSpect 滑动窗解卷积创建方法

1. 点击 Parameters （参数）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Chromatogram （色谱图）图标， 。

ReSpect 算法的默认设置自动填充在 Chromatogram （色谱图）页面上的参数框中 （参阅下图）。

对于滑动窗解卷积，无需设置 Chromatogram Parameters （色谱图参数）窗格上的参数。

3. 在 Sliding Window Parameters（滑动窗参数）窗格上，设置适合的参数。有关这些参数的信息，参阅 
Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

4. 点击 Apply （应用）。

5. 保存方法：

a. 点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为）。

Save Method （保存方法）命令将当前参数值保存至已有方法，覆盖以前的值。该命令不适用于
默认方法。 Save Method As （方法另存为）命令将参数值保存至新方法，并打开 Save （保存）对
话框。

b. 在 Save （保存）对话框的 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

名称不能包含空格或非字母字符。该名称可以包括下划线。

c. 在 Description （描述）框中，简要描述方法。例如，描述分析的样品和蛋白质。

d. 点击 Save （保存）。

为 ReSpect 目标序列匹配创建方法

 若要为 ReSpect 目标序列匹配创建方法

1. 点击 Parameters （参数）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Target Sequence Matching （目标序列匹配）图标，

。

Target Sequence Matching （目标序列匹配）页面出现 （参阅下图）。
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3. 在 Sequence Matching Mass Tolerance （序列匹配质量数容许偏差）框中，指定质量数容许偏差，单位
是 dalton 或 ppm。

4. （可选）创建任意自定义修饰：

a. 在 Protein Deconvolution 窗口的右上角，选择 Sequence（序列）> Modification Editor（修饰编辑
器）。

b. 在 Modification Editor （修饰编辑器）对话框中，执行以下操作：

i. 点击 N-Terminal （N 端）区域中的 Add （添加），并在 Add New Modification （添加新修饰）
对话框中输入新修饰的名称，其单同位素质量数及其平均质量数，以添加任意 N 端修饰。点
击 OK （确定）。

ii. 点击 C-Terminal （C 端）区域中的 Add （添加），并在 Add New Modification （添加新修饰）
对话框中输入新修饰的名称，其单同位素质量数及其平均质量数，以添加任意 C 端修饰。点
击 OK （确定）。

iii.点击 Side Chain （侧链）区域中的 Add （添加），并在 Add New Modification （添加新修饰）
对话框中输入新修饰的名称，其单同位素质量数及其平均质量数，以添加任意侧链修饰。在 
Residues （残基）框中，输入侧链氨基酸的单字母缩写。点击 OK （确定）。

c. 点击 Modification Editor （修饰编辑器）对话框中的 Close （关闭）。

5. 导入 FASTA 文件：

a. 在 Protein Deconvolution 主窗口的右上角，选择 Sequence （序列） > Sequence Editor （序列编辑
器），或者在 Parameters （参数）页面 Target Sequence Matching （目标序列匹配）页面上的 
Global Sequence Reference Table （通用序列参考表）窗格上，点击 New （新建）。

b. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中，点击 Import （导入）。

c. 在 Open （打开）对话框中，选择待导入的 FASTA 文件，然后点击 Open （打开）。

FASTA 文件必须含扩展名 .fasta，以便应用程序查找。

应用程序导入 FASTA 文件中的序列，并将其显示在 Sequence Editor （序列编辑器）的 Sequence 
Map （序列图谱）窗格上。其将 cysteines （半胱氨酸）以黄色高亮显示 （参阅下图）。
29



用户也可以手动输入序列。参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User 
Guide）。

6. （可选）添加任意二硫键：

a. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，将光标置于适
合氨基酸的前面，右击未使用的目标 cysteine （半胱氨酸，字母 C），然后选择 Create Link （创
建键）。

b. 右击未使用的 cysteine （半胱氨酸，字母 C），然后选择 Bridge Link （桥键）。

Sequence Map （序列图谱）窗格显示橙色线，用于连接两个 cysteines （半胱氨酸）， Disulfide 
Link Definitions（二硫键定义）窗格显示这些氨基酸所属链的编号，及其在链中的位置。当选择 
Disulfide Link Definitions （二硫键定义）表中的某一行时，应用程序以绿色高亮显示 Sequence 
Map （序列图谱）窗格上的相应键。

用户无法将一个 cysteine （半胱氨酸）连接至多个 cysteine （半胱氨酸）。

c. 若不希望添加其他类型的修饰至序列，点击 Cancel （取消），以关闭 Sequence Editor （序列编
辑器）对话框。

7. （可选）添加任意固定的特定位点或固定的通用 N 端、 C 端和侧链修饰：

a. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，双击链的首字
母。

Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框出现 （参阅下图）。
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b. 在 Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框中，添加 N 端修饰：

i. 从 N-Terminal Modification （N 端修饰）菜单上，选择待分配至链 N 端上的 N 端修饰。

– 或 –

从 Side Chain Modification （侧链修饰）菜单上，选择待分配至链 N 端上的侧链修饰。

ii. 点击 OK （确定）。

– 或 –

若要选择其他修饰，点击 Clear （清除），重新打开 Residue Properties and Modifications （残
基属性和修饰）对话框。

c.（可选）在 Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框中，添加 C 端修饰：

i. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，双击链的最
后一个字母。

ii. 从 C-Terminal Modification （C 端修饰）菜单上，选择待分配至链 C 端上的 C 端修饰。

– 或 –

从 Side Chain Modification （侧链修饰）菜单上，选择待分配至链 C 端上的侧链修饰。

iii.点击 OK （确定）。

– 或 –

若要选择其他修饰，点击 Clear （清除），重新打开 Residue Properties and Modifications （残
基属性和修饰）对话框。

d.（可选）在 Residue Properties and Modifications （残基属性和修饰）对话框中，添加侧链修饰：

i. 在 Sequence Editor （序列编辑器）的 Sequence Map （序列图谱）窗格上，双击链上的目标侧
链字母。

ii. 从 Side Chain Modification （侧链修饰）菜单上，选择待分配至该侧链上的修饰。

iii.（可选）若希望全局应用该修饰 （也就是说，应用于所有以同一字母表示的侧链），点击 
Apply to All （应用至所有）。

iv. 点击 OK （确定）。

– 或 –

若要选择其他修饰，点击 Clear （清除），重新打开 Residue Properties and Modifications （残
基属性和修饰）对话框。

e. 为任意其他目标侧链重复步骤 d。
f. （可选）将 N 端、 C 端和侧链修饰分配至任意其他目标链。
31



8. （可选）添加任意糖基化：

a. 在 Protein Deconvolution 窗口的右上角，选择 Sequence （序列） > Sequence Editor （序列编辑
器）。

b. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中，点击 Variable Modification （可变修饰）。

