
第一章 软件安装

1.1 工作站软件的安装

1.1.1 软件运行环境

IbrainChrom工作站需要一台已经装了中文Windows2000、XP、win7、win8或者 win10操作系统的计

算机。

构建网络环境非常简单。如果用户的实验室已经具备了网络环境（本网络环境还有 IP剩余的情况下），

则可以直接用网线将仪器接入这个网络。如果用户的实验室没有网络或有意将仪器的网络与办公网络隔离

时，可采用交换机、HUB 等构建一个专用的网络。交换机、HUB 等可以在当地的计算机商店采购，也可

以在仪器订购时由厂家或经销商代为采购。

本仪器的工作站软件运行的计算机没有特殊要求。计算机要求为：

1、奔腾 CPU 2.0G以上，内存 1G以上；

2、安装了中文Windows2000、XP、win7、win8或者 win10操作系统；

3、10/100M自适应网口；

4、安装有光驱（如果要备份刻录谱图数据，可以选用带刻录功能的光驱）；

5、安装有本地打印机或网络打印机。

1.1.2 工作站软件的安装

将软件光盘放入光盘驱动器，双击 setup文件，会启动安装程序。界面上会显示：

图 2.2安装操作说明一

单击“取消”则退出安装，单击“下一步”即进入安装。



图 2.3安装操作说明二

系统将默认将文件安装在“C:\Program Files (x86)\IBrainChrom\IBrainChrom\”目录里。如果此时要退

出安装，则单击“取消”；如果要返回上一步，则单击“后退”；如果确定安装到这个目录，则单击“下一

步”则启动程序安装；如果选择安装其他目录，则在“预览”里选择安装目录后再单击“下一步”启动程

序安装；“数据处理”软件安装完毕后会进入“工作站”软件的安装，会显示如下界面：

图 2.4安装操作说明三



如果此时要退出安装，则单击“取消”。继续安装则稍等几秒钟会出现如下界面：

图 2.5安装操作说明四

表示软件安装完毕，单击“关闭”即可。单击“关闭”，该界面自动消失，桌面即会出现“IBrainChrom.exe”

