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国内 Chromeleon 变色龙用户使用心得 / 小技巧分享
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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不得不说,因为太强大
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地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon7.0

C

C
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在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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图3

随便打开一张图谱，点击“报告设计器”如图4，在该界面点击左上角变色龙图标，如下图5，

 图4 图5

点击“导出”，出现导出对话框，如6，

图6

点击图7中“Excel文件格式”或“PDF文件格
式”设置需要导出的内容，最后生成的报告就是一
个有连续图谱编号的PDF报告，这一点在写申报资
料时，非常实用。尤其是在做含量分析时，在“总
结”一栏里，可以直接粘贴峰面积，是运算变的非
常快速。

图7

  点击图 7 中“Excel 文件格式”或“PDF 文件
格式”设置需要导出的内容，最后生成的报告就是
一个有连续图谱编号的 PDF 报告，这一点在写申
报资料时，非常实用。尤其是在做含量分析时，在
“总结”一栏里，可以直接粘贴峰面积使运算变的
非常快速。

●   4   ●



用
户
使
用
心
得
/
小
技
巧
分
享

•  5  •

不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。
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质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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3、便捷的数据导出功能

如图8，点击“发送到”出现如下图9界面，轻松搞定数据的备份/存贮。

 图8 图9

4、“管理控制台”的管理功能应用技巧

可以根据需要设置多种管理功能，尤其是“角色”这一项，非常重要，对于刚接触chromeleon7的
人可能很多东西都不熟悉，需要设置“角色”，以防改动了其他相关研究人员的数据。简洁操作如图

10,11,12。

 图10 图11

图12

C

。
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图3

随便打开一张图谱，点击“报告设计器”如图4，在该界面点击左上角变色龙图标，如下图5，

 图4 图5

点击“导出”，出现导出对话框，如6，

图6

点击图7中“Excel文件格式”或“PDF文件格
式”设置需要导出的内容，最后生成的报告就是一
个有连续图谱编号的PDF报告，这一点在写申报资
料时，非常实用。尤其是在做含量分析时，在“总
结”一栏里，可以直接粘贴峰面积，是运算变的非
常快速。

图7
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巧用审计追踪功能与报告功能

姓名：张峰 单位：开封市食品药品检验所

地址：河南省开封市宋门关中街188号 邮编：475000

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8

使用心得/小技巧介绍——法规依从、报告交付

在日常的实验中，不但可以使用Chromeleon®变色龙色谱数据系统进行仪器控制，还可以利用变色龙
软件具备的功能提升实验室效率，例如仪器审计追踪功能，可以帮助我们更好地了解仪器工作的状态，而
软件丰富的报告功能则可以帮我们更快地得到想要的结果。

1、巧用审计追踪功能

在Chromeleon®变色龙色谱数据系统中，有几种审计追踪记录，包括仪器的审计追踪、数据的审计追
踪等。

1）仪器审计追踪记录

仪器的详细审计追踪不但包括了仪器与软件的连接情况，还记录了仪器的状态，如果了解如何查阅仪
器的审计追踪就可以很方便地在实验时出现问题的查找原因。例如：在某次实验中实验人员发现柱压突然
非正常增高导致后继实验无法顺利进行。后仪器维护人员检查时发现，该实验人员使用缓冲盐为流动相进
行实验以后，并未用水冲柱子进行过渡，直接使用有机相致使盐析出堵塞管路。在其它的色谱工作站中，
由于仪器的审计追踪并不详细，或者仅仅以使用日志的方式存在，最多只能查看到系统压力升高，而无法
查看到仪器所使用的流动相是哪个流路以及流动相之间的比例，或者无法观察到未调用仪器方法时进行系
统冲洗、平衡时的仪器工作状态，因此不能快速判断故障来源。通过变色龙软件详细的仪器审计追踪，这
些都可以进行查看。

2）数据与方法的审计追踪记录

如果需要对实验室的方法进行完全控制，还可以启用变色龙色谱数据系统的版本控制功能。通过版
本控制功能，我们可以看到方法的历史版本与修改记录。而其它软件审计追踪只显示谁修改了什么方
法，至于这个方法怎么改的只能去翻阅实验原始记录。使用变色龙色谱数据系统，在检验出现了偏差
时，我们就可以轻松地查看方法与数据的修改记录，判断是检测时的参数改变导致结果与预期不符还是
样品本身的问题。

2、使用报告功能编辑公式

在检验《中国药典》2010版二部项下的消旋山莨菪碱片的含量均匀度、溶出度和含量测定时，按照
药典要求，需要以消旋上莨菪碱顺、反式异构体峰面积的加和进行含量计算。在使用其它各公司软件时，

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon6.8
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，

用
户
使
用
心
得
/
小
技
巧
分
享

•  21  •

色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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如果需要出具多个色谱图数据结果叠加的报告，只能分别显示顺、反式异构体峰面积数据和结果，不能显
示其峰面积的和。虽然EMPOWER软件可以在线计算峰面积的和，但需要自行编写自定义字段，操作比较
麻烦。因此我们通常是根据纸质报告的数值用计算器或者excel进行离线计算。但是由于数据量很多，手
工离线计算非常容易出错。

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统时，只需在系统提供的模板上稍微修改一下就可完成峰面积和
的计算。报告的编辑非常简单，和我们惯于使用的excel非常相似，只须先在报告中设置两列分别显示消
旋上莨菪碱顺、反式异构体峰面积，随后输入诸如“=D5+E5”的公式（见下图）即可，不需要特别的公
式语法或宏命令之类的知识。一旦报告里的公式编辑成功，就可以作为报告模板反复使用。

3、结论

药检系统实验的第一个特点是样品种类比较多，仪器使用时可能会有各种状况出现；第二个特点就是
样品数据量比较大，处理数据需要花费很多的时间。使用变色龙色谱数据系统，我们不仅可以方便地监控
仪器的使用情况，还可以使用其特有的简洁的报告编辑功能更快地了得到实验结果，这些对于实验人员来
说都是非常有用的功能。

  药检系统实验的第一个特点是样品种类比较多，仪器使用时可能会有各种状况出现；第二个特点就是
样品数据量比较大，处理数据需要花费很多的时间。使用变色龙色谱数据系统，我们不仅可以方便地监控
仪器的使用情况，还可以使用其特有的简洁的报告编辑功能更快地得到实验结果，这些对于实验人员来说
都是非常有用的功能。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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功能无所不有，满足我的各种需求

姓名：黄玉瑶

单位：广州市香雪制股份有限公司

地址：广州市萝岗区科学城金峰园路2号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.2  

使用心得/小技巧介绍——功能丰富

举例：使用变色龙仪器控制系统时，基于变色龙色多功能设置，可在“Quene”下的“Start After”处
进行延迟进样设置；在“Quene”下的Energency Instrument Method”处进行出现错误警报时将运行的方
法，如可在系统报中断序列的情况下运行停流速方法，以防流动相走空。

（软件使用截图）

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon7.2
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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丰富的功能带来极大的便利

姓名：王文斌，尹先清

单位：长江大学化学与环境工程学院

地址：湖北省荆州市学苑路1号，邮编434023

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7.1 SR2 

使用心得/小技巧介绍——数据处理、报告交付

离子色谱(IC)是一种新型的高效液相色谱(HPLC)技术，其在环境、食品卫生、石油化工和生命科学等
领域均有广泛的应用。本文使用的为ICS-2100 RFIC 离子色谱仪，结合Chromeleon® 变色龙色谱数据系
统，对油田采出水离子浓度进行检测并预测其结垢趋势。

Chromeleon® 变色龙色谱数据系统拥有丰富的智能功能，操作简单，界面直观，通过对其摸索和学
习，总结了一些软件使用过程中的一些心得。

1. 操作心得

1）数据处理

在每天的实验过程中，我们要面对大量的数据处理。尤其是针对样品色谱图，溶剂峰等的干扰需要我
们频繁设置、修改积分参数才能达到理想的效果。变色龙软件的Cobra积分工具有效地解决了繁琐的积分
操作。

在使用“Cobra向导”进行组分检测时，可以使用“基线噪声范围”这一工具把不想在结果中显示峰
信息的杂质峰去掉，这个操作通常使用鼠标在色谱图上拖拽一个范围进行取值而进行。但是使用鼠标拖动
选择范围，如果所选择的区域不够典型或者不合理，往往会造成不在选中范围内的峰也消失了。这时就可
以使用“手动添加Cobra参数”进行调整。

Cobra 积分工具提供了很多的参数可设置，如果发生了上述现象，只需要在不想显示的峰前将“抑制
积分”参数设为“on”，在之后设置为“off”就可以让指定的峰不再被积分。

图1 使用“基线噪声范围配置”前

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon 7.1 SR2
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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图2 使用“基线噪声范围配置”除去4号峰后

图3 使用“手动添加Cobra参数”后抑制了不需要的峰

2）数据报告

在变色龙软件中内置了很多的报告模板。由于这些默认的“报告模板”的通用性，它们会详细的列
出一种离子的所有检测结果。但在实际实验中，我们往往只关心最终计算的所有离子浓度。变色龙软件
也可以进行报告模板的编辑工作。如有需要，可以在“报告设计器”中的任意单元格双击调出“属性报告
列”，在“类别”中选择“峰结果”，在“变量”中选择“样品量”，并且在窗口下部“组分”选项卡中
选定需要显示的组分，即可在一张表中列出所有的离子浓度（图4）。

一旦报告模板编辑完毕并进行了保存，以后直接使用就可以得到所要的信息，非常方便。

图4 在同一张表中列出所有的离子种类

●   10   ●
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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3）数据导出

在实验结果分析中，我们有时候要借助Excel等软件对数据（例如离子浓度等）进一步的分析。以往
我们通常使用手工输入的方式将变色龙软件中的结果转移至excel中。

随着对变色龙软件的了解，我们发现可以通过导出功能将所需要的数据以特定的文件格式，例如

excel和txt文件的形式导出，并且导出的数据可以使用报告模板进行定义。现在我们均使用已编写好的报
告模板直接将离子浓度等信息导出，不但减少了手工操作所花费的时间，还大大减少了出错的可能性。

图5 选择导出的文件类型

2. 结论

作为一个色谱数据系统，变色龙软件不但可以进行仪器控制与数据处理，还有很多有用的功能，通过
掌握变色龙软件的操作技巧，会给我们的分析过程、数据处理等带来极大的方便。
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图2 使用“基线噪声范围配置”除去4号峰后

图3 使用“手动添加Cobra参数”后抑制了不需要的峰

2）数据报告

在变色龙软件中内置了很多的报告模板。由于这些默认的“报告模板”的通用性，它们会详细的列
出一种离子的所有检测结果。但在实际实验中，我们往往只关心最终计算的所有离子浓度。变色龙软件
也可以进行报告模板的编辑工作。如有需要，可以在“报告设计器”中的任意单元格双击调出“属性报告
列”，在“类别”中选择“峰结果”，在“变量”中选择“样品量”，并且在窗口下部“组分”选项卡中
选定需要显示的组分，即可在一张表中列出所有的离子浓度（图4）。

一旦报告模板编辑完毕并进行了保存，以后直接使用就可以得到所要的信息，非常方便。

图4 在同一张表中列出所有的离子种类
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，

用
户
使
用
心
得
/
小
技
巧
分
享

•  24  •

自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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报告设计随心随想，方便自由

姓名：廖树清

单位：揭阳市食品药品检验所

地址：广东省揭阳市榕城区东山广德商业城内

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0    

使用心得/小技巧介绍——报告交付

没有LIMS系统的药检所和药厂在打印液相谱图时，常常需要在底边加上“检验者”，“复核者”，
“附图”，“第 页”等词语，方法就是直接在报告模式下的表格上直接添加所需要的东西。会遇到的麻
烦就是遇到色谱峰数量多时，稍不注意，所添加的东西，经常打印到下一页，还要再重打。
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离线帮助，想用就用

姓名：廖树清

单位：揭阳市食品药品检验所

地址：广东省揭阳市榕城区东山广德商业城内

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0    

使用心得/小技巧介绍——功能丰富

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统时，需要点击F1调用“Dionex Chromeleon 7 帮助”以便查
询各类术语的解释，但是这个帮助正常情况下只能在装有 Chromeleon 7 变色龙系统的计算机，才可以查
找，这对经常要使用的用户，造成很大的不方便。

解决方法：调取 Chromeleon 7 的离线帮助文件，拷贝到自己所用的计算机，以便随时使用。

打开工作站安装的所在盘，按Ctrl+F，输入“CM7Help_ZH” 搜索，即可找到。

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon7.0
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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报告设计随心随想，方便自由

姓名：廖树清

单位：揭阳市食品药品检验所

地址：广东省揭阳市榕城区东山广德商业城内

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0    

使用心得/小技巧介绍——报告交付

没有LIMS系统的药检所和药厂在打印液相谱图时，常常需要在底边加上“检验者”，“复核者”，
“附图”，“第 页”等词语，方法就是直接在报告模式下的表格上直接添加所需要的东西。会遇到的麻
烦就是遇到色谱峰数量多时，稍不注意，所添加的东西，经常打印到下一页，还要再重打。

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon7.0
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解决方法：进入 1：“报告设计器”，→2：“页面布局”→3：“页面标题”→4：“页面设置”最
后在“页眉/页脚”那里设置即可。见下图
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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解决方法：进入 1：“报告设计器”，→2：“页面布局”→3：“页面标题”→4：“页面设置”最
后在“页眉/页脚”那里设置即可。见下图
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报告设计随心随想，方便自由

姓名：廖树清

单位：揭阳市食品药品检验所

地址：广东省揭阳市榕城区东山广德商业城内

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0    

使用心得/小技巧介绍——报告交付

没有LIMS系统的药检所和药厂在打印液相谱图时，常常需要在底边加上“检验者”，“复核者”，
“附图”，“第 页”等词语，方法就是直接在报告模式下的表格上直接添加所需要的东西。会遇到的麻
烦就是遇到色谱峰数量多时，稍不注意，所添加的东西，经常打印到下一页，还要再重打。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，

用
户
使
用
心
得
/
小
技
巧
分
享

•  21  •

色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon7.0
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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在一个序列下面，变色龙会把该序列对应的处理方法、仪器方法、报告模板、视图设置都列出来，这
些东西都是可以随意复制、移动和添加的，只要你愿意，一个序列下你可以添加n多个处理方法，然后在
序列处理方法下拉菜单中就可以选择需要的处理方法了，当然，仪器方法、报告模板和视图设置页都可以
这样操作，这样一个序列中就可以包含了不同的仪器方法、处理方法等，这样就给检测或研究的工作带来
了极大的便利。

在一个序列中，其中的样品我们也可以随意复制和粘贴，任意选择某几行和某几列，复制，然后粘贴
到本序列或其他序列相应的位置即可，需要注意的是，当涉及到复制仪器方法和处理方法这些框框时，粘
贴的序列中应包含相对应的这些文件；可以自由的复制和粘贴给我们的工作带来了极大的便利。

在工作过程中，我们可能会用到截图，以便分析和讨论，当然截图的方法有很多种，由于不放心在装
有变色龙软件的电脑上装各种来路不明的截图软件，所以，我一直在使用一种很简便，但可能不太常用的
方法，将电脑停留在需要截图的界面，按PrtScn SysRq键，然后打开电脑附件中的画图，点粘贴，然后再
根据需要裁剪，亦可以对画面进行圈点强调和批注，然后保存为需要的格式就可以了，本篇文章中图片均
是通过该方法获取,当然,在电脑附件中,一般都会有一个系统自带的截图工具,在截图过程中也非常好用。

强大的变色龙软件给用户提供了多种可能，还有许多地方，我们可以通过简单的复制和粘帖使工作更
加便利；当然，在其他方面，在使用的过程中各种大大小小的方面，无不体现出变色龙软件的便利性高效
性和专业型。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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我来教你功能模块添加方法

姓名：姜川 (手机13615841510) 单位：丽水市质量技术监督检测院

地址：丽水市中山街北395号（511室） 邮编：323000

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——功能丰富

通过一段时间对变色龙软件的使用，发现有些控制面板中的功能模块需要调整或增加，通过一段时间
自己尝试着练习使用了一下。下面就以增加“流动相剩余量监控模块”为例说明变色龙软件自定义功能模
块设置方法。希望能对各位“龙友”有所帮助，不涉及商业活动。文中所涉及软件均为美国Thermofisher
公司产品。

1、点击“文件”——“新建”选择“控制面板”点击“确定”。

2、在弹出窗口中选择合适的 Timebase 3、在“视图”中选择“布局”则可以在工具栏中 
 显示出相应的工具条。

显示出相应的工具条。 

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon6.8

  通过一段时间对变色龙软件的使用，发现有些控制面板中的功能模块需要调整或增加，通过一段时间
自己尝试着练习使用了一下。下面就以增加“流动相剩余量监控模块”为例说明变色龙软件自定义功能模
块设置方法。希望能对各位“龙友”有所帮助，不涉及商业活动。文中所涉及软件均为美国 Thermo Fisher
公司产品。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。

用
户
使
用
心
得
/
小
技
巧
分
享

•  9  •

4、在工具条中选择“量计/滑块”，在工作区拉出相应形状区域，在区域中点击右键，选择“属性”

依次设定选项中内容。其中“链接”是关键，需要从命令集中选择需要功能模块可以对应的软件功能。

（每种模块可对应的功是一定的，不是全能的）。

5、在工具条中选择“组框”，在工作区拉出相应形状区域，在区域中点击右键，选择“属性”依次

设定选项卡中设文字字体和字号。并以此类推完成所需功能模块的编辑工作。

（每种模块可对应的功能是一定的，不是全能的）。

  5、在工具条设置中选择“组框”，在工作区拉出相应形状区域，在区域中点击右键，选择“属性”

依次设定选项卡中设置文字字体和字号。并以此类推完成所需功能模块的编辑工作。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）

用
户
使
用
心
得
/
小
技
巧
分
享

•  10  •

6、在浏览器中红圈所对应区域中找到所使用仪器对应的默认控制面板，打开。

7、将该控制面板另存于一自定义文件夹中，以免更改失败后源面板损坏，或者因源文件夹上锁而不

能保存。以后编辑另存后的面板而不是默认的源面板。此图中红色框所示即为布局模式工具条。

8、在另存后的控制面板空白处点击右键，选择 “布局模式”。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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9、将此前已编辑好的模块框选后点击右键选择“复制”。

10、将复制后的模块粘贴入处于布局模式的控制面板中，拖动到合适的位置。并将控制面板进行

保存。

11、打开一个已经配制好的面板集，在空白处点击右键选择添加面板。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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12、找到此前添加过功能模块的控制面板。

13、移除原有面板集中的相应的未添加模块的面板。如需调整面板顺序，则可以先删除预定位置后面

的几个模块，后依次重新添加模块即可。下图是我已经设好的一个泵控制面板。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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重做标准系列 
原来可以这样快速简便

姓名：吴福静 单位：浙江省乐清市环境保护局监测站

地址：浙江省乐清市乐成镇民丰路 邮编：325600

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统时，可按以下方法快速重做标准系列：

1、在变色龙界面根目录下新建目录backup:

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon6.8
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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2、在样品表目录下选种已有的样品目录，复制后粘贴至上述backup目录：

3、在backup目录下将样品目录名称改成新的样品目录名：

4、将新的样品目录复制到样品表目录下：

2、在样品表目录下选中已有的样品目录，复制后粘贴至上述 backup 目录：
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。

用
户
使
用
心
得
/
小
技
巧
分
享

•  21  •

色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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5、打开新的样品目录，将其中标准系列的状态从“完成”全部改为“待测”，保存后即可进样开始

构建新的标准系列。
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon6.8
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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自由的复制和粘贴 
使工作更加轻松

姓名:赵阳 单位:上海诺凯生物医药有限公司

地址:上海市闵行区中春路988号12号楼四楼 邮编:201109

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon 7 .0  

使用心得/小技巧介绍——操作简单

使用Chromeleon7.0已经有20个月的时间了，随着对该软件使用程度的加深，感觉Chromeleon是一款
人性化的自由度特别高的软件，熟练的使用Chromeleon，能够使分析工作如鱼得水，如虎添翼；现将使
用过程中非常实用的却容易被忽略掉的复制粘贴的情况作一小结：

变色龙中的序列是可以随意复制和黏贴的，比如，做溶出曲线样品的测定时，需要新建一个序列，这
个序列的内容是和一个现成的序列相同或相似的，这个时候就可以将这个现成的序列复制，粘贴到你需要
的的地方，然后重命名，打开序列，稍作修改，这样一个新的序列就很轻松的建好了。
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昼夜运行亦可放心下班

姓名：马春艳

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——功能丰富

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统，发现其功能丰富，尤其是在样品量多，需要昼夜运行时，排
好序列，设置好冲柱程序方法以及关机程序，做到人放心下班，仪器仍然工作。具体操作是：

1、编辑冲柱程序，用此程序运行水（或者甲醇）；

2、点击批处理—编辑—新建关机程序；

3、把新建的关机程序添加到样品批处理之后。

Chromeleon® 变色龙版本：Chromeleon6.8
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不得不说,因为太强大

姓名：牛锐恒

单位：上海诺凯生物医药有限公司

地址：上海市闵行区北松公路588号12号楼4楼

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon7.0 

使用心得/小技巧介绍——操作简便、功能丰富、报告交付

在这里分享以下4点使用技巧，这些技巧是在Agilent、岛津等液相色谱工作站使用中都无法体现的，
这也是chromeleon的强大之处。

1、“处理方法”和“仪器方法”的灵活运用

一个序列里面可以根据需要建立不同的“处理方法”和“仪器方法”，这一特点在某些产品做有关物
质检查时是十分有用的，毕竟有关物质检查，不同批次的样品杂质响应也不一样，一般的积分设置不能完
全适用于所有样品。尤其是在方法开发过程中，想建立一个系统的分析方法方案，chromeleon7能做到在
一个序列里面不同的处理方法和仪器方法并用，很大程度上省去了数据处理的繁琐性，如下图1和图2：

 图1 图2

2、数据报告的巧妙应用

如图3，要导出当前“0218有关物质分析方法验证-线性”的所有原始数据图谱，
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色谱方法调整优化——快速、准确

姓名：段琼

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——数据处理

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统进行数据采集时，同时采集标准物质的光谱数据，建立数据
库。在后续工作中，因变色龙数据系统可以进行成分自动与数据库匹配，进而对于目标成分可以进行快速
定性定量检查，对色谱方法的分离度、理论塔板数进行考察。不同基质的样品引起的色谱条件不适用等问
题可以进行快速的优化，大大节约时间，可以解决每次色谱方法调整后，目标成分保留时间不确定而无法
判断调整后看方法是否适用等问题。

（软件使用截图）
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昼夜运行亦可放心下班

姓名：马春艳

单位：河北省药品检验研究院

地址：河北省石家庄市富强大街16号

Chromeleon®变色龙版本：举例：Chromeleon6.8    

使用心得/小技巧介绍——功能丰富

使用Chromeleon® 变色龙色谱数据系统，发现其功能丰富，尤其是在样品量多，需要昼夜运行时，排
好序列，设置好冲柱程序方法以及关机程序，做到人放心下班，仪器仍然工作。具体操作是：

1、编辑冲柱程序，用此程序运行水（或者甲醇）；

2、点击批处理—编辑—新建关机程序；

3、把新建的关机程序添加到样品批处理之后。
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Chromeleon Reports Provide  
Significant Time and Cost Savings  
for New Zealand Pharmaceuticals  
Manufacturer

Introduction
Douglas Manufacturing was established 
in 1967 as a spinoff of Douglas 
Pharmaceuticals. The company operates 
GMP-compliant, FDA-approved, state-of-the-
art manufacturing facilities in New Zealand 
and Fiji. Both sites produce and package 
pharmaceuticals, nutraceuticals, dietary 
supplements, cosmetics and animal health 
products. In addition to its FDA compliance, 
Douglas Manufacturing is licensed by the 
New Zealand Ministry of Health, and by the 
New Zealand Ministry for Primary Industries. 
To complement its manufacturing, the 
company maintains advanced laboratories 
that conduct analytical testing and engage in 
new product development. 

Douglas Manufacturing conducts stability 
tests, microbiological assays, and various 
analyses on raw materials, intermediates, and 
products. The company follows guidelines 
from appropriate pharmacopoeias (United 
States, British, and European) for its 
monograph testing of excipients and Active 
Pharmaceutical Ingredients. 

For raw materials, the company assays for 
residual solvents, purity and impurities, 
moisture, pH, specific optical rotation, density, 
and other relevant parameters. Analyses 
of products and intermediates include limit 
tests, tablet dissolution/disintegration, and 
numerous methods employing ultra-high 
performance liquid chromatography, high-
performance liquid chromatography, and gas 
chromatography. 