Sequence Variable Modification （序列可变修饰）对话框打开 （参阅下图）。

c. 在对话框底部的 N Gly （N 糖基化）中，指定应用于 asparagine (Asn) （天冬酰胺酸， Asn）侧链
氮原子上的糖基化类型，该侧链属于氨基酸序列 Asn_Xxx_Ser/Thr/Cys 的一部分。 

应用程序仅添加糖基化至该氨基酸序列。

• None （无）：不添加糖基化。

• CHO （中国仓鼠卵巢）：添加来自中国仓鼠卵巢 （CHO）细胞系的糖基化。

• Human （人类）：添加来自人细胞系的糖基化。

9. （可选）添加 N 端、 C 端和侧链修饰：

a. 在 Protein Deconvolution 窗口的右上角，选择 Sequence （序列） > Sequence Editor （序列编辑
器）。

b. 在 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中，点击 Variable Modification （可变修饰）。

Sequence Variable Modification （序列可变修饰）对话框打开。
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c. 在 N Terminal （N 端）区域，从左侧列表中选择欲应用于 N 端的修饰，然后点击 Add （添
加）。

d. 在 C Terminal （C 端）区域中，从左侧列表中选择欲应用于 C 端的修饰，然后点击 Add （添
加）。

e. 在 Side Chain （侧链）区域，从左侧列表中选择欲应用于侧链的修饰，然后点击 Add （添加）。

f. 当匹配已解卷积质量数时，在 Max # Modification （修饰的最大数量）框中，指定应用程序尝试
使用修饰的最大数量。

该数量不限制用户选择大于框中设定值的值，但是应用程序检索所有选中修饰的组合，最大修
饰数限定为任意指定匹配中使用的修饰数。

g. 点击 OK （确定）。

10. 保存修饰至序列：

• 点击 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中的 Save （保存），以将序列保存在 Target Protein
（目标蛋白质）区域 Name （名称）框中显示的名称下，然后点击 Sequence Modifier （序列修饰
工具）对话框中的 Yes （是）。

来自 FASTA 文件的已导入序列信息填充 Target Sequence Matching （目标序列匹配）窗格上 
Global Sequence Reference Table （通用序列参考表）中的各字段。

– 或 –

• 点击 Sequence Editor （序列编辑器）对话框中的 Save As New （另存为新名称），以新名称保存
序列，然后点击 Save As New （另存为新名称）对话框中的 OK （确定）。

来自 FASTA 文件的已导入序列信息填充 Target Sequence Matching （目标序列匹配）窗格上 
Global Sequence Reference Table （通用序列参考表）中的各字段。

11. 保存序列至方法：

a. 若尚未转至 Parameters （参数）页面，点击 Parameters （参数）选项卡。 
b. 若尚未转至 Parameters （参数）页面上的 Target Sequence Matching （目标序列匹配）页面，点击 

Target Sequence Matching （目标序列匹配）图标， 。 

c. 在 Global Sequence Reference Table （通用序列参考表）窗格上，选择欲添加至方法的序列。

d. 点击 Add to Method （添加至方法）。

若选择了默认方法，该步骤暂时添加序列至方法。

若序列已包含在方法中，一个消息框打开并提示用户序列已包含在方法中。

e. 点击 OK （确定）。

用户保存序列至方法后，应用程序填充 Sequences Added to Method （添加至方法的序列）窗格上的
各字段。

12.（可选）保存方法：

a. 点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法另存为）。

Save Method （保存方法）命令将当前参数值保存至已有方法，覆盖以前的值。该命令不适用于
默认方法。 Save Method As （方法另存为）命令将参数值保存至新方法，并打开 Save （保存）对
话框。

b. 在 Save （保存）对话框的 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

名称不能包含空格或非字母字符。该名称可以包括下划线。

c. 在 Description （描述）框中，简要描述方法。例如，描述分析的样品和蛋白质。

为离子阱数据创建解卷积方法

 若要为离子阱数据创建解卷积方法

1. 按照第 24 页上的 “ 设置手动 ReSpect 解卷积 ” 中的程序进行操作。选择 
DefaultMethodReSpectIonTrap （默认方法 ReSpect 离子阱）默认方法。

2. 点击 Parameters （参数）选项卡。
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3. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Deconvolution Parameters (ReSpect) （解卷积参数， ReSpect）

图标， 。

4. 按照第 26 页上的 “ 为一次 ReSpect 解卷积创建方法 ” 中的程序，调整 Main Parameters （主要参数）
和 Advanced Parameters （高级参数）窗格中的参数。 

为蛋白质结构分析创建方法

 若要为蛋白质结构分析创建方法

1. 按照第 24 页上的 “ 设置手动 ReSpect 解卷积 ” 中的程序进行操作。选择 ExampleMethodNativeMS
（示例方法原形 MS）默认方法。

2. 点击 Parameters （参数）选项卡。

3. 在 Parameters （参数）页面上，点击 Deconvolution Parameters (ReSpect) （解卷积参数， ReSpect）

图标， 。

4. 按照第 26 页上的 “ 为一次 ReSpect 解卷积创建方法 ” 中的程序，调整 Main Parameters （主要参数）
和 Advanced Parameters （高级参数）窗格中的参数。 