和“XP-IBrainChrom.exe”两个图标。

图 2.5安装操作说明五

其中“IBrainChrom.exe”为网络色谱工作站，“XP-IBrainChrom.exe”为 XP 系统处理工作站。双击

“IBrainChrom.exe”图标，则运行网络色谱工作站。界面如下图所示：



图 2.7安装操作说明六

其详细使用见后第 4和第 5章节。

1.1.3 工作站软件的卸载

当需要卸载本系统时，点击开始—>所有程序—>IBrainChrom 中的卸载，则弹出如下界面。

图 2.7卸载操作说明一

如果放弃卸载，点击取消返回；如果确认要卸载，点击确定，则进入系统卸载状态；如下图所示：

图 2.8卸载操作说明二

卸载完毕，界面退出。

1.1.4 工作站软件的升级

详见：4．2．3检查更新。

1.2 系统的开机

当系统构建完毕，就可以开机以及网络参数的设置了。

网络参数（这里包括计算机和色谱仪）的设置是本系统中一个重要的设定。如果设置不正确，会使系

统部分功能不能实现甚至系统不能运行。所以在设定本系统的 IP 地址前一定要规划好 IP地址的分配，不

要使本网络的 IP地址与其他计算机或设备的 IP冲突。在使用路由器并且使用路由器的“DHCP”功能时，

本系统的计算机和网络色谱仪要尽量避开使用“DHCP”的 IP段，以防其他计算机或设备分配到本系统设

定的 IP地址。

1.2.1 计算机的网络设定

首先在工作站界面左下角找到网络配置



单击网络配置，跳出一个新界面，点击搜索后，左下角会出现一个绿色图标；

网络配置结束。

1.2.2 多色谱仪的网络参数设定

在仪器显示屏界面找到网络界面，找到仪器色谱仪 IP，在最后一位数值默认为 2，若是多仪器联机使

用，需要单独更换最后一位的数值，在达到仪器数据不冲突。

1.2.3 系统的联通初测

完成上述几项配置，就可以开始系统的联通初测了。分别运行计算机“IBrainChrom.exe”工作站软

件并打开色谱仪电源。如果联机正常，在“IBrainChrom.exe”软件的“设备管理”处会出现彩色（灰色

表示这台色谱仪没联机）的图标（图标的下方是本色谱仪的 ID码）。双击该图标，右测功能区会显示该仪

器的运行参数，谱图区会显示空走的基线。此时就可以进行系统的操作了。



第二章 色谱仪工作站的操作

2.1 工作站主界面功能

图 4.1工作站主界面

界面的上方是下拉式菜单；下拉式菜单的下方是检测器的运行参数和屏幕显示参数；中部是谱图数据

显示区； 最下方是色谱仪状态指示区；左下角显示了通信服务连接状态是否成功；右面是色谱仪的运行参

数及谱图处理参数。点击“仪器设置”按钮，界面的右面“运行参数”及“谱图处理参数”切换。

2.2 下拉式菜单介绍

2.2.1 文件(F)
文件菜单中从上到下有：谱图处理、编辑组分表、退出。移动鼠标，单击被选择项则可进入下步操作。

谱图处理

“谱图处理”为执行谱图的后处理。点击“谱图处理”后会弹出谱图后处理的界面，即：谱图的离线

处理界面。谱图处理详见第五章。



图 4.2结果主界面

定量组份编辑

“定量组份编辑”为执行谱图的后处理。点击“谱图处理”后会弹出谱图后处理的界面，即：谱图的

离线处理界面。谱图处理详见第五章。

图 4.3工作站主界面

2.2.2 系统（S）

选项

在“选项”可以配置工作站的谱图显示的颜色、谱图的存放目录、用户的密码等。在显示选项卡里可

以根据您的喜好配置谱图背景颜色、基线颜色、采样颜色、网格颜色。单击色块系统会弹出调色板，选取

您喜欢的颜色，点击“确认”即可；



图 4.4选项界面

同时，在该选项卡里还可以设置网格线、程升曲线、峰间分割线、保留时间是否显示以及谱图显示时

谱图超出时间轴范围是否“平移”或“缩进”。

注：最好不要将“基线”、“采样线”等与“背景”的颜色一致，这样会使谱图无法看到。

在操作选项卡里可以设置谱图存放的目录以及谱图文件的命名方式。

图 4.5参数界面

谱图文件工作目录是本系统中所有仪器产生的谱图文件将要保存的目录。设置该目录时，请先自建一



个目录（为了数据的安全，不建议用户在 C 盘上建立文件夹）并选定这个目录。并可根据需要选择是否让

系统自动生成色谱机名称文件夹、日期文件夹、通道名称文件夹。

图 4.6文件界面

此时选取已嫁接谱图的保存路径以及文件名称，点击“保存”即可。



2.2.3 帮助（F）
在“帮助”下拉菜单里，单击会调出本使用说明书的电子文档。上面有详细的操作说明，可翻阅查看。

在“关于”栏目里，会显示软件名称、版本号等信息。

图 4.7版本界面



2.3 色谱仪管理

图 4.9设备管理界面

如上图所示，该界面显示了本系统以前所连接的色谱仪（或其他分析仪器）的信息。灰色图标表示该

仪器现在没有连接，彩色图标表示该仪器已经连接上，方框上有红勾则表示主界面显示的是该台仪器的谱

图曲线和仪器参数等信息。如想查看其他仪器的谱图曲线和色谱仪参数双击其对应的图标即可。

如在某一图标上点右键，再点“编辑”，则弹出色谱仪基本信息的编辑界面：

图 4.10设备管理界面

2.3.1 设备机标识符

“设备机标识符（ID号）”为色谱仪的 ID码（该 ID码可以在“保修卡”获得，亦可以直接从色谱仪

上读取，详见：3．1．4网络参数的查看与设定）。不可修改！

2.3.2 设备名称

在“设备机名称（助记符）”处填写您喜欢的、容易记忆的名字，比如：车间 1、质检科 1、质检科-FID、

中心化验室-TCD等。

2.3.3 设备序号（MODBUS/TCP通信 ID码）

“设备序号”为 MODBUS/TCP 通信时的 ID码。当本系统需要接入 DCS 或通过 MUDBUS 读取分析

结果时，该 ID码一定要设置，并且不能重复。



2.3.4 其他信息

在“所属单位部门”以及“其他备注信息”处填写该台仪器的一些相关信息。该信息只是标注使用，

不会影响系统的运行，也可以不填。填写好上述信息，按“保存”即可。

如果要删除某一色谱机，单击“删除”即可。

注：“设备机名称（助记符）”是一个极其重要的仪器参数。它将在建立仪器文件目录以

及谱图文件存储中要用到。也就是说，您填写什么样的名字（比如：质检科 1），将自动建立

什么样的文件目录（质检科 1文件夹）以及存储什么样的谱图文件（质检科 1_FID1_2008年 12

月 01日_8时 58分 58秒.SDA）；

注：“正处于联机状态的色谱仪是不能删除的。

2.4 谱图显示参数的查看与设置

谱图显示参数的查看与设置可以直接在界面上查看并设置。如下图所示：

图 4.11谱图显示界面

当鼠标放在 这几个图标上时，鼠标下会自动显

示图标的功能，其功能从左至右依次为开始采样、停止采样、放弃采样、上一视图、下一视图、谱图命名、

检测器设置。单击图标即启动其对应的功能。

2.4.1 开始分析

单击 只开始本通道的谱图采样

2.4.2 停止分析

单击 只停止本通道的谱图采样，并执行谱图处理，计算出分析结果。

2.4.3 放弃分析

单击 是放弃当前的采样基线或空白基线。

2.4.4 上一视图

单击 是查看上一幅显示的基线。

2.4.5 下一视图

单击 是查看上下幅显示的基线。



2.4.6 文件命名

系统生成文件名的方式也是可以根据需要选取的。其中机器名、时间参数是系统必须采用的；通道名

称、随机号、自动进样、自定义内容是否加入到谱图文件的命名中，是用户自由勾选的。如下图所示：

图 4.13基线扣除命名界面

注：通道名称是色谱仪的通道名称。如 FID1、TCD2 等。

注：通道自定义是您根据自己的需要而填写的内容，该内容将被引用到文件名中。

注：自动进样是当选取自动进样器进行进样分析时，为了标注谱图文件而加入的“第几号样品

--第几次分析”