“ 
The Chromeleon Report Designer is a mighty tool to calculate 

and present data, and to our understanding is far better than any other 
software package ... With the Chromeleon Reports, we are seeing time 
and cost savings saving equivalent to four to five full time employees 
depending on the workload in each month. These savings are higher than 
anticipated.”Bernd Boscolo  
QC Improvement Projects Team Leader and CDS Administrator  
Douglas Manufacturing Ltd.  
Auckland, New Zealand  

Bernd Boscolo received an Engineering 
Diploma in chemistry from the 
University of Applied Sciences, 
Isny, Germany. He worked for more 
than three years at privately held 
pharmaceutical manufacturer Swiss 
Caps AG, Kirchberg, Switzerland before 
joining Douglas Manufacturing eight 
years ago. In his most recent position 
as QC Improvement Projects Team 
Leader, Bernd oversees Chromeleon 
CDS operation in his company’s Quality 
Control and New Product Development 
laboratories. His duties include the 
design and validation of Chromeleon 
Report Templates.

Chromeleon 报告显著降低了新西兰
药品制造商的时间和成本投入

Chromeloen 报告设计器是一款用于计算和显示数据
的强大工具，据我们所知，此工具远胜于其它任意一种
软件包……根据每月的工作量，使用 Chromeloen 报告所
节约的时间和成本相当于节省 4 - 5 名全职雇员。其节约
的时间和成本高于预期。

简介

道格拉斯制造有限公司成立于 1967 年，

是道格拉斯制药公司的一家子公司。该公

司管理着位于新西兰和斐济的生产基地，

遵守药品生产制造管理规范（GMP），通

过了食品和药物管理局（FDA）的认证并

采用最先进的生产技术。两个基地都生产

药品、保健品、膳食补充剂、化妆品和动

物保健品并对产品进行包装。除符合 FDA
法规要求之外，道格拉斯制造有限公司还

得到了新西兰卫生部以及新西兰初级产

业部的授权。为增强生产能力，公司继续

利用先进的实验室进行分析试验以及新

产品研发。

 

Bernd Boscolo
QC 改进项目组组长和 CDS 管理员
道格拉斯制造有限公司
奥克兰，新西兰

道格拉斯制造有限公司对原料药、中间体

和成品进行稳定性试验、微生物检验及各

种分析。该公司根据相应的药典指南（美

国、英国和欧洲）对辅料和活性药品成分

进行各项试验。

对于原料药，该公司对其残留溶剂、纯度

和杂质、水分、pH 值、比旋光度、密度

和其它相关参数进行检测。成品和中间体

的分析包括限度试验、片剂溶出度 / 崩解

度试验以及众多利用超高效液相色谱、高

效液相色谱以及气相色谱的方法。

Bernd Boscolo 毕业于德国伊斯尼应用科

学大学，获得了化学工程学学位。在加入

道格拉斯制造有限公司前（八年前），在

瑞士基希贝格私营药品制造商 Swiss Caps 

AG 工作了三年多。在其最近的任职经历

中，担任公司 QC 改进项目组组长，负责

监督 Chromeleon CDS 在公司的质量控制

和新产品研发实验室中的运行。他的职责

为设计并验证 Chromeleon 报告模板。

软件
客
户
案
例
研
究
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样品处理量得到改进

道格拉斯制造有限公司利用 Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 色谱数据系统

（CDS）软件控制 35 台以上的气相色谱仪和液相色谱仪，这些色谱仪中近三分之二来

都自 Dionex。

在道格拉斯每月进行的 500 - 600 次分析运行中，约有 90% 的分析使用 Chromeleon 

CDS 软件中的 Chromeleon 报告模板直接计算出结果。

在没有使用此方式之前，该公司使用经过验证的外部电子表格计算来自某些测试的

结果。

“以往，我们手动计算并手工检查所有结果。针对我们大批量产品的已验证的计算模

板显著地改变了这一状况。但是这种计算模板无法适用于大部分试验。虽然利用计算

模板得到的结果无需手工检查，但抄录错误仍普遍存在。

目前，我们有二个用于特定产品的和三个通用的 Chromeleon 报告用于计算 13 个不同

的 GC 和 LC 试验结果。所有结果均在 Chromeleon 内计算，无需第三方电子表格。这

五个报告取代了我们 30 多个计算模板，所以维护工作大大减少。尤其值得我们骄傲的

是我们用于有关物质 / 已知杂质含量的报告。该报告可单独替代我们大批量产品用的 
20 个产品专用计算模板，也可用于那些之前无法使用 Excel 模板的大部分原料方法。

“我们报告的起始点是 Chromeleon 扩展包中的模板；这些模板提供了关于如何修改公

式以满足我们需求的有用信息。”

Chromeleon 扩展包是免费提供的一套模板，包括样品序列、方法和报告模板。该扩展

包可使用户轻松快捷地执行和报告需要大量时间处理的常用测试。此模板自动地将分

析结果与指标进行比较，让用户立即知道测试是否通过或失败。

选择正确的 CDS
每个公司都有选择 CDS 的理由。一些组织完全基于样品通量和仪器数量来决定；其他

组织则期望实现方法与仪器一致性。

在不进行集中控制和数据存储的情况下，每个的独立操作的计算机（工作站可以控制

一台到多台仪器。但是键盘、显示器和外围设备的使用顺序以及调度问题出现的频率

会成倍增加，例如当两名分析员需在由同一台电脑控制的不同仪器上进行操作时。通

过多台色谱仪进行方法操作必须通过手动输入或传递，这样的分散控制意味更多的手

工操作并带来更大的人为错误风险。

“在安装 Chromeleon CDS 前，我们在连接仪器的 PC 本地存储了 HPLC 数据。安装

在客户端 / 服务器环境中的 CDS 提供了安全的存储数据。我们的生产厂符合 GMP 且
通过了 FDA 认证，与此同时我们所有的 Chromeleon 报告都根据 GAMP5 进行了确认。”

或许不采用中心化的色谱数据系统的最昂贵的后果就是需要在多种仪器软件操作平台

上培训工作人员。

“对于使用源自多个供应商的 LC 和 GC 的实验室，其学习曲线（learning curve）有

时使人崩溃。理论上，未经过特定仪器模块培训的工作人员工作效率极低。而使用 
Chromeleon 软件的科学家和员工仅需学习一种软件平台”。

道格拉斯制造有限公司通过一种典型方式成为了 Chromeleon CDS 的用户。起初，公

司从一家顶级供应商处购买了 HPLC 仪器和软件。

“虽然硬件本身足够耐用，但是我们发现软件非常不直观，所以我们开始寻找其它控

制程序包。当时，Agilent 和 Waters 公司的产品太昂贵了，而相比之下，Chromeleon 
CDS 恰好在价格、性能和人性化方面比较合适。”

Bernd 还表示，“Chromeleon CDS 为第三方仪器提供最好的支持；竞争对手的软件仅

为少数第三方仪器提供有限支持。”

“我们报告的起始点是 
Chromeleon 软件扩展包
中的模板…… ”

“Chromeleon CDS 为第
三方仪器提供最好的支
持；竞争对手的软件仅为
少数第三方仪器提供有
限支持。”
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实现企业即期效益

在安装网络版 CDS 前，道格拉斯通过传统工作站形式的软件控制对应的分析仪器。

Chromeleon CDS 提供先进的网络功能，改善了实验室数据流。

“现在，我们无需大量精力维护数据和系统，还能远程处理数据。由于数据检查员和

审核员在他们的个人计算机中安装了 Chromeleon CDS，所以他们不再需要与仪器处于

同一房间内。”

根据 Bernd 所述，建立分析序列和方法非常简单且极其灵活。

“设置序列、处理方法和仪器控制程序非常简单，且能在设置过程中提供很大的灵活性。

我们使用自己的序列模板，它们运行得非常完美。”

Chromeleon CDS 还简化了道格拉斯制造有限公司数据查询和数据趋势分析的方式。目

前该公司普遍依靠软件内置的数据查询功能准备每月的报告。

Bernd 最近还设计了一个用于检测其公司数百根高效液相色谱柱性能的报告。

“以往的步骤需要手动将结果输入到 Excel 电子表格中。每个色谱柱有自己的工作簿。

现在，简单地针对每根高效液相色谱柱进行查询就可将数据从 Chromeleon CDS 数据

库中提取出来，并提供压力、分离度、塔板数 、不对称性以及保留时间的趋势图。我

们还使用一个仪器利用率的报告监控我们每台仪器的工作量。”

Chromeleon CDS 为道格拉斯制造公司提供大量时间节省和成本节约所带来的效益，包

括 21 CFR Part11 法规遵从性。Bernd 在完全服从电子签名法规方面的经验非常典型。

在安装 CDS 之前，道格拉斯员工手写签发关键性的文件。一段时间之后，公司过渡到

印刷文件和电子签名的组合的，被 Bernd 称为“混合系统”的时代。

“这种混合方式让我们仔细地检查电子签名以及如何最好地推动电子签名向前发展。

在不久的将来，我们将改为仅使用电子签名。我们立即意识到了电子签名的安全性效益，

它可保护序列和所有计算出的数据。当然，我们还节约了大量的纸张，这降低了成本

并保护了环境。”

“现在，我们无需耗费大
量精力维护数据和系统，
还能远程处理数据。我们
的数据检查员和审核员
不再需要与仪器处于同
一房间内……”

“我们立即意识到了电
子签名的安全性效益，其
可保护序列和所有计算
数据。当然，我们还节约
了大量纸张……”

Realizing Immediate Benefits 
Before installing a networked CDS, Douglas had traditional workstation-based software 
controlling its analytical instruments. Chromeleon CDS provided modern networking 
capabilities, which improved the laboratory data flow.

“We now spend less effort on data and system maintenance, and can now process data 
remotely. Our data-checkers and reviewers no longer need to be in the same room as the 
instrument, as they all have Chromeleon CDS installed on their personal workstations.” 

According to Bernd, setting up analytical sequences and methods is straightforward and 
amazingly flexible.

“The setup of sequences, processing methods and instrument control programs is easy, and 
also offers a lot of flexibility during set up. We use our own sequence templates, which work 
perfectly.”

Chromeleon CDS has also simplified how Douglas Manufacturing performs data searching and 
trending. The company now relies extensively on the built-in data Queries to prepare monthly 
reports. 

Bernd has also recently designed a report to monitor the performance of his company’s 
hundreds of HPLC columns. 

“The old process involved entering results manually into Excel spreadsheets. Each column 
had its own workbook. Now, straightforward Queries for each HPLC column pull data out from 
the Chromeleon CDS database, and provide trend charts for pressure, resolution, plate count, 
asymmetry, and retention time. We also use a utilization report to monitor the workload for each 
of our instruments.” 

Chromeleon CDS provides Douglas Manufacturing with numerous time- and cost-saving 
benefits, including 21 CFR Part 11 compliance. Bernd’s experience with fully-compliant 
electronic signatures is typical. 

Before the CDS installation, Douglas employees hand-signed critical documents. For some 
time afterwards, the company transitioned to what Bernd calls a “hybrid system” combining 
both printed documents and e-signatures. 

“The hybrid approach allowed us to examine closely the value of e-signatures, and how best to 
employ them moving forward. In the near future we will move to using e-signatures exclusively. 
We immediately recognized the security benefits of e-signatures, which protect the sequence 
and any calculated data. And of course, we save reams of paper, which reduces costs and 
helps protect the environment.” 

“We spend less effort 
on data and system 
maintenance, and we 
can now process data 
remotely. Our data-
checkers and reviewers 
no longer need to be in 
the same room as the 
instrument…”

“We immediately 
recognized the security 
benefits of e-signatures, 
which protect the 
sequence and any 
calculated data. And of 
course, we save reams of 
paper…” 
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Reducing Maintenance and Errors
Like many busy pharmaceutical service laboratories, Douglas Manufacturing maintains a 
very large number of test methods and analytical procedures – approximately five hundred, 
according to Bernd. Maintaining this number of methods previously required a full-time staff 
of three, with one worker dedicated to designing and validating their Calculation Templates for 
methods devoted to high-volume products. 

“Now the Chromeleon Reports take care of this. Because we can keep most of the reports 
generic, there is far less maintenance work and these reports can also be used for low-volume 
products for which no Calculation Template is available.” 

As previously mentioned, at one time workers calculated and checked results manually. Lab 
workers needed to be next to instruments where test data resided, and had to enter numbers 
into calculators. 

“Before we implemented validated reports, manual calculation was the only way to determine 
percent differences of peak areas and retention times, duplicate injection times, and percent 
differences of check and calibration standard peak responses. We had to check critical 
parameters, which are part of our system suitability requirements, during the run. When data is 
entered into Excel after the run ends, it is too late to take corrective action. At that point, when 
a parameter failed, we faced producing a time-consuming laboratory investigation report.” 

Today, Chromeleon Report Templates show results immediately, enabling Bernd and his 
colleagues to react to problems in close to real time. Chromeleon CDS alerts workers to 
samples requiring re-injection, for example, when peak areas from two injections differ by 
more than two percent. 

“The benefits are sometimes difficult to quantify, but I know that because of Chromeleon, we’ve 
been able to avoid many laboratory investigation reports.” 

Technical Support Capabilities 
Networking multiple instruments through a chromatography data system can be a daunting 
exercise without a high level of customer support. Douglas Manufacturing, which is halfway 
around the world from Thermo Fisher Scientific headquarters, experienced the value of 
support and training first hand. 

“Overall we have been well supported throughout, especially during the setup stage when 
technicians visited us frequently. Even during the time when Thermo Fisher Scientific was 
acquiring Dionex, the company arranged factory support for us.” 

Conclusion 
Selecting a chromatography data system involves a thorough assessment of a laboratory’s 
workflows, throughput, personnel, and existing instrument base. Like Douglas Manufacturing, 
both large and small laboratories report tangible benefits such as centralizing instrument 
control, networked accessibility, automated data reporting and storage, lower costs, and 
greater efficiency. 

Using Chromeleon Report Templates, Douglas Manufacturing saves the time and cost 
equivalent of four to five full-time employees, depending on the month’s workloads. 

“The cost and time savings are much higher than we anticipated. Based on our experiences, 
we would expect to see Chromeleon to become the number-one chromatography data system.” 

“The benefits are 
sometimes difficult to 
quantify, but I know that 
because of Chromeleon, 
we’ve been able to 
avoid many laboratory 
investigation reports.”

www.thermoscientific.com/dionex
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减少维护和误差

根据 Bernd 所述，与许多繁忙的药学服务实验室一样，道格拉斯制造有限公司要维持

非常多的试验方法和分析程序 —— 约 500 种。以前，需要三名全职人员维持这些方法，

其中一名工作人员专门设计和验证用于大批量产品试验方法的计算模板。

“现在，Chromeleon 报告考虑到了这一点。由于我们保留了绝大多数的通用报告，所

以维护工作很少，并且这些报告还可用于无计算模板的小批量产品。”

如前文所述，工作人员一度手工计算并检查结果。实验室工作人员需要在存有试验数

据的仪器旁，并不得不手动将数字输入计算器。

“在我们使用已验证的报告前，只能通过手动计算的方式确定峰面积和保留时间百分

比差异、重复进样次数，以及校验与校准标准品色谱峰响应的百分比差异。在运行期间，

我们必须检查一些关键参数，这些参数是我们的系统适应性要求的一部分。如果在系

统运行结束后将数据输入 Excel 中，对于采取纠正措施来说为时已晚。如果在那时发现

一个参数未达到要求，我们需要完成一份耗时的实验室调查报告。”

现今，Chromeleon 报告模板可立刻显示结果，使 Bernd 和他的同事能够针对问题几乎

是实时做出反应。Chromeleon CDS 会通知工作人员样品需要重新进样，例如，当二针

进样的峰面积差异大于百分之二时。

“有时很难量化效益，但是我知道，有了 Chromeleon，我们可避免许多实验室调查

报告。”

技术支持能力

没有高水平的客户支持，通过一个色谱数据系统将多个仪器网络化是一项艰巨的工作。

与 Thermo Fisher Scientific 总部相距甚远的道格拉斯制造有限公司体验到了直接支持与

培训的价值所在。

“总的来说，我们自始至终都获得良好支持，特别是在安装阶段，当时技术人员常到

访公司。Thermo Fisher Scientific 甚至在收购 Dionex 期间还为我们安排来自工厂的

支持。”

结论

选择色谱数据系统，涉及到对实验室的工作流程、通量、人员和现有仪器的全面评估。

与道格拉斯制造有限公司一样，大型和小型实验室均报告了其切实的好处，如中心化

的仪器控制、网络化的可访问性、自动化数据报告与存储、更低的成本和更高的效率。

使用 Chromeleon 报告模板，根据月工作量统计，道格拉斯制造有限公司节约了相当于 

4 - 5 个全职员工的时间和成本根据月工作量。

“节约的时间和成本比我们预期的要高得多。基于我们的经历，我们希望看到 
Chromeleon 成为最优秀的色谱数据系统。”

“有时很难量化效益，
但 是 我 知 道， 有 了  
Chromeleon，我们可
避免许多实验室调查
报告。”

客
户
案
例
研
究
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Regis Technologies明显提高了

制药/生物制药效率
将Chromeleon变色龙7.1色谱数据系统整合
到其高产量合同制造操作中

Andy Hippleheuser 是合同管理组织(CMO)
的重要人物之一。他是Regis Technologies
公司的质量控制主管，Regis Technologies
是一家总部设在芝加哥的公司，在药

品研发的整个过程中为制药和生物技

术公司提供合成和分离服务。“我们

帮助客户加快药品的上市进程，”Andy
说。“我们的专业知识，是我们能够简

化最佳流程并避免推迟上市时间和造

成收入损失的问题的发生。”

公司开发出了活性药物成分从初始工

艺开发、验证到商业化生产放大所需

的专门技术。

Andy与质量保证部合作，为生产、过

程研究、超临界流体色谱（SFC）、分析

方法开发、稳定性和色谱部门提供分

析质量控制（QC）支持。与其他药品质

量控制实验室一样，大多数分析工作

主要是采用高效液相色谱系统(HPLC)，

“我们根据以下三个特性选择了Chromeleon变色龙色
谱数据系统：（1）Cobra向导积分工具；（2）包含在处理方法内
的系统适应性测试（SST）；（3）色谱仪运行的实时MiniPlot缩
略图像。对我们而言，最省事的是使用软件的SST特色功能。
但我想说，对于我们的客户而言，最大益处是报告。所有东西
都在一份报告中，点击鼠标可将报告转换成几种不同的查看
风格。” Maurice Andrew (Andy) Hippleheuser
Regis Technologies, Inc.质量控制主管
地址：Morton Grove, IL, USA

其次是采用气相色谱系统(GC)。Thermo 
Scientific™ Dionex™ Chromeleon™ 变色龙

7.1色谱数据系统(CDS)同时连接了14个
高效液相色谱系统和6个气相色谱系

统，其在该组合中起到了非常重要的

作用。以下是我们近期对Andy所做的

一次采访，询问了他们在升级软件时

为何会选择Chromeleon变色龙色谱数

据系统，他们怎样使用该软件以及他

们有什么体会等问题。

客
户
案
例
软件

Regis Technologies明显提高了

制药/生物制药效率
将Chromeleon变色龙7.1色谱数据系统整合
到其高产量合同制造操作中

Andy Hippleheuser 是合同管理组织(CMO)
的重要人物之一。他是Regis Technologies
公司的质量控制主管，Regis Technologies
是一家总部设在芝加哥的公司，在药

品研发的整个过程中为制药和生物技

术公司提供合成和分离服务。“我们

帮助客户加快药品的上市进程，”Andy
说。“我们的专业知识，是我们能够简

化最佳流程并避免推迟上市时间和造

成收入损失的问题的发生。”

公司开发出了活性药物成分从初始工

艺开发、验证到商业化生产放大所需

的专门技术。

Andy与质量保证部合作，为生产、过

程研究、超临界流体色谱（SFC）、分析

方法开发、稳定性和色谱部门提供分

析质量控制（QC）支持。与其他药品质

量控制实验室一样，大多数分析工作

主要是采用高效液相色谱系统(HPLC)，

“我们根据以下三个特性选择了Chromeleon变色龙色
谱数据系统：（1）Cobra向导积分工具；（2）包含在处理方法内
的系统适应性测试（SST）；（3）色谱仪运行的实时MiniPlot缩
略图像。对我们而言，最省事的是使用软件的SST特色功能。
但我想说，对于我们的客户而言，最大益处是报告。所有东西
都在一份报告中，点击鼠标可将报告转换成几种不同的查看
风格。” Maurice Andrew (Andy) Hippleheuser
Regis Technologies, Inc.质量控制主管
地址：Morton Grove, IL, USA

其次是采用气相色谱系统(GC)。Thermo 
Scientific™ Dionex™ Chromeleon™ 变色龙

7.1色谱数据系统(CDS)同时连接了14个
高效液相色谱系统和6个气相色谱系

统，其在该组合中起到了非常重要的

作用。以下是我们近期对Andy所做的

一次采访，询问了他们在升级软件时

为何会选择Chromeleon变色龙色谱数

据系统，他们怎样使用该软件以及他

们有什么体会等问题。

Andy Hippleheuser 是合同管理组织 (CMO)
的重要人物之一。他是 Regis Technologies
公司的质量控制主管，Regis Technologies
是一家总部设在芝加哥的公司，在药

品研发的整个过程中为制药和生物技

术公司提供合成和分离服务。“我们

帮助客户加快药品的上市进程，”Andy
说。“我们的专业知识，使我们能够

简化最佳流程并避免推迟上市时间和

造成收入损失的问题的发生。”

其次是采用气相色谱系统 (GC)。Thermo 
ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 变色龙 7.1
色谱数据系统 (CDS) 同时连接了 14 套
高效液相色谱系统和 6 套气相色谱系

统，其在该组合中起到了非常重要的

作用。以下是我们近期对 Andy 所做的

一次采访，询问了他们在升级软件时

为何会选择 Chromeleon 变色龙色谱数

据系统，他们怎样使用该软件以及他

们有什么体会等问题。

Regis Technologies 在制药 / 生物制
药生产领域显著提高了效率
将 Chromeleon 变色龙 7.1 色谱数据系统整合
到其大批量合同制造运营中
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Regis Technologies公司为什么会
选择Chromeleon变色龙色谱数
据系统？

特色功能1：Cobra 向导积分工具 

Cobra™是确保多个色谱图之间峰的
检测和积分一致、可靠的一种峰检测
算法。色谱峰的积分决定了峰面积、
峰高和保留时间。

Cobra向导界面可引导您按三个简
单的步骤来完成峰检测参数的正
确设置：1）定义积分范围，2）规定
平滑宽度，3）确定要积分的最小峰
值。这些设置将为C obr a峰检测算
法能在一个序列范围内准确而简明
地积分各色谱峰提供所需的全部
信息。

特色功能2：自动系统适应性测试

Chromeleon变色龙色谱数据系统能
自动执行系统适应性测试计算。在
受到美国食品药品监督管理局 (US 
F DA )、美国药典 (U S P )和欧洲药典
(EP)监管的实验室，需要提供系统适
应性测试以确保色谱系统(仪器、试
剂、色谱柱和分析员)适合于预期用
途。总目标是监控色谱分析结果，从
而确保色谱适应性(例如，通过测试
拖尾因子、色谱柱柱效、分离度和稳
定的系统性能(例如，通过使用重复
注入测试标准样本)。

未受到监管的实验室也可受益于
自动系统适应性测试。有成百上
千种计算可供选择。除了美国食
品药品监督管理局建议的关键值
外，Chromeleon变色龙色谱数据系
统还可自动执行进样重复性、容量
因子、拖尾因子、相对保留时间、面
积%、峰宽、浓度和其他许多标准的
系统适应性测试。也可在序列采集
期间执行系统适应性测试，如果有
其中任何一个参数不符合要求，则
该序列将自动中断

对Regis Technologies公司Andy Hippleheuseur 的采访

问： 您肯定比较过了其他色谱数据系统。您为什么考虑采用Chromeleon变色龙
7.1色谱数据系统？ 

Andy：我们的确为我们的旧软件系统考虑了多个替代方案。我们以前的系统已经
使用了很多年，要保持它正常运行需要投入大量资金。有了2000S早期使
用Dionex提供的正版PeakNet软件的经验，我根据供应商团队的评价选择
了Chromeleon变色龙软件。

 完成供应商初选后，我们依据以下三个具体项目选择了Chromeleon变色
龙：Cobra向导积分工具、包含在处理方法内的系统适应性测试和色谱仪
运行的实时MiniPlot缩略图展示。

问： 您在设置和学习使用软件上有何体验？

A n d y：决定选配哪个色谱数据系统后，就轮到我学习使用该系统了。作为
Chromeleon变色龙软件执行项目组的负责人，我必须得对软件系统了如指
掌。根据我以前在Regis公司执行其他三个软件系统的经验，我知道准备工
作是关键。我只有3个月时间来学习使用系统和参加培训课程。此后，我
就能够编制所有程序文件并制定安装完成后将由质量控制部门采用的结
构组织。