选择待解卷
积的质谱图

设置 Parameters （参数）页面上的参数后，当点击 Save Method （保存方法）或 Save Method As （方法
另存为）时，或者当载入已有方法并点击 Method Selection （方法选择）页面上的 Load Method （载入
方法）时，应用程序自动转至 Chromatogram （色谱图）页面 （若选择了一个解卷积方法）。与此类
似，若选择了滑动窗解卷积方法，应用程序转至 Chromatogram （色谱图）页面的 Sliding Window （滑
动窗）页面。使用 Chromatogram （色谱图）页面选择可能性最大的目标蛋白质质谱图进行解卷积。

选择质谱图进行一次解卷积

 若要选择待解卷积的质谱图

1. 若 Chromatogram （色谱图）选项卡尚未被选中，则点击它 （参阅下图）。
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2. （可选）使用 Chromatogram Parameters （色谱图参数）窗格上的参数调整 Chromatogram （色谱图）
窗格中显示的色谱图。

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

3. 点击 Chromatogram Parameters （色谱图参数）窗格上的 Apply （应用）。

4. （可选）如有必要，调整 Chromatogram （色谱图）窗格中的视图。

有关放大、缩小或重置视图的说明，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User 
Guide）。

5. 通过执行以下操作之一，在 Source Spectrum （源质谱图）窗格上创建质谱图：

• 对于单次扫描：在 Chromatogram （色谱图）窗格上，使用红色十字光标在 Chromatogram （色
谱图）窗格的色谱图上选择一次扫描，并显示该时间点处的相关质谱图。 

也可以使用左右箭头键移动至色谱图的前一个或后一个时间点。质谱图窗口自动更新。 

• 对于多次扫描：选择一个色谱图区域，以显示 Source Spectrum （源质谱图）窗格上所选区域中
所有扫描的平均质谱图。若要选择该区域 （若其尚未选中），右击并选择 Mode （模式） > 
Averaging （平均）。在目标区域上拖曳红色十字光标。 

该光标的水平线有助于评估峰高。 Protein Deconvolution 应用程序计算该区间的平均质谱图。

与单扫描方法相比，平均方法更适用于复杂数据。推荐将平均方法用于 ReSpect 解卷积。

Source Spectrum （源质谱图）窗格显示待解卷积的实际质谱图 （单次扫描或平均扫描）。该窗格显
示了主峰的峰尖信息，以及解卷积组分的 m/z 信息。该窗格还以标记的形式显示峰尖信息，同时伴
随一个标签，用于描述该保留时间处质谱图中最大丰度峰的 m/z。在单次扫描处理模式中，某个组
分的最大丰度 m/z 应当与源质谱图中对应峰显示的 m/z 一致。在平均扫描处理模式中，由于应用程
序显示平均质谱图，两个值可能不同。但差值应当很小 — 约为 0.001。 

Xtract 算法可以解卷积棒状质谱图和轮廓质谱图。 ReSpect 算法仅可以解卷积轮廓质谱图。 

• 棒状图数据以两个参数表示质谱峰：质心 （质量数的加权中心）和强度 （归一化峰面积）。数
据以条形图 （相对强度 vs m/z）的形式显示。 

• 轮廓图数据以 m/z 和强度将整个质谱图表示为连续点。数据以线形图（相对强度 vs m/z）的形式
显示。

6. （可选）如有必要，调整 Source Spectrum （源质谱图）窗格上的视图。 

有关放大、缩小或重置视图的说明，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User 
Guide）。

与 Chromatogram （色谱图）窗格 （用于选择待处理质谱图）上的调整有所不同， Source Spectrum
（源质谱图）窗格上的调整不影响 Protein Deconvolution 应用程序解卷积的质谱图。尤其是，这些调
整不改变解卷积算法使用的 m/z 范围。

7. 当质谱图适用于采用 ReSpect 处理时，点击 Process and Review （处理和查看）选项卡，然后按照
“ 使用 ReSpect 解卷积质谱图。 ” 中的说明进行操作。

有关使用 ReSpect 算法得到最佳结果的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution 
User Guide）。

提示  在 Xcalibur 数据系统的 Qual Browser （定性浏览器）上，用户可以执行第 34 页上的步骤 1 
至第 35 页上的步骤 5，然后右击质谱图并选择 Export （导出） > Write to RAW File （写入 RAW 
文件），以将文件导入 Protein Deconvolution 应用程序。
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选择用于滑动窗解卷积的参数

不在滑动窗解卷积中选择待解卷积的质谱图。 Protein Deconvolution 应用程序解卷积原始数据文件中由 
RT Range （保留时间范围）参数指定的部分质谱图。

 若要选择用于滑动窗解卷积的参数

1. 点击 Chromatogram （色谱图）选项卡 （若其尚未选中）。 
2. 在 Chromatogram （色谱图）页面上，若 Sliding Window （滑动窗）图标， ，

尚未被选中，则点击它。 
3. 在 Sliding Window Parameters （滑动窗参数）窗格上，设置适合的参数。

4. 这些参数与 Parameters （参数）页面上 Chromatogram （色谱图）页面上的参数相同。 
5. 点击 Process and Review （处理和查看）选项卡，按照第 12 页上的 “ 使用 Xtract 解卷积质谱图 ” 中

的说明进行。

选择用于 ReSpect 目标序列匹配的待解卷积质谱图

当使用目标序列匹配方法时，可以执行一次解卷积或滑动窗解卷积。分别参阅第 34 页上的 “ 选择质谱
图进行一次解卷积 ” 或 “ 选择用于滑动窗解卷积的参数。 ” 

使用 ReSpect
解卷积质谱图

当转至 Process and Review （处理和查看）页面时，用户已在 Chromatogram （色谱图）页面上选择了色
谱图和源质谱图。或者，应用程序已转至 Process and Review （处理和查看）页面，因为原始数据文件
仅包含一张质谱图。可以缩放色谱图和源质谱图视图，且可以在 Process and Review （处理和查看）页
面的 Chromatogram （色谱图）窗格上选择一个新平均质谱图进行解卷积。但是，必须手动返回至 
Chromatogram （色谱图）窗格修改这些视图。