2.4.7 检测器设置

检测器设置是设置仪器检测器（如 FID、TCD、FPD、ECD、NPD）的运行参数。其中单击，系统会

弹出如下查询设置界面。



图 4.14检测器参数设置界面

设置相应的参数，按“确定”即可；如果不予设置，按“取消”即可。

注：“极性”是控制该通道输出信号的极性是不是取反（改变数据的符号）

注：“仪器基线扣除”是控制该通道的输出信号是否先完成基线扣除再输出

注：选定“扣除”前，必须先按实际要求空走基线，并记录在色谱仪内

注：不同的检测器，弹出的查询设置界面是不同的



2.4.8 基线数据

在每台仪器的每个通道都有该通道的基线数值显示窗口---当前电压和采集时间。

当前电压是该检测器实际输出信号值（非调零状态下）或调零后的输出信号值。单位是 pA。

采集时间是基线的计时。单位是 min（分钟）。当基线放弃或开始采样时，该计时会清零。

注：当前电压和采集时间是仪器以及当前通道是否工作正常的重要体现。当设备正常，当前电

压会有毫伏级的上下跳动，采集时间也会计时正常。当采集时间停止，就反应该仪器或该通道

工作不正常。

2.4.9 谱图的显示

在系统中设计显示下限、显示上限、满屏时间。修改这些参数可使基线显示在合适的屏幕里，而便于

观察。同时在“系统”—>“显示”里可以设置谱图超出时间轴范围是否“平移”或“缩进”。根据需要在

相应的选择框里打勾即可。

图 4.15局部放大界面界面

为了方便用户便于谱图的局部放大，系统设计谱图的局部放大功能。在预放大的区域按住鼠标的左键

拖动画矩形框后放开左键，即可放大显示该区域；在谱图上双击鼠标，即恢复原来的显示尺寸。

在谱图放大状态下，为了不使谱图移动而有碍与观察，可在暂停刷新前打勾。观察完毕后，将打勾取

消。

注：显示上限应大于显示上限！

2.4.10 停止时间

停止时间是指开始采样后系统会自动停止分析的时间。该时间由用户根据实际需要设定。

注：停止时间不可以设定为 0，为≥1的整数。

2.4.11 结束后显示

结束后显示是当指当人工停止分析或停止时间到后分析结果是否弹出。



注：当不选中结束后显示时，分析结果依然会保存在您指定的谱图工作目录，只是不显示而已。

2.4.12 结束后打印

结束后打印是当指当人工停止分析或停止时间到后分析结果是否立即打印输出。

注：当选中结束后打印时，您必须设置正确打印机的配置，否则操作系统会报错。

2.4.13 基线调零

当 打勾激活时，将对该通道的基线数据进行调零。当该通道无需调零时，请将打勾激活取消。

2.4.14 暂停刷新

当 打勾激活时，该通道的基线数据将暂停刷新，当放大基线时，暂停基线的后移，以便

于观察基线的细节。

2.4.15 多通道谱图对比

在每台色谱仪的第一数据通道显示界面，将有“全显”选项。当全显打勾激活时，将在第一通道基线

显示界面显示该色谱仪多个通道的基线，以便于相关色谱峰的对比。

注：每个通道的 Y轴（电压）标尺为单独设定，X轴（时间）标尺为第一通道的时间刻度。

2.4.16 仪器设置与方法设置的切换

本系统显示窗口的右面是仪器设置与方法设置共用界面。当点击仪器设置或方法设置时界面会切换，

从而完成相关的设置。详见：4.5和 4.6章节。

2.5 仪器的设置

2.5.1 仪器的状态显示

当系统切换到仪器设置界面，屏幕的右上方显示仪器的温度状态：

五个信号灯分别为准备、初温、升温、保持、降温。其显示意义如下所述：

准备：当色谱仪各路控温区的实际温度已达到设定温度，该灯被点亮；

初温：当色谱仪执行升温程序时，仪器进入初始温度保持状态时，该灯被点亮；

升温：当色谱仪执行升温程序时，仪器进入升温状态时，该灯被点亮；

保持：当色谱仪执行升温程序时，仪器进入程升温度保持状态时，该灯被点亮；

降温：当色谱仪执行升温程序时，仪器进入降温状态时，该灯被点亮。



2.5.2 温度/流量的设定

当选择“温度/流量”显示卡时，界面会显示如下界面：

图 4.16温控界面

分别是 6个控温区的实测温度、设定温度和保护温度。当需要设置时，点击相应的设置窗口，输入数

字，点击设置即可。

注：当某个控区的名称为红色时，表示该路控温处于关闭状态。

注：保护温度为设定温度自动加上 20℃。系统会根据设定温度自动改变。但本仪器最高使用温

度为 450℃，因此保护温度的最高值为 450℃。另外柱炉温度的保护温度是在程升升温设置的

最高温度上加上 20℃。

注：第一列控温区名称显示为红色表示此路为关闭状态，如为蓝色则表示打开状态。此线路的

开/闭状态可以通过下拉菜单中的“系统”中的“温控配置”中的“使能”来控制。可参照 4.2.2.3。

注：如某一路控温输入没有接入测温器件（PT100），则实测温度显示栏的温度不是真实温度。

2.5.3 气路流量的设定

单击“温度/流量”页面，则流量的运行参数处于工作站界面的右侧中间，如下图所示：



图 4.17压力流量控制界面

单击流量控制下面的各路图标如上图进样 1则会显示该气路的运行情况，击相应设置区的数值，修改

数字，按“设置”即可。实测值是仪器实际测出的数值，不可更改。

每路 EFC模块均输出输入压力、输出压力及输出流量。并口工作在压力模式或流量模式。

为了模块的正确运行，相关参数必须正确。如：色谱柱当需要设置时，点击相应的设置窗口，输入数

字，点击设置即可。



2.5.4 程序升温和外部事件的设定

单击“程升/事件”页面，将显示程序升温和外部事件显示、设置界面。程升控制的参数处于最上部，

事件控制的参数处于下部，如下图所示：

图 4.18事件控制界面

程序升温是指在样品分析过程中，柱箱温度需按照设定值而程序上升的过程。单击相应设置区的数值，

修改数字，按“设置”即可。

注：程升终止温度设置要高于柱炉的设定温度，下一阶温度要高于上一阶温度，第一阶程升速

率为 0时，程升无效。程升曲线会在谱图显示区域自动显示出来（当选中标识程升曲线时，详

见：4.2.2.1）。

为了使仪器控制一些额外的部件（如：进样阀），完成一些特定的功能（如：进样），仪器设计有 8路

独立的外部事件控制输出。因此在仪器控制中需要设置 8路外部事件的参数。8路独立的外部事件控制输



出在仪器的主控板上。一般由生产厂家出厂时加装相应的设备，并根据实际分析需要设置相关的时间参数。

单位为分钟。单击相应设置区的数值，修改数字，按“设置”即可。

注：程序升温及外部事件的开始是由开始分析触发。



2.5.5 进样器的设定

“进样器”是指随仪器。单击“进样器”页面，将切换到“进样器”查看设置的界面。如下图：

图 4.19进样器控制界面

界面的上部为自动进样器的当前状态，如“在线”、“离线”、“空闲”、“进样”等。当前瓶号是指在实

际进样时，自动进样器已经执行到第几号样品以及该样品的第几次分析。

2.5.6 网络参数的设定

单击“网络/版本”页面，将显示该联机色谱的网络参数及硬件的版本信息。仪器的网络信息如下图所

示：



图 4.20网络设置界面

单击相应设置区的数值，修改数字，按“设置”即可。

注：网络参数的设置方法以及注意事项请参阅：“3．1．8网络参数的查看与设定”以及“2．4．1