 我们将安装分成三个阶段，每个阶段花一周时间： 

• 第一阶段：将一半的质量控制仪器转换成使用Chromeleon变色龙控
制，同时，我就该系统与Regis使用相关的具体程序文件开展了为期四
天的培训课程。 

• 第二阶段：将另一半质量控制仪器转换成使用Chromeleon变色龙控制。

• 第三阶段：致力于方法开发和超临界流体色谱组。 

• 第4周：通过质量保证(QA)部，我们执行了验证，证明软件满足21 CFR的
规定，符合我们使用的要求。

 接下来一周我们运作正常。让每个独立的分析员完全能够操作系统花了

约4周时间。此后，Regis公司选择赛默飞来提供Chromeleon变色龙色谱数据

系统的用户一级和二级现场培训。 

问： 您执行了多少种方法？

Andy：Regis公司拥有基于不同实验室部门的多个数据仓（Data Vault）。数据仓是
Chromeleon变色龙软件所用信息和流程的独有存储位置。Regis公司各数据
仓具有提供给用户的独有特权，经验证适用于21 CFR环境。Regis公司目前
在用的测试方法有约800种，经验证的方法有约300种。我们已将约30种测
试方法和20种经确认的测试方法转换为使用Chromeleon 变色龙7色谱数据
系统。转换是一个不断进行的过程，当需要或创建了新方法时，转换就会
继续。

 作为合同管理组织，我们进行了许多变化的方法。Chromeleon变色龙能让
我们为每个方法、过程和报告创建并“锁定”单个模板。我们甚至可以锁
定视图，从而每次都能显示相同的比例。该系统有15名分析员和5名质量
保证评审员。我们的15个许可全都用上了。

Chromeleon 变色龙色谱数据系统能

自动执行系统适应性测试计算。在

受到美国食品药品监督管理局 (US 
FDA)、美国药典 (USP) 和欧洲药典

(EP) 监管的实验室，需要提供系统

适应性测试以确保色谱系统 (仪器、

试剂、色谱柱和分析员 ) 适合于预

期用途。总目标是监控色谱分析结

果，从而确保色谱适应性 ( 例如，

通过测试拖尾因子、色谱柱柱效、

分离度和稳定的系统性能 ( 例如，

通过使用重复注入测试标准样品 )。

未受到监管的实验室也可受益于

自动系统适应性测试。有成百上

千种计算可供选择。除了美国食品

药品监督管理局建议的关键值外，

Chromeleon 变色龙色谱数据系统还

可自动执行进样重复性、容量因子、

拖尾因子、相对保留时间、面积 %、

峰宽、浓度和其他许多标准的系统

适应性测试。也可在序列采集期间

执行系统适应性测试，如果有其中

任何一个参数不符合要求，则该序

列将自动中断。

它
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问： Chromeleon变色龙软件是否改变了您在实验室工作的方式？ 

Andy：当然改变了！我们已经改用电子签名，这可让我们节省了时间和纸张。只
有经最终确认的报告才会打印出来并纳入各个批次记录。通过使用方法
模板，我们节省了时间，因为分析人员无需建立方法，这还减少了内部错
误的出现。

 更大的改变是使用报告设计器(Report Designer)特色功能创建报告时所产
生的效率增益，因为报告可以锁定，所以系统可自动处理诸如面积数值
等数据的录入。以往需要2-3小时完成的工作，现在大多数情况下只用不
到1小时即可完成。这包括创建模板的前期成本，而Regis公司可多次使用
此模板。

 最大的节约是在处理方法中使用Chromeleon变色龙软件的系统适应性测
试特色功能。由于Regis公司实行两班工作制，过去每天总有8小时的时间
在分析运行但却无法监控。由于您无法实际查看系统适应性标准，这意
味着运行最后存在着风险。现在，系统适应性测试数据允许我将标准置
于运行中，软件可决定继续或中止任何运行。现在，我可充分利用一个完
整的额外班次。

问： 您实验室的推动因素、问题和担忧是什么？ 

Andy：和任何实验室一样，效率后面紧跟着的问题是审计跟踪。甚至在非  
 GMP活动中，您也想要更快并能够跟踪系统范围内的事件。

问： Chromeleon变色龙软件如何帮助实现合规？ 

Andy：Chromeleon变色龙包含软件合规的必要内容：独特的登录控制、个人安全
性特权和等级、完整的审计跟踪和服务器安全。

问： 对您实验室产生的主要益处是什么？为什么它对您的客户非常重要？ 

Andy：我想说，对客户而言，最大的益处就是报告。Regis公司每年有20~30个不同
的项目/客户。每个项目/客户想在报告中强调的重点不尽相同。这会让用
以往系统完成的工作变得棘手，且在许多情况下，报告的不同部分需要源
自操作软件、Microsoft Word®和Excel®等各种格式的文件。现在，报告内容
全部源自Chromeleon变色龙软件中的报告设计器(Report Designer)和电子报
告(Electronic Report)等特色功能。所有东西都在一份报告中，点击鼠标可将
报告转换成几种不同的查看风格。”

问： 您对Chromeleon变色龙软件发展的计划是什么？

 Andy：面向未来的计划已在执行。正在使用该系统来取代对不同实验室的
跟踪和趋势化分析，以通过使用限值来提供分析运行“准备就绪”的信
息。将面积、保留时间、理论塔板数和其他参数放入模板中，以便在遇到
任何有必要使用跟踪和采集的方法时即可调用。由于从操作系统获取的数
据不再通过手动方式转移到另一系统，因而，效率提高。 

 另外，Regis公司正在直接与赛默飞工作团队合作，以使用Chromeleon变
色龙来捕捉由不受软件控制的仪器所提供的电子数据，例如：FTIR、UV-
VIS、NMR等。进一步的研究也正在进行中，看哪些数据类型甚至可在报
告设计器专业版（Report Designer Pro）特色功能范围内进行评价。我们当
前正在购买一款新的Thermo Scientific™ TRACE™ 1310气相色谱系统并研发
适用于其数据采集的过程。

 此后，会按年为单位考虑执行计划。接下来的几年中，这些新功能在未来
升级的年度项目中将继续执行。

客
户
案
例

Regis Technologies公司为何会

选择Chromeleon变色龙色谱数

据系统？ 

特色功能3：使用MiniPlots可立即将数

据可视化 

Chromeleon变色龙色谱数据系统中
的MiniPlot数据可视化工具是我们客
户最喜欢的特色功能之一。它可同
时用图形清晰地显示大量数据。例
如，MiniPlot可立即显示与列表中各
次进样相对应的色谱详细微型缩略
图——您可立即扫描数十个进样，并
立即比较和识别总的差别。该新工具
是一种快速且便捷的方式，以适应今
天对大量数据进行更快更大的数据
集分析的要求。

Chromeleon变色龙色谱数据
系统遵循了下面Operational 
Simplicity的这些“简单”原
则：

• 将执行任何任务所需的 
 步骤减至最少。

• 让所有步骤都易于理解 
 和使用。

• 将执行任何任务所需的 
 时间减至最少。

审计追踪

审计追踪

客
户
案
例

来采集
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Sigma-Aldrich CMO使用

Chromeleon变色龙色谱数

据系统帮助客户满足21 CFR
第11部分的要求

“ 
短暂熟悉后，感觉您就可以使用该系统，无需经历过多

的环节便可完成需要做的事项。您可看出该软件是为方便用
户使用而创立的。”
Michael Faley
分析主管
SAFC, Inc.（Sigma-Aldrich®的全资子公司）
地址：Madison, Wisconsin, USA

Michael Faley是SAFC® Madison的分析主

管，SAFC® Madison是Sigma-Aldrich公司

的众多合同生产组织（CMO）之一。他获

得了分析化学理学硕士（MS）学位，并曾

在制药、无机物和造纸行业的分析过程

组工作过。Michael在被提升为分析主管

前，最初在Sigma-Aldr ich从事原材料和

产品测试工作。他是该公司有13年工作经

验的老员工。

SAFC Madison是Sigma-Aldrich公司众多

合同生产组织 (CMO)中向负责研发和

大规模生产活性药物成分 (API)的制药

和生物制药组织供应设施的组织之

一。Madison设施专门用于高效活性药

用成分(HPAPI和HPAI)。Michael负责监督

从客户到SAFC Madison的分析技术的转

移。他的分析实验室可从事定量分析的

方法转换、开发和资格认定，这些分析

旨在测量成品和中间产品的纯度，主

要是通过液相色谱(LC)和气相色谱(GC)
完成。支持合成开发和大规模生产不

仅需要在分离化合物阶段的分析，而且

还需要化学转化期间的分析。实验室

不仅负责执行各个合成阶段的这些分

析，而且还要负责详细审查可能包括

系统适用性测试(SST)、线性和特异性

测试的分析技术，确保所用方法适合

于产品。分析组与过程开发组紧密合

作，以创建一个后续可过渡到GMP生产

和质量控制的完整信息包。

两年前，SAFC Madison安装了Thermo 
Scientific™ Dionex™ Chromeleon™变

色龙7.1色谱数据系统(CDS)，控制约45
台液相色谱和气相色谱系统，这个数

量将近整栋楼的一半色谱系统。为他

们提供分析/过程开发组和制造/质量

控制组的解决方案。

软件
客
户
案
例
软件

Sigma-Aldrich CMO使用

Chromeleon变色龙色谱数

据系统帮助客户满足21 CFR
第11部分的要求

“ 
短暂熟悉后，感觉您就可以使用该系统，无需经历过多

的环节便可完成需要做的事项。您可看出该软件是为方便用
户使用而创立的。”
Michael Faley
分析主管
SAFC, Inc.（Sigma-Aldrich®的全资子公司）
地址：Madison, Wisconsin, USA

Michael Faley是SAFC® Madison的分析主

管，SAFC® Madison是Sigma-Aldrich公司

的众多合同生产组织（CMO）之一。他获

得了分析化学理学硕士（MS）学位，并曾

在制药、无机物和造纸行业的分析过程

组工作过。Michael在被提升为分析主管

前，最初在Sigma-Aldr ich从事原材料和

产品测试工作。他是该公司有13年工作经

验的老员工。

SAFC Madison是Sigma-Aldrich公司众多

合同生产组织 (CMO)中向负责研发和

大规模生产活性药物成分 (API)的制药

和生物制药组织供应设施的组织之

一。Madison设施专门用于高效活性药

用成分(HPAPI和HPAI)。Michael负责监督

从客户到SAFC Madison的分析技术的转

移。他的分析实验室可从事定量分析的

方法转换、开发和资格认定，这些分析

旨在测量成品和中间产品的纯度，主

要是通过液相色谱(LC)和气相色谱(GC)
完成。支持合成开发和大规模生产不

仅需要在分离化合物阶段的分析，而且

还需要化学转化期间的分析。实验室

不仅负责执行各个合成阶段的这些分

析，而且还要负责详细审查可能包括

系统适用性测试(SST)、线性和特异性

测试的分析技术，确保所用方法适合

于产品。分析组与过程开发组紧密合

作，以创建一个后续可过渡到GMP生产

和质量控制的完整信息包。

两年前，SAFC Madison安装了Thermo 
Scientific™ Dionex™ Chromeleon™变

色龙7.1色谱数据系统(CDS)，控制约45
台液相色谱和气相色谱系统，这个数

量将近整栋楼的一半色谱系统。为他

们提供分析/过程开发组和制造/质量

控制组的解决方案。

Sigma-Aldrich CMO 使用
Chromeleon 变色龙色谱数
据系统帮助客户满足 21 CFR 
Part11 要求
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使用Chromeleon变色龙色谱数据系统前的仔细调研

安装Chromeleon变色龙色谱数据系统前，来自不同制造商的每两台仪器已配有各
自的计算机和软件。其系统未联网的事实将产生几个问题，并造成明显的效率
损失： 

• 最大的问题是对多名分析员登录并使用由一台计算机控制的两台仪器的
情况缺乏足够的灵活性。 

 “为了遵守公司规章制度，计算机在有一段时间不使用后将被锁定，需要
由同一人再次登录。如果色谱运行跨越两个班次，或运行结束后需用仪
器，则只有一人可访问系统。其他任何人无权查看所生成的数据或使用由
同一计算机控制的任一仪器。”

• 每次开发出一个新方法时，他们不得不将该方法手动输入各个色谱系统
中，这样既费时，又会增加出错的可能性。 

• 由于数据存储在无中央访问的单独色谱系统中，所以收集数据和生成报告
极为耗时。使用以往的软件时，他们要将数据手动输入Microsoft Excel®电子
数据表中，然后计算系统适用性结果和定量分析结果，这也容易产生转录
错误。 

 “以往所使用的所有手动数据录入，为了确保数据准确，不仅在分析，而
且在评审上也需要大量的时间。” 

• 不同仪器品牌的不同色谱数据系统为培训带来巨大的障碍。培训用户在
多个软件系统上的操作、分析和报告变得既复杂，又费时。 

选择色谱数据系统软件的标准

虽然采购色谱数据系统的主要推动因素是为了合规和确认，而SAFC Madison选
择Chromeleon变色龙色谱数据系统的主要原因之一是该系统非常直观，并且有
一个易于使用的界面。这是软件开发遵循Operational Simplicity™原则的一个有
力证明。

“短暂熟悉后，感觉您就可以使用该系统，无需经历过多的环节便可完成需要
做的事项。您可看出，软件是为方便用户使用而创立的。该软件，色谱仪列表放
在左侧，这是一个让人感觉熟悉的布局。我们首先注意到的就是将报告模板放
在一起以及搜索数据、设置序列、在序列范围内的样品和标准样品之间进行指
定生成标准曲线是多么的容易。”

审计跟踪——已完成的任务

Chromeleon变色龙色谱数据系统可控制由多家制造商提供的不同类型的色谱系
统(例如液相色谱(LC)、气相色谱(GC)、离子色谱(IC))，其联网能力解决了他们所面
临的许多分析挑战。分析员们报告称，最方便的一项优势是能够在他们的电脑
上使用该软件。拥有预定访问权限的员工可从任何位置控制仪器，评审数据，生
成报告并将信息从一台仪器转移到下一台仪器，从一个实验室转移到另一个实
验室。

然而，对于Michael而言，更为重要的是解决了审计跟踪问题。 

“现在，每个人都可作为个人登录，这样我们就能知道何人在何时生成了数
据。Chromeleon变色龙会跟踪每项更改。”

审计跟踪不仅有助于合规。

“我们发现，其对方法或仪器的故障排查真的非常管用。如果有一台仪器未按
预期工作，使用Chromeleon变色龙提供的审计跟踪则可非常轻易地完成故障排
查。”

Chromeleon变色龙色谱数据
系统遵循了下面Operational 
Simplicity的这些“简单”原
则：

• 将执行任何任务所需的 
 步骤减至最少。

• 让所有步骤都易于理解 
 和使用。

• 将执行任何任务所需的 
 时间减至最少。

“我们需要色谱数据系统
(CDS)来协助符合适用于分
析仪器数据完整性的21 CFR
第11部分的规定。在我们以
往所用数据系统存在的其
他问题中，缺乏完整的数据
审计跟踪是个大问题。我
们需要能够跟踪何人在何
时、何地对色谱数据做了何
事。这意味着得有具有中央
数据存储的网络化解决方
案。” 

审计追踪——已完成的任务

审计追踪

审计追踪

审计追踪

使用Chromeleon变色龙色谱数据系统前的仔细调研

安装Chromeleon变色龙色谱数据系统前，来自不同制造商的每两台仪器已配有各
自的计算机和软件。其系统未联网的事实将产生几个问题，并造成明显的效率
损失： 

• 最大的问题是对多名分析员登录并使用由一台计算机控制的两台仪器的
情况缺乏足够的灵活性。 

 “为了遵守公司规章制度，计算机在有一段时间不使用后将被锁定，需要
由同一人再次登录。如果色谱运行跨越两个班次，或运行结束后需用仪
器，则只有一人可访问系统。其他任何人无权查看所生成的数据或使用由
同一计算机控制的任一仪器。”

• 每次开发出一个新方法时，他们不得不将该方法手动输入各个色谱系统
中，这样既费时，又会增加出错的可能性。 

• 由于数据存储在无中央访问的单独色谱系统中，所以收集数据和生成报告
极为耗时。使用以往的软件时，他们要将数据手动输入Microsoft Excel®电子
数据表中，然后计算系统适用性结果和定量分析结果，这也容易产生转录
错误。 

 “以往所使用的所有手动数据录入，为了确保数据准确，不仅在分析，而
且在评审上也需要大量的时间。” 

• 不同仪器品牌的不同色谱数据系统为培训带来巨大的障碍。培训用户在
多个软件系统上的操作、分析和报告变得既复杂，又费时。 

选择色谱数据系统软件的标准

虽然采购色谱数据系统的主要推动因素是为了合规和确认，而SAFC Madison选
择Chromeleon变色龙色谱数据系统的主要原因之一是该系统非常直观，并且有
一个易于使用的界面。这是软件开发遵循Operational Simplicity™原则的一个有
力证明。

“短暂熟悉后，感觉您就可以使用该系统，无需经历过多的环节便可完成需要
做的事项。您可看出，软件是为方便用户使用而创立的。该软件，色谱仪列表放
在左侧，这是一个让人感觉熟悉的布局。我们首先注意到的就是将报告模板放
在一起以及搜索数据、设置序列、在序列范围内的样品和标准样品之间进行指
定生成标准曲线是多么的容易。”

审计跟踪——已完成的任务

Chromeleon变色龙色谱数据系统可控制由多家制造商提供的不同类型的色谱系
统(例如液相色谱(LC)、气相色谱(GC)、离子色谱(IC))，其联网能力解决了他们所面
临的许多分析挑战。分析员们报告称，最方便的一项优势是能够在他们的电脑
上使用该软件。拥有预定访问权限的员工可从任何位置控制仪器，评审数据，生
成报告并将信息从一台仪器转移到下一台仪器，从一个实验室转移到另一个实
验室。

然而，对于Michael而言，更为重要的是解决了审计跟踪问题。 

“现在，每个人都可作为个人登录，这样我们就能知道何人在何时生成了数
据。Chromeleon变色龙会跟踪每项更改。”

审计跟踪不仅有助于合规。

“我们发现，其对方法或仪器的故障排查真的非常管用。如果有一台仪器未按
预期工作，使用Chromeleon变色龙提供的审计跟踪则可非常轻易地完成故障排
查。”

Chromeleon变色龙色谱数据
系统遵循了下面Operational 
Simplicity的这些“简单”原
则：

• 将执行任何任务所需的 
 步骤减至最少。

• 让所有步骤都易于理解 
 和使用。

• 将执行任何任务所需的 
 时间减至最少。

“我们需要色谱数据系统
(CDS)来协助符合适用于分
析仪器数据完整性的21 CFR
第11部分的规定。在我们以
往所用数据系统存在的其
他问题中，缺乏完整的数据
审计跟踪是个大问题。我
们需要能够跟踪何人在何
时、何地对色谱数据做了何
事。这意味着得有具有中央
数据存储的网络化解决方
案。” 

“我们需要色谱数据系
统 (CDS) 来协助符合适用
于分析仪器数据完整性
的 21 CFR Part 11 的规定。
在我们以往所用数据系
统存在的其他问题中，
缺乏完整的数据审计追
踪是个大问题。我们需
要能够跟踪何人在何时、
何地对色谱数据做了何
事。这意味着得有具有
中央数据存储的网络化
解决方案。”

审查时
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效率提高了！

网络数据系统本身就是一次升级。

“与我们以往使用的独立数据系统相比，Chromeleon变色龙的效率高很多。我们
可一次开发一种方法，并将其与其他文件一起拷贝到我们需用的任何系统中，而
不是手动地为每个系统的计算机编写方法，这明显降低了出错的几率并大大节
省了时间。现在，我们不必再做无用功。”

Chromeleon变色龙色谱数据系统的报告设计器(Report Designer)也可提高效率。这
个强大的基于电子表格的报告功能采用公式、图表以及其他功能来定义数据如
何显示、打印或导出。其包括现代的报告模板，并可让您创建自己的定制报告。

“我们始终想更快地做事，Chromeleon变色龙的报告为我们节省了大量时间。例
如，以前如果我们要对七八种溶剂进行残留溶剂分析，我们需要将所有系统适
用性测试、校准和浓度数据转移到受控的Excel电子数据表中以进行计算。每个
序列会费时多达1小时。现在Chromeleon变色龙将信息直接拉入报告中，我们要
做的就是检查并打印报告。通过内置的Excel可无需导出数据,我们节省了大量时
间并降低了出错几率。所有数据可在Chromeleon变色龙中评审。报告中的数据更
让人放心。它让分析员有更多时间去做其它更有价值的工作。”

因为这样做非常容易，所以Michael正继续寻求改进报告模板，以更新、修改
和改进数据报告。因此，SAFC Madison将Chromeleon变色龙色谱数据系统用于
包括线性、特异性和重现性的仪器验证报告，且他们已创建了可以计算结果
的报告。Chromeleon变色龙色谱数据系统还包括有扩展包，其中附带有用于验
证和确认报告的设计模板，这可进一步简化过程。

报告对SAFC Madison的客户而言也是一个主要益处。从一台仪器到另一台仪器，
甚至从液相色谱仪到气相色谱仪，所有数据的报告均实现了标准化。

“这不仅对SAFC，而且对我们的客户，以及想每次都看到一致的报告的人而言
都是有益的。当你确切地知道报告中的数据来自哪里时，这让您审核报告变得
非常容易。我们已生成了涵盖我们绝大多数定量分析的通用报告模板，使用者
只需简单地在他们的进样序列表中更改序列表的要求，即可将所有需要的数据
拉入到报告中。”

培训明显简化

只需学习Chromeleon变色龙色谱数据系统，培训工作现在变得简单多了。所有使
用者均可在现场接受Chromeleon变色龙色谱数据系统的一级和二级培训——分
析组/过程开发组约10人，质量控制组约15~20人。

“开展培训工作的北美卓越中心支持团队非常出色。售后支持工作做得非常好，
我们在熟悉Chromeleon变色龙的设置时，花了相当多的时间来与他们沟通。

接下来的步骤——

电子签名、eWorkflows和延伸至质谱的Chromeleon变色龙色谱数据系统 

现在，Chromeleon变色龙色谱数据系统已部署到位且经确认，SAFC Madison很快
将执行电子签名。 

“我们当前正在测试他们是否在按预期工作和运行。我们的最终目标是让每个
人从分析员到质量保证评审员都能够对数据进行签字，然后才生成将使用主要
批记录进行归档的硬拷贝。”电子签名真的将为我们节省很多时间。它将取代并
简化数据打印以及将其交由下一人审核的过程。

“我们的客户积极地申购
符合21 CFR第11部分规定
的系统以进行纯度分析。
现在，该系统已到位，在
知晓他们的数据很安全，
且我们可以做到充分的
审计跟踪，可为每个色谱
图记录用户的操作后，他
们感觉更有保障。当需要
汇编数据包以交监管机
构备案时，这对他们也非
常的有帮助。”

“我们的客户积极地要
求使用符合 21 CRF Part 11
规定的系统来进行纯度
分析。现在，该系统已到
位，在得知他们的数据很
安全，且我们可以做到充
分的审计追踪，可为每个
色谱图记录用户的操作
后，他们感觉更有保障。
当需要汇总数据包以交
监管机构备案时，这对他
们也非常的有帮助。”
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继电子签名后，SAFC Madison计划执行的下一个特色功能为eWorkflows™。
eWorkflows可捕捉并自动执行色谱细节——例如，仪器状况、进样序列要求和结
果计算。因此，自动化的eWorkflows可提高效率并减少差错。
“将Chromeleon变色龙应用到建筑内的每台仪器上，让所有数据保存在一台
服务器上，并使用权限和访问控制隔离每个实验室的数据，我设想能够使用
eWork flows将方法转移到质量保证/质量控制的实验室。报告设计器 (Repor t 
Designer)是该特色功能的一部分，简化了从数据录入到最终报告生成的步骤，让
过程变得更快，其中包括基于系统适用性测试结果的操作。eWorkflows是确保每
种方法均按其应有方式正确运行的另一种检查。”

新发布的Chromeleon变色龙7.2色谱数据系统是第一个在企业环境(客户端/服务
器)中整合了色谱仪器(气相色谱/液相色谱/离子色谱)和质谱 (MS)的色谱数据系
统。Chromeleon变色龙7.2色谱数据系统是第一个将质谱完全整合到日常和定量工
作流程中的色谱数据系统。

“目前，质谱是识别和测量低含量杂质的理想检测方法。随着对ppm和ppb级分
析需求的增加，这些我们将做的更多，同时也是我们努力的方向。同一色谱数据
系统中拥有所有的数据，将保持我们的合规性，提高我们的易用性，并增加培训
和报告方面的优势。”

网络化系统意想不到的优势——节省30%的实验室工作台空间

安装Chromeleon变色龙色谱数据系统前，其他每台仪器均配有计算机、显示器、
键盘和鼠标。有7个实验室工作台上装满了仪器和计算机系统。

安装了Chromeleon变色龙色谱数据系统后，计算机系统被撤除，每个实验室工作
台只需要一个用户界面，空出了两个实验室工作台用作其他用途。这节省了30%
的空间。