使用 Process and Review （处理和查看）页面解卷积选中的质谱图，查看得到的数据以确保结果有意
义。用户也可以将数据导入 Excel 电子数据表文件，以用于其他应用程序，以及将所有质谱图复制到 
Clipboard （剪贴板）上。

 若要解卷积质谱图

1. 若尚未转至 Process and Review （处理和查看）页面，点击 Process and Review （处理和查看）选项
卡。

2. （可选）调整 Main Parameters (ReSpect) （主要参数， ReSpect）窗格上的任意参数。 

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

3. 点击菜单栏上的 Process （处理）。

显示结果 当应用程序完成处理时，其以质量数和强度的形式将 Process and Review （处理和查看）页面上 
Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗格上的解卷积质谱图显示为轮廓图，同时也显示一组峰
标签。 

其也以表格 （表格内容包括质量数、强度、电荷数信息和品质分数）形式在 Results （结果）窗格上显
示组分列表 （参阅下图）。 Results （结果）表各列中的值代表解卷积的输出值。 

用户可以展开表格中的每个条目，以显示条目所包含的各个电荷数的详细信息。有关解析 Results （结
果）表格中结果的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。
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 若要显示解卷积结果

1. 若 Process and Review （处理和查看）页面尚未打开，点击 Process and Review （处理和查看）选项
卡。 

下图显示了一次解卷积的结果。
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下图显示了滑动窗解卷积的结果。 Process and Review （处理和查看）页面上的窗格和 Results （结
果）表中滑动窗解卷积的结果与一次解卷积的结果值相同，除滑动窗解卷积的 Results （结果）表
中不包含 Intensity（强度）、Mass Std Dev（质量数标准偏差）、 PPM Std Dev（PPM 标准偏差）和 
Score （分数）列外。相反，其包括 Sum Intensity （总强度）、 Number of Detected Intervals （检测间
隔数）和 Scan Range （扫描范围）列。此外， Source Spectrum （源质谱图）窗格上没有任何显示，
除非用户从 Results （结果）表格中选择了一个组分。
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下图显示了目标序列匹配解卷积的结果。应用程序显示与组分质量数相匹配的可变修饰和糖基化的
组合列表。该应用程序不显示固定修饰或二硫键。

2. 如有必要，按照 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）中的介绍展开 
Results （结果）窗格。

3. （可选）点击 Column Chooser （列选择器）图标， ，并选择 Column Chooser （列选择器）对话
框中的列，从而选择欲显示的列。

选择参考质量数以计算质量数差值

参考质量数通常是指结果中丰度最大峰的质量数。 Protein Deconvolution 应用程序对比数据组中所有其
他峰的质量数与参考质量数，并将这些差值置于 Process and Review （处理和查看）页面上 Results （结
果）表的 Delta Mass （质量数差值）列中。质量数差值有助于解析目标组分的结构。但是，用户可以
选择表格中其他组分的质量数，并将其用作指定解卷积质谱图的参考质量数。该参考组分的质量数差
值是 0。然后，应用程序对比数据组中其他峰的质量数与该默认值。

当同时载入多个结果时，应用程序仅计算来自同一解卷积质谱图的组分的质量数差值。

 若要选择新参考质量数

1. 在 Results （结果）表格中，右击欲用作参考峰的组分所在的行。

2. 选择 Set as Reference Component （设为参考组分）。

应用程序将选中组分 Delta Mass Column （质量数差值列）中的值重置为 0，并重新计算 Results （结
果）表中所有其他组分的质量数差值。

计算蛋白质品质分数

ReSpect 算法计算 Results （结果）表中每个组分的蛋白质品质分数，并将其分数显示在 Score （分数）
列中，以方便评价解卷积组分的品质。这些分数有助于用户测定每个组分是否有效，或是否为由噪
声、谐波或其他因素导致的假阳性结果。 
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 若要指定组分品质分数最小值

1. 点击 Parameters （参数）选项卡或 Process and Review （处理和查看）选项卡。

2. 在 Main Parameters （主要参数）部分的 Quality Score Threshold （品质分数阈值）框中，指定组分显
示在 Results （结果）表中所需品质分数的最小值。

用户可以输入任意浮点数。默认值为 0。

ReSpect 算法舍弃不符合该最小分数的组分。

 若要查看并对品质分数排序

1. 用户点击 Process and Review （处理和查看）页面上的 Process （处理）解卷积质谱图后，查看 Results
（结果）表 Score （分数）列中的品质分数。

2. （可选）通过点击 Score （分数）标题旁边的下箭头键，将分数从高至低进行排序，或者点击上箭
头键，将分数从低至高进行排序。

指定 Output Mass Range （导出质量数范围）

有关使用 Output Mass Range （导出质量数范围）参数指定适合质量数范围的信息，参阅 
Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

调整结果

 若要调整 ReSpect 解卷积结果

若对结果不满意，调整 Process and Review （处理和查看）页面或 Parameters （参数）页面上 Main 
Parameters (ReSpect) （主要参数， ReSpect）窗格上的参数，然后点击 Apply （应用）。 

也可以返回至 Parameters （参数）页面，调整 Advanced Parameters (ReSpect) （高级参数， ReSpect）
窗格上的参数，然后点击 Apply （应用）。参数调整完成后，再次点击 Process and Review （处理和
查看）页面上的 Process （处理）。

保存解卷积结果

 若要保存解卷积结果

1. 若对结果满意，则点击 Save Result As （结果另存为）以保存结果。 
2. 在 SaveAs （另存为）对话框中，执行以下操作：

a. 在 Result Name （结果名）框中，输入结果文件的名称。

b. 在 Description （描述）框中，输入结果的简短描述。

c. 点击 Save （保存）。

应用程序将解卷积结果保存至后缀名为 .sqlite 的文件中，该文件与保存原始数据文件位于同一目录
中。用户也可以将该窗口中的任意一个视图复制到 PowerPoint 演示文件。 

3. 若要分析同一 LC/MS 数据文件中的其他平均质谱图，返回至 Chromatogram （色谱图）窗格或 
Process and Review （处理和查看）页面上的 Chromatogram （色谱图）窗格，然后按照第 10 页上的
“ 选择待解卷积的质谱图 ” 中的说明进行操作。