计算机的网络设定”。

注：当修改色谱仪的网络参数后，会使色谱仪与工作站的链接中断，并试图初始化色谱仪的本

身的网络参数以及链接到工作站。

注：在该界面里将显示仪器各控制电路的版本信息。本信息为只读信息，不可修改。

2.5.7 开始控温及结束控温

当系统切换到仪器设置界面，屏幕的右上方显示仪器的温度状态：

单击开始控温即启动这台色谱仪开始控温及 EFC模块的工作，同时图标会自动变成结束控温。单击结

束控温即关闭这台色谱仪的控温，同时图标会自动变成开始控温。

2.5.8 开始分析及结束分析

单击开始分析则启动色谱仪开始采样。此时工作站基线变为采样后所选定的颜色（本软件默认颜色为

黑色），同时图标变为结束分析，且开始采样图标 由蓝色变灰色 ，停止采样图标由

灰色变为蓝色 ；

单击结束分析则色谱仪停止采样，此时工作站基线变为所选定的颜色如绿色（本软件默认颜色为绿色），

同时图标变为开始分析，开始采样图标有灰色变为绿色，停止采样图标由红色变为灰色。

在“准备”灯被点亮的情况下，单击工作站上开始分析图标或者 图标或者按色谱仪操作键

盘上的开始键，色谱仪开始程序升温控制，同时开始采样分析；

单击工作站上“结束采样”图标或者“结束”图标或者按色谱仪操作键盘上的结束键，色谱仪将结束

采样分析，并开始降温至温控设置温度，工作站显示走基线状态。

注：单击开始分析为开始本仪器上所有通道的分析。单击结束分析为结束本仪器上所有通道的

分析。



注：单击 图标为开始 该通道的分析。单击 图标为 结束该通道的分析

2.6 方法的建立

方法是指为把色谱仪传送来的基线数据进行有效合理的处理，并根据每个组份的色谱峰进行定量计算

的参数集合。任何时候采集和（或）重新处理数据文件时都会使用方法。它包含以下内容的说明：仪器运

行参数、数据采集（运行时间、采样速率等）、积分、校正和峰信息、报告，以及可选功能（如数据导出和

用户程序）。每种方法都能从单张色谱图中采集多个独立通道的数据。每个通道都有其自身完全独立的方法

文件。尽管方法文件是独立的文件，但包含在方法中的信息在采集时保存在原始数据文件中。这样，就可

以复制原始方法（即使随后修改了方法文件）。

2.6.1 基本概念

为了了解谱图的处理，有必要先了解一下谱图处理、色谱峰鉴定和定量计算的概念。

谱图处理的主要任务是正确地将谱图中的峰检测到，并为这些峰确立恰当的基线，以及为重叠的峰确

立恰当的分割线。程序在采集谱图的过程中会对谱图进行实时处理，但您也可在谱图采集结束后，调节“谱

图处理参数”或制定“谱图处理方案”后对谱图进行再处理，直至满意为止。这一步完成后，程序就获得

了谱图中所检测到的峰的位置、面积和高度等有关峰的信息。

色谱峰鉴定是基于色谱峰保留时间来鉴定色谱峰。当一个色谱峰的保留时间与定义 的窗口相匹配时，

该色谱峰被认为一个化合物。定量计算是将色谱峰面积或色谱峰高转化成化合物浓度(或量)。有不同的校

准方法( 外标法ESTD,内标法 ISTD, 归一法Norm%)可以将色谱峰响应(面积或高度)转化成浓度或相对浓度。

这里将重点介绍定量方法。

校正因子

校正因子是定量计算公式中的比例常数，其物理意义是单位面积所代表的被测组分的量。可用下式表

示：

mi– i组分的量；fi– I组分的校正因子；Ai–i组分的峰面积

定量分析的依据是被测组分的量与响应信号成正比，但相同含量的物质由于物理、化学性质的差别，

即使在同一检测器上产生的信号也不同，直接用响应信号定量，必然导致较大误差。故引入校正因子。

归一法

将样品中所有组份的含量之和定为 100%。计算其中某一组份百分含量的定量方法。可用下式表示：

Xi－试样中组份 i的百分含量 fi－组份 i的校正因子 Ai－组份 i的峰面积或峰高

注：如果改为峰高定量则公式中以峰高替代峰面积。

校正归一法

这也是一种计算百分浓度的定量方法，与归一法不同的是：这种定量方法需要在定量组份表中设置所

有需要参与计算的组份的校正因子。

如果所设的各组份校正因子都相等，则此方法实际上就转化为归一法，但这种归一法可以有选择挑选

需要参与归一计算的峰，而非像真正的归一法那样所有检测到的峰全部都参与计算。

样品浓度 =( (K * A + B)/Σ(Ki*Ai + Bi))*SF
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其中：K 是校准曲线的斜率；B 是校准曲线的截距；A 峰面积；SF 比例因子，在样品量中输入。

校准曲线以横坐标为：标样峰面积 纵坐标为：标样浓度 作图求出。

注：如果改为峰高定量则公式中以峰高替代峰面积。

外标法

在相同分析条件下，比较标准物质与样品的色谱峰面积或峰高。

也就是用已知的标准品配成不同浓度的标准样，测量各种浓度的峰高或峰面积，绘制响应信号与百分

含量的关系曲线；再测量样品的峰面积或峰高，在校正曲线上计算其对应的百分含量。要求：进样量、色

谱分析条件严格不变；

样品浓度 =( (K * 峰面积 + B)/ 样品量)*100

其中：

K 是校准曲线的斜率 B 是校准曲线的截距

校准曲线以横坐标为：标样峰面积 纵坐标为：标样浓度*标样样品量/100 作图求出。

注：如果改为峰高定量则公式中以峰高替代峰面积。

注：如果用户无需使用公式中样品量参数，请设置为 100即可。（因为分子分母可相互约去）

内标法

选择合适的物质作为欲测组份的参比物，定量加到样品中去，依据被测组份和参比物在检测器上的响

应值之比和参比物加入量进行定量分析。

内标物的要求：

① 样品中不存在且方便得到；

② 不与样品或固定相反应；

③ 能与样品完全互溶；

④ 与被测组份很好分离；

⑤ 保留时间又比较接近；

⑥ 加入内标的量要接近被测组份。

基本公式： mi=fi * Ai 被测组分 ms=fs * As 内标组分

于是得：

首先用被测物标准品和内标物配制标准溶液，求得校正因子比值，即相对校正因子：

然后，在样品中同样加入已知量的内标物，得到各自的响应值，利用相对校正因子不变，由式（1）来

计算结果。fis＝fi/fs －内标物与被测组份校正因子的比值； mi－被测组份 i的含量；ms－加入内标物的量

As－内标物的峰面积； Ai－组份 I的峰面积；

也可以用以下公式来表示：

样品浓度 = (K *（峰面积/内标峰面积）+ B) *（内标量/样品量）*100

其中：K 是校准曲线的斜率；B 是校准曲线的截距；

校准曲线以｛横坐标为：标样峰面积/标样内标峰面积｝｛纵坐标为：标样含量/标样内标含量｝
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内标A

作图求出。

注：1．如果改为峰高定量则公式中以峰高替代峰面积。

2．如果用户无需使用公式中样品量参数，请设置为 100即可。（因为分子分母可相互约

去）

指数法

由于 FPD 检测器对 S的响应是指数的关系，所以对于这类检测器，要采用指数法来计算样品浓度：

样品浓度 =exp( K*lnA + B )