免费服务热线： 800 810 5118

 400 650 5118 ( 支持手机用户 )
CS70797_E 08/13S

赛默飞世尔科技（中国）有限公司

eWorkflow ™。

自动化的 eWorkflow 可提高效率并减少差错。

客
户
案
例

继电子签名后，SAFC Madison计划执行的下一个特色功能为eWorkflows™。
eWorkflows可捕捉并自动执行色谱细节——例如，仪器状况、进样序列要求和结
果计算。因此，自动化的eWorkflows可提高效率并减少差错。
“将Chromeleon变色龙应用到建筑内的每台仪器上，让所有数据保存在一台
服务器上，并使用权限和访问控制隔离每个实验室的数据，我设想能够使用
eWork flows将方法转移到质量保证/质量控制的实验室。报告设计器 (Repor t 
Designer)是该特色功能的一部分，简化了从数据录入到最终报告生成的步骤，让
过程变得更快，其中包括基于系统适用性测试结果的操作。eWorkflows是确保每
种方法均按其应有方式正确运行的另一种检查。”

新发布的Chromeleon变色龙7.2色谱数据系统是第一个在企业环境(客户端/服务
器)中整合了色谱仪器(气相色谱/液相色谱/离子色谱)和质谱 (MS)的色谱数据系
统。Chromeleon变色龙7.2色谱数据系统是第一个将质谱完全整合到日常和定量工
作流程中的色谱数据系统。

“目前，质谱是识别和测量低含量杂质的理想检测方法。随着对ppm和ppb级分
析需求的增加，这些我们将做的更多，同时也是我们努力的方向。同一色谱数据
系统中拥有所有的数据，将保持我们的合规性，提高我们的易用性，并增加培训
和报告方面的优势。”

网络化系统意想不到的优势——节省30%的实验室工作台空间

安装Chromeleon变色龙色谱数据系统前，其他每台仪器均配有计算机、显示器、
键盘和鼠标。有7个实验室工作台上装满了仪器和计算机系统。

安装了Chromeleon变色龙色谱数据系统后，计算机系统被撤除，每个实验室工作
台只需要一个用户界面，空出了两个实验室工作台用作其他用途。这节省了30%
的空间。

免费服务热线： 800 810 5118

 400 650 5118 ( 支持手机用户 )
CS70797_E 08/13S

赛默飞世尔科技（中国）有限公司

客
户
案
例

新发布的 Chromeleon 变色龙 7.2 色谱数据系统是第一个在企业（客户端 / 服务器）
环境中整合了色谱仪器 ( 气相色谱 / 液相色谱 / 离子色谱 ) 和质谱 (MS) 的色谱数
据系统。Chromeleon 变色龙 7.2 色谱数据系统是第一个将质谱完全整合到日常和定
量工作流程中的色谱数据系统。

“目前，质谱是识别和测量低含量杂质的理想检测方法。随着对 ppm 和 ppb 级分
析需求的增加，这方面我们将做的更多，同时也是我们努力的方向。同一色谱数
据系统中拥有所有的数据，将保持我们的合规性，提高我们的易用性，并增加培
训和报告方面的优势。”

安装 Chromeleon 变色龙色谱数据系统前，其他每台仪器均配有计算机、显示器、
键盘和鼠标。有 7 个实验室工作台上摆满了仪器和计算机系统。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

确保合规性

产品亮点

使用 Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7 色谱数据系统（CDS）软件中集成的安全系

统、审计追踪和版本管理工具，用户可在不牺牲效率的情况下满足法规的要求。Chromeleon 7 

CDS 可使客户简单便捷地获取样品结果，从而全面提高实验室的工作效率。

控制并管理实验室操作

现代实验室必须符合内部准则和外部法规以确保数据的完整性。合规性要求一般涉及四个方面：安全、验证、审

计追踪及电子签名。在提高生产力的同时，Chromeleon 7 CDS 提供了所需的所有工具以确保合规性。

安全

安全的 CDS 需要两个主要元素：稳健性及访问控制。Chromeleon 7 CDS 是一个稳健的系统，提供一系列出色的

访问控制功能。

稳健性

Chromeleon 7 CDS 基于现代 Microsoft Windows 技术，具有最佳的可靠性、性能及向前兼容性。所有数据存储

在数据仓中，该数据仓是基于数据库（SQL Server Express、SQL Server 或 Oracle）和安全文件存储系统的安全

存储容器。文件系统中的对象仅可通过数据仓服务进行访问，其控制相关事务并确保仅授权人员可访问该对象。

Chromeleon 7 CDS 对并发事务进行粗放管理，确保多个用户同时访问同一对象时，数据不受损。

访问控制

用户管理系统提供的访问控制功能灵活、安全且可自定义。用户管理系统可定义用户的权限、角色和访问组。权

限决定用户可以做什么。角色是一系列分配给用户的权限集合。访问组控制用户行使权限的位置。

可根据客户的要求，实施各种不同的密

码规则。这些规则包括密码长度、强制

密码更改周期、多次登录失败后锁定账

户以及 LDAP 支持（在操作系统水平上

管理密码）。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

确保合规性

用户管理系统可分配超过一百多个权限，因此管

理员控制用户可以做什么。这些权限从简单的创

建 / 修改 / 移动 / 删除操作到与职位相关的动作，

诸如归档和管理。

访问组可用于控制访问特定的数据仓、文件夹和

仪器。而且，每个对象都可定义不同的权限。这

使得管理员能够灵活快速地向“沙盒”或测试区

域授予较大的权限，同时限制其他数据仓或文件

夹的权限。

角色为管理员提供管理用户权限的直接方

法。管理员可根据工作需要决定角色。登录

时，变色龙为用户提供可用的角色。选择角

色后，用户的活动就受到该角色的控制。该

功能允许实验室经理（可能拥有报告修改权

限的角色）使用常规操作者角色登录运行方

法，不必担心误修改已提交的报告。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

确保合规性

验证

Chromeleon 7 CDS 随带一套自动化工具，加速软件与仪器安装

验证的进程。

证书

软件介质上提供了软件验证和 21 CFR Part11 的证书。

安装验证

作为软件安装的一部分，Chromeleon 7 CDS 自动执行安装验证

并生成详细的报告，显示所有已安装的文档和服务，且是否符合

预期。

操作验证和性能验证

Chromeleon 7 CDS 中的自动化工具帮助用户轻松设置并运行序

列，测试所有色谱组件的性能。工具自动生成详细的报告，报告

中显示实际的性能以及与可接受范围的对比。

系统适应性试验（SST）

Chromeleon 7 CDS 提供了完整、灵活的 SST，用户可容易地将

性能检查合并到日常序列中。除了一些常见测试（峰形和重现性

试验）之外，还可包括基于 Chromeleon 7 CDS 结果变量的自定

义测试。

审计追踪和版本控制

Chromeleon 7 CDS 为所有的数据对象和仪

器提供详细、全面的审计追踪。每天的仪器

控制器日志显示仪器相关的所有活动。用户

可对审计追踪进行排序、分组和 / 或筛选，

以便快速审核相关信息。管理员可强制要求

用户在提交更改时使用注释。这样审计追踪

包含何物、何时、何人以及为何的信息。

此外，每个数据仓提供了版本控制的功能。

版本启用后，用户可通过并排显示来比较不

同的版本，并标记插入、删除和更改的图标。

正常情况下，授权用户可将对象还原至任意

先前版本。

Chromeleon 7 CDS 中的 SST 可自动验证色谱分析

结果在给定的范围内。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

确保合规性

如果签名要求包括审核或批准步骤，实验室主管采用相同方式对电子报

告进行签名。

电子签名

无纸化记录需要遵循 21 CFR Part 11 的功能

无缝集成到 Chromeleon 7 CDS 中。在用户

管理系统中设置签名权限及密码。每个序列

最多定义三级签名（提交、审核和 / 或批准）。

用户可分别对单个序列定义签名要求，或通

过 eWorkflowTM 来预定义签名要求。

要对序列进行电子签名，操作者仅需单击提

交，即可生成一份电子报告，该报告会成为

序列的一部分。查看报告正常后，操作者输

入签名密码，以提交者的身份签名。签名生

效后，序列中的所有内容处于锁定状态，无

法修改，且加密的签名应用于该序列。

用户可轻易地检查序列的签名状态，还可通

过查询功能来定位等待审核或批准的序列。

对序列签名的真实性可通过简单的命令验证。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

简化工作流程

产品亮点

Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7 色谱数据系统（CDS）软件简化用户的分析过程，采

用创新的 eWorkflowTM 功能，只需点击几下鼠标，即可简化您的分析过程，且丝毫不失灵活性。

Chromeleon 7 CDS帮助用户快速轻松完成从样品到结果的过程，从而全面提高实验室的工作效率。

简化色谱分析流程的工具

从根本上说，所有的色谱分析工作流程都是相似的：进样 - 色谱分离 - 采集信号 - 生成结果。工作流程的不同之处

在于仪器方法、进样序列要求以及数据处理方法等细节。正是这些差异给操作者带来了操作的复杂性，降低了工

作效率，增加了出错风险。

Chromeleon 7 CDS 系统的 eWorkflow 解决了以上问题。eWorkflow 包含色谱工作流程中的各个方面，引导操作者

通过几步就可运行序列。操作者只需选择一个仪器，指定样品数和起始位置，就可开始分析。然后，软件运行色

谱分析、处理数据，并生成最终结果。

eWorkflow 提供 Operational SimplicityTM

的工作流程。只需点击几下鼠标，用户

即可创建和启动运行，处理数据，并生

成结果。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

简化工作流程

过程简明直接：

1. 选择 eWorkflow

2. 选择仪器

3. 输入样品数和起始位置

4. 单击“开始”

序列自动创建和运行。软件包含完整解决方

案的所有相关文件。

Chromeleon 7 CDS eWorkflow 减少了色谱分析工作流程的步骤，同时确保符

合测试流程和准则。这给质量控制和法规检测中的常规分析带来很多好处；

eWorkflow 也利于常规研发和方法开发任务，如色谱柱筛选、梯度方法开发和

方法验证。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

提高分析“一次成功率”

产品亮点

Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7.2 色谱数据系统（CDS）软件具有全新的智能运

行控制（IRC）功能，可帮助您完全控制运行序列。该功能为标准功能，不需要额外许可。

用于创建测试用例的向导。

通过简单的向导引导用户设置条件型

系统适应性测试（SST）或无条件行

用例，并在每次进样后执行。现有的

测试用例可以用作模板，省时省力。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

提高分析“一次成功率”

包括计算值在内的任何变量均可用于条件评估。

定义通过动作的对话框…

对于条件型 SST 实例，可以监视包括计算值

在内的任何变量，允许用户在运行过程中执

行参数检查，并做出相应的动作。参考值可

以是固定值，也可以是变量，为创建 SST 提

供了极大的灵活性。

定义通过和失败的动作。例如，如果测试通过，

用户可以创建色谱图经平滑处理后的副本。

如果测试失败，用户可以重复上一次进样。

直观的对话框可以让用户重新选择、定义通

过和失败对应的动作，并将其重新排序。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

提高分析“一次成功率”

…以及失败动作的对话框

设置无条件型动作。

无条件型测试的情况下无需定义条件（假定

结果为通过），在所选进样结束后自动发生。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

提高分析“一次成功率”

内置错误处理方案，确保持续运行。

如果其中一个动作无法执行，内置的错误处

理方案可确保 SST 和无条件型测试实例继续

操作。可选项为：继续该测试用例的下一个

动作，该进样的下一个测试用例，下一个进样，

或中止正在运行的队列。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

操作简便

产品亮点

Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7 色 谱 数 据 系 统（CDS） 软 件 基 于 Operational 

SimplicityTM 提供丰富的智能功能。您可以看到精心设计的用户界面和视觉提示如何引导您实现色

谱分析。Chromeleon 7 CDS可以让您轻松实现从样品到结果的过程，全面提高实验室的工作效率。

控制台和色谱工作室：访问和管理仪器和数据的工具

Chromeleon 7 CDS 用户界面遵循了以下设计理念，实现操作简便：

• 最小化执行任务的步骤

• 所有步骤简单易懂，操作方便

• 最小化执行任务的时间

该软件在主流功能和特殊功能、注重眼前任务和创造更大可能性的意识之间实现了平衡。该系统的顶层用户界面（控

制台）可以直接访问工具、数据和 eWorkflowTM。工具类别栏显示用户可访问的所有仪器列表，并自动生成所选仪

器的实时控制面板。可即时访问进样序列的队列，审计追踪显示了仪器的事件历史。控制面板可与控制台分离开来，

以便在使用控制台其他区域时监视和控制仪器。

控制台的数据栏显示标准的树状导航窗格。文件夹易于整理和重新编排，以满足项目的需要。特殊图标表示进样

序列。当选定序列时，该序列的全部内容随即显示在集成的序列编辑器上。

单击类别栏，将显示所有可访问的仪器。每个仪器的控制面板（电子面板）均可自动加载并连接。用户还可一键

进入仪器审核追踪和队列。用户可以修改电子面板，并根据需要和访问级别进行自定义设置。众多诸如显示、开关、

按钮和刻度选项都便于用户浏览，更快速地学会操作。

可从控制台左下角的类别栏立即访问仪

器、数据和 eWorkflow。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

操作简便

控制台的数据类别栏提供文件夹树以便浏览，还包括集成的序列编辑器，

显示已采集色谱图的缩略图。

使用色谱工作室，可简便高效地在单个窗口内访问进样序列的各个子项。

采用集成设计，因此无需启动和管理不同的窗口就可处理数据集。

进样旁边的缩略图显示已采集色谱图的即时

可视化概貌，让分析员初略评估数据。例如，

无需打开色谱图，QC 化验员即可发现异常，

方法开发人员也能看到哪些进样分离正常，

研究人员可检查样品中是否有目标化合物。

当然，色谱工作人员需要的往往不只是粗略

地浏览数据，有时需要做修改。为完成这些

任务，Chromeleon 7 CDS 软件提供色谱工作

室，一个丰富数据的数据查看器，可立即访

问与数据集相关的关键项目，如仪器条件、

数据处理参数和报告。色谱工作室的用户界

面为用户提供与当前任务相关的功能，并隐

藏其他功能（但需要时触手可及）。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
色谱数据系统

SmartLink: 简化数据处理

产品亮点

处理数据时，分析员往往面临显示过多或不足的数据，无法有效地分析样品。这导致在打开和

关闭数据文件、元数据以及相关报告时耗时过长。将屏幕上的窗格与色谱图和 / 或所选的进样

链接，Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7.2 色谱数据系统（CDS）软件向分析员提

供处理数据所需的所有相关信息，从而使数据分析更快速、更简便。

单击鼠标激活链接，所有活动窗格立即反应当前色谱图和叠加进样中显示 / 所选的峰。当改变缩放或叠加进样时，

窗格自动更新为新的设置。

链接确保分析员总是可以看到所有相关的信息。实例：

单击鼠标激活 SmartLink。

对色谱图进行缩放，变色龙仅显示可见

组分的校准曲线和积分表。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
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SmartLink: 简化数据评估

选择多个组分，变色龙仅显示这些组分的校准曲

线和积分表。

选择多个进样，变色龙仅显示这些进样的报告汇

总表。

选择多个组分，变色龙自动更新，显示这些组分

的汇总表。

SmartLink 也可在报告设计器中激活，不同

的表格和曲线图可链接到特定的色谱图，动

态的表格仅显示相关的信息。
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加速数据分析

产品亮点

Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7 色谱数据系统 (CDS) 软件采用 CobraTM 峰检测算

法、SmartPeaksTM 积分助手和动态交互数据处理，可节省您的宝贵时间。Cobra 检测算法可准

确地检测峰起始和终止的时间，并正确地确定峰基线，无需输入一系列检测参数。独一无二的

SmartPeaks 积分助手帮助用户快速、直观地确定基线。Chromeleon 7 CDS 帮助用户快速完成

从样品到结果的过程，从而全面提高实验室的工作效率。

无与伦比的数据处理工具

Cobra 峰检测算法和 SmartPeaks 积分助手可帮助用户轻松处理色谱图。Cobra 算法采用先进的信号处理技术从噪

声中区分真实的峰，还运用尖端的曲线拟合技术准确定位峰顶点和拐点。只需几个简单的参数，用户就可正确地

积分所有类型的色谱图。使用以下向导，用户可以快速轻松地设置参数：

• 定义积分范围 • 选择要积分的最窄峰

• 定义基线噪声范围 • 选择要积分的最小峰

完成上述四项设置后，Cobra 算法立即对序列中的每个色谱图进行积分。 

在 Cobra 向导中设置基本积分参数。
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加速数据分析

当需要作特殊处理时（例如，对未完全分离的峰组做不同的基线），SmartPeaks 积分助手能够快速直观地生成期望的结果。用

户只需选择色谱图上的一个区域，SmartPeaks 就能以图形方式显示可用的方案，例如，谷到谷基线或指数撇去。当用户选择其

中一个选项后，SmartPeaks 将添加相应的参数到处理方法中。因此，所需的处理方法将自动应用到多个色谱图。这个过程只需

要几秒，并且消除了调整积分的试错过程，该过程是大多数色谱软件的主要弱点。

SmartPeaks 提供多个积分方案，并自动添加参

数到处理方法中。

多种预定义的结果图表，使人一目了然。

卓越的图表功能

如果需要快速查看一个序列或数月中组分的

保留时间的数据趋势，交互图表是最简单的

方法。用户只需选择交互结果表中的一个或

多个列，然后单击功能区中的结果图表。 

Chromeleon 7 CDS 立即创建与色谱图、结

果表交互关联的图表。

图表可进行自定义。软件附带的预定义图表

能够满足最常用的图表要求。
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发布结果

产品亮点

Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7 色谱数据系统（CDS）软件提供必要的报告选项，

以满足客户的需要。可使用提供的模板直接创建报告，也可以根据自身需要在电子表格中自定

义报告。Chromeleon 7 CDS可让您简便快捷地获取样品结果，从而全面提高实验室的工作效率。

充分利用数据，简便快捷

所有 Chromeleon 7 CDS 都预装了报告模板，以满足现代实验室多样化的需求。电子表格为用户提供了舒适、熟

悉的界面。Chromeleon 7 CDS 内置的用户管理工具授予管理员决定谁有自定义报告的权限。自定义报告可加上公

司标识、附加运行、样品和仪器变量、文字和图片，以满足客户的不同要求。

打印、导出和共享结果均十分简便。

使用报告模板 MiniPlot，便于从庞大的数

据库中选择合适的模板。
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发布结果

包括色谱图、峰分析、校准曲线、验证结果、序列

总览等。

使用 Ribbon 控件，可方便地添加报告元素。选定

电子表格上的某一区域，并选取要插入的对象。

Chromeleon 7 CDS Report Publisher Pro 中

的高级报告选项，报告设计者可以灵活地创

建全面的自定义报告。设计者可以插入专业

的图表对象，使用公式和函数（包括用户自

定义的公式）。
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Thermo Scientific Dionex Chromeleon 7
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实验室联网

产品亮点

Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 7.2 色谱数据系统（CDS）软件新增了导入和导出选

项，现在，在实验室系统之间传输数据比以往任何时候都更加容易。旧版的 CDS 数据可直接

导入（Chromeleon 6 CDS 和 Atlas），或通过 GAML/netCDf/AnDI 导入，无需保留多个 CDS。

采用自动递归报告，导入外部数据简单

易行。

导入序列明确标识，且能转换为

Chromeleon 7.2 CDS 处理方法。

导入单个文件或整个文件夹都非常

简单，而且能够一次导入多个不同

类型的文件。单个数据文件可以组

合成一个或多个序列。

导入的数据序列都明确标识为导

入，积分和结果将被保留。只单击

鼠标选择相应的选项，即可使用

Chromeleon 7.2 CDS 处理数据。导

入的结果将会显示出来，就好像是能

够用导入数据和 / 或本地数据的组合

创建查询和报告的 Chromeleon 7.2 

CDS 变量。
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实验室联网

导出设置允许将数据传输到其他实验室系统。

同样，可以将数据导出为 PDF、GAML 和

AnDI/NetCDF 等多种格式，确保其它实验室

系统可以访问。
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运用色谱软件自动进行系统适应性测试

Technical Note 708

简介

实验室通常使用系统适应测试（SST）来确保整个分析系

统（包括仪器、试剂、色谱柱和分析员）适应分析。

美国药典（USP）色谱通则描述：

“系统适应性测试是气相和液相色谱法中不可或缺的一

部分，用来验证色谱系统的分离度和重现性能否完成当

前的分析。测试基于的原则是，整个系统是由仪器、电路，

分析方法和样品所组成的，我们将其作为一个整体去测

试，从而验证整个系统。”

系统适应性测试的总体目标是监视色谱结果，确保

色谱适应性（例如：通过测试拖尾因子、柱效和关

键峰对的分离度）和稳定的系统性能（例如：使用

标准品的重复进样）。

SST 通常在样品分析之前基于标准品计算，确保未

知样品不注入到不适合的系统中。手动环境下，用

户需要处理每个批次的样品，导致结果延迟。此外，

如果采用手动计算，可能导致误差或不正确的结果。

为了克服这些问题，Thermo Scientifc Dionex Chromeleon 

7 色谱数据系统包含了自动系统适应性测试，作为

序列采集和处理的一部分。使用 ChromeleonTM 后，

所有 SST 计算都可由软件自动完成。

关键词

Chromeleon 色谱数据系统（CDS）、系统适应性测试、色谱适应性、

SST

目标

阐述 Chromeleon 色谱数据系统（CDS）在进行自动系统适应性测

试过程中所使用的工具。

Frank Tontala, Thermo Fisher Scientific,  Germering, Germany
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根据用户定义的标准，Chromeleon 可决定该系统是否适合，

若需要，如果任一测试失败，可以终止分析运行。

系统适应性测试不限于需要符合 FDA 和其他监管机构所

设法规的实验室。Chromeleon 7 可对数以百计不同类型的

计算结果进行自动化 SST（系统适应性测试），因此任何

实验室都可从中受益。可使用的测试标准包括确保样品

浓度在预期范围内、设定检测器信噪比的范围、限制杂

质的可接受水平，等等。

FDA 对系统适应性测试的指南

关于色谱方法法验证的 FDA (CDER) 1 指南推荐使用下列测

试和参数：

这些参数可能依实际情况有所不同，但提供了一定的参

考。FDA 还建议至少需要 5 个进样来确定重复性。通常，

所有其它测试也根据这 5 个进样检查结果，这为系统适

合进行分析提供了更多信心。

Chromeleon 7 中的系统适应性功能

在 Chromeleon 7 中设置自动化系统适应性测试很简单。向

导引导用户选择测试标准，计算自动进行，而预定义的

报告模板则简化了报告结果的过程。

可计算哪些参数？

Chromeleon 可计算的任何参数都可在自动系统适应性测试

中使用。这其中包括了 FDA 推荐的主要参数，以及诸如

相对保留时间、面积百分比、峰宽和浓度等其他参数。

可视化测试和结果

图 1 所示为 Chromeleon 色谱工作室，显示色谱图、处理方

法（中间窗格）以及计算结果（底部窗格）。

处理方法已进行过配置以便进行 FDA 所推荐的 5 个系统

适应性测试。例如，测试 1 检查乙酰苯峰与下一个峰的

分离度＞ 2。

测试 参数

容量因子 (k’) k’ > 2

精度 / 进样重复性 (RSD) RSD ≤ 1%    (n ≥ 5)

分析物与相邻峰的分离度 (Rs) Rs > 2

拖尾因子 (T) T ≤ 2

理论塔板数 (N) N > 2000

表 1. FDA 推荐的 SST 参数

图 1. 上图为 Chromeleon 处理方法，按照 FDA 推荐的适应性测试配置

●   68   ●



使用此处理方法采集样品时，“失败

动作”列指示，如果测试未能满足本

标准，则将会停止序列采集。

方法面板中的“结果”列显示每个测

试的后采集结果。请注意，%RSD 测

试的结果是“未执行”，因为所示的

进样仅为序列的第二个进样，这意味

着已分析的样品数（5 个中的 2 个）

不足。另请注意，因为计算值（1278）

低于测试标准值（2000），理论塔板

数测试失败。

报告结果

Chromeleon 自带了默认报告，可按照

原样使用，或自定义以满足实验室的

专业需求。可将包含系统适应性相关

信息的预定义报告表插入到任何报告

中。图 2 显示包含 SST 结果和总体通

过 / 失败结论的自定义系统适应性进

样报告。

采集期间的系统适应性测试

序列采集期间，Chromeleon 在每次进

样完成后自动计算系统适应性结果。

自动系统适应性测试可配置为如果测

试失败，Chromeleon 则终止序列采集。

这确保样品不会注入到不适合样品分

析的系统上，且不会浪费宝贵的样品

和试剂。

所有与采集相关的系统适应性事件都

记录在仪器审计追踪中。

图 3 显示审计追踪中记录的详细信

息，描述了所执行的测试、所获得的

结果以及所采取的动作。

图 2. 上图为 SST 报告示例

图 3. 该表描述显示序列终止的仪器审计追踪报告
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自动系统适应性测试计算的其他用途