导出解卷积结果

 若要导出解卷积结果

1. 选择 Results （结果）表格中的一个结果。 
2. 右击 Results （结果）表中的任意位置，并选择以下其中一项。

• Export All （导出所有结果）将 Results （结果）表中的所有结果保存到文件中。

– 或 –

• Export Top Level （导出顶层结果）仅将 Results （结果）表中的顶层结果保存到文件中。顶层结
果是指以下列中的数据：Average Mass （平均质量数）、 Sum Intensity （总强度）、 Number of 
Charge States （电荷数的数量）、 Mass Std Dev （质量数标准偏差）、 PPM Std Dev （PPM 标准偏
差）、Delta Mass（质量数差值）、Relative Abundance（相对丰度）、 Fractional Abundance（丰度
分数）、RT Range（保留时间范围）、Apex RT（峰尖保留时间）和 Score（分数）。这些数据不
包括点击 No. （序号）列左侧的 + 号出现的列中的数据。
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3. 在 SaveAs （另存为）对话框中，浏览或输入要保存结果的文件名。

4. 点击 Save （保存）。

应用程序将 Results （结果）表中的数据保存到名为 raw_file_name.xls 的 Excel 文件中。若未指定目
录，则该应用程序默认将该文件置于 Method Selection （方法选择）页面上显示的原始数据目录中。

当用户选择了一个结果，然后选择 Export Top Level （导出顶层结果）或 Export All （导出所有结
果）命令时，得到的 Excel 文件显示了当前可见表格中的各列和顺序。 

 若要导出色谱图、源质谱图或解卷积质谱图

1. 在以下任一窗格上右击，然后选择 Copy （复制）。

• Chromatogram （色谱图）页面上的 Chromatogram （色谱图）窗格

• Process and Review （处理和查看）页面上的 Source Spectrum （源质谱图）

• Process and Review （处理和查看）页面上的 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）

2. 打开一个第三方图形应用程序文件，然后将已复制的图片粘贴至其中。

 若要导出解卷积质谱图的质量数和强度数据至 Excel 或 CSV 文件

1. 在 Process and Review （处理和查看）页面的 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗格上右
击，并选择 Copy Data （复制数据）。

2. 打开一个 Excel 或 CSV 文件。

3. 在应用程序上右击，并选择 Paste （粘贴）。

Protein Deconvolution 应用程序导出 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗格上的质量数
（x 轴）和强度（y 轴）数据至 Excel 或 CSV 文件。 

删除结果

 若要删除结果

1. 转至包含 SQLite 文件的目录。

2. 选择包含待删除结果的一个或多个 SQLite 文件。

3. 右击并选择 Delete （删除）。

Protein Deconvolution 应用程序删除相应原始数据文件的所有结果。

对比由
ReSpect

生成的样品

可以对比两个解卷积质谱图，或者同一质谱图的不同部分。 

无法对比由 ReSpect 算法生成的任意质谱图和由 Xtract 算法生成的任意质谱图。

 若要将解卷积质谱图另存为参考质谱图

1. 确保在 Process and Review （处理和查看）页面上的 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗
格中可以看到那个打算另存为参考质谱图的解卷积质谱图。

2. 点击 Protein Deconvolution 窗口右上角的 Save As Reference （另存为参考谱图）。

3. 在 SaveAs （另存为）对话框中，输入参考质谱图的名称并进行描述，然后点击 Save （保
存）。

4. 点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

5. 若希望该参考质谱图在用于解卷积参考质谱图的方法中可用，则选择 Reference Spectrum Library
（参考质谱图库）中的质谱图，然后点击 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格中的 Add 
to Method （添加至方法）。

注释  删除 SQLite 文件后，结果文件仍然出现在 Auto ReSpect （自动 ReSpect）工作流程的运行
队列中。使用 Queue Manipulation （队列操作） > Remove Selected （移除已选）命令将其从队列
中移除。
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6. （若要对比待分析数据与参考质谱图，该步骤对于手动流程可选，但对于自动流程是必需的）保存
含参考质谱图的方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，从库中选择参考质谱图，然后点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。

 若要对比解卷积质谱图与参考质谱图

1. 解卷积要与参考质谱图对比的源质谱图。

2. 点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

3. 双击质谱图，或者选择质谱图后点击 Select （选择），从 Reference Spectrum Library （参考质谱图
库）中选择适合的参考质谱图。

Mirror Plot （镜像谱图）窗格上显示一个镜像谱图，其中参考质谱图位于负坐标方向，源质谱图位
于正坐标方向 （参阅下图）。窗格顶部的文本标出了源数据文件的名称，窗格底部的文本标出了参
考数据文件的名称。

4. （可选）在 Mirror Plot （镜像谱图）窗格上右击并选择 Zoom In （放大），以放大谱图，或者在目
标质谱图下方拖动光标。

镜像谱图上的缩放设置保持不变，直到用户更改了解卷积质量数范围或载入了以前的结果。

参考质
谱图

源质谱图
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 若要显示用于生成参考质谱图的参数设置

1. 在 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上选择参考质谱图。

2. （可选）执行下列操作之一：

• 点击 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上的 Show Details （显示详细信息），以显

示用户在参考质谱图库中选择的用于生成参考质谱图的所有解卷积参数（不是当前载入的参
数）。 

– 或 –

• 点击 Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上的 Show Details （显示详细信息），
以显示用户在方法中选择的用于生成参考质谱图的所有解卷积参数 （不是当前载入的参数）。

点击 Reference Spectrum Library（参考质谱图库）窗格上的 Add to Method（添加至方法）后，Method 
Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上的 Show Details （显示详细信息）命令变为可用。

不管是哪种情况，对比这些参数与用户设置用于生成当前试验质谱图的参数，以确保两个质谱图类
似。

 若要从参考质谱图库中删除参考质谱图

1. 若尚未转至 Sample Comparison （样品对比）页面，点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

2. 在 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上，选择适合的参考质谱图，然后点击 Delete
（删除）。