其中：

K 是校准曲线的斜率

B 是校准曲线的截距

A 为样品峰面积

校准曲线以横坐标为：ln(标样峰面积) 纵坐标为：ln(标样浓度) 作图求出。

注：如果改为峰高定量则公式中以峰高替代峰面积。

单级校正

是指用一个浓度(水平)的标准样品的运行中创建一个一级校准曲线。每个峰的校准曲线成为一条通过

原点和一个数据点的线，该数据点代表标准品色谱峰的面积/高。

这是日常分析工作中最常用到的校正方式。

使用这种定量方法需要先配制一个浓度的标准样品，由其计算得到各个待测组份的校正因子并放在定

量组份表中，再由定量组份表中的校正因子反算待测样品中各个组份的浓度。

在峰表的浓度级别 1栏内填入各个峰的含量。并且“内标（ISTD.ID）”一定不要输入内标峰 ID，否则

工作站认为是进行内标校正。另外，零位一定要选中，因为单极校正实际是一个单一的浓度点和零点二者

之间进行拟合。如果不选中零位，则只是一个孤立的点，无法得到一条直线。

对于有内标物的单点校正法，定量公式如下：

其中：：待测样品中组份 i 的浓度

：待测样品中组份 i 的峰面积（或峰高）

：组份 i 的校正因子

：待测样品中内标物的添加量（重量或体积）

：待测样品中内标物的峰面积（或峰高）

如果没有内标物，上面的计算公式被简化为：

注：如果有内标物，在计算校正因子前就还应在“定量组份表”中“浓度”一列填上内标物的添加

量（重量或体积）。

内标

内标
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多级校正

与单级校正一样，这也是一种计算待测样品绝对浓度的定量方法，计算出来的浓度的单位与所配标样

的浓度单位一致。

使用这种定量方法需要先配制一系列（而不是一个）浓度的标准样品，由这一系列不同浓度标样的测

试结果计算得到各组份的工作曲线（即组份峰面积或峰高与组份浓度的关系曲线），再根据待测样品中各组

份的实测峰面积（或峰高），由工作曲线反算出待测样品中各组份的浓度。所以用此方法计算待测样品中组

份的浓度时，必须事先得到所有组份的工作曲线，同时必须填写定量组份表以指明谱图中究竟是哪些峰需

要引用工作曲线计算浓度，程序将自动按顺序为它们引用工作曲线。

在使用本方法时若指定了内标物，则以上所提到的待测组份的“峰面积（或峰高）”就改为待测组份

的“峰面积（或峰高）与内标物的峰面积（或峰高）之比”。

在单级校正的基础上，可以先在峰/组的校正表中填好第二级到最后一级的浓度等数据，保存方法，调

出第二级浓度的数据，点击分析菜单下分析/单级校正，校正级别选 2，但是不选清除全部校正，点击开始

进行校正，然后调出第三级的数据，重复上面这些步骤，注意校正级别要与数据对应。

通过在校正曲线内点击右键弹出的菜单，我们可以方便的设置很多参数，比如：

 是否拟合的曲线强制过零点 。

 查看或更改拟合类型，比如线性、平方等。

 更改响应因子的定义，是含量/面积还是面积/含量。

 通过比例来更改拟合的结果。比如 log(数量)/log(响应值)就是对于 FPD检测器常用的拟合方式 。

定量根据

可以根据需要，采用：峰面积、峰高、峰面积平方根或峰高平方根作为定量的计算依据。

对硫化物，在选用单点校正法定量时，可选用“峰面积平方根”或“峰高平方根”进行计算。其中“峰

面积平方根”实际是组成峰的各切片高度的平方根之和。

工作曲线计算

使用多点校正法需要先计算待定量组份的工作曲线，即求得这些待定量组份的浓度与峰面积（或峰高）

的关系式。要计算工作曲线，必须先配制一系列不同浓度的标准样品，然后分别进样，测得待定量组份在

不同浓度下的峰面积（或峰高）。每次测得的待定量组份的峰面积或峰高数据，连同各组份的已知浓度必须

在“定量结果表”中“存档”。注意，本软件中“档”的一个重要作用就是贮存这些用于计算工作曲线的数

据。当所有浓度标准样品的测量结果都存档后，就可以在“定量方法表”中指定要计算的工作曲线的阶次，

如一阶（直线）、二阶（抛物线）、三阶或更高阶次的曲线，并单击“定量方法表”中工作曲线组合框中的

“计算”按钮，程序即回归出各组份的工作曲线。

对一些物质（如硫化物）的检测，浓度不是与“峰高”而是与“峰高的平方根”成正比。做这样的工

作曲线时，在本软件中只要将“定量方法表”中的“定量根据”从常规的“峰高”改为“峰高平方根”然

后做工作曲线即可，并不需要专门做横轴、纵轴都取对数的工作曲线（即我们通常说的“指数法”定量Y=kXa，

相当于 lgY=b+a*lgX）。另外，若选择做“对数”工作曲线，则不管选择工作曲线的阶次是多少以及是否强

制过零，只能做形如 lgY=b+a*lgX的不强制过零的一次曲线。

由几次平行样得到的结果可分别直接存档，由于这些档在浓度数据上是相同的（但峰面积或峰高会略

有差异），故在这些档的数据被取出用于计算工作曲线之前，程序会自动在内部将这些档综合为一个平均档

后再参与工作曲线的计算。

如果只“存”了一档浓度与峰面积或峰高的关系数据就计算工作曲线，则程序会自动地将工作曲线取

为通过零点的直线。零点意味着当组份浓度为 0时这个组份的峰面积（或峰高）也为 0，这时的多点校正

法实际上就是单点校正法，直线的斜率实际上就等于单点校正法中的校正因子。

工作曲线的纵轴在通常情况下为峰面积（或峰高），但如果计算工作曲线时在定量组份表中指定了内



标物，则工作曲线的纵轴将变为当前组份与内标物的峰面积比（或峰高比）再乘以内标量。内标量应填写

在“定量组份表”中属于内标物的浓度一格里。

对“定量组份表”中定义的各个组份，日后用“多点校正法”计算浓度时每个组份就依次取用一条工

作曲线，有多少条工作曲线就能计算多少个组份。如果标准样品里只有一个组份，而以后待测样品中有多

个类似组份都需要使用它计算出来的工作曲线进行定量，就可以将标准样品的“定量结果表”里只有一行

的内容复制（用鼠标右键）成多行后再“存档”，以计算出多条相同的工作曲线。这样，日后对待测样品中

的多个类似组份（如各种硫化物）进行“多点校正法”计算时就能有足够数量的工作曲线取用。

由于“档”对所有打开的谱图窗口都是公用的，所以存档的“定量结果表”不必非得来自同一个谱图

窗口。每一个打开的谱图窗口也都可以从“档”中取出所有数据，在各自的窗口中计算并得到工作曲线。

这里计算得到的工作曲线将与其它表格数据一样随谱图文件而保存，所以以后再次打开这个文件时，

以前计算得到的工作曲线仍然存在。工作曲线也可用“文件”菜单里的“存为模板”命令保存到专门记载

表格内容的模板文件中，如果所存模板文件名为“默认模板.tab”，则以后新建的谱图窗口中将自动引进相

同的工作曲线。

在计算得到工作曲线后，可以在工作曲线组合框中任意选择一个组份显示其工作曲线。用于计算工作

曲线的原始数据点，在工作曲线图中以“x”标出，如下图所示：

图 4.21工作曲线示例

如果这些原始数据点都靠近回归出的工作曲线，则表示工作曲线对原始数据点拟合得较好。若有个

别数据点大大偏离工作曲线，则表明这个数据点可疑，需要重新分析一次这个数据点所对应的标样（在

“定量结果表”里单击“清档”按钮，根据入档序号清除此数据点对应的档，然后再用相应浓度的标样

补做一个档，或调出原来谱图文件错误之处进行调整后重入一个档，再重新计算一下工作曲线）。如果大

多数数据点都有规律地偏离工作曲线，则需要根据这些数据点所显示出的变化趋势（如直线、抛物线）

指定一个新的曲线阶次，再重算一下工作曲线。



2.6.2 仪器参数

仪器参数是该方法中仪器运行的重要参数。它包括：仪器的温度参数、程序升温参数、流量参数等。

如下图所示：

图 4.22仪器的方法参数界面

在该界面中，各个参数被设计成只读方式。您可以通过对仪器参数的设置（详见：4．5仪器的设置），

通过“获取仪器参数”按钮加载到本界面中来，成为方法中的仪器参数。 它将记载产生本通道分析结果

的仪器运行条件。

在进样器 1、进样器 2、检测器 1、检测器 2前面后打勾选择框。该选择表示本数据通道是使用哪个进

样器以及哪个检测器。该选择会保存在该通道的方法里。在谱图的后处理时，您会看到产生该谱图的仪器

条件。当你重新选取了另一个方法后，可以点击“下载到仪器”而将该方法中的仪器参数下载到仪器中去

执行。



注：在谱图后处理软件里，您同时会看到该仪器参数。该项参数是不可修改的。



2.6.3 定量结果计算

点击定量结果计算选项卡，将显示如下界面：

图 4.23定量结果计算界面

定量组份表文件包含了全部的校正和峰信息。

在定量组份表文件里，选择已经制作的定量组份表文件，也就是峰鉴定文件。如果该项没有选择定量

组份表文件，系统将用归一法进行样品分析。

在结果显示里，您可以根据需要选择隐藏内标峰（在定量结果比表中将不显示内标物组份结果）；以

及显示所有检测峰（显示所有识别出的组份）、显示所有识别峰（组份结果表中显示所有与组份表能够匹配

上的组份）或显示所有校正峰（组份结果表中显示所有组份表中存在的组份，未匹配组份置空）。

在匹配峰使用缩放里，您可以根据需要选择缩放或稀释因子。它是表示您是否将待测样品进行了浓缩

或稀释。缩放后单位可以根据实际而填写（如 mg、ng/ml等）。 缩放因子默认为 1。

在加减谱图里，您可以将现有谱图与其他谱图进行加减运算，从而进行比对。加减的匹配方式有三种：

无变化：直接两张谱图时间对齐加减；

偏移谱图：将两张谱图最高峰对齐相加减；

缩放谱图：同上，但不是平移而是缩放的，两谱图起始时刻同为 0。

在柱校计算里，您需根据实际分析结果以及实际色谱柱长输入，从而在分析报告里计算出柱校。给柱

效计算设置参数：非保留时间，柱长。

在结果总结选项里，主要功能为对分析出来的数据汇总浓度进行汇总，如果不填程序默认将所有浓度

进行相加得出总浓度值，此时计算浓度百分比时除数为个浓度相加的总浓度，如果我们已经确定知道了总

浓度数，在这里你可以填写，作为计算浓度百分比的分母项，此时计算出来的总浓度百分比可能大于 100%

或小于 100%，用于判断此次进样是否合格，当然越接近 100%时越准确。

结果总结选项里，内标物的浓度在定量组分表里修改。

注：当选择“归一法”进行谱图计算方法时，无需调入定量组份表文件；当选取“校正归一法”、

“外标法”、“内标法” 、“指数法” 进行谱图计算方法时，则必须调入定量组份表文件。

注：当选用“校正归一法”、“外标法”、“内标法” 、“指数法” 进行谱图计算方法时，则在

定量组份表文件中设定。



定量组份表文件

当选取“校正归一法”、“外标法”、“内标法” 、“指数法” 进行谱图计算方法时，则必须调入定量组

份表文件。

定量组份表文件的调入和清除

如果要采用校正归一法、外标法、内标法、指数法，则必须选择定量组份表文件。在“定量组份表文

件”栏目点击“打开”，选择已制作的定量组份表文件（.cal）即可，点击“应用设置”激活。如果采用归

一法，则点击“清楚”按钮定量组份表文件（.cal）即可，点击“应用设置”激活。

制作组份表文件

制作校正曲线，是数据处理的重点，是将标样谱图的信息与数据做成一个标准，供处理样品谱图时使

用。 在本系统中，您可以从多个入口打开“定量组份编辑表”。比如：文件 编辑组份表；定量组份表

根据标样新建；以及在谱图后处理系统中也可从上述入口新建编辑。

编辑组份表窗口如下图所示：

图 4.24编辑组份界面

快捷按钮栏：

新建组分表：初始化组份表窗口；打开组分表：打开组份表文件；

保存组分表：保存组份表文件；打开标样：打开经过预处理的标样谱图；

关闭标样：关闭标样谱图；添加所有峰：将标样谱图所有峰信息添加到组分表当前 Level；

添加已有组份：将标样谱图及组份表中同时有的峰添加到组份表当前 Level；

添加峰：将标样谱图中选择的峰添加到组份表当前 Level；

Level：选择组份表当前浓度级；比如当需要制作多个浓度级别的组分表文件。

删除组份：删除组份表当前选择的组份；选项：设置组份表文件的属性。

窗口上部为标样谱图显示区，下部为组份表。

说明：1、校正体系总计 20 个浓度级别，即一个组份最多可有 20个校正点；

2、首先确定 Level 级，三个“添加”按钮会自动添加峰信息到该组份当前选择的 Level 级；

3、Level 级原本记录数为 1，每“添加”一次，该 Level 级记录数加 1。当 Level 中含有多记

录时，“再校正”方式受“选项”设置制约；

4、关于“再校正”，当一个 Level 级有多个记录时，涉及再校正问题。“平均”方式会将该

Level 所有记录的面积/高度值取平均，“替换”会用新值覆盖原值。



标样预处理

制作校正曲线前，应当先进行标样的预处理，如剔除一些不必要的峰，及观察判峰情况。进行之前最

好先了解一下谱图窗口。[参考 谱图处理.手动积分]现以已经采集的标样工程为例，如图所示，该标样有 4

张标样，打开“1.sda”进行适当处理。

图 4.25标样数据图谱

适当手工处理，如图：

图 4.26手工处理标样

同理处理 2.sda、3.sda、4.sda

制作组份表

图 4.27制作组份表



1、 打开“定量组份编辑”，将“LEVEL”设置成“1”，调入待处理的谱图文件。如上图。

2、 根据实际需要按“添加所有峰”、“添加已有组份”或“添加单组份”