Chromeleon 中的系统适应性测试功能

不限于 FDA 所涉及的系统性能值。

Chromeleon 可计算的色谱参数均可成

为测试标准的一部分。这意味着自动

系统适应性测试可用于其他用途，如

测试产品质量。

将规格参数与结果比较

在该实例中，对含有活性成分的片剂

进行分析以获取 % 标示量（%LS），

即片剂中活性成分的含量对标示含

量的百分比。公布的片剂标示量为

50mg±5%。此外，杂质总量（色谱

图中所有其他峰的峰面积百分比）必

须小于 2%。

为实现这些标准，在 Chromeleon 中定

义了两个测试。第一个测试检查活性

成分的 %LS 值是否在 95-105 之间。

第二个测试检查活性成分的峰面积是

否大于或等于 98%（相当于所有其他

峰总和小于 2%）。

图 4 显示 Chromeleon 色谱工作室，展

示色谱图、带有2个 SST项（中间面板）

的处理方法和计算结果（底部面板）。

利用控制图表来监控实验室性能和数

据质量

如果经常使用 Chromeleon 系统适应性

测试，用户可轻易监控 SST 结果中的

趋势。Chromeleon 包括可生成控制图

的工具，以便随时监控色谱结果。这

些图表可用来识别系统性能、方法或

用户的趋势或异常情况。根据这些信

息就可能确定故障的原因并采取适当

的纠正措施，随之产生更高的数据质

量和更高的实验室效率。

实验室性能不一致的常见原因：

• 仪器不适合该分析方法。例如，将

样品注入到加热色谱柱上的仪器，

图 4. Chromeleon SST 可用与测试片剂纯度和标示量百分比

图 5. Chromeleon 控制图表用于随时监控理论塔板数

但是流动相并未预热，有时可能产

生较低的理论塔板数。

• 需对仪器进行维修。例如，检测器

灯可能接近其额定寿命，需更换。

• 未优化分析方法，导致其性能不佳。

• 未对分析员进行足够的分析方法和

仪器培训。

图 5 显示利用 Chromeleon 内置的查询

和交互图表工具自动创建的控制图

表。该图展示一段时间内在系统上获

得的理论塔板数。该实例中，尽管系

统适应性检查通常均通过，但很明显

一段时间内色谱性能不是最佳的。

单击图表中的任一数据点将会打开

源数据，允许对潜在原因进行进一

步调查。
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在 Chromeleon 中建立自动系统适

应性测试

Chromeleon 提供了向导（SST 向导）

来帮助用户轻松地定义自动系统适应

性测试。该向导指导用户完成每个步

骤，如下所示：

SST 向导对话框 1 — 选择测试参数

在第一向导页上，用户可选择待测试

的参数（见图 6）。除了通常使用的

系统性能参数外，可使用 < 自定义测

试 > 项来指定任何色谱或计算结果。

SST 向导对话框 2 — 指定适用的

进样

在下一向导页上，用户定义测试所应

用的进样（图 7）。例如，系统适应

性测试一般不会在空白进样（除非评

估信号噪声）或未知样品上进行。准

确的说，通常应用到 5 个或更多的系

统适应性测试进样。

或者，可通过进样类型、其他进样属

性或是序列中的位置定义进样。

图 6. 选定系统适应性测试

图 7. 指定测试所用的进样
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SST 向导对话框 3 — 规定测试标准

评估页面（图 8）定义了如何确定通

过 / 失败结果。对于单个进样的测试

（图 9），用户只需指定运算符和阈值。

对于基于多次进样的测试（如重复进

样的 %RSD），还要定义统计计算的

类型、所需的进样类型和重复进样组。

这将自动延迟测试评估，直至完成所

需数量的进样。

SST 向导对话框 4 – 指定色谱峰和

通道条件

在峰 / 通道页面上（图 10），用户定

义测试所应用的组分和通道。如果峰

名称已知，则可直接选择。否则，可

通过它在色谱图上的位置（峰序号）

或属性（例如最大峰面积或最小峰宽）

来选择峰。或者，应用到所有色谱峰。

图 8. 评估标准可用于单次进样测试

图 9. 评估标准可用于多次进样测试

图 10. 测试可应用到指定色谱峰和通道
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SST 向导对话框 5 — 定义失败动作

最后的向导页（图 11）允许用户定

义如果无法评估测试，应报告何种测

试结果，以及在序列采集过程中，如

果试验失败，Chromeleon 应采取何种

措施。

完成向导

完成该向导后，新的测试可添加到方

法的 SST 表中。双击测试队列中的任

意一项将会重新打开对应的向导页面

（图 12）。

结论

Chromeleon 7 的系统适应性测试有以

下众多显著的优势：

• 提高了系统适应性测试结果的可靠

性。Chromeleon 执行所有的计算，

从而消除因手动计算步骤而导致的

误差。

• 更快生成系统适应性测试的结果。

检测到峰后，Chromeleon 将会自动

重新计算系统适应性结果。通过减

少手动重新计算结果而产生的延

迟，提高实验室通量。

• 降低样品损耗。一旦检测到系统适

应性失败，Chromeleon 可自动终止

序列。这可防止样品注入到不适合

该分析方法的系统上，从而避免了

样品损耗。

• 可扩展自动 SST 功能以便执行其他

类型的测试，例如将结果与规格参

数比较。

 • 该功能还可用于生成控制图表以便

监控实验室中的系统性能，并快速

识别产生高故障水平的系统。

• 通过自动化实验室中一些高重复性

且耗时的步骤，自动系统适应性测

试功能不仅节省时间和金钱，还提

高了实验室的生产力。

参考文献

1. 药品评价与研究中心（CDER）评审

官指南《色谱分析方法的验证》，

1994 年 11 月。

图 11. 定义基于测试结果的条件型行动
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介绍

色谱峰检测和积分是色谱分析法中的基本任务，通常是

通过色谱数据系统（CDS）完成的。让软件能够按要求（或

按照实验室规定）进行色谱峰检测与积分，既富有挑战

性且又费时。色谱峰检测中的常见挑战包括：

• 从噪音中识别出色谱峰

• 正确识别潜在基线

• 在一系列色谱图中保持正确的色谱峰和基线检测

• 正确处理驼峰以及其它未分离的色谱峰

理想状态下，使用处理方法中的检测参数可以应对这些

挑战，以便在多个色谱图间自动应用相同的处理方式，

从而将不同操作人员所带来的变化降至最低。但是，找

到能够生成所需结果的参数组合常常是一个枯燥的过程，

导致很多色谱分析人员不得不放弃，转而求助于易受人

为影响且耗时的手动积分。

色谱峰积分

可靠的色谱定量分析取决于准确和可重现的色谱峰积

分。色谱峰积分决定色谱峰面积、峰高和峰的保留时间。

这些信息被用于所有的后继计算，例如校准或未知物的

分析。

简单地说，积分包括了从色谱峰起点到色谱峰终点的检

测器输出的总合。为了实现这个目标，积分由二个独立

的事件组成：积分开始和结束。色谱峰起点和终点定义

了积分的开始和结束，并可通过检测器输出的显著变化

或检测器输出的变化率来加以识别。然而，定义色谱峰

边界仍是非常复杂的。

使用 Cobra 和 SmartPeaks 实现智能积分

在理想状态下，色谱峰（图 1）应完全对称，具有明显的

检测器信号变化，可清楚地识别色谱峰起始点和终点。

In an ideal world chromatographic peaks (Figure 1) 
would be perfectly symmetrical with pronounced detector 
signal changes that clearly identify peak start and end.

1. Introduction
Peak detection and integration are fundamental tasks in 
chromatography, most often done using a chromatography 
data system (CDS). Enabling software to detect and 
integrate the peaks as desired (or as required by laboratory 
rules) is challenging and time-consuming. Common 
challenges in peak detection include:

• Distinguishing peaks from noise

• Correctly identifying the underlying baseline

• Maintaining correct peak and baseline detection 
throughout a sequence of chromatograms

• Correctly handling rider peaks and other  
unresolved peaks

Ideally, these challenges should be addressed using 
detection parameters in the processing method so that  
the same treatment can be applied across multiple 
chromatograms automatically, thereby minimizing 
variations introduced by different operators. However, 
finding parameter combinations that produce the desired 
results has often been a tedious process, causing many 
chromatographers to give up and resort to manual 
integration, which is subjective and labor-intensive.

2. Peak Integration
Reliable chromatographic quantification depends upon 
accurate and reproducible peak integration. Integration  
of chromatographic peaks determines the area under the 
peak, the height of the peak and the peak’s retention time. 
This information is used for all subsequent calculations, 
such as calibration or analysis of unknowns.

In simplistic terms, integration involves summing the 
detector output from peak start to peak end. To achieve 
this, integration is composed of two distinct events: it is 
started and then terminated. Peak start and end points 
define where integration commences and terminates and 
are identified by significant changes in detector output  
or by the rate of change of the detector output. Defining 
peak boundaries however is extremely challenging.

Figure 1. Idyllic chromatographic peak

Figure 2. Typical chromatography

In reality, integration is extremely complex and diverse. 
Chromatographic data systems have to decipher many 
different variants and effects such as peaks of varying 
symmetries, overlapping peaks, valleys, varying sizes of 
peaks and size ratios, shallow peak rises and declines, 
extreme fronting or tailing, shifting apexes and valleys of 
unresolved peaks, baselines with large sloping background 
absorption and background noise, etc. (Figure 2).
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and SmartPeaks

事实上，积分极其复杂多变。色谱数据系统必须识别众多

不同的变化以及变化导致的影响，例如：对称性不同的峰、

重叠峰、谷点、大小和大小比例不同的峰、低矮峰的起点

和落点、色谱峰前延或拖尾、峰顶点和未分离峰谷的漂移，

在倾斜的背景吸收和背景噪音情况下的基线等（图 2）。

图 1. 理想的色谱峰

图 2. 典型的色谱图
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4 3. Cobra Peak Detection Algorithm
Thermo Scientific™ Dionex™ Chromeleon™ Chromatogra-
phy Data System software version 7’s Cobra™ peak 
detection algorithm simplifies integration for all chroma-
tographers and enables the processing of chromatograms 
with minimal effort providing consistent and reliable 
peak detection across multiple chromatograms. 

The Cobra algorithm uses advanced signal processing  
to distinguish true peaks from noise, and sophisticated 
curve-fitting techniques to accurately locate peak maxima 
and inflection points. It can integrate all types of chro-
matograms using just a few simple parameters. Values  
for these parameters are set quickly and easily using an 
intelligent wizard and the Cobra algorithm then instantly 
integrates every chromatogram in the sequence.

A fundamental requirement of Cobra is having an optimal 
number of data points of the order of 10 to 40 per peak 
to sufficiently characterize the chromatography detection 
signal of a component peak. For this reason, it is not 
advisable to use Cobra to re-integrate data imported from 
Chromeleon 6 that was recorded using a data collection 
rate set to ‘Auto’.

Cobra uses a series of algorithms to analyze the chro-
matogram and determine the true underlying baseline and 
correctly identify peak starts and ends. These algorithms 
are only used in the integration of the chromatogram and 
do not affect the underlying data, they are described in 
Section 7.1.

In short, Cobra uses an adaptive Savitsky-Golay smooth-
ing function followed by transformation into a second 
derivative, assessing this second derivative against 
automatic thresholds based on signal characteristics. 

Since the noise is amplified when derivatives are calcu-
lated, it is important that sufficient smoothing is used  
to optimize the signal-to-noise ratio and ensure correct 
identification of peak starts and ends. Cobra adopts an 
adaptive Savitsky-Golay smoothing function to remove 
the noise without losing valuable information. 

Cobra uses the second derivative of a chromatographic 
signal as this can recognize compound peaks. Also, 
assessing the second derivative of a peak reduces the 
effects of background absorption and ensures that  
points of inflection and peak maxima are accurately  
and consistently identified wherever the background  
has lower curvature than the analyte peak.

For example, the following two chromatograms show  
a peak of the same analyte, but one has a large sloping 
background absorption (Figure 3). The first derivative  
of these two signals is shown in the center (Figure 4).  

You can see that the difference between the pure  
analyte chromatogram (grey) and the chromatogram  
with interference (blue) is reduced. This effect is con-
siderably enhanced in the second derivative (Figure 5).  
In this case, the chromatogram of the pure analyte and  
the chromatogram with interference are almost identical.

Figure 3. Overlaid of chromatograms

Figure 4. First derivative

Figure 5. Second derivative

In the second derivative of the chromatogram, noise 
thresholds are automatically determined (as represented  
by the red dashed lines in Figures 6 and 7). The local 
minimum below the threshold’s lower limit is the peak 
apex. The points of inflection or local maxima above  
the threshold are the peak start and end (Figure 6). The 
baseline is interpolated between the points where the 
curvature crosses the upper noise threshold limit (Figure 7).

Figure 6. Local minimum and 
maximum

Figure 7. Baseline interpolation
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Cobra 色谱峰检测算法

Thermo ScientificTM   DionexTM   ChromeleonTM 色谱数据系统版本

7 的 CobraTM 色谱峰检测算法为所有色谱分析人员简化了

积分过程，使完成色谱图处理所需要的工作量降至最低，

并在多个色谱图间提供了一致且可靠的峰检测。

Corba 算法使用先进的信号处理系统以从噪音中辨别出真

正的色谱峰，以复杂的曲线拟合技术准确定位色谱峰最

大值和拐点。仅使用几个简单的参数就能够对所有类型

色谱图进行积分。利用智能向导，可以快速轻松地设置

这些参数的数值，Cobra 算法随后可立即对样品序列中的

每个色谱图进行积分。

为了充分表征组分峰的色谱检测信号，Cobra 的基本要求

是每个峰都有一组 10 到 40 个数据点。有鉴于此，对从

Chromeleon6 中导入的、使用 “自动”的数据采集速率设

置而记录的数据，不建议使用 Cobra 对其进行重新积分。

Cobra 采用一系列算法来分析色谱图，确定真正的底层的

基线，并正确识别色谱峰的起始和终止。这些算法仅用

于色谱图的积分，不影响基本数据，描述见第 7.1 部分。

简而言之，Cobra 使用了自适应的 Savitzky-Golay 平滑功能，

随后转换成二阶导数，再根据信号特性依照自动阈值来

评估此二阶导数。

计算导数时，由于噪音会被放大，因此使用足够的平滑

来优化信噪比并确保正确识别色谱峰的起始点和终点是

非常重要的。Cobra 采用自适应 Savitzky-Golay 平滑函数来

消除噪音，同时不会丢失重要信息。

Cobra 之所以使用色谱信号的二阶导数，是因为这样可识

别组分色谱峰。此外，评估色谱峰的二阶导数能够减少

背景吸收的影响，当背景有比待测物色谱峰更低的曲率

时，可确保能准确、一致地识别拐点和色谱峰最大值。

例如，以下二张色谱图显示了同一待测物的色谱峰，但

其中一张色谱图有较大的倾斜背景吸收（图 3）。中间的

是这二个信号的一阶导数（图 4）。

可以看出，纯待测物的色谱图（灰色）和有干扰色谱图（蓝

色）之间的差异已减小。该效果在二阶导数（图 5）中会

大大加强。

这种情况下，纯待测物的色谱图与有干扰的色谱图几乎

相同。

在色谱图的二阶导数中，噪音阈值是自动确定的（见图

6 和图 7 中的红色虚线）。阈值下限之下的区间最小值就

是色谱峰顶点。拐点或阈值上限之上的区间最大值是色

谱峰的起点和终点（图 6）。基线是那些横跨超过噪音阈

值限度的曲率的点的插值。（图 7）。

图 3. 重叠的色谱图

图 4. 一阶导数

图 5. 二阶导数

图 6. 定位最小值和最大值 图 7. 基线插值
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Cobra 向导

Cobra 向导通过将用户输入操作最少化，智能地改善了分

析人员的体验。该向导用于指导操作人员正确指定初始

色谱峰检测参数，以在必要时帮助优化积分。积分更具

结构性和直观性，可以放心操作，因此排除了边试边改

的办法和手动积分操作。关于 Chromeleon CDS 如何确定设

置这些参数所用值的详情，见第 7.1 部分。

Cobra 向导可协助分析人员定义 Cobra 所要求的 4 个关键

参数：

积分范围

除非分析人员另有规定，默认情况下整个色谱图都会被

积分。仅需点击拖拽鼠标，划过色谱图，应被积分的区

域将会被高亮标记（见图 8）。同时，三个检测设置参数

也会被创建：Inhibit On（开启禁止积分），Inhibit Off（关

闭禁止积分），second Inhibit On（再次开启禁止积分）。

对于离子色谱，在所谓的“水负峰”或“死体积峰”的

情况下，还存在其它的色谱测定问题。该负峰（与水相关）

在需要检测的色谱峰之前出峰，并且需要特别处理以避

免影响到其它色谱峰的积分。使用者可以通过复选框定

义是否要考虑死体积峰。

54. Cobra Wizard
The Cobra Wizard intelligently improves the analyst’s 
experience with minimal user input. The Wizard is 
provided to guide the operator in correctly assigning 
initial peak detection parameters to help refine the 
integration if required. Integration is more constructive 
and intuitive, and can be performed with confidence,  
thus eliminating trial-and-error methods and manual 
integration. Details on how Chromeleon CDS determines 
the values used for the settings of these parameters can be 
found in section 7.1.

The Cobra Wizard assists the analyst in defining the four 
key parameters required by Cobra:

Integration Range
By default the entire chromatogram will be integrated unless 
the analyst specifies otherwise. Simply clicking dragging the 
mouse across the chromatogram will highlight the area that 
should be integrated (as shown in Figure 8). Three detection 
setting parameters are created: Inhibit On, Inhibit Off, and a 
second Inhibit On. 

Figure 8. Defining integration range

Figure 9. Defining baseline noise range

For ion chromatography an additional chromatographic 
problem exists in the so-called ‘water dip’ or ‘void peak’. 
This negative peak (related to water) may immediately 
precede peaks of interest and special handling may be 
required to avoid interference with these other peaks.  
The user can define whether to consider a void peak or  
not via the checkbox.

Baseline Noise Range
Cobra will automatically try to select a quiet, ‘peak-free’ 
area of the chromatogram to measure the baseline noise 
(see Section 7.1 for more information). However the 
analyst may specify a different range by simply clicking 
and dragging to highlight the area that should be used. In 
most cases the default selection is acceptable (as shown in 
Figure 9). Two detection setting parameters are created: 
BLNoiseStart and BLNoiseEnd.

Figure 10. Defining Cobra Smoothing Width

Cobra Smoothing Width
Cobra will automatically determine the width of the 
narrowest peak in the chromatogram and use this value to 
set the Cobra smoothing width (see section 7.1 for more 
information). However the user may specify a different 
value by simply selecting another peak in the chromato-
gram (as shown in Figure 10) or by clicking and dragging 
to highlight the width that should be used. In most cases 
the automatic selection is acceptable. One detection 
parameter setting is created: Smoothing.
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基线噪音范围 

Cobra 将自动尝试从色谱图中选择一个平坦的“无峰”区

域来测量基线噪音（详述见第 7.1 部分）。但分析人员可

通过简单地点击并拖曳鼠标选中应使用的区域以特别指

定一个不同的范围。大多数情况下，默认选择是可接受

的（见图 9）。二个检测参数被创建：BLNoiseStart（基线

噪音起点）和 BLNoiseEnd（基线噪音终点）。

Cobra 平滑宽度

Cobra 会自动确定色谱图中最窄峰的峰宽，并用该值设置

Cobra 的平滑宽度（详见第 7.1 部分）。不过，使用者可

以简单地通过选择色谱图中的另一个色谱峰（见图 10）

来指定一个不同的值，或点击并拖拽鼠标来高亮显示应

使用的峰宽。大多数情况下，默认选择是可接受的。一

个检测参数被创建：Smoothing（平滑）。
图 8. 定义积分区域

图 9. 定义基线噪音范围

图 10. 定义 Cobra 平滑宽度
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6 Finally the user can decide to apply these Cobra detection 
parameters to all or only specified channels or injection 
types (Figure 12). This gives the ability to easily and 
quickly apply different detection parameters to different 
detectors or injection types..
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Minimum Area
Cobra will automatically determine the area of the 
smallest integrated peak and set the minimum area 
accordingly (see section 7.1 for more information). 
However the operator can easily specify a different value 
by simply selecting the smallest peak in the chromatogram 
that should be integrated (as shown in Figure 11). In most 
cases the automatically determined value is acceptable. 
One detection parameter is added to the detection table: 
Minimum Area. The detection settings support more than 
one minimum area setting at different retention times 
however, the Wizard sets and supports the first one only.

Using these simple steps any analyst can quickly, easily, 
and confidently assign initial peak detection parameters 
to ensure consistent and accurate integration without 
going through laborious trial-and-error processes, thus 
eliminating the need for manual integration.
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Minimum Area
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accordingly (see section 7.1 for more information). 
However the operator can easily specify a different value 
by simply selecting the smallest peak in the chromatogram 
that should be integrated (as shown in Figure 11). In most 
cases the automatically determined value is acceptable. 
One detection parameter is added to the detection table: 
Minimum Area. The detection settings support more than 
one minimum area setting at different retention times 
however, the Wizard sets and supports the first one only.

Using these simple steps any analyst can quickly, easily, 
and confidently assign initial peak detection parameters 
to ensure consistent and accurate integration without 
going through laborious trial-and-error processes, thus 
eliminating the need for manual integration.

最小峰面积

Cobra 会自动确定所积出的最小峰的面积，并相应设置最

小峰面积数值（详见第 7.1 部分）。不过，操作人员可以

通过简单选择色谱图中应求积分的最小峰来轻松指定一

个不同的值（详见图 11）。大多数情况下，自动确定的

值都可以接受。检测表中会添加一个参数：Minimum Area

（最小峰面积）。检测设置支持在不同保留时间段内设

置多个最小峰面积参数，但通过向导只支持设置第一个

最小峰面积参数。

最终，用户可决定将这些 Cobra 检测参数用于所有或仅指

定的通道或进样类型（图 12）。这样可以轻松快速地将

不同的检测参数用于不同的检测器或进样类型。

使用这些简单的步骤，任何分析人员均可快速、轻松而

自信地指定初始色谱峰检测参数，确保积分一致性、准

确性，而无需费力地从失败的尝试中找到解决办法，从

而消除了对手动积分的依赖。

图 11. 定义最小峰面积

图 12. 定义进样和通道类型
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Figure 12. Defining Channel and Injection Type

Figure 14. A) Incorrect baseline due to negative dipon tailing peak, B) Correct integration with Cobra

5. Common Integration issues
There are some common integration issues that occur where baselines are unstable or peaks are poorly separated. For 
example, in Figure 13A, the data system chose to draw the baseline from the bottom of the dip before the first peak to the 
baseline after the peak. The problem, of course, is that the negative peak just before the peak of interest is falsely identified 
as true baseline. This easily corrected using the ‘Consider Void Peak’ option in the Cobra algorithm (Figure 13B).

Figure 13. A) Incorrect baselinedue to negative dip,  B) Correct integration with Cobra

Another common integration error is shown in Figure 14A. Here the peak endpoint is mis-identified causing the 
baseline of the peak to be drawn incorrectly. This often occurs when the peak tails strongly, the peak is small, and the 
baseline drifts. When this situation exists, not only can the peak be integrated improperly, but also, the peak endpoint 
may vary significantly from one run to the next. The Cobra algorithm achieves consistent proper integration by 
automatically calculating a threshold value based on the slope of the peak baseline, as can be seen in Figure 14B.

A further source of integration issues is unresolved peak groups where there are several choices for determining the 
location of the chromatogram’s baseline profile. The most common options for drawing the baseline between two peaks 
are drop perpendicular, valley to valley, tangential skim, exponential skim, and Gaussian skim (Figure 15). Each option 
has benefits and limitations.
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may vary significantly from one run to the next. The Cobra algorithm achieves consistent proper integration by 
automatically calculating a threshold value based on the slope of the peak baseline, as can be seen in Figure 14B.

A further source of integration issues is unresolved peak groups where there are several choices for determining the 
location of the chromatogram’s baseline profile. The most common options for drawing the baseline between two peaks 
are drop perpendicular, valley to valley, tangential skim, exponential skim, and Gaussian skim (Figure 15). Each option 
has benefits and limitations.

常见积分问题

当基线不稳定或色谱峰分离不彻底的时候，会出现一些常见积分问题。例如，图 13A 中，数据系统选择从第一个色

谱峰之前的负峰最低处到该色谱峰后的区域绘制基线。问题无疑就是在特征峰之前的负峰被误判为真正基线。使用

Cobra 算法中的“考虑死体积峰”选项可以轻松予以纠正（图 13B）。

图 14A 显示了另一个常见积分错误。在该图中，色谱峰终点被误判，导致色谱峰基线绘制错误。这个问题通常发生在

色谱峰拖尾严重，峰比较小，而基线发生漂移的时候。存在这种情况时，不仅色谱峰会被错误积分，而且在两次运行

结果中的色谱峰终点会显著变化。Cobra 算法通过基于色谱峰基线的斜率自动计算阈值，实现了具备一致性的适当的

积分，见图 14B。

积分难题的另一个来源是未分离的色谱峰组的色谱峰基线位置的多种选择。绘制二个色谱峰之间基线的最常见选项为

垂直分割、谷到谷，切线切削、指数切削和高斯切削（图 15）。每种选择都各有利弊。

图 13. A）由于负峰导致的不正确的基线，B）使用 Cobra 得到的正确积分

图 14. A）由于拖尾导致的不正确积分，B）使用 Cobra 得到的正确积分
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8 Several variations of the skim procedure are possible:
• A tangential skim; a straight line is drawn from the valley 

to the end (or start) of the peak (Figure 15C). There are 
commonly two options: Tangential at the lower peak end 
or tangential at both peak ends.