3. 在出现的确认框中，点击 Yes （是）。

 若要从方法中删除已保存的参考质谱图

1. 若尚未转至 Sample Comparison （样品对比）页面，点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上显示了参考质谱图的名称和参考数据文件的
名称。该窗格还显示了有关该参考质谱图的描述 （若有）。

2. 在 Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格上，点击 Remove （移除）。

从 Method Reference Spectrum （方法参考质谱图）窗格和镜像谱图上移除已删除的参考质谱图。

3. 保存方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，从库中选择方法，然后点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。

 若要更改方法中的参考质谱图

1. 若尚未转至 Sample Comparison （样品对比）页面，点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

2. 从方法中移除已存在的参考质谱图。参阅第 18 页上的 “ 若要从方法中删除已保存的参考质谱图 ”。
3. 在 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）窗格上，选择适合的参考质谱图。

4. 点击 Add to Method （添加至方法）。

5. 保存方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，从库中选择方法，然后点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。
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对比已保存 ReSpect 结果中的样品

用户可以对比源质谱图和以前已保存 ReSpect 结果中的参考质谱图。当载入已保存结果时， Sample 
Comparison （样品对比）页面变为可用，不管用户是否使用了参考质谱图。若该页面上没有参考质谱
图出现，则方法中没有使用参考质谱图生成结果。 

当载入已保存的 ReSpect 结果时，用户仅可以选择由 ReSpect 算法生成的参考质谱图。与此类似，当载
入已保存的 Xtract 结果时，用户仅可以选择由 Xtract 算法生成的参考质谱图。

用户可以选择新参考质谱图，以显示在结果中，但是无法将其保存至方法。用户无法删除保存在结果
中的原始参考质谱图。

无法保存使用新参考质谱图生成的镜像谱图，但是可以将其内容复制至 Clipboard （剪贴板），用于第
三方应用程序，如 PowerPoint。若要查看与结果一起保存的原始镜像谱图，必须重新载入结果。

应用程序不更新报告以与修改后的镜像谱图中的内容一致。

显示报告 当点击 Process and Review （处理和查看）页面上的 Process （处理）时，应用程序生成一个显示解卷积
多个方面的报告，以便用户跟踪数据的进程。用户可以在 Reporting （报告）页面上查看该报告，并将
其另存为 PDF 文件。

当载入多个结果时，应用程序仍然生成含合并结果的单个报告。但是，该报告仅可以包含来自 Xtract 
或 ReSpect 的结果，而不能同时包含两种算法的结果。

 若要显示报告

完成数据分析后，点击 Reporting （报告）选项卡。 

Reporting （报告）页面显示指定数据文件中的所有结果总结。有关该报告所包含的各部分的信息，
参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

 若要将报告保存为 PDF 文件

1. 将光标移动至屏幕底部附近。

Reporting （报告）页面的工具栏出现。

2. 点击 Adobe Acrobat 图标， 。

Adobe Acrobat 工具栏出现在屏幕顶端。

3. 在 Adobe 工具栏上，点击 Save File （保存文件）图标， 。

Save a Copy （保存副本）对话框打开。

4. 指定保存报告的 PDF 文件的路径和名称，然后点击 Save （保存）。

Protein Deconvolution 应用程序将报告保存到名为 raw_file_name.pdf 的文件中。若用户未指定目录，
则默认将该文件置于 Method Selection （方法选择）页面上显示的原始数据目录中。

 若要打印报告

1. 将光标移动至屏幕底部附近。

2. 点击 Reporting （报告）页面工具栏上的 Print File （打印文件）图标， 。

3. 在 Print （打印）对话框中，设置适合的打印参数，然后点击 OK （确定）。

使用 ReSpect
自动解卷积

质谱图

在自动蛋白质解卷积中，用户将文件添加至运行队列，然后对已队列的文件执行解卷积。

设置自动
ReSpect
解卷积

选择 ReSpect 解卷积算法、一个方法和一个原始数据文件。

 若要使用 ReSpect 算法设置自动解卷积

1. 点击 Method Selection （方法选择）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 在 Method Selection （方法选择）页面的 Experiment Types （实验类型）窗格上，点击 Auto ReSpect 
(Isotopically Unresolved) （自动 ReSpect，同位素未解析）。
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3. 在 Methods （方法）窗格上，通过执行以下操作之一指定提取方法：

• 若默认方法或其中一个已有方法包含适合的参数，且用户不希望对其作出修改，则选择目标方
法的名称，然后转至步骤 7。

• 若要创建新方法，则选择 Manual ReSpect (Isotopically Unresolved) （手动 ReSpect，同位素未解析）
实验类型，然后按照第 26 页上的 “ 创建 ReSpect 方法 ” 中的说明设置 Parameters （参数）页面上
的参数。离开 Parameters （参数）页面之前，按照步骤 4 中的介绍进行操作。

4. （可选）点击 Parameters （参数）选项卡，在 Parameters （参数）页面的 Automation Parameters （自
动参数）窗格上设置控制导出演示的参数，然后点击 Apply （应用）。

有关这些参数的信息，参阅 Protein Deconvolution 用户手册 （Protein Deconvolution User Guide）。

5. 若修改了方法或创建了新方法，再次点击 Method Selection （方法选择）选项卡。

6. 若修改了方法或创建了新方法，返回至 Methods （方法）窗格并选择该方法。

7. 在 Load Raw Data File （载入原始数据文件）窗格上，选择包含样品质谱数据的原始数据文件：

a. 在 Raw Data Directory （原始数据目录）框中，输入原始数据文件的路径，或点击 Browse （浏
览）按钮 （...），浏览至包含该文件的目录。