3、 填入组份名称（如果已知），调整保留时间的“左窗宽”和“左窗宽”。

4、 在“定量组份编辑”里填上标样中各组份的浓度。

5、 如果标样中添加了内标物，则需要在“内标”一列中指定哪一个组份是“内标”，并且在“浓度”一

列中填上内标物的添加量（重量或体积）。

6、 点击“取校政因子”按钮，即可计算出组份的校正因子。如果需要由几针同样的标准样品计算平均校

正因子，则将“校正选项”中的“再校正”勾选平均，即可计算出平均校正因子。

7、 “LEVEL”设置成“2、3、4…..”,再打开由这一系列平行样生成的谱图文件，重复 4至 6步骤，即可

生成其他浓度的平均校正因子及浓度曲线。

8、 选择“文件”菜单中的“保存”或“另存”，保存这个组份表文件。

注：初次构建组分表（无组分时），最简单的就是“添加所有峰”。

关闭 01.saq，打开第二张谱图，修改 Level 级 2，点击“添加已有组分”，即将组分表中已有

的组分，且谱图上也有的组分，添加到组分表 Level 2。同理，将 03.saq、04.saq分别添加

到 Level3、Level4 上，这样 4个 Level 级即各组分含 4 个校正点，每个 level 级仅含 1 个

记录；观察 4张标样谱图可发现 01、02数据（面积/高度）十分接近，类似重复进样， 03、

04也十分接近，这样可以考虑使用两个 Level级，Level 1包含 01、02，Level 2包含 03、

04，则 Level中记录数为 2。最后写入数量（Amount）。这里，将 Level1、2的数量设为 1，

将 Level3、4的数量设为 2。

内标、外标方程

现在为各组分设置方程：将各组分的前面四个点的“使用”勾选，即右方图像上有四个标样点（使用

的点标识为┼，未使用的标识为○），默认选中。

图 4.28选取校正点

所有方程均可调整曲线类型及原点方案。这里白酒标样中：各组分均有四个点供选择。

以上看到的外标模式，即各组分的外标方程，如果要制作内标校正，则可以在校正选项中设置显示模

式：内标模式。各组分均提供外标、内标两个方程。

内标模式：

制作内标，需要在组分表中设置内标，任意组分可设置不同内标，如图，f、g组分均以 h做内标；而

d组分选择 e做内标。



图 4.29设置内标

查看各组分：没有内标的组分，及内标组分，显示同外标方程。有内标的组分，使用内标方程，如图：

图 4.30内标方程

到此，校正曲线制作完毕，“保存”：xxxx.cal文件，在“4.6.4定量组份的设定”选择这个文件即可。

2.6.4 积分事件

当向积分事件表添加积分事件时，积分更改将用于使用该方法进行分析的所有随后样品（假定保存了

该方法）。这是通常用于修改峰积分的事件的缺省选择。

当单击积分事件选项卡，界面将显示：

图 4.31积分事件选项卡

在该表中，系统默认有峰宽参数、峰高参数、峰斜率。开始时间以及结束时间均不填写（表示谱图处



理的全部时间里均有效）。其默认数值分别为：0.01min、0.015mV、0.05。它是识别色谱峰以及过滤色谱峰

的重要参数。

峰宽参数为 0.01min表示：峰宽小于 0.01分钟的色谱峰将被过滤，而不作为色谱峰处理。这一参数是

消除色谱信号中的低频噪声干扰用的控制信号。

峰宽的确切定义为峰的半高宽度，在本系统中单位为分钟。设置原则为以略小于色谱中最窄峰的半峰

宽作为设置值。这一参数的设置可以过滤掉一些很尖锐的干扰毛刺。但当用于高速色谱的数据处理时，应

根据实际情况调整该参数。

峰高参数为 0.015mV 表示：峰高小于 0.015mV 的色谱峰将被过滤，而不作为色谱峰处理。这一参数

的设置可以过滤掉基线上的一定大小噪音。但当用于基线噪音良好，而实际信号又比较小时（如用于劣量

分析时），应根据实际情况调整该参数。

峰斜率是判别峰起点的重要参数，是用于判别峰起点、终点。峰斜率设定值要恰当。

设定值太小，会把基线上的一些波动误作为峰，在谱图上打出很多的峰，甚至会把峰顶部把一个峰分

离成二个或更多个峰。

设定值太大，会把一些较为尖锐的峰漏掉。

系统的默认值是根据常规分析而设定的经验值。可根据实际判峰情况调整该参数。

除系统默认的 3个参数外，在积分事件表里，您还可以根据需要添加其他的峰处理参数。如下表所示：

表 4-1 处理参数列表

名称 开始

时间

结

束时

间

值 功能

峰-重置.检测负峰 无 基线重置并检测负峰

峰-反转负峰 无 将检测到的负峰翻转为正峰

峰-最小峰宽 X（min） 检测当前峰是否小于最小峰宽

峰-最小峰高 X（mV） 检测当前峰是否小于最小峰高

峰-添加正峰 无 在时间段里添加正峰

峰-添加负峰 无 在时间段里添加负峰

峰-剔除峰 无 在时间段里删除峰

峰-最小半峰宽 X（min） 大于最小峰半峰宽的峰有效

峰-最小面积 X（mV） 大于最小峰面积的峰有效

峰-谷点 无 相邻的两个色谱峰之间的点

峰-溶剂峰 无 标注此峰峰类型为溶剂峰

峰-流速标识 无 添加流速标识

峰-添加组 A-Z 添加单峰或多峰为一组

峰-剔除组 A-Z 剔除组/从该组剔出峰

基线-肩切参数 X，X，X 在不影响左右相邻峰的基线情况下

调整此峰基线到谷点

基线-谷.谷斜率 X 从当前谷点重新设定峰斜率

基线-整合基线 无 基线拉直（基线不经过谷点）

基线-向前水平 无 峰基线调整为水平直线，峰终点不变

（峰分离后无效

基线-向后水平 无 峰基线调整为水平直线，峰起点不变



（峰分离后无效）

基线-前切 无 调整此峰起点

基线-尾切 无 调整此峰终点（可用作拖尾峰处理）

噪声评估 X（min） 计算当前基线噪声（不进样且仪器稳

定情况下结果有效）

漂移评估 X（mV/min） 计算当前基线漂移（不进样且仪器稳

定情况下结果有效）

检测器延时 无 无 X（min） 调整全局保留时间(可用以解决不同

分析人员之间的操作手法带来的保

留时间差异)



当需要设置积分事件时，将鼠标移至积分事件的需要修改或添加处，点击右键系统弹出如下界面：

图 4.32图谱处理选项卡

根据需要选择添加行、插入行、删除行、上移或下移；“添加行”命令仅在光标所在的位置添加一个新

的空白行。“插入行”命令仅在光标所在的位置插入一个空白行。 “删除行”命令删除当前单元格或选定

行的内容。“重置”命令清除整个电子表格的内容（恢复系统默认值）。

如需要添加积分事件，在电子表格添加一个新行，在添加行的单击“事件”字段点击左键，系统会弹

出积分事件的选项，如下图所示：

图 4.33图谱处理选项卡

并选择想要添加的事件，根据该积分事件参数需要依次填入开始时间、结束时间以及值（如果需要）

即可。重复上述步骤，可添加其他的积分事件。



2.6.5 打印报告的设置

点击报告打印选项卡，系统弹出打印报告的设置界面：

图 4.34打印报告选项卡

在标题里填写您需要的内容。如：甲烷样品测试。如果这个“标题”被设置为空白，则程序在出分析

报告时会自动将“分析报告表”中“报告头”中的第一行取出当作标题）

勾选您需要的打印选项，以确定分析报告中各部分的内容。在报告头、报告尾中填写好“报告头”和

“报告尾”，这两部分的内容将分别被原封不动地插入到分析报告的头部和尾部。

在文件格式中选择用Word、写字板或自带程序来生成打印报告的格式。



第三章 谱图的离线处理

在本系统中，采样结束时系统会立即本通道采用的分析方法进行谱图的分析计算，分析报告会自动保

存在您设定的工作目录中。

无论是当前结束采样的通道是否在当前显示操作界面，都不影响谱图分析计算的执行。这是

IBrainChrom.exe工作站的一大技术突破！

被保存的谱图文件在工作站谱图目录 色谱仪名称文件夹 日期文件夹 通道名文件夹。如果需要，

您可以调用谱图离线处理进行谱图的结果查看、重分析以及打印。单击选择本系统的文件—>谱图处理下拉

菜单，系统会弹出谱图离线处理的软件界面，如下图所示：

图 5.1图谱处理选项卡

3.1 界面

3.1.1 界面概述

本软件的界面是标准的 32位Windows程序界面，其框架由标准的界面元素即菜单、工具条、状态条

等构成，在工具条和状态条之间为谱图窗口显示区域以及谱图处理方法区域（有时为了扩大谱图窗口显示

区域，可以取消谱图处理方法区域的显示）。

3.1.2 标题栏

标题栏位于程序窗口的顶部。上面所示的应用程序窗口标题栏从左至右顺序包含如下组成：应用程序窗口

控制菜单图标、应用程序的名称、当前打开谱图文件的路径及文件名。

3.1.3 下拉菜单

系统的下拉菜单包括：文件、视图、谱图、帮助。如下图所示：没有图。

3、结果显示区

4、谱图显示区

6、方法编辑

5、手动积分

2、谱图操作区



文件

点击文件下拉菜单，系统弹出如下视图：

图 5.2文件菜单

现将本下拉菜单各个部分分别描述：

 重叠模式

是否在同一谱图显示区同时显示多谱图。这一功能方便不同谱图文件的谱图的比对。系统默认是非重

叠模式。当系统处于重叠模式时，下拉菜单的重叠模式前会打勾；同时重叠模式图标。

会打勾提示。当系统处于非重叠模式时，下拉菜单的重叠模式前会打勾会取消；同时重叠模式图标的

打勾会取消。

在重叠模式下，仅调取第一幅谱图的方法文件。

在非重叠模式下仅显示单幅谱图。打开一个新的谱图，原有谱图会自动关闭。

 打开

使用这个命令打开一个或多个已有的谱图文件将其中内容载入谱图窗口中。点击打开命令，系统会弹

出打开谱图文件提示框：



图 5.3文件界面

选取您要打开的文件类型，再选择您要选取的文件目录，点击要打开的文件，点击打开即可。当要套

用原有已打开谱图文件的方法文件，在套用当前谱图处理前打勾。系统默认是不套用。

注：系统默认文件类型是以“sda”为后缀名的“色谱工作站数据文件”（简称“谱图文件”）。

如果在此处选择“所有文件类型”，则文件列表框中将列出当前文件夹下包括谱图文件在内的

所有类型的文件，如本软件生成的后缀名为“tab”的模板文件。但非谱图文件类型的文件用这

个文件打开对话框是打不开的，只可对它们用鼠标右键快捷菜单中提供的功能进行删除、复制

等操作。

 关闭

关闭当前已经打开的谱图文件，如没有打开的谱图文件则不做任何操作。

 关闭所有

关闭所有打开的谱图（比如：在重叠模式下打开的所有谱图）。

 保存

这个命令使用原有的文件名称和位置保存当前的谱图窗口的谱图文件。如果打算将已有文件名的谱图

窗口保存到别的名称或位置的文件中，请选择另存为命令，并可将文件名输入您需要的。

 另存

将打开的谱图存储为另外文件。用此命令将谱图窗口中当前的内容（往往在原内容基础上进行了改动，

例如在窗口中重新采集了谱图）保存到另一个与原谱图文件不同名的新的谱图文件中，这样可继续保留原

谱图文件中的内容。若要使用原有的谱图文件名称保存修改后的谱图窗口中的内容，请使用保存命令。

保存为对话框，这个对话框主要用于为待存谱图窗口中的内容指定谱图文件名称。可以在其中的文件



名编辑框中直接键入谱图文件名，程序将自动在此文件名后添加上默认的后缀“.SDA”。

此对话框与文件打开对话框都是标准的文件对话框，实际上这两个对话框还具有对文件、文件夹进行

管理的功能。您可以在这两个对话框中删除文件或文件夹、创建新的文件夹，还可以对某一文件夹中的所

有文件按名称或时间进行排序。您可以按照Windows的“树形”目录结构，将色谱工作站生成的谱图文件

分门别类地存放到不同的文件夹中，并利用这两个对话框对形成的谱图库进行管理。一个谱图库管理系统

无非应具有增、删、改、查、排序的功能，而这两个对话框已完全具备了这些功能。

 编辑组份表

打开组份表编辑窗口，进行组份文件制作。详见：4．6．4．2 定量组份的编辑

 预览：打印谱图处理结果预览

 打印：打印谱图处理结果打印

 退出：关闭谱图处理窗口

注：卸载或重新安装本软件时都不会删除硬盘中已保存的谱图文件，即使它们被保存在安装目

录下。您应定期将硬盘上的谱图文件备份到软盘或光盘中，以防硬盘出现故障或被病毒破坏时

日常积累的谱图文件被毁于一旦！将谱图文件备份到软盘中时，应采用诸如Winzip、“备份”