  - Tangential at the lower peak end means that the line 
  is drawn tangentially to the chromatogram at the 
  peak start for ascending rider peaks, or at the peak 
  end for descending rider peaks i.e. the part of the 
  peak with the lowest signal.

  - Tangential at both peak ends means that both the 
  peak start and peak end are determined such that  
  the line is tangential to the chromatogram.

• An exponential skim; an exponential function is used  
to create curvature in the skim line in an attempt to  
approximate the underlying baseline of the first peak 
(Figure 15D).

Whichever skim is used, it is always an estimate of the 
peak area and, in general, consistency of integration 
methodology is more important than whether the skim  
is tangential or curved. As a rule of thumb, if the minor 
peak is <10% of the height of the major one, skimming 
the peak is an appropriate integration technique. If the 
minor peak is >10% of the height of the major one, a 
perpendicular drop is usually best. 

Understanding all these different methods and techniques 
and being able to assign the correct detection parameters  
to achieve the desired integration are extremely difficult 
tasks, even for the most experienced chromatographer. 
Chromeleon CDS addresses these issues by providing 
chromatographers with the SmartPeaks™ Integration 
Assistant.

Figure 15. Defining Channel and Injection Type.Baseline Profiles. A) Drop Perpendicular, B) Valley to Valley,  

C) Tangential Skim, D) Exponential Skim

Drop Perpendicular
The Drop Perpendicular method (Figure 15A) involves  
the addition of a vertical line from the valley between  
the peaks to the horizontal baseline. If the peaks are 
approximately the same size and there is no tailing or 
fronting, the calculated peak areas should be reasonably 
accurate. 

However, if there is significant tailing of the first peak or 
fronting of the second peak, the areas will be distorted,  
with corresponding errors in the integrated areas. Also,  
if the peak ratio is large, e.g. 20:1, the smaller peak will 
have significant excess area contributed by the major peak. 
In this case, the accuracy for the larger peak would be 
much better than for the minor peak. Finally, when the 
resolution between the peaks is so small that a clear valley 
is not present, the perpendicular drop method will grossly 
over-integrate the smaller ‘shoulder’ peak. In these situa-
tions, one of the other options may be more appropriate.

Valley to Valley
The Valley to Valley method (Figure 15B) sets start and 
stop points at the valley between the peaks, thus integrating 
each peak separately. This method is not normally the best 
approach as it often underestimates the true peak area, 
however it can be used if there is a known baseline 
disturbance present under a set of eluted peaks or, in the 
case of some gradient runs, there is a small, consistent, 
broad rise in the baseline.

Tangential or Exponential Skim
The 2 skim procedures in Figure 15 (C and D) separate the 
second peak from the first with individual baselines. The 
first peak is integrated from its starting point to the 
apparent end of the peak group. The second peak’s baseline 
starts at the valley between the peaks and ends when the 
signal nears the baseline. The area “under” the skimmed 
peak is added to the first peak, not the skimmed peak. This 
approach has been described also as a tangent integration 
method and the small peak variously labeled a skim, 
shoulder, or rider peak.

垂直切割

垂直切割法（图 15A）需要从色谱峰之间的峰谷和水平基

线之间绘制一条。如色谱峰大小几乎相同，而且没有拖

尾 或前伸现象，这样计算而得的色谱峰面积应该是相当

准确的。

但如有显著的第一个峰拖尾，或第二个峰前伸，则面积

将失真，而积分得到的面积也会产生相应错误。此外，

如果色谱峰比例悬殊，例如 20:1 时，则较小的峰将受主

峰影响得到明显的过多的峰面积。这种情况下，较大的

峰的准确性将远好于较小的峰。最后，当色谱峰之间的

分离度太小，以致没有明显峰谷时，垂直切割将导致较

小的“肩峰”的积分面积过大。这种情况下，可能更适

合选择其它方法。

谷到谷

谷到谷法（图 15B）将起点和终点设置于色谱峰之间的峰

谷点，以此方式对每个色谱峰单独积分。该方法通常不

是最佳方式，因为其通常会低估真实色谱峰面积，然而，

如果一组流出峰下出现了一个已知基线干扰，或者在某

些梯度洗脱的情况下，基线有较小持续宽幅上扬时，可

以使用这种方法。

切线或指数切削

图 15（C 和 D）中的两种切削方式使用独立基线把第一个

峰和第二个峰分开。第一个峰的积分从其起点开始到峰

组的明显终点为止。第二个峰基线从色谱峰之间的峰谷

开始，在信号靠近基线时结束。切削色谱峰“下方”的

面积被加到首峰上，而非切削色谱峰上。该方法也被称

为切线积分法，而小峰则被标记为切削峰、肩峰或驼峰。

切削过程可能有若干变化：

• 切线切削法；从峰谷到色谱峰终点（或色谱峰起始点）

画一条直线（图 15C）。通常有两种选择：在较低色谱

峰终点上的切线或同时二个色谱峰终点上的切线。

- 在较低色谱峰终点的切线意味着该直线是在上升驼

峰起始点，或在下降驼峰终点，即色谱峰信号最低

的部分，在色谱图上正切划线。

- 在二个色谱峰的终点处的切线意味着色谱峰起点和

终点均是按直线与色谱图正切的方式确定的。

• 指数切削法；使用一个指数函数来创建弯曲的切削线，

以尝试得出近似的第一个峰潜在基线（图 15D）。

无论使用哪种切削，得到的始终是一个峰面积估计值，

通常，积分法的一致性比切线切削还是指数切削都重要。

作为第一守则，如较小的峰小于主峰高度的 10%，则切削

色谱峰就是合适的积分方式。如较小的峰大于主峰高度

的 10%，则最好采用垂线法。

即便是经验最丰富的色谱分析人员，理解所有这些不同

的方法和技巧，并能够指定正确的检测参数来实现理想

的积分也是非常艰巨的任务。Chromeleon CDS 通过为色谱

分析人员提供 SmartPeaksTM 积分助手解决了这些问题。

图 15. 基线的类型。A）垂直切割，B）谷到谷，C）切线切削，D）指数切削
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9

Figure 17. SmartPeaks Integration Assistant – displays integration options

Figure 16. SmartPeaks Integration Assistant – displays integration options

This process takes just a few seconds, eliminating the trial-and-error process of adjusting integration and enabling any 
user to set appropriate parameters to ensure correct integration of unresolved peaks.

The user then selects the desired option and SmartPeaks adds the corresponding parameters and values to the process-
ing method so that the required integration is automatically applied to all chromatograms in the sequence (Figure 17). 
Further options (via the Advanced side bar, Figure 16) allow the user to define which parts of the chromatogram, 
detection channels and/or injection types these parameters will be applied to.

6. SmartPeaks Integration Assistant
The SmartPeaks Integration Assistant provides analysts with the simplest of interfaces to integrate unresolved peak 
groups quickly and intuitively. The user simply activates the SmartPeaks tool and selects a region of the chromatogram. 
SmartPeaks then graphically displays the available integration options, such as valley-to-valley baselines or exponential 
skims (Figure 16).
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6. SmartPeaks Integration Assistant
The SmartPeaks Integration Assistant provides analysts with the simplest of interfaces to integrate unresolved peak 
groups quickly and intuitively. The user simply activates the SmartPeaks tool and selects a region of the chromatogram. 
SmartPeaks then graphically displays the available integration options, such as valley-to-valley baselines or exponential 
skims (Figure 16).

SmartPeaks 积分助手

SmartPeaks 积分助手为分析人员提供了最简单的界面，快速直观地对未分离峰组进行积分。用户只需激活

SmartPeaks 工具并选择一个色谱图区域。SmartPeaks 随后会以图形的方式显示可用的积分选项，如谷到谷基线或

指数切削（图 16）。

使用者随后选择想要的选项，SmartPeaks 将相应的参数和值添加到处理方法中，以便对序列中的所有色谱图自动应用

所要求的积分形式（图 17）。更多选项（通过高级侧边栏，图 16）允许使用者定义将这些参数应用到色谱图的哪一部分、

哪些检测通道和 / 或进样类型。

该过程只需几秒，消除了调整积分中的边试边改过程，使任何使用者都能设置合适的参数，以确保未分离色谱峰的正

确积分。

图 16. SmartPeaks 积分助手 - 显示积分选项

图 17. SmartPeaks 积分助手 - 显示积分选项
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Resampling
The resampling has several purposes:

• The removal or suppression of noise

• To reduce the amount of data, speeding up further 
processing

• To ensure equidistant data points, which is a require-
ment of subsequent algorithms

Cobra takes the minimum time gap (step) between  
the existing data points and calculates a new step. A 
resampling factor is used to limit the number of data 
points considered (the default is 50): 

New step = original step ÷ resampling factor 
x maximum of either filter width/original step or 3

If the original data is not equidistant or the calculated 
new step is larger than the original step, the chromato-
gram is then resampled using a cubic interpolation to 
compute the new signal values at the new step distance.

• These points are then sorted according to their width (w) 
and a line connecting the point with the smallest width 
to the one with largest width is constructed as shown in 
Figure 18. The point with largest deviation below this 
line is identified (j) and all smaller points are ignored  
as these points are probably related to signal noise. The 
mean width weighted by height (h) is computed for the 
remaining points (shaded area Figure 18).

• Finally, the filter width is computed by multiplying this 
mean width by a factor (the default is 1.5).

This filter width is then used in 2 further steps: 
Resampling and smoothing.

Figure 18. Selection of filter width from peak estimates

7. Cobra Detection Parameters
Integration is extremely complex and challenging but 
critical to accurate quantitative analysis. Cobra detection 
algorithm, Cobra Wizard, and the SmartPeaks integration 
assistant simplify the peak detection and integration 
process. However, with some complex chromatograms in 
may still be necessary to provide even more integration 
parameters to achieve correct integration. Chromeleon 
CDS, version 7 provides a comprehensive set of adaptable 
and flexible parameters to assist chromatographers in 
achieving their integration goals.

These parameters can be classed into 4 categories: 

• Those that inhibit the integration of unwanted peaks

• Those that influence the baseline 

• Those that help define the peak start and peak end

• Those that influence the detection of rider peaks and 
shoulders

The detection parameters influence the integration of  
all chromatograms to which they apply. Each detection 
parameter has a default value assigned and even those 
that are not explicitly defined in the Processing Method 
are always applied to the chromatogram using this default 
value. Each parameter can assume new values at any time 
but only the value that was defined last will take effect, 
however, only for the duration of the chromatogram. The 
parameters are reset to their default values afterwards. 

Understanding the purpose and application of these 
parameters is essential for any chromatographer to be 
able to successfully apply these to a processing method  
to achieve the best results. 

7.1  Using the ‘Auto’ Setting of Cobra Parameters

Cobra Smoothing Width
If the user has enabled the “Auto” option, the smoothing 
width is dynamically set over the whole chromatogram,  
so that for each data point a separate width is used. The 
following algorithm is executed to automatically calculate 
an initial filter width which is then used in further 
calculations:

• First Cobra estimates the slope for each data point by 
using the current signal value and subtracting the signal 
value of a previous data, e.g. signal value of data point 
4 – signal value of data point 1, etc.

• Next Cobra analyzes this set of slopes and looks for 
maxima that are closely followed by minima. If there is  
a zero-crossing between the two (i.e. the maxima value  
is above 0 and the minima value is below 0), a point is 
computed that corresponds to a peak apex. This point 
gives an estimate of the width of the peak between its two 
inflection points (w) and also the height of the peak (h).

Cobra 检测参数

积分是相当复杂且具有挑战性的，但对于准确的定量分

析至关重要。Cobra 检测算法、Cobra 向导和 SmartPeaks

积分助手简化了色谱法检测和积分过程。但对于某些复

杂色谱图而言，仍有必要提供更多的积分参数，从而实

现正确积分。Chromeleon CDS 版本 7 全面提供了一整套

可适用的、灵活的参数，以协助色谱分析人员实现其积

分目标。

这些参数可分为 4 类：

• 禁止对不需要的色谱峰积分的参数

• 影响基线的参数

• 帮助界定色谱峰起始点和终点的参数

• 影响驼峰和肩峰检测的参数

检测参数会影响其所应用到的所有色谱图的积分。每个

检测参数均被赋予了一个默认值，即使是在处理方法中

未明确规定的检测参数，也始终用此默认值应用到色谱

图上。

任何时候，每个参数均可采用新值，但只有最后指定的

值才有效，而且仅针对所指定的色谱时间段。随后这些

参数会重新设定为默认值。

理解这些参数的目的和应用对任何色谱分析人员而言

都是非常重要的，唯有如此，才能将这些参数成功应用

于处理方法，以实现最佳结果。

7.1 使用 Cobra 参数的“自动”设置功能

Cobra 平滑宽度

如果用户启用“自动”选项，则会为整个色谱图动态

设置平滑宽度，因此每个数据描点均会使用独立宽度。

执行以下算法以自动计算初始滤波器宽度，随后将其用

于进一步计算。

• 首先，Cobra 通过使用当前信号值和之前信号值的差

减，例如数据点 4 的信号值 - 数据点 1 的信号值等，

评估每个点的斜率。 

• 其次，Cobra 分析该斜率的集合，寻找紧跟最小值之

后的最大值。如果两者之间过零点（即最大值在 0

以上，最小值在 0 以下），则计算出与峰顶点相应

的点。该点会给出色谱峰两个拐点之间的宽度（w）

和峰高（h）的估算值。

• 这些点将根据宽度（w）进行分类，构建一条将具有

最小宽度的点连接至具有最大宽度的点的直线（见

图 18）。标出该条线下方具有最大偏差的点（j），

而所有相对较小的点则被忽略，因为这些点可能与

信号噪音相关。对其余点则计算用峰高（h）加权的

平均峰宽（图 18 中的阴影区域）。

• 最后，用此平均宽度乘以一个因子（默认值为 1.5），

计算得出滤波宽度。

然后，将此滤波宽度进一步用于以下两个步骤：

重采样和平滑。

重采样

重采样有几个目的：

• 消除或抑制噪音

• 减少数据量，加快更多处理的速度

• 确保获得随后的算法中需要的等距数据点

Cobra 在现有数据点之间取一个最小时间间隙（步长），

并计算一个新步长。重采样因子用于限制所要考虑的数

据点（默认值为 50）：

新步长 = 初始步长 ÷ 重采样因子 × 滤波宽度的

最大值 / 初始步长或 3

如原始数据为非等距，或计算得出的新步长大于初始步

长，则色谱图随后会使用三次插值重新取样，以按新步

长计算新信号值。

图 18. 来自峰评估的滤波宽度选择
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平滑

基线和色谱峰检测基于（重采样而得的）色谱图的曲率，

但色谱图可能包含大量噪音，因此需要采取额外的处理

步骤来平滑数据，实现信号和噪音的区分。

Cobra 使用 Savitzky-Golay 算法平滑数据。该算法把一个

二次多项式用于接近目前数据描点的数据描点集合（按

上一步计算的滤波宽度和（可能是新的）步长来进行定

义）。但使用固定滤波宽度会导致某些色谱峰被过度平

滑，或经过平滑后的信号可能过冲，见图 19。这在色

谱峰切削时明显是有问题的，因为这些处理集中地使用

斜率和平滑后的信号。可以看到，经过切削的基线（红

色）过早停止，因为切线在最小的平滑信号处与基线是

平行的。

11In Figure 20, the blue curves show several smoothed 
signals with fixed filter widths that are blended together 
for the adaptive smoothed signal (red) of the chromato-
gram (black). The weighting for blending is shown in the 
small boxes for 3 different points in time of the chromato-
gram, the weighted mean filter width is marked as vertical 
blue line. 

Figure 19. Selection of filter width from peak estimatesThe original 
signal (black) is not reproduced by the smoothed one (gray)

Figure 20. Overview of the adaptive smoothing process

Figure 21. Variation of the mean smoothing width (blue) across a chromatogram (black, 
almost hidden by the red curve of the smoothed signal). The bounds of the noise level 
are shown in orange

Smoothing
The detection of the baseline and the peaks is based on 
the curvature of the (resampled) chromatogram, but the 
chromatogram may contain a significant amount noise 
 so an additional processing step to smooth the data is 
required to differentiate the signal from the noise.

Cobra uses a Savitzky-Golay algorithm to smooth the 
data. This algorithm applies a second degree polynomial 
to a set of data points (defined by the previously calcu-
lated filter width and (possibly new) step size) neighboring 
the current data point. However, using a fixed filter  
width has the effect that some peaks can be smoothed too 
much or the smoothed signal can overshoot, as shown in  
Figure 19. This is especially problematic for the skimming 
of peaks because these processes use slopes and the 
smoothed signal intensively. As can be seen, the skimmed 
baseline (red) stops prematurely because the tangent 
becomes parallel to the baseline at the minimum of the 
smoothed signal.

Reducing the filter width to avoid this problem may lead 
to small peaks being missed during peak detection because 
smaller filter widths lead to much higher noise which can 
hide the curvature of real peaks. The solution is therefore 
to detect overshooting and adapt the filter width accord-
ingly for each data point in the chromatogram. The filter 
width is therefore dynamically set over the whole 
chromatogram, so that for the evaluation (slope and 
curve) of each data point a separate width is used.

Figure 21 shows how the filter (or smoothing) width is 
automatically adapted to smooth the chromatogram. This 
is also applied to the first and second derivatives.

In conclusion, if the user has enabled the “Auto” option, 
the smoothing width is dynamically set over the whole 
chromatogram. It is important to note that the smoothing 
of the chromatogram and the derivatives is only used 
internally during peak detection and integration. All other 
integration results, e.g. height or area, are always com-
puted against the original signal.
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通过减少滤波宽度来避免此问题会导致在色谱峰检测

过程中忽略小峰，因为较小的滤波宽度导致了较高的噪

音，从而掩盖真峰曲率。因此，解决方案是要检测过

高的信号，并相应调整对色谱图中每个数据点的滤波

宽度。因此在整个色谱图上，要动态设置滤波器宽度，

以便在评估每个数据描点（斜率和曲率）时使用独立的

宽度。

在图 20 中，蓝色曲线显示了若干具有固定滤波宽度的

经平滑后信号与组合一起的色谱图（黑色）自调节平

滑后的信号（红色）。对组合图中各个信号的加权会

及时显示在色谱图上三个不同点的小方框中，加权后

的平均滤波宽度标为垂直蓝线。

图 21 显示了滤波（或平滑）宽度如何自动进行调整以

适应于平滑色谱图。这也适用于一阶导数和二阶导数。

总之，如果用户启用了“自动”选项，就会对整个色

谱图动态设置平滑宽度。重要的是要注意色谱图的平

滑和求导仅在色谱峰检测和积分期间内部使用。所有

其它积分结果，例如峰高或面积，始终依照原始信号

进行计算。

图 19. 原始信号（黑色）与经过平滑的信号（灰色）不能重现

图 20. 自适应平滑处理总览

图 21. 色谱峰（黑色，几乎完全被在平滑后信号的红色曲线所掩盖）范围

内平均平滑宽度（蓝色）的变化。噪音水平边界用桔黄色显示。
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12 Baseline Noise Range
If the user selects the “Auto” option, an algorithm is used 
to automatically compute a suitable time range. Using the 
American Society for Testing and Materials (ASTM) 
method E 685-93, the signal noise of the chromatogram  
is computed multiple times in windows with a width that  
is a multiple of the calculated Cobra Smoothing Width  
(dt in Figure 22), giving a series of estimates for the level 
of signal noise that are contaminated with outliers for 
cases where a window overlaps with an actual peak.

Statistically a significant proportion of these estimates 
belong to the baseline, so a value with a configurable 
percentage or ‘rank’ (e.g. 50% for the median) can be 
used as a robust estimate of the level of the signal noise. 
This rank requires that the given percentage of the 
chromatogram is not covered by peaks. However, this 
percentage varies with the length of the chromatogram, 
e.g. short chromatograms have a lower percentage of 
peak-free time.

Figure 23. Ramer - Douglas - Peucker algorithm

To compensate for this, the following formula is used to 
compute the rank:

rank = 30 x chromatogram length(min)/10.0  (min. 30, max. 100)

By applying this rank to the set of signal noise estimates, 
Cobra can calculate a robust number for the signal noise.

Cobra next uses a Ramer - Douglas - Peucker algorithm 
to approximate the chromatogram (Figure 23). This 
algorithm recursively divides the chromatogram ‘line’. 
Initially it includes all the data points between the first 

and last points (Figure 23A). It automatically marks 
the first and last point as ones to be kept. It then 
finds the point that is furthest from the line segment 
with the first and last points as end points (marked 
in green). If this point is further from the line 
segment than the previously calculated signal  
noise (blue area) then that point must be kept. 

The algorithm then restarts with the first point and 
the worst point (Figure 23B). If the most deviant 

point is now closer than the previously calculated signal 
noise to the line segment, any points not currently marked 
as ‘kept’ between these points can be discarded (marked in 
red) without the approximated line being worse than the 
signal noise.

The algorithm continues with the worst point and the last 
point (Figure 23C) and acts recursively until the entire 
chromatogram is processed (Figure 23D to G). When  
the recursion is complete a new chromatogram can be 
generated consisting of only those points that have been 
marked as kept (blue line Figure 23G).

Finally the time range (start and finish times) of the 
longest segment computed by this algorithm is taken as 
the range for the Cobra Baseline Noise Range.

Figure 22. ASTM E 685-93 for signal to noise calculation
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基线噪音范围

如用户选择了“自动”选项，会自动使用一种算法来计

算合适的时间范围。使用美国材料与试验协会（ASTM）

方法 E685-93 时，色谱的噪音信号时会使用一个为 Cobra

平滑宽度倍数的宽度，在窗口中多次计算色谱图信号噪

音（图 22 中的 dt），从而得出一系列信号噪音水平的

估计值，当一个窗口叠加在一个真峰上时，这些值已被

异常值污染。

从统计学上看，这些估值的相当一部分属于基线，因此

可使用具有可配置百分比或“数字排位”的值（如中位

为 50%）作为信号噪音水平的有效估计。该排名要求给

定百分比的色谱图未被色谱峰覆盖。但该百分比会随色

谱图长度而改变，如短色谱图的无峰时间百分比较小。

为对此予以补偿，使用了以下方程式来计算排名。

排名 =30× 色谱图长度（分钟）/10.0

( 至少 30，最多 100)

通过将此排名应用于信号噪音估计值集，Cobra 能够计

算信号噪音的可靠数据。

接下来，Cobra 会使用 RDP 算法以得出近似的色谱图（图

23）。该算法以递归方式划分色谱图“线”。

起初，其包括了第一点和最后一点间的所有数据

描点（图 23A）。其会自动将第一点和最后一点

标记为要保留的点。随后，其会查找离以第一点

和最后一点为端点的线段最远的点（标记为绿

色）。如比起之前计算的信号噪音（蓝色区域），

该点离上述线段更远，则必须保留该点。

随后，用第一点和最差点重新执行该算法（图

23B）。如果偏离最远的点现在比之前计算的信号噪音

更靠近上述线段，在近似线不比信号噪音更差的情况

下，这些点之间目前未标记为“保留”的任何点均可剔

除（标记为红色）。

继续用最差点和最后一点执行该算法（图 23C），并以

递归方式运行，直至处理完整个色谱图（图 23D 到 G）。

当递归完成后，可生成一张新的色谱图，其中仅包含已

标记为保留的点（蓝线 图 23G）。

最后，取用该算法计算出的最长片段的时间范围（开始

和结束时间）作为“Cobra 基线噪音范围”的范围。

图 22. ASTM E 685-93 关于信噪比计算

图 23. 拉默 - 道格拉斯 - 普克算法
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最小峰面积

如在 Cobra 向导中选择了“使用自动最小峰面积”选项，

则用“最小信噪比”参数来确定检测限。这种情况下，

Chromeleon　CDS 会使用以下方程式来计算最小峰面积

的阈值：

最小信噪比 × 基线信号噪音 × 最小峰宽

基线信号噪音值源自于 Cobra 基线噪音范围规定的色谱

图部分。如未规定最小峰宽，则使用 Cobra 平滑宽度参

数进行替代。

最小高度

如该参数设置为“自动”，则用“最小信噪比”参数确

定检测限。这种情况下，Chromeleon　CDS 会使用以下

方程式来计算最小高度的阈值：

最小信噪比 × 基线信号噪音

基线信号噪音值源自于 Cobra 基线噪音范围规定的色谱

图部分。

7.2 禁止不需要的色谱峰积分的参数

检测负峰

“检测负峰”参数能够启用或禁止负峰的检测。当参数

启用时，会检测负峰和正峰（图 24）。该参数有 3 个选项：

• 关闭：不检测负峰（默认）。

• 开启：检测负峰，自动开启“锁定基线”参数。在结

果列表中，负峰面积会显示为正值。

• 开启但不标记：检测负峰，但不标记，或不在结果

之中。

13Detect Shoulder Peaks
This parameter can be used to enable/disable shoulder 
peak detection. While there is no strict numerical way to 
describe a shoulder peak, most chromatographers would 
recognize that a shoulder peak is a type of rider peak 
where there is no valley between the major and minor 
peaks (i.e. the minor peak apex is below its peak start, 
Figure 25). There are only two options available:

• On: Shoulder peaks are treated like normal peaks 
(default).