b. 在 Select Raw Data Files （选择原始数据文件）区域，点击原始数据文件的名称。

若希望以指定方法运行一批数据文件，通常为同一样品，执行以下操作：

• 若要选择连续的文件名称，点击首个原始数据文件的名称，按住 SHIFT 键，然后点击希望选
择的最后一个文件的名称。 

• 若要选择非连续的名称，点击首个原始数据文件的名称，按住 CTRL 键，然后点击各个文件
的名称。

c. 点击 Add to Queue （加入队列）。

应用程序转至 Run Queue （运行队列）页面。所选数据文件出现在 Run Queue （运行队列）页面
上，状态为 Queued （已队列）（参阅下图）。

8. （可选）若要在运行队列中添加质谱图，返回至 Method Selection （方法选择）页面，然后重复前面
的步骤。 

用户可以处理多达 1000 个样品。

9. 若要运行任务，按照 “ 运行队列 中的任务。 ” 中的说明启动任务。

创建方法 为自动 ReSpect 解卷积和手动 ReSpect 解卷积创建或修改方法的方式相同。

• 若要为一次解卷积创建方法，参阅第 26 页上的 “ 为一次 ReSpect 解卷积创建方法 ”。

• 若要为滑动窗解卷积创建方法，参阅第 28 页上的 “ 为 ReSpect 滑动窗解卷积创建方法 ”。

• 若要为目标序列匹配创建方法，参阅第 28 页上的 “ 为 ReSpect 目标序列匹配创建方法 ”。

注释  若用户选择了一个在 Protein Deconvolution 1.0 中使用的 ReSpect 方法，但其并不是默认
方法，则色谱图参数可能未正确设置。在这种情况下，一则警告消息出现，提醒用户方法的
色谱图设置可能错误，并建议用户运行自动工作流程之前，先评估手动工作流程中的设置。
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运行队列
中的任务

用户可以为队列中的任务指定优先级、暂停队列中的任务，以及从队列中移除任务。

默认情况下， Protein Deconvolution 应用程序以提交任务相反的顺序处理队列中的多个任务；也就是
说，其首先处理最新提交的任务。

 若要运行队列中的任务

1. 点击 Run Queue （运行队列）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 点击 Run （运行）。

Run （运行）按钮更改为 Pause （暂停）按钮。一段时间后，任务的状态从 Queued （已队列）更改
为 Processing （处理）。当 Status （状态）列中的状态更改为 Processing （处理）时， Pause （暂停）
按钮不可用，除非队列中包含状态为 Queued （已队列）的其他任务。

 若要指定队列中任务的优先级

1. 点击 Run Queue （运行队列）选项卡 （若其尚未选中）。

2. 点击一个任务以将其选中。

3. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Set Priority （设置优先级） > priority_level （优先 _
级），其中， priority_level （优先 _ 级）可以为以下任一：

• Low （低）：在 Normal （常规）或 High （高）级别的任务完成后，处理该任务。

• （默认） Normal （常规）：在 Low （低）优先级的任务之前及 High （高）优先级别的任务之
后，处理该任务。

• High （高）：在 Low （低）或 Normal （常规）级别的任务之前，优先处理该级别任务。

若为多个任务指定相同的优先级，应用程序按照提交至队列的日期和时间优先处理任务。

 若要暂停运行队列中正在处理的任务

1. 点击 Pause （暂停）。

仅当队列中包含两个或更多任务且 Status （状态）列中的状态为 Processing （处理）时， Pause （暂
停）按钮才可用 （参阅下图）。用户无法暂停状态为 Processing （处理）的一项任务。

暂停影响待处理的下一个样品，而不影响当前正在处理的样品。 

确认框出现。

2. 点击 OK （确定）。

当前分析完成后，剩余的任务仍然在运行队列中，状态为 Queued （已队列）。

3. 点击 Run （运行），以使 Protein Deconvolution 应用程序处理余下的任务。
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 若要从队列中移除选中的任务

1. 选择要从队列中移除的一个或多个任务。按照以下操作移除多个任务：

• 若要选择连续的文件名称，点击首个任务的名称，按住 SHIFT 键，然后点击希望选择的最后一
个任务。

• 若要选择非连续的名称，点击首个任务的名称，按住 CTRL 键，然后点击各个任务。

2. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Queue Manipulation （队列操作） > Remove Selected
（移除已选）。 

3. 在确认框中，点击 Yes （是）。

 若要从队列中移除所有任务

1. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Queue Manipulation （队列操作） > Remove All （移除
所有）。

仅当所有任务状态为 Queued （已队列）或 Completed （已完成）时，才可以移除所有的任务。

2. 在确认框中，点击 Yes （是）。

 若要从队列中移除所有已完成的任务

1. 在 Run Queue （运行队列）菜单栏上，选择 Queue Manipulation （队列操作） > Remove Completed
（移除已完成）。

2. 在确认框中，点击 Yes （是）。

对比由自动
ReSpect 处理

的样品

若要对比源质谱图和由自动 ReSpect 算法生成的参考质谱图，使用第 41 页上的 “ 对比由 ReSpect 生成的
样品 ” 中的程序进行，只有一项例外。用户必须将参考质谱图保存至用于生成参考质谱图的方法。 

用户可以在 Sample Comparison （样品对比）页面上选择一个参考质谱图进行评价，而不是在 Process 
and Review （处理和查看）页面上解卷积质谱图。

 若要对比由自动 ReSpect 算法生成的样品

1. 在 Manual ReSpect （手动 ReSpect）工作流程中创建一个新方法 （参阅第 26 页上的 “ 创建 ReSpect 
方法 ”），或者在 Auto ReSpect （自动 ReSpect）工作流程中更改已有的方法 （参阅第 24 页上的 “ 设
置手动 ReSpect 解卷积 ”）。

2. 点击 Sample Comparison （样品对比）选项卡。

3. 从 Reference Spectrum Library （参考质谱图库）中选择一个参考质谱图，以将其添加至方法。 
4. 点击 Add to Method （添加至方法）。

5. 保存方法，如下：

• 若要在已有名称下保存方法，点击 Save Method （保存方法）。

– 或 –

• 若使用的是默认方法，则将该方法另存为其他名称：

i. 点击 Save Method As （方法另存为），以打开 Save （保存）对话框。

ii. 在 Method Name （方法名）框中，输入方法的名称。

iii.在 Descriptions （描述）框中，输入方法的简短描述。

iv. 点击 Save （保存）。

不需要先解卷积数据。

6. 在 Method Selection （方法选择）窗格上，选择 Methods （方法）窗格上的方法 （但是没有必要点
击 Edit Method [ 编辑方法 ]）。