程序之类的边备份、边压缩的工具软件，这样可将备份的谱图文件压缩至仅原来 1/4左右的大

小。另外，可以利用Windows“开始”菜单中的“查找文件”功能，查找所有符合指定条件的

文件，如查找的起始位置、文件的“创建日期”（不要选“修改日期”）、所属文件类型（即

“HW谱图文件”）等，然后对列出的查找到的文件直接用鼠标右键进行复制、Winzip备份、

删除等操作。

视图

 后退：退回上一显示，同在谱图显示区双击；

 前进：如果曾经后退显示，可向前回复；

 复位：对当前谱图实施全时段第二峰高逻辑显示，双击显示区右上角普图名则为全时段第一峰高逻辑

显示；

谱图

 创建标识：在谱图显示区域创建文本或线条标识。

 移除标识：删除在谱图中创建的文本或线条标识。

帮助

 帮助：打开帮助文档

 关于：关于本软件介绍对话框。

3.1.4 谱图操作工具条

常用工具条的左面设计了谱图操作工具条。图标按钮提供了访问菜单中一些常用命令的快捷方式。此

工具条上的按钮分别为打开、保存、关闭、打印预览、打印、前进、后退、复位及重叠模式。这与菜单里

的命令相对应。谱图操作工具条如图所示：

当鼠标放置在工具条上时，在其下方会显示该工具的名称。

详解如下：

 打开：打开谱图文件；同菜单命令。

 保存：保存谱图文件；同菜单命令。

 关闭：关闭谱图；同菜单命令。

 打印预览：打印预览；同菜单命令。

 打印：打印；同菜单命令。



 前进：谱图放大缩小上一视图；同菜单命令。

 后退：下一视图；同菜单命令。

 复位：恢复谱图全尺寸状态；同菜单命令。

 重叠模式：将多个谱图文件在同一谱图显示区打开；同菜单命令。

3.1.5 积分事件工具条

手动积分是用于自定义色谱图的特定峰或区域的积分。

有两种方式可以将积分定时事件添加到方法中：通过手动向积分定时事件表添加事件，或通过单击色

谱图以图形方式添加。

在系统的工具条集成了手动积分的工具条。如图所示：

当鼠标放置在工具条上时，在其下方会显示该工具的名称。

3.1.6 积分事件的操作

单击图标使该功能处于激活状态（鼠标移植谱图显示区域，会显示一条垂直的虚线），将虚线移至谱图

上的预开始处点击鼠标左键，再移至谱图上的预结束处点击鼠标左键即可。如果该事件需要参数，还将弹

出界面要求你调整或输入参数。此时将在积分事件里添加该事件。

基本始终点：单峰的起始及结束谷点，对于有肩切延展的峰，延展出去的谷点不作主峰的基本谷点。

命令作用范围：很多命令有作用范围，选取命令后，在谱图显示区点击两次即设置作用范围的起始/结

束点，如果该命令需要赋值，则会弹出临时对话框。

感应取值：很多命令需要赋值，可以在弹出的临时对话框中输入，也可以点击“...”感应按钮，从谱

图显示区选择感应范围从而得到参考值，该值会自动填写到临时对话框上的值文本框中。感应的操作过程

都是相同的，但不同命令有不同的感应参量，比如“最小峰宽”命令感应选择域的时间宽，“最小峰高”命

令感应选择域的振幅而非起始-结束点的绝对信号差。

命令取消：添加命令的过程可能被取消，即添加命令失败。比如进行范围选取（或感应选择域选取）

时，鼠标移出谱图显示区，会造成命令取消。

如果系统无法处理您设置的积分事件，该事件将以红色提示。对于无法处理的积分事件并不耽误系统

的运行，可以点击该事件，再点击鼠标右键，选“删除行”将其删除。



积分事件

对工具套的名称及作用汇总如下：

 动态帮助

“动态帮组”是指当动态帮助使能时（图标有打勾标识），当操作激活下列积分事件时，界面底部会

同步提示该操作的含义。不使能时（图标打勾标识取消），不提示。

 峰宽参数

“峰宽参数”事件用于计算出一个峰宽值，在应用积分算法之前用该值作为整个谱图处理的最小峰宽

参数。

注：在大多数情况下，基于色谱图中最窄峰的“宽度”初始值用于对所有峰进行适当积分足够

大。但是，应在每次峰宽增大为原来的两倍时输入新的宽度定时事件。

 峰高参数

“峰高参数”事件用于计算出一个峰高值，在应用积分算法之前用该值作为整个谱图处理的最小峰高

参数。

 检测负峰

此事件将导致一定时间段内划在基线以下的部分色谱图使用正常峰逻辑进行积分，并报告为真实峰。

 负峰反转

此事件将导致一定时间段内的负峰反转成为正峰，并报告为真实峰。

 最小峰宽

此事件是设置指定时间范围内谱图处理的最小峰宽。小于此峰宽值的峰不被标识。

 最小峰高

此事件是设置指定时间范围内谱图处理的最小峰高。

 添加正峰

使用此命令以图形化方式定义以前没有检测到的正峰。当您想要强迫某个峰的积分，但不更改整体积

分参数时，这将非常方便。

 添加负峰

使用此命令以图形化方式定义以前没有检测到的负峰。当您想要强迫某个峰的积分，但不更改整体积

分参数时，这将非常方便。

 删除峰

此事件可以在指定的范围内关闭色谱图的峰识别。如果您对色谱图的特定区域不感兴趣，并且不想对

该区域的峰生成报告，则此事件将很有用。

 最小半峰宽

此事件是设置指定时间范围内谱图处理的最小半峰宽。

 最小半峰宽

此事件是设置指定时间范围内谱图处理的最小峰面积。

 手动基线

此事件使您不必更改积分参数即可更改峰基线的绘制方式。当您想要更改某个峰基线的绘制位置，而

不更改色谱图中其他峰基线的绘制方式时，这将非常方便。要绘制新基线，选择“手动基线”命令，然后

在所需基线开始点单击鼠标，并在所需基线的结束点再次单击鼠标。



 添加组

是将一段保留时间内的所有色谱峰作为一个峰进行定量计算。

 切肩参数

按参数进行肩切运算。

这是一个局部命令，需要设置作用范围及相关参数。这里着重对参数及算法进行说明，有面积比，斜

率比，左肩切系数，右肩切系数等四个参数。一个最小的肩切过程，在重叠峰组中以面积最大的峰为主峰，

将被肩切的前/后峰（组）为肩切峰，当满足一定的条件，主峰则进行前/后肩切延展。要进一步向前/后延

展时，主峰的面积、斜率等参量按上次延展后的当前值。

面积比：主峰与肩切峰（组）的面积的比值，要求大于等于该值，（一般主峰面积较大，值越大主峰面

积要求越大。）

斜率比：肩切峰（组）与主峰的基线斜率绝对值的比值，要满足数学规范，比如前向肩切，肩切峰（组）

基线必须左低右高。要求大于等于该值，（一般肩切峰（组）基线较陡，值越大肩切峰（组）基线要求越陡。）

左/右肩切系数：对“斜率比”的调整，即真正使用的斜率比是“斜率比”与该系数的乘积。右肩切系

数一般会小些，体现主峰拖尾。

 谷.谷斜率

判定峰是否重叠的'谷点-谷点斜率'边界值，小于等于该值时前面的峰判作单峰，否则与后续峰(组)进

行谷点垂切整合。

 经过谷点（峰谷到峰谷）

此事件会导致未完全分离（即没有返回到基线）的峰的基线被绘制到峰间最小的点上。如果不使用此

事件，则会将基线设置到色谱图返回到基线的下一个点上，并为未到达基线的峰划一条垂线。

需要选择范围的命令，两次点击即确定命令作用范围：第一次点击确定[起始点]，第二次点击确定[结

束点]。

 整合基线

调整峰（组）为单峰；

 向前水平

此事件使您可以在为事件指定的时间内设置水平向前的基线。

 向后水平

该事件用于将水平基线的方向强迫为色谱图开始时的方向。反向水平基线将在由该事件指定的时间内

创建。

 尾切（后切线撇去）

此事件用于对位于大峰后沿的小峰进行积分。小峰的基线成为从大峰的峰谷到色谱图上的切点之间绘

制的切线。

使用“切线撇去”事件的积分

 前切（前切线撇去）

此事件用于强迫子峰的切线基线在母蜂的前沿。

 信号延时

信号延迟,平衡多采集卡下不同信号间的时间差。



3.1.7 谱图窗口

每一个谱图窗口含有谱图原始采样信号数据、谱图处理参数及定量结果等信息。谱图处理参数及定量

结果同 4．6章节--方法的建立。这里不再纍述。在谱图区，您可以观察原始谱图及一些程序添加的附属标

记。用鼠标放大或缩小谱图的显示；也可以修改时轴和信号值显示参数来修改谱图的显示，以便于观察。

如果要完整地观察谱图，可单击“原始谱图”按钮，使信号曲线在纵向和横向上正好充盈整个谱图区

域。

系统在检测到的峰的起点和重叠峰间的谷点处打上绿色短线标记，在峰的终点处打上红色短线标记，

同时在峰顶点处标出峰顶时间。

系统对峰终点和谷点的区分关系到它对谱图中峰群的划分，所以在观察谱图中的判峰情况时，应特别

注意系统是否正确区分了峰终点（被打上红色短线标记）和谷点（被打上绿色短线标记）。系统在划分了一

个峰群后，立即显示为此峰群确立的基线以及为其中的峰确立的分割线（这些附加线都是灰色的）。由于基

线和分割线的位置对每一个峰的面积的计算影响甚大，所以请您也要注意观察程序为峰群确立的基线校正

方案和分割方案是否合理，必要时要使用“谱图处理表”中的峰重叠、峰分离方案重新划分峰群。

对定量组份表里设置的所有套峰时间，程序将在谱图区域底部用竖短线（称为套峰线）标明它们在谱

图中的相应位置。若某个套峰线落在了谱图中某个峰的起点及终点标记范围之间，则程序认为定量组份表

中此套峰时间处的组份即与谱图中的这个峰相对应；若某个套峰线没有落在谱图中程序检测到的任何峰的

起止范围内，则意味着定量组份表中此套峰时间处的组份在谱图中未找到。若同时有多个套峰线落在谱图

中某一个峰的起止范围内，则程序只认为最靠近此峰顶点的那个套峰线对应此峰。

如上所述，程序在原始谱图中添加了各种辅助标记，当需要不受干扰地观察谱图时，可以在“工具”