• Off: No identification of shoulder peaks occurs. 
Switching shoulder detection off does not disable all 
rider peak detection.

If a shoulder peak is detected, how the integration is  
(or is not) performed is determined by the settings of  
the various rider and minimum parameters. For more 
information on rider peak parameters see Section 7.5.

Figure 24. Detect negative peaks. A) Off, B) On, C) On Don't Label

Figure 25. Detect Shoulder Peaks. A) On, B) Off

Figure 26. Inhibit Integration

Inhibit Integration
The Inhibit Integration parameter is used to exclude 
certain chromatogram areas from integration. This can be 
useful to ignore areas of the chromatogram that are not of 
interest or contain peaks that do not require analysis, such 
as a large solvent peak at the start or a gradient wash at 
the end of an injection. There are two options available:

• On: Peak detection is disabled.

• Off: Peak detection is enabled (default). 

When set to On, peak detection will only be re-activated 
when the parameter is reset to Off. In the area between 
Inhibit Integration = On and Inhibit Integration = Off, 
peak detection is disabled, that is, no peaks are recognized 
in this area. The chromatogram is displayed on screen, but 
it is not integrated (Figure 26).

Minimum Area
If the ‘Use Auto Minimum Area’ option is selected in the 
Cobra Wizard, the ‘Minimum Signal to Noise Ratio’ 
parameter is used to determine the limit of detection. In 
this case, Chromeleon CDS calculates the threshold value 
for the Minimum Area by using the following formula:

Minimum Signal to Noise Ratio x baseline signal noise  
x Minimum Width

The baseline signal noise value is derived from the portion 
of the chromatogram specified in the Cobra Baseline 
Noise Range. If no Minimum Width is specified, the 
Cobra Smoothing Width parameter is used instead. 

Minimum Height
If this parameter is set to ‘Auto’, the ‘Minimum Signal to 
Noise Ratio’ parameter is used to determine the limit of 
detection. In this case, Chromeleon CDS calculates the 
threshold value for the Minimum Height by using the 
following formula:

Minimum Signal to Noise Ratio x baseline signal noise

The baseline signal noise value is derived from the portion 
of the chromatogram specified in the Cobra Baseline 
Noise Range. 

7.2  Parameters for Inhibiting Integration 
of Unwanted Peaks

Detect Negative Peaks
The Detect Negative Peaks parameter enables and  
disables detection of negative peaks. When the parameter 
is enabled, negative as well as positive peaks are detected 
(Figure 24). There are 3 options for this parameter:

• Off: Negative peaks are not detected (default).

• On: Negative peaks are detected and the Lock Baseline 
parameter is automatically enabled. In the results table, 
the area of negative peaks is indicated as a positive 
value.

• On Don't Label: Negative peaks are detected but the 
peaks are not labeled or included in the results.
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Inhibit Integration
The Inhibit Integration parameter is used to exclude 
certain chromatogram areas from integration. This can be 
useful to ignore areas of the chromatogram that are not of 
interest or contain peaks that do not require analysis, such 
as a large solvent peak at the start or a gradient wash at 
the end of an injection. There are two options available:

• On: Peak detection is disabled.

• Off: Peak detection is enabled (default). 

When set to On, peak detection will only be re-activated 
when the parameter is reset to Off. In the area between 
Inhibit Integration = On and Inhibit Integration = Off, 
peak detection is disabled, that is, no peaks are recognized 
in this area. The chromatogram is displayed on screen, but 
it is not integrated (Figure 26).

Minimum Area
If the ‘Use Auto Minimum Area’ option is selected in the 
Cobra Wizard, the ‘Minimum Signal to Noise Ratio’ 
parameter is used to determine the limit of detection. In 
this case, Chromeleon CDS calculates the threshold value 
for the Minimum Area by using the following formula:

Minimum Signal to Noise Ratio x baseline signal noise  
x Minimum Width

The baseline signal noise value is derived from the portion 
of the chromatogram specified in the Cobra Baseline 
Noise Range. If no Minimum Width is specified, the 
Cobra Smoothing Width parameter is used instead. 

Minimum Height
If this parameter is set to ‘Auto’, the ‘Minimum Signal to 
Noise Ratio’ parameter is used to determine the limit of 
detection. In this case, Chromeleon CDS calculates the 
threshold value for the Minimum Height by using the 
following formula:

Minimum Signal to Noise Ratio x baseline signal noise

The baseline signal noise value is derived from the portion 
of the chromatogram specified in the Cobra Baseline 
Noise Range. 

7.2  Parameters for Inhibiting Integration 
of Unwanted Peaks

Detect Negative Peaks
The Detect Negative Peaks parameter enables and  
disables detection of negative peaks. When the parameter 
is enabled, negative as well as positive peaks are detected 
(Figure 24). There are 3 options for this parameter:

• Off: Negative peaks are not detected (default).

• On: Negative peaks are detected and the Lock Baseline 
parameter is automatically enabled. In the results table, 
the area of negative peaks is indicated as a positive 
value.

• On Don't Label: Negative peaks are detected but the 
peaks are not labeled or included in the results.

13Detect Shoulder Peaks
This parameter can be used to enable/disable shoulder 
peak detection. While there is no strict numerical way to 
describe a shoulder peak, most chromatographers would 
recognize that a shoulder peak is a type of rider peak 
where there is no valley between the major and minor 
peaks (i.e. the minor peak apex is below its peak start, 
Figure 25). There are only two options available:

• On: Shoulder peaks are treated like normal peaks 
(default).

• Off: No identification of shoulder peaks occurs. 
Switching shoulder detection off does not disable all 
rider peak detection.

If a shoulder peak is detected, how the integration is  
(or is not) performed is determined by the settings of  
the various rider and minimum parameters. For more 
information on rider peak parameters see Section 7.5.

Figure 24. Detect negative peaks. A) Off, B) On, C) On Don't Label

Figure 25. Detect Shoulder Peaks. A) On, B) Off

Figure 26. Inhibit Integration

Inhibit Integration
The Inhibit Integration parameter is used to exclude 
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the end of an injection. There are two options available:

• On: Peak detection is disabled.

• Off: Peak detection is enabled (default). 

When set to On, peak detection will only be re-activated 
when the parameter is reset to Off. In the area between 
Inhibit Integration = On and Inhibit Integration = Off, 
peak detection is disabled, that is, no peaks are recognized 
in this area. The chromatogram is displayed on screen, but 
it is not integrated (Figure 26).

Minimum Area
If the ‘Use Auto Minimum Area’ option is selected in the 
Cobra Wizard, the ‘Minimum Signal to Noise Ratio’ 
parameter is used to determine the limit of detection. In 
this case, Chromeleon CDS calculates the threshold value 
for the Minimum Area by using the following formula:

Minimum Signal to Noise Ratio x baseline signal noise  
x Minimum Width

The baseline signal noise value is derived from the portion 
of the chromatogram specified in the Cobra Baseline 
Noise Range. If no Minimum Width is specified, the 
Cobra Smoothing Width parameter is used instead. 

Minimum Height
If this parameter is set to ‘Auto’, the ‘Minimum Signal to 
Noise Ratio’ parameter is used to determine the limit of 
detection. In this case, Chromeleon CDS calculates the 
threshold value for the Minimum Height by using the 
following formula:

Minimum Signal to Noise Ratio x baseline signal noise

The baseline signal noise value is derived from the portion 
of the chromatogram specified in the Cobra Baseline 
Noise Range. 

7.2  Parameters for Inhibiting Integration 
of Unwanted Peaks

Detect Negative Peaks
The Detect Negative Peaks parameter enables and  
disables detection of negative peaks. When the parameter 
is enabled, negative as well as positive peaks are detected 
(Figure 24). There are 3 options for this parameter:

• Off: Negative peaks are not detected (default).

• On: Negative peaks are detected and the Lock Baseline 
parameter is automatically enabled. In the results table, 
the area of negative peaks is indicated as a positive 
value.

• On Don't Label: Negative peaks are detected but the 
peaks are not labeled or included in the results.

检测肩峰  

该参数可以用来启动 / 禁止肩峰检测。鉴于没有严格的数

字表示方法来描述肩峰，大部分色谱分析人员都公认肩

峰是主峰和较小峰之间没有峰谷的一种驼峰（例如较小

峰顶点低于其起始点，图 25）。该参数只有两个选项可用：

• 开启：把肩峰当作正常峰（默认）。

• 关闭：不识别肩峰。关闭肩峰检测不会禁用所有驼峰

检测。

如检测到肩峰，则如何进行积分（或不积分）将由各种

驼峰和最小参数的设置决定。有关驼峰参数的更多信息，

请参见第 7.5 部分。

禁止积分

“禁止积分”参数可用以从积分中排除特定色谱图面积。

在忽略不感兴趣或含有不需要分析的色谱峰的色谱图面

积时，例如，色谱图开始时的大溶剂峰，或进样结束时

的梯度洗脱导致的峰时，禁止积分非常有用。该参数有

两个选项可用：

• 开启：禁用色谱峰检测。

• 关闭：启用色谱峰检测（默认）。

设置为“开启”时，唯有参数被重新设置为“关闭”后，

才会重新激活色谱峰检测。在禁用积分 = 开启和禁用积

分 = 关闭之间的区域内，色谱峰检测被禁用，即在该区

域内不对色谱峰进行识别。屏幕上会显示色谱图，但不

进行积分（图 26）。

图 24. 检测负峰。A）开启，B）关闭，C）开启但不标记

图 25. 检测肩峰。A）开启，B）关闭

图 26. 禁止积分
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Minimum Relative Height
Peaks are rejected if their minimum relative height is 
below a particular threshold. The minimum height is 
measured relative to the highest peak in the chromato-
gram and the height is measured as per the Minimum 
Height. This parameter can be used in a similar way to 
Minimum Relative Area. The settings available are:

• Off: All peaks are detected (default).

• 0 – 100 percent (%).

Minimum Area
This detection parameter is used to determine the 
minimum area threshold below which peaks are ignored 
and is the most commonly used parameter for eliminating 
small peaks from the integrated chromatogram. It is one 
of the parameters used by the Cobra algorithm and the 
settings available are:

• Auto: If auto is selected (default), Chromeleon  
automatically calculates a detection limit as  
described in section 7.1.

• 0 – 1E+15: Sets an absolute threshold in <signal unit>  
x minutes (e.g. mAU*min)

Figure 28. Minimum Height

Figure 29. Minimum Relative Area

Minimum Relative Area
Peaks are rejected if their area is below a particular 
threshold. The peak area is measured, on a first pass  
basis, relative to the sum of all peaks (total area) in 
the chromatogram. This parameter can be useful  
within a sequence where the analyte concentration can 
vary and the main analyte peaks area could drop below 
an absolute Minimum Area threshold (used to reject 
smaller, unwanted peaks). Using the Minimum Relative 
Area parameter, peaks of interest that drop below the 
prescribed Minimum Area value will still be detected and 
integrated because they are greater than the Minimum 
Relative Area threshold of the current chromatograms 
total area. The settings available are:

• Off: All peaks are detected (default).

• 0 – 100 in percent (%).

Figure 30. Minimum Relative Height

Figure 27. Minimum Area

Minimum Height
The Minimum Height detection parameter is used  
to determine the minimum height threshold below  
which peaks are ignored. The peak height of each peak  
is measured relative to its own individual baseline. For  
rider peaks, this means the height measurement is relative 
to the skim baseline and therefore the baseline type of 
unresolved peaks can strongly influence the height. The 
settings available are:

• Auto: If auto is selected (default), the detection limit is 
calculated as described in section 7.1.

• 0 – 1E+12: Sets an absolute threshold in <signal unit> 
(e.g. mAU)
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(e.g. mAU)
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Minimum Relative Area
Peaks are rejected if their area is below a particular 
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within a sequence where the analyte concentration can 
vary and the main analyte peaks area could drop below 
an absolute Minimum Area threshold (used to reject 
smaller, unwanted peaks). Using the Minimum Relative 
Area parameter, peaks of interest that drop below the 
prescribed Minimum Area value will still be detected and 
integrated because they are greater than the Minimum 
Relative Area threshold of the current chromatograms 
total area. The settings available are:

• Off: All peaks are detected (default).

• 0 – 100 in percent (%).
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Minimum Height
The Minimum Height detection parameter is used  
to determine the minimum height threshold below  
which peaks are ignored. The peak height of each peak  
is measured relative to its own individual baseline. For  
rider peaks, this means the height measurement is relative 
to the skim baseline and therefore the baseline type of 
unresolved peaks can strongly influence the height. The 
settings available are:

• Auto: If auto is selected (default), the detection limit is 
calculated as described in section 7.1.

• 0 – 1E+12: Sets an absolute threshold in <signal unit> 
(e.g. mAU)
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Minimum Area
This detection parameter is used to determine the 
minimum area threshold below which peaks are ignored 
and is the most commonly used parameter for eliminating 
small peaks from the integrated chromatogram. It is one 
of the parameters used by the Cobra algorithm and the 
settings available are:

• Auto: If auto is selected (default), Chromeleon  
automatically calculates a detection limit as  
described in section 7.1.

• 0 – 1E+15: Sets an absolute threshold in <signal unit>  
x minutes (e.g. mAU*min)

Figure 28. Minimum Height

Figure 29. Minimum Relative Area

Minimum Relative Area
Peaks are rejected if their area is below a particular 
threshold. The peak area is measured, on a first pass  
basis, relative to the sum of all peaks (total area) in 
the chromatogram. This parameter can be useful  
within a sequence where the analyte concentration can 
vary and the main analyte peaks area could drop below 
an absolute Minimum Area threshold (used to reject 
smaller, unwanted peaks). Using the Minimum Relative 
Area parameter, peaks of interest that drop below the 
prescribed Minimum Area value will still be detected and 
integrated because they are greater than the Minimum 
Relative Area threshold of the current chromatograms 
total area. The settings available are:

• Off: All peaks are detected (default).

• 0 – 100 in percent (%).

Figure 30. Minimum Relative Height

Figure 27. Minimum Area

Minimum Height
The Minimum Height detection parameter is used  
to determine the minimum height threshold below  
which peaks are ignored. The peak height of each peak  
is measured relative to its own individual baseline. For  
rider peaks, this means the height measurement is relative 
to the skim baseline and therefore the baseline type of 
unresolved peaks can strongly influence the height. The 
settings available are:

• Auto: If auto is selected (default), the detection limit is 
calculated as described in section 7.1.

• 0 – 1E+12: Sets an absolute threshold in <signal unit> 
(e.g. mAU)

最小峰面积

该检测参数用来确定最小面积阈值，面积低于此值的色

谱峰均会被忽略，这是从已积分色谱图中忽略小峰的最

常用参数。它是 Cobra 算法使用的参数之一，可用设置有：

• 自动：如选择自动（默认），Chromeleon 会自动计算

检测限，如第 7.1 部分中所述。

• 0 – 1E+15：以 < 信号单位 > × 分钟（如 mAU*min）的

形式设置一个绝对阈值

最小峰高

“最小峰高”检测参数被用来确定最小高度阈值，峰高

低于此值的色谱峰均则会被忽略。每个色谱峰的峰高是

相对于其各自的基线进行测量的。对于驼峰而言，这意

味着峰高测定是相对于切削基线进行的，因此未分离色

谱峰的基线类型会强烈影响到峰高。可用设置有：

• 自动：如选择自动（默认），则会计算检测限，如第 7.1

部分中所述。

• 0 – 1E+12：以 < 信号单位 >（如 mAU）的形式设置一

个绝对阈值

最小相对面积

如色谱峰面积低于特定阈值会被拒绝。在一次通过基础

上测量色谱峰，与色谱图内所有色谱峰的总值（总面积）

相对。在待测物浓度可发生变化，且主要待测物色谱峰

面积会降至绝对最小面积阈值（用于拒绝较小、不想要

的色谱峰）之下的序列中，该参数很有用。

使用“最小相对面积”参数后，降至指定最小面积值之

下的相关峰仍将进行检测和求积分，因为它们比当前色

谱图总面积的最小相对面积阈值大。可用设置有：

• 关闭：检测所有色谱峰（默认）。

• 0 – 100：以百分比为单位 （%）

最小相对高度

如色谱峰的最小相对高度低于特定的阈值会被拒绝积

分。最小高度是相对于色谱图中最高峰进行测定的，而

高度是依照最小峰高进行测定的。该参数可按与最小相

对面积相似的方式使用。可用设置有：

• 关闭：检测所有色谱峰（默认）。

• 0 – 100 百分比（%）

图 27. 最小峰面积

图 28. 最小峰高

图 29. 最小相对面积

图 30. 最小相对峰高
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最小信噪比

该参数可设置计算检测限所需的信噪比，因此可在“最

小面积”和“最小峰高”参数中使用。检测限是最小信

号高度，也就是刚能够与零点区分的信号高度。信噪比

越低，则检测限越低，从而识别的色谱峰就越多。如“最

小峰面积”或“最小峰高”= 自动，该参数会自动生效。

可用设置有：

• 1 – 100：（默认值 =2）
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Baseline Type
The Baseline Type parameter combines the functions of 
the Valley-to-Valley and Lock Baseline parameters. The 
settings available are:

• Valley to Valley: Enables baseline treatment from 
valley-to-valley, that is, from peak minimum to peak 
minimum, in a series of unresolved peaks.

• Drop Perpendicular: (Default) For unresolved peaks, the 
baseline is drawn from the start to the end of the peak 
group and the not pulled up to the relative minima 
(valleys). The baseline connects the start of the first with 
the end of the last unresolved peak. If one of the valleys 
in between is located below the baseline, the baseline is 
connected with this minimum to avoid cutting off a 
peak foot.

• Lock at current level: The baseline is fixed at the current 
signal level and is extrapolated horizontally to the right 
(Figure 35A).

• Lock at global minimum: Chromeleon searches to the 
right for the minimum absolute signal value in the 
chromatogram. The search is performed either to the 
end of the chromatogram or to the next Baseline Point 
(see previous parameter) and the baseline is locked 
horizontally at the found minimum level (Figure 35B).

Figure 31. Minimum Signal to Noise Ratio

Figure 32. Maximum Width

Minimum Signal-to-Noise Ratio
This parameter sets the signal-to-noise ratio required  
for calculating the limit of detection and is used in the 
Minimum Area and Minimum Height parameters. The 
limit of detection is the lowest signal height that is just 
distinguishable from zero. The lower the Minimum Signal 
to Noise Ratio, the lower are the detection limits, and 
thus, the more peaks are identified. This parameter is 
automatically effective if Minimum Area or Minimum 
Height = Auto. The settings available are:

• 1 – 100: (Default = 2).

Figure 33. Minimum Relative Width

Maximum Width
The Maximum Width detection parameter defines the 
maximum peak width in minutes and any peaks wider 
than this will be ignored during peak detection. The peak 
width is measured on the baseline. For peaks that do not 
reach the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks are considered (default).

• 0 -1000: Value in minutes for maximum width.

Figure 34. Baseline Point

7.3.  Parameters that influence the baseline
Baseline Point
The Baseline Point detection parameter is used to set  
a baseline point at a specific time. Modification of the 
baseline may be required if integration starts too early  
or if the peak end is delayed. In these cases, you can force 
the peak to start later or to end earlier by inserting an 
appropriate baseline point. The settings available are:

• Fixed: A fixed baseline point is added at the selected 
retention time (default).

Figure 35. Baseline Type. A) Lock at current level, B) Lock at global minimum

Minimum Width
The Minimum Width detection parameter defines  
the minimum width below which peaks are ignored 
during peak detection. The peak width is measured  
on the baseline. In the case of peaks that do not reach  
the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks with width > 0 minutes are  
detected (default).

• 0 – 1000 minutes.
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Minimum Signal-to-Noise Ratio
This parameter sets the signal-to-noise ratio required  
for calculating the limit of detection and is used in the 
Minimum Area and Minimum Height parameters. The 
limit of detection is the lowest signal height that is just 
distinguishable from zero. The lower the Minimum Signal 
to Noise Ratio, the lower are the detection limits, and 
thus, the more peaks are identified. This parameter is 
automatically effective if Minimum Area or Minimum 
Height = Auto. The settings available are:

• 1 – 100: (Default = 2).

Figure 33. Minimum Relative Width

Maximum Width
The Maximum Width detection parameter defines the 
maximum peak width in minutes and any peaks wider 
than this will be ignored during peak detection. The peak 
width is measured on the baseline. For peaks that do not 
reach the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks are considered (default).

• 0 -1000: Value in minutes for maximum width.

Figure 34. Baseline Point

7.3.  Parameters that influence the baseline
Baseline Point
The Baseline Point detection parameter is used to set  
a baseline point at a specific time. Modification of the 
baseline may be required if integration starts too early  
or if the peak end is delayed. In these cases, you can force 
the peak to start later or to end earlier by inserting an 
appropriate baseline point. The settings available are:

• Fixed: A fixed baseline point is added at the selected 
retention time (default).

Figure 35. Baseline Type. A) Lock at current level, B) Lock at global minimum

Minimum Width
The Minimum Width detection parameter defines  
the minimum width below which peaks are ignored 
during peak detection. The peak width is measured  
on the baseline. In the case of peaks that do not reach  
the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks with width > 0 minutes are  
detected (default).

• 0 – 1000 minutes.
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Figure 32. Maximum Width

Minimum Signal-to-Noise Ratio
This parameter sets the signal-to-noise ratio required  
for calculating the limit of detection and is used in the 
Minimum Area and Minimum Height parameters. The 
limit of detection is the lowest signal height that is just 
distinguishable from zero. The lower the Minimum Signal 
to Noise Ratio, the lower are the detection limits, and 
thus, the more peaks are identified. This parameter is 
automatically effective if Minimum Area or Minimum 
Height = Auto. The settings available are:

• 1 – 100: (Default = 2).

Figure 33. Minimum Relative Width

Maximum Width
The Maximum Width detection parameter defines the 
maximum peak width in minutes and any peaks wider 
than this will be ignored during peak detection. The peak 
width is measured on the baseline. For peaks that do not 
reach the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks are considered (default).

• 0 -1000: Value in minutes for maximum width.

Figure 34. Baseline Point

7.3.  Parameters that influence the baseline
Baseline Point
The Baseline Point detection parameter is used to set  
a baseline point at a specific time. Modification of the 
baseline may be required if integration starts too early  
or if the peak end is delayed. In these cases, you can force 
the peak to start later or to end earlier by inserting an 
appropriate baseline point. The settings available are:

• Fixed: A fixed baseline point is added at the selected 
retention time (default).

Figure 35. Baseline Type. A) Lock at current level, B) Lock at global minimum

Minimum Width
The Minimum Width detection parameter defines  
the minimum width below which peaks are ignored 
during peak detection. The peak width is measured  
on the baseline. In the case of peaks that do not reach  
the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks with width > 0 minutes are  
detected (default).

• 0 – 1000 minutes.
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settings available are:

• Valley to Valley: Enables baseline treatment from 
valley-to-valley, that is, from peak minimum to peak 
minimum, in a series of unresolved peaks.

• Drop Perpendicular: (Default) For unresolved peaks, the 
baseline is drawn from the start to the end of the peak 
group and the not pulled up to the relative minima 
(valleys). The baseline connects the start of the first with 
the end of the last unresolved peak. If one of the valleys 
in between is located below the baseline, the baseline is 
connected with this minimum to avoid cutting off a 
peak foot.

• Lock at current level: The baseline is fixed at the current 
signal level and is extrapolated horizontally to the right 
(Figure 35A).

• Lock at global minimum: Chromeleon searches to the 
right for the minimum absolute signal value in the 
chromatogram. The search is performed either to the 
end of the chromatogram or to the next Baseline Point 
(see previous parameter) and the baseline is locked 
horizontally at the found minimum level (Figure 35B).

Figure 31. Minimum Signal to Noise Ratio

Figure 32. Maximum Width

Minimum Signal-to-Noise Ratio
This parameter sets the signal-to-noise ratio required  
for calculating the limit of detection and is used in the 
Minimum Area and Minimum Height parameters. The 
limit of detection is the lowest signal height that is just 
distinguishable from zero. The lower the Minimum Signal 
to Noise Ratio, the lower are the detection limits, and 
thus, the more peaks are identified. This parameter is 
automatically effective if Minimum Area or Minimum 
Height = Auto. The settings available are:

• 1 – 100: (Default = 2).

Figure 33. Minimum Relative Width

Maximum Width
The Maximum Width detection parameter defines the 
maximum peak width in minutes and any peaks wider 
than this will be ignored during peak detection. The peak 
width is measured on the baseline. For peaks that do not 
reach the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks are considered (default).

• 0 -1000: Value in minutes for maximum width.

Figure 34. Baseline Point

7.3.  Parameters that influence the baseline
Baseline Point
The Baseline Point detection parameter is used to set  
a baseline point at a specific time. Modification of the 
baseline may be required if integration starts too early  
or if the peak end is delayed. In these cases, you can force 
the peak to start later or to end earlier by inserting an 
appropriate baseline point. The settings available are:

• Fixed: A fixed baseline point is added at the selected 
retention time (default).

Figure 35. Baseline Type. A) Lock at current level, B) Lock at global minimum

Minimum Width
The Minimum Width detection parameter defines  
the minimum width below which peaks are ignored 
during peak detection. The peak width is measured  
on the baseline. In the case of peaks that do not reach  
the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks with width > 0 minutes are  
detected (default).

• 0 – 1000 minutes.

最大峰宽

“最大峰宽”检测参数定义若干分钟内的最大峰宽，

任何峰宽大于该参数的色谱峰将在峰检测期间被忽略。

峰宽是按基线测量的。对于未达到基线的色谱峰，峰宽

是推算值。可用设置有：

• 关闭：考虑所有色谱峰（默认）。

• 0 -1000：若干分钟内的最大峰宽值。

最小峰宽

“最小峰宽”检测参数定义了最小峰宽，在峰检测期间，

任何峰宽低于此值的色谱峰都会被忽略。峰宽是按基

线测量的。对于未达到基线的色谱峰，峰宽是推算值。

可用设置有：

• 关闭：所有峰宽 >0 分钟的色谱峰均被检测（默认）。

• 0 – 1000 分钟。

7.3 影响基线的参数 

基线点

“基线点”检测参数被用来设置特定时间的基线点。如

积分开始过早或色谱峰结束延迟，可能需要修改基线。

这种情况下，可以通过插入一个合适的基线点来强制

色谱峰起点推迟，或终点提前。可用设置有：

• 固定：在所选定的保留时间添加一个固定的基线点

（默认）。
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a baseline point at a specific time. Modification of the 
baseline may be required if integration starts too early  
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appropriate baseline point. The settings available are:

• Fixed: A fixed baseline point is added at the selected 
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Minimum Width
The Minimum Width detection parameter defines  
the minimum width below which peaks are ignored 
during peak detection. The peak width is measured  
on the baseline. In the case of peaks that do not reach  
the baseline, the width is extrapolated. The settings 
available are:

• Off: All peaks with width > 0 minutes are  
detected (default).

• 0 – 1000 minutes.

基线类型

“基线类型”参数由“谷到谷”和“锁定基线”参数组成。

可用设置有：

• 谷到谷：启用谷 - 谷的基线处理，即从一系列未分离

峰的最低点到最低点，

• 垂直切割：（默认）对于未分离峰而言，基线是从峰

组起始点画到终点，且未提升至相对最小值（谷点）。

基线将第一个未分离峰的起始点连接至最后一个未分

离峰的终点。如其中有一个峰谷位于基线以下，则把

基线连接至最小值，以避免峰的底部被切割。

• 以当前水平锁定：把基线固定在当前信号水平，且向

右水平外推（图 35A）。

• 以整体最小值锁定：Chromeleon 向右搜索色谱图中的

最小绝对信号值。该搜索既可向色谱图尾部也可向下

一个基线点推进（见前述参数），基线水平锁定在已

发现的最低水平上（图 35B）。

图 31. 最小信噪比

图 32. 最大峰宽

图 33. 最小相对峰宽

图 34. 基线点

图 35. 基线类型。A）以当前水平锁定，B）以全局最小值锁定
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16 7.4. Parameters for Defining the Peak Start  
and Peak End
Peak Group Start/Peak Group End
The Peak Group Start and Peak Group End detection 
parameters are used to identify several successive peaks  
as one peak group. The peak group is then treated as  
one single peak. Within the group, any other detection 
parameters, for example for detecting rider peaks, do not 
apply. The peak maximum of the largest peak becomes  
the peak maximum of the entire group. Chromeleon CDS 
displays only one name and number in the chromatogram 
and component table. Results, for example, area value and 
peak height, are calculated for the entire group.

The Peak Group Start parameter marks the beginning of a 
peak group, while the Peak Group End parameter marks 
the end of the group. The settings available are:

• Auto: The baseline of the peak group is drawn from  
the peak start of the first peak to the peak end of the 
last peak (Figure 38A). The peak delimiters and the 
level of the baseline are determined by the peak 
detection algorithm.

• Fixed: The baseline is drawn from the signal value at 
the retention time of the Peak Group Start to the signal 
value at the retention time of the Peak Group End 
(Figure 38B).

Snap Baseline
When set to On, the baseline is automatically ‘pulled up’ 
to connect the start and end points of the selected peak 
when a neighboring peak is no longer integrated. As can 
be seen in Figure 37A, the first peak is not integrated and 
the baseline of second peak is connected (or snapped) to 
the peak start. With the parameter set to off (Figure 37B), 
the original baseline is maintained. The settings available 
are:

• On: Baseline is snapped to peak start (default).

• Off: Baseline is maintained at original level.

Minimum Baseline Box Width
A crucial part of the whole peak detection process is the 
determination of the parts of the chromatogram that are 
baseline (i.e. outside of the peaks). In order to do this an 
additional algorithm, that is independent of the main  
peak detection algorithm, is used to identify which parts 
of the chromatogram are baseline. This additional 
algorithm calculates a threshold on the second derivative 
of the chromatogram to select regions with low absolute 
curvature.  To avoid spurious detections, only regions with 
a width above the threshold that is set by the "Minimum 
Baseline Box Width" parameter are used. Setting the 
parameter to Off turns off the peak-independent detection 
of baseline segments. As shown in Figure 36, the start  
and end points of the baseline detected in this way are 
used to construct the line segments of the baseline under 
each peak.

The settings available are:

• Off (default).

• 0 – 1000 minutes.

Figure 36. Detection of baseline segments (blue regions – 2nd derivative) and 
filling the gaps between by linear segments (red, solid lines – chromatogram)

Figure 37. Snap baseline. A) On. B) Off

Figure 38 . Peak Group Start/End. A) Auto. B) Fixed

Figure 39. A) Fronting Sensitivity Factor. B) Tailing Sensitivity Factor

Fronting/Tailing Sensitivity Factor
The Fronting Sensitivity Factor and Tailing Sensitivity 
Factor are implicit thresholds for setting the peak start 
and end, respectively. If the peak start is set too early or 
the peak end is too late (usually seen in the case of peaks 
with significant fronting or tailing), these parameters can 
be set to modify the sensitivity for detecting peak start 
and/or end.

The larger the value of the Fronting/Tailing Sensitivity 
Factor, the closer the peak start/end will be to the peak 
apex. The settings available are:

• Off: The peak start and end are detected automatically 
(default).

• 1 - 100: A value of 1 is often an appropriate starting 
point for finding the best Fronting/Tailing Sensitivity 
Factor.
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Factor are implicit thresholds for setting the peak start 
and end, respectively. If the peak start is set too early or 
the peak end is too late (usually seen in the case of peaks 
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be set to modify the sensitivity for detecting peak start 
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The larger the value of the Fronting/Tailing Sensitivity 
Factor, the closer the peak start/end will be to the peak 
apex. The settings available are:
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Fronting/Tailing Sensitivity Factor
The Fronting Sensitivity Factor and Tailing Sensitivity 
Factor are implicit thresholds for setting the peak start 
and end, respectively. If the peak start is set too early or 
the peak end is too late (usually seen in the case of peaks 
with significant fronting or tailing), these parameters can 
be set to modify the sensitivity for detecting peak start 
and/or end.

The larger the value of the Fronting/Tailing Sensitivity 
Factor, the closer the peak start/end will be to the peak 
apex. The settings available are:

• Off: The peak start and end are detected automatically 
(default).

• 1 - 100: A value of 1 is often an appropriate starting 
point for finding the best Fronting/Tailing Sensitivity 
Factor.

最小基线框宽度

整个色谱峰检测过程中的一个关键部分就是确定色谱

图的哪些部分为基线（例如色谱峰外侧）。为了达成这

一目的，采用了一独立于主要色谱峰检测算法的附加算

法来识别色谱图的哪些部分为基线。该附加算法计算

色谱图的二阶导数上的阈值，以选择绝对弧度较小的

区域。为避免误测，只有宽度大于“最小基线框宽度”

参数所设阈值的区域才会被使用。将参数设为关闭，会

关闭基线线段的独立于色谱峰的检测。如图 36 所示，

以这种方式检测的基线起止点和终点被用来构建每个

色谱峰下的基线线段。可用设置有：

• 关闭（默认）。

• 0 – 1000 分钟。

基线对齐

设置为开启状态时，当临近的色谱峰不积分，自动“拉

升”基线，以连接所选色谱峰的起始点和终点。从图

37A 上可以看出，第一个峰未积分，第二个峰的基线

被连接（或对齐）至峰起始点。参数设为关闭时（图

37B），原始基线得到保持。可用设置有：

• 开启：基线对齐至峰起始点（默认）。

• 关闭：基线维持在原始水平。

7.4 定义峰起始点和峰终点的参数

组峰起始点 / 组峰终点

“组峰起始点和组峰终点”检测参数用于把若干连续色

谱峰识别为一个组峰。随后把该组峰当做一个色谱峰

来处理。在组峰中，任何其他检测参数均不适用，比如

用于检测驼峰的参数。最大色谱峰的最大峰值成为整个

组峰的最大峰值。Chromeleon CDS 在色谱图和成分表中

仅显示一个名称和数量。检测结果，如面积值和峰高，

均是为整个组峰计算。“组峰启动”参数标记了一个

组峰的开始，“组峰结束”参数标记了该组峰的结束。

可用设置有：

• 自动：组峰基线从首峰的峰起始点画至尾峰的峰结束

点（图 38A）。色谱峰定界符和基线水平由色谱峰检

测算法确定。

• 固定：基线从组峰起始点的保留时间信号值画至组峰

终点的保留时间信号值（图 38B）。

前伸 / 拖尾灵敏度因子

前伸灵敏度因子和拖尾灵敏度因子分别是为峰起始点

和峰终点设置的信任阈值。如色谱峰起始点设置过早或

峰终点设置过晚（通常可在色谱峰有显著前伸或拖尾时

看到），设置这些参数可以修改检测峰起始点及 / 或峰

终点的灵敏度。前伸 / 拖尾灵敏度因子的值越大，峰起

始点 / 峰终点离色谱峰最大值也就越近。可用设置有：

• 关闭：自动检测峰起始点和峰终点（默认）。

• 1 - 100：寻找最佳前伸 / 拖尾灵敏度因子时，通常把

相应起始点设为 1.

图 36. 基线片段的检测（蓝色区域 - 二阶导数）以及通过

线性片段（红色实线 - 色谱图）填充的空隙

图 37. 基线对齐，A）开启，B）关闭

图 38. 峰组起始点 / 终点。A）自动，B）固定

图 39. A）前伸灵敏度因子，B）拖尾灵敏度因子
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7.5 影响驼峰和肩峰检测的参数

最大驼峰比率

如在一系列未分离峰中，有一个或多个色谱峰（h1 到

h4，图 40）高于“最小驼峰比率”（见下文），则使用“最

大驼峰比率”检测参数来确定一个色谱峰应划分为主峰

还是驼峰。待划分色谱峰高度（如 h2）将与该系列中

最高色谱峰的高度（即图 40 中的 b）进行对比。如该

比率产生的值比最大肩峰比大，则该色谱峰为主峰。如

该比率产生的值比最大肩峰比小，则该色谱峰为驼峰。

从系列中最大的色谱峰开始，所有临近色谱峰都可以进

行分类。可用设置有：

• 百分之 0 - 100（%）（默认值 =20）
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Figure 40 . Maximum Rider Ratio

Figure 41 . Minimum Rider Ratio

7.5. Parameters that Influence Detection of Rider 
Peaks and Shoulders
Maximum Rider Ratio
If one or more peaks (h1 to h4, Figure 40) are above  
the Minimum Rider Ratio (see below) in a series of 
unresolved peaks, the Maximum Rider Ratio detection 
parameter is used to determine whether a peak is to be 
classified as main peak or rider peak.

The height of the peak to classify (e.g. h2) is compared  
to the height of the tallest peak in the series (i.e. b in 
Figure 40). If this ratio produces a value larger than the 
maximum rider ratio, the peak is a main peak. If the ratio 
produces a value smaller, the peak is a rider peak. Starting 
with the largest peak in the series, all adjacent peaks are 
then classified. 

The settings available are:

• 0 - 100 percent (%). (Default = 20).

Minimum Rider Ratio
The ratio between the heights of the single peaks (h1 to 
h5 in Figure 41) and the height of the largest peak (b in 
Figure 41) determines whether a peak is classified as rider 
peak or main peak. If the result of the height ratio is 
below the defined Minimum Rider Ratio, the peak is 
defined as a main peak. In Figure 41, this is the case for 
only the h5 peak. If the result of the height ratio is above 
the defined minimum ratio, the Maximum Rider Ratio 
parameter is calculated and the resulting value is used to 
classify the remaining peaks as rider peaks or main peaks 

The settings available are:

• 0 - 100 percent (%). (Default = 10).

Rider Detection
This parameter simply enables or disables rider detection. 
The settings available are:

• On: All riders are detected that match the Minimum/
Maximum Rider Ratio parameters (default).

• Off: Disables rider detection and identifies all peaks as 
main peaks.

• Front Only: Only riders at the leading edge of a peak 
are identified.

• Tail Only: Only riders at the tailing edge of a peak are 
identified.

Rider Skimming
The Rider Skimming parameter determines how rider 
peaks are skimmed. The settings available are:

• Tangential at lower peak end: Depending on whether 
the peak is ascending or descending, either the peak 
start or end is defined such that rider skimming is 
tangential to the chromatogram.

• Tangential at both peak ends: Peak start and peak end 
are determined such that rider skimming is tangential at 
both chromatogram ends.

• Exponential: The chromatogram is approximated by an 
exponential function. In most cases, Exponential maps 
the actual course of the curve very accurately and the 
rider peak will usually receive a more realistic area. 

Figure 42. A) Tangential at lower peak end, B) Tangential at both peak ends, C) Exponential
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Figure 42. A) Tangential at lower peak end, B) Tangential at both peak ends, C) Exponential
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最小驼峰比率

单个色谱峰高度（图 41中 h1到 h5）与最大色谱峰高度（图

41 中的 b）之间的比率决定了一个色谱峰应划分为驼峰

还是主峰。如高度比的结果低于定义的“最小驼峰比

率”，则把该色谱峰定义为主峰。图 41 中，只有 h5 色

谱峰为这种情况。如果高度比的结果比定义的最小比

大，则计算“最大驼峰比率”参数，由此产生的值可

用来将其余色谱峰分类为驼峰或主峰。

可用设置有：

• 百分之 0 - 100（%）。（默认值 =10）

驼峰检测 

该参数仅用于启用或禁用驼峰检测。可用设置有；

• 开启：与“最小 / 最大驼峰比率”参数匹配的所有驼

峰均予以检测（默认）。

• 关闭：禁用驼峰检测，识别所有色谱峰为主峰。

• 仅前伸：只有色谱峰前伸边缘的驼峰被识别。

• 仅拖尾：只有色谱峰拖尾边缘的驼峰被识别。

驼峰切削

“驼峰切削”参数可确定如何切削驼峰。可用设置有：

• 在色谱峰低端正切：取决于色谱峰是上升还是下降，

色谱峰起始点或终点的定义是否能使驼峰切削与色谱

图正切。

• 在色谱峰的两端正切：确定色谱峰起始点和终点以让

驼峰切削与色谱图两端正切。

• 指数：通过一个指数函数得出近似色谱图。大多数情

况下，指数可非常精确地描绘出曲线的实际轨迹，而

驼峰通常会获得一个更为真实的面积。图 40. 最大驼峰比率

图 41. 最小驼峰比率

图 42. A）在较低峰结束处进行切线切削，B）在两个峰共同结束处切

线切削，C）指数切削
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18 8. Adding and Editing Cobra Detection 
Parameters
Cobra detection parameters are used to determine how 
chromatograms are integrated, for example, in which 
areas peaks are suppressed or how peak starts and peak 
ends are detected. Thus, the integration can be adapted as 
required by the analyst to virtually eliminate the need for 
manual re-integration effort for individual 
chromatograms.

Chromeleon CDS automatically determines and integrates 
peak areas, based on the Cobra detection parameters  
defined in the processing method. However, adding or 
editing parameters in the processing method can present  
chromatographers with some challenges:

• How to ensure parameters are added at the correct 
retention time (e.g. between two peaks)?

• How to see the effects on the chromatogram of adding 
or changing a parameter?

• How to determine a sensible value for the parameter 
rapidly and effortlessly?

Chromeleon provides a simple and intuitive interface to 
aid the analyst in adding and editing detection parameters 
directly in the chromatogram. This ensures the adding, 
positioning, and editing of parameters can be achieved 
with minimal effort and delay.

Figure 43. A) Insert option on the Processing ribbon, B) List of parameters, C) Click to insert

8.1. Adding Detection Parameters
Detection parameters can be added through direct 
graphical interaction with the chromatogram. This 
significantly facilitates the procedure for defining  
detection parameters.

In order to add detection parameters directly in the 
chromatogram, the analyst simply selects the ‘Insert’ 
option in the Detection Parameters group of the  
Processing ribbon (Figure 43A). The most commonly used 
parameters are then directly available in a drop down 
menu (Figure 43B). The analyst selects the parameter to 
be inserted and the mouse pointer changes its appearance 
to look as follows:   

The analyst then moves the pointer exactly to the location 
where the parameter is required and clicks in the chro-
matogram (Figure 43C). The defined parameter is directly 
added to the processing method and is also displayed as a 
flag in the chromatogram at the selected retention time. 
Dynamic data linking ensures that this new parameter is 
instantly applied to all chromatograms in the sequence.

添加和编辑 Cobra 检测参数

Cobra 检测参数用来确定色谱图如何进行积分，例如，

在哪些区域色谱峰要被禁止积分，或如何检测色谱峰起

始点和终点。因此，可以根据分析人员要求来调整积分，

从而在实际上消除对单个色谱图进行手动积分的需要。

Chromeleon CDS 会根据处理方法中规定的 Cobra 检测参

数自动确定色谱峰面积并求其积分。但在处理方法中添

加或编辑参数会给色谱分析人员带来一些挑战：

• 如何确保参数是在正确的保留时间时添加（如两个色

谱峰之间）？

• 如何查看添加或改变参数对色谱图的影响？

• 如何快速轻松地确定参数的敏感值？

Chromeleon 提供了一个简单、直观的界面，以协助分析人

员直接在色谱图上添加和编辑检测参数。这确保了能以

最小工作量和最少延迟来实现参数的添加、定位和编辑。

8.1 添加检测参数

检测参数可以通过与色谱图的直接图形交互来添加。这

显著促进了定义检测参数的流程。

为了直接在色谱图上添加检测参数，分析人员只需要

选择“处理”工具栏中的“检测参数”组中的“插入”

选项（图 43A）。然后就可在下拉菜单中直接找到最常

用的参数（图 43B）。分析人员选择要插入的参数后，

鼠标指针会变为如下外观：

分析人员随后将鼠标指针准确移动到需要使用该参数

的位置，点击色谱图（图 43C）。定义的参数直接加入

到处理方法中，同时在色谱图上的所选保留时间处显示

一个旗标。动态数据链接可确保将该新参数会依次迅速

应用到所有色谱图中。

图 43. A）在处理方法工具栏上插入选项，B）参数列表，C）点击以插入
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作为在色谱图中直接添加检测参数的备选方法，分析人员可仅将鼠标指针移到要插入参数的位置，然后点击鼠标

右键。

随后出现一个弹出菜单，该菜单提供了插入检测参数的选项（图 44A）。选择该选项后，分析人员可立即访问所

有可用检测参数，并能规定要求的设置（图 44B）。定义的参数再次直接加入处理方法，同时在色谱图上的所选

保留时间处显示一个旗标（图 44C）。
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If after adding parameters the result is not as expected, the settings can simply be removed using the undo button on the 
quick access toolbar:                             This allows the operator to sequentially step back through all changes made.

By using the right mouse button and dragging a box over an area of the chromatogram it is possible to add other 
detection parameters. For example, setting the baseline noise range is as simple as dragging a box over an area of 
baseline (Figure 45A) and selecting the relevant parameter (Figure 45B) in order to add the parameters (Figure 45C).

An alternative method to add detection parameters directly in the chromatogram would be for the analyst to simply 
move the mouse pointer to the location where the parameter is to be inserted and click the right mouse button. A popup 
menu then offers the option to insert a detection parameter (Figure 44A). On selection of this option, the analyst has 
immediate access to all available detection parameters and can specify the required settings (Figure 44B). Again, the 
defined parameter is directly added to the processing method and is also displayed as a flag in the chromatogram at the 
selected retention time (Figure 44C). 

Figure 44. A) Right click to insert a detection parameter, B) Define parameter, C) Parameter applied

Figure 45. A) Select region, B) Select parameter, C) Parameters are inserted
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使用鼠标右键，拖出一个方框覆盖色谱图上的某个区域，就可以添加其他检测参数。例如，设置基线噪音范围时，

拖出一个方框覆盖某个基线区域（图 45 Ａ），并选择相关参数（图 45B）以便添加参数（图 45 Ｃ），就是这么简单。

如果添加参数后发现结果不理想，可以使用快速访问工具条上的取消按钮轻松移除设置。                        这允许

操作人员按顺序逐项取消所做的全部改变。

图 44. A）右键插入一个检测参数，B）定义参数，C）参数应用

图 45. A）选择区间，B）选择参数，C）参数已被插入
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20 8.2. Editing Detection Parameters
Editing of existing detection parameters can be performed 
directly in the chromatogram, that is, modification of 
parameter values or moving a parameter to a different 
location in the chromatogram are possible.

Editing Parameter Values
To edit an existing parameter, the analyst simply double-
clicks the flag of the required detection parameter (Figure 
46A and B). As the parameter value in the flag is changed, 
Chromeleon CDS instantly updates the chromatogram 
view to visualize the effect that the changing value would 
have (Figure 46C) without the user needing to commit this 
change, allowing the analyst to quickly find the correct 
value to achieve the desired integration and simultane-
ously avoiding unnecessary versions of the processing 
method. Pressing the Escape key will discard any changes 
while, to commit the new value, the analyst simply hits 
Enter or clicks away from the flag (Figure 46D).

Figure 46. A) Detection parameter flag, B) Double-click to edit, C) Instant update before commit, 
D) New value committed

For some parameters there are fixed options for the value 
that can be accessed by clicking the arrow of the flag 
(which can be seen in Figure 46B) and selecting a param-
eter value from the dropdown list (Figure 47).

Figure 47. Dropdown list in flag

Editing Parameter Locations
In order to change the retention time of a particular 
parameter, it is simply a case of moving the mouse over 
the dotted line of the flag, and the mouse pointer changes 
its appearance to look as follows:   

Then just click and drag the parameter to a new retention 
time (Figure 48). Chromeleon updates the retention time 
in the processing method and instantly shows the revised 
chromatogram.

If there are several parameters at the same retention time, 
it is possible to move either all or individual parameters. 
To move all the parameters together use the procedure 
described above to select the dotted line and drag to the 
required retention time (Figure 49).

Figure 48. Moving a single parameter

Figure 49. Moving a group of parameters

Figure 50. Moving one parameter from a group

To move only one flag from the group, move the mouse 
over the required flag until it changes color, then simply 
click and drag to reposition the parameter (Figure 50).
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Enter or clicks away from the flag (Figure 46D).

Figure 46. A) Detection parameter flag, B) Double-click to edit, C) Instant update before commit, 
D) New value committed

For some parameters there are fixed options for the value 
that can be accessed by clicking the arrow of the flag 
(which can be seen in Figure 46B) and selecting a param-
eter value from the dropdown list (Figure 47).

Figure 47. Dropdown list in flag

Editing Parameter Locations
In order to change the retention time of a particular 
parameter, it is simply a case of moving the mouse over 
the dotted line of the flag, and the mouse pointer changes 
its appearance to look as follows:   

Then just click and drag the parameter to a new retention 
time (Figure 48). Chromeleon updates the retention time 
in the processing method and instantly shows the revised 
chromatogram.

If there are several parameters at the same retention time, 
it is possible to move either all or individual parameters. 
To move all the parameters together use the procedure 
described above to select the dotted line and drag to the 
required retention time (Figure 49).

Figure 48. Moving a single parameter

Figure 49. Moving a group of parameters

Figure 50. Moving one parameter from a group

To move only one flag from the group, move the mouse 
over the required flag until it changes color, then simply 
click and drag to reposition the parameter (Figure 50).

20 8.2. Editing Detection Parameters
Editing of existing detection parameters can be performed 
directly in the chromatogram, that is, modification of 
parameter values or moving a parameter to a different 
location in the chromatogram are possible.

Editing Parameter Values
To edit an existing parameter, the analyst simply double-
clicks the flag of the required detection parameter (Figure 
46A and B). As the parameter value in the flag is changed, 
Chromeleon CDS instantly updates the chromatogram 
view to visualize the effect that the changing value would 
have (Figure 46C) without the user needing to commit this 
change, allowing the analyst to quickly find the correct 
value to achieve the desired integration and simultane-
ously avoiding unnecessary versions of the processing 
method. Pressing the Escape key will discard any changes 
while, to commit the new value, the analyst simply hits 
Enter