7. 在 Load Raw Data File （载入原始数据文件）窗格上，选择原始数据文件并点击 Add to Queue （加
入队列）。
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显示结果 应用程序完成原始数据文件分析后，用户可以打开该任务的结果。 

查看结果后，若要调整色谱图，用户必须手动操作并重新运行任务。

 若要显示任务的结果

1. 在 Run Queue （运行队列）页面上，选择已完成的任务及希望显示的结果。

2. 点击 Open Result （打开结果）。

应用程序转至 Process and Review （处理和查看）页面，其在 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质
谱图）窗格上显示导出质谱图，在 Results （结果）表中显示组分列表。

当通过 Run Queue （运行队列）页面的 Open Result （打开结果）命令访问 Chromatogram （色谱
图）页面或 Process and Review （处理和查看）页面时， Save Method （保存方法）、 Save Method As
（方法另存为）和 Result Method （结果方法）命令不可用。

若 Protein Deconvolution 应用程序尚未分析原始数据文件，或正处于分析过程中，则用户无法打开
结果。

打开结果不会使应用程序停止分析后续的数据组。

 若要调整色谱图

1. 点击 Method Selection （方法选择）选项卡。

2. 点击 Manual ReSpect (Isotopically Unresolved) （手动 ReSpect，同位素未解析），按照第 3 页上的
“ 创建 Xtract 方法 ” 中的说明重新载入原始数据文件。

3. 按照第 10 页上的 “ 选择待解卷积的质谱图 ” 中的说明调整色谱图。

4. 重新提交任务至任务队列进行自动处理。

 若要复制色谱图

1. 任务处理完成后，点击 Run Queue （运行队列）页面上的 Open Result （打开结果）。

2. 点击 Chromatogram （色谱图）选项卡。

3. 从 Windows Start（开始）菜单上，选择 All Programs（所有程序）> Accessories（附件）> Snipping 
Tool （截图工具）。

4. 在希望捕获的色谱图区域周围拖拽光标。

5. 在 Snipping Tool （截图工具）上右击，然后选择 Copy （复制）。

6. 打开第三方应用程序文件，然后将已复制的图片粘贴至其中。

显示解卷
积报告

当点击 Run Queue （运行队列）页面上的 Run （运行）时，应用程序生成一份显示解卷积多个方面的
报告，以便用户追踪数据的进程。第 44 页上的 “ 显示报告 ” 介绍了该报告。用户可以在 Reporting
（报告）页面上查看该报告，并将其另存为 PDF 文件。

 若要显示报告

1. 在 Run Queue （运行队列）页面上，选择已完成的任务，以及希望显示的报告。

2. 点击 Open Report （打开报告）。 

Protein Deconvolution 应用程序转至 Reporting （报告）页面，在此显示报告。

当选择 Parameters （参数）页面 Automation Parameters （自动参数）部分上的 Concatenate All Reports
（合并所有报告）参数时，应用程序打开一个包含所有色谱峰的报告。若未选择该参数，其为每个
峰打开一个报告。
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载入已保
存的结果

若用户保存了解卷积结果，可以稍后重新载入。可以使用两种方法载入以前解卷积的结果。 

 若要从 Method Selection （方法选择）页面载入已保存的结果

1. 点击 Method Selection （方法选择）选项卡。

2. 在 Method Selection （方法选择）页面的 Experiment Types （实验类型）窗格上，点击 Load Previous 
Results （载入以前的结果）。

3. 在 Load Result File （载入结果文件）窗格的 Raw Data Directory （原始数据目录）中，输入包含已保
存结果的 SQLite 文件的路径和名称，或者点击 Browse （浏览）按钮 （...）以浏览至该文件的位
置。 

4. 在 Load Result File （载入结果文件）窗格的 Select Result Files （选择结果文件）区域，选择包含结果
的 SQLite 文件的名称，然后点击 Load （载入）。

应用程序显示 Results （结果）表格中找到的结果。

5. 在 Results （结果）表格中，选择想要的结果，然后点击 Load Result （载入结果）。

应用程序转至 Reporting （报告）页面，在此显示所需的解卷积报告。此外，该页面还显示 Process and 
Review （处理和查看）页面上的 Source Spectrum （源质谱图）、 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质
谱图）窗格，以及  Results （结果）表格中保存的结果。所需结果的文件名出现在 Saved ReSpect Results
（已保存 ReSpect 结果）或 Saved Xtract Results （已保存 Xtract 结果）窗格上。

 若要从 Process and Review （处理和查看）页面载入已保存的结果

1. 在 Method Selection （方法选择）页面上，载入原始数据文件并选择一个方法。有关说明，参阅第 1
页上的 “ 设置手动 Xtract 解卷积 ”。

2. 点击 Process and Review （处理和查看）选项卡。

3. 在 Saved Xtract Results （已保存 Xtract 结果）或 Saved ReSpect Results （已保存 ReSpect 结果）窗格
上，选择希望载入的结果，然后点击页面底部的 Load Result （载入结果）。

应用程序将选择的以前的结果置于 Process and Review （处理和查看）页面的 Source Spectrum （源质
谱图）、 Deconvolved Spectrum （已解卷积的质谱图）窗格以及 Results （结果）表格中。此外，其
更改 Reporting （报告）页面上的报告。

退出 Protein
Deconvolution

 若要退出 Protein Deconvolution 应用程序

点击 Protein Deconvolution 窗口右上角的 Close （关闭）按钮， 。

商标 ReSpect 是 Positive Probability Ltd. 的商标。

Exactive Plus 是 Thermo Fisher Scientific Inc. 的商标，而 Exactive 和 Xcalibur 是其在美国的注册商标。

Microsoft、 Excel、 PowerPoint 和 Windows 是 Microsoft Corporation 在美国以及其他国家和地区的注册商
标。 Adobe 和 Acrobat 是 Adobe Systems Inc. 在美国以及其他国家和地区的注册商标。

所有其他商标都是 Thermo Fisher Scientific Inc. 及其子公司的财产。

注释  当载入在版本 1.0 中生成的结果时，自版本 1.0 添加的任意参数都设为 0。
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