菜单中的“选项”命令中关闭各种附加标记的显示。需要解释的是，程序之所以留出可以让谱图区背景显

示为黑色的选项，是因为这样即使长时间观察谱图也不容易造成视觉的疲劳。

3.1.8 方法编辑

同 4．6．1 仪器参数，只是在此处“仪器参数”不可再修改的。

3.1.9 结果显示

结果显示区域共计三个选项卡，分别为：结果、总结、柱效。如下图:

图 5.4文件界面



分析结果的显示

分析结果区显示当前谱图分析的结果。默认显示列如图所示，主要包含：组份名称、峰类别、峰保留时

间、峰面积、面积百分比、峰高度、高度百分比、峰开始结束时间、按照对应方法计算的浓度及浓度百分

比。

图 5.5分析结果界面

如果要调整显示的信息内容，在结果列表区点击右键，系统会弹出如下界面：

图 5.6分析结果调整界面

根据需要，您可以选择列设置、恢复默认列设置、清除组份名。

当选择列设置，系统会弹出列设置的选择窗口，如下图：

图 5.7结果列表列设置界面

您可以根据自己的要求将关注的选项移至“显示列”，将不关注的选项移至“隐藏列”，点击确认即可。

当选择恢复默认列设置，系统将恢复出厂时的列设置选项。当选择清除组份名，系统将清除组份名。

注：分析结果显示区对组份名列单元格内进行双击，能够快捷的修改对应的组份名，同时也可

在制作组份表时根据保留时间以及时间窗设置组份名称。



结果总结及结果平均

在结果总结及结果平均里，可以显示当前分析谱图的各个组份的参数以及对多个谱图的同一种分析结果

的平均值以及相对标准偏差%（RSD）。在结果列表区点击右键，系统会弹出如下界面：

图 5.8总结列表界面

选中“列设置”可以设置您要关注的内容。

图 5.9总结列表列设置界面



 在“一般列”里，您可以将关注的谱图文件内容移到右边，将不关注的谱图文件内容移到左面。

 在“总结列”里，您可以将关注的谱图参数内容移到右边，将不关注的谱图参数内容移到左面。如将

“保留时间”、“浓度”、“峰面积”、“峰高”作为关注的对象，可参照下图所示：

图 5.10总结列表列设置界面

选择“恢复默认列设置”可以恢复出厂时的显示内容；选择“总结选项”将弹出如下设置框，可根据

需要勾选。

图 5.11总结列表表选项

当需要对同一样品的多次进样的分析结果进行平均计算及其计算其定量重复性时，选择“谱图叠加打

开” 方式，打开同一组份的一个谱图文件，调用其分析方法进行结果计算，再依次打开同一组份的其

他谱图文件，并调用同一分析方法进行结果计算，在结果显示区域，将计算出这些谱图的同一组份的

平均值及其 RSD 值，如下图所示：

图 5.12总结列表结果界面



柱效计算

点击“柱效”选项卡，系统会显示柱效的显示页面：

图 5.13柱效界面

 峰保留时间：

被分离样品组分从进样开始到柱后出现该组分浓度极大值时的时间，也即从进样开始到出现某组分色

谱峰的顶点时为止所经历的时间，称为此组分的保留时间，用 tR表示，常以分（min）为时间单位。溶质

通过色谱柱所需时间，即待测组分从进样到出现峰最大值所需的时间。

保留时间决定因素：保留时间是由色谱过程中的热力学因素所决定，在一定的色谱操作条件下，任何

一种物质都有一确定的保留时间，有着类似于比移值相同的作用，可作为色谱定性分析的依据。

 半峰宽：

色谱峰高一半处的峰宽度，又称半宽度。即通过峰高的中点作平行于峰底的直线，此直线与峰两侧相

交两点之间的距离。其表示单位与峰宽相同。半峰宽等于 2.354倍标准偏差。

 对称性：

峰左右部分比值。

 容量：

对给定色谱体系和操作条件，在一定时间内，最多能从色谱柱洗出达到一定分离度的色谱峰个数。峰

容量决定于色谱柱理论塔板数和最后一个峰的保留时间与死时间之比。提高色谱柱理论塔板数，提高柱内

固定相体积，降低相比，均会使峰容量增加。

 效率：

柱效率的高低在一般的色谱曲线(常称为微分曲线)中直观地表现为峰谱带的集中或扩散，柱效率高的

语带集中、峰窄，反之谱带扩散、峰宽。

柱效率用塔片数 n 表示，而塔片数又有理论塔片数和有效塔片数之分，计算有效塔片数比较常用的公

式是：

 柱效：

柱效是指色谱柱保留某一化合物而不使其扩散的能力。柱效能是一支色谱柱得到窄谱带和改善分离的

相对能力。

 对称性：

 分辨率：

分辨率是定量描述混合物中相邻两组分在色谱柱中分离情况的主要指标。色谱分辨等于相邻两组分色

谱峰保留值之差与两个组分色谱峰基线宽度总和之半的比值： 式中：tR(1)、tR(2)分别为两组分保留时间；

y(1)、y(2)为相应组分在基线上的宽度，与保留时间用同样单位。色谱分辨率标志着色谱住对某一“物质对”

分离的效能。R值≥1时，两个峰有比较明显的分离。R=1.5时，两个峰完全分离。色谱分辨率概括了色谱

过程的动力学特性和热力学特性，比较全面地评述了柱效能。



了解了“柱效计算”的相关名称及其意义，您可以根据自己关注的内容选择柱效列表内容。如果要调

整显示的信息内容，在结果列表区点击右键，系统会弹出如下界面：

根据需要，您可以选择列设置、恢复默认列设置。

当选择列设置，系统会弹出列设置的选择窗口，如下图：

图 5.14设置界面

您可以根据自己的要求将关注的选项移至“显示列”，将不关注的选项移至“隐藏列”，点击确认即可。

当选择恢复默认列设置，系统将恢复出厂时的列设置选项。

3.2 分析方法

3.2.1 归一法操作步骤

1、 将定量组份表文件清空。

2、 进样后，按开始键启动谱图的采集并处理待测样品的谱图数据。

3、 按结束键停止采样。

4、 保存该谱图文件。

3.2.2 校正归一法操作步骤

1、 按照“4．6．4．3 制作组份表文件”操作生成组分表文件。

2、 在定量组份中调入“组份表文件”。

3、 进样后，按开始键启动谱图的采集并处理待测样品的谱图数据。

4、 按结束键停止采样。

5、 保存该谱图文件。

3.2.3 单点校正法（单点外标或单点内标）操作步骤

1、按照“4．6．4．3 制作组份表文件”制作单一浓度级别的组份表文件。

2、在定量组份中调入“组份表文件”。

3、 进样后，按开始键启动谱图的采集并处理待测样品的谱图数据。

4、 按结束键停止采样。

5、 保存该谱图文件。



3.2.4 多点校正法（多点外标或多点内标）操作步骤

1、 按照“4．6．4．3 制作组份表文件”制作多个浓度级别的组份表文件。

2、 在定量组份中调入“组份表文件”。

3、 进样后，按开始键启动谱图的采集并处理待测样品的谱图数据。

4、 按结束键停止采样。

5、 保存该谱图文件。

3.2.5 配合自动进样器操作步骤

该气相色谱仪支持与自动进样器的连接。自动进样器的使用详见所配备自动进样器的使用说明。安装

了自动进样器的色谱仪在自动进样状态下会自动触发本软件进入分析状态。

安装自动进样器后，待分析的样品可能比较多。所以在系统中可以在“文件命名设置”中勾选“自动

进样”选项。此时生成的文件名中将包含该信息，即可很方便的区分出该谱图文件是几号样品以及该样品

的第几次进样。

3.3 报告的打印

系统将根据“4．6．5打印报告的设置”的设置，打印出分析结果报告。

在未知打印报告样式时，可以点击打印预览按钮，查看报告是否满意。如不满意，可关闭预览继续调

整；如满意，按打印即可。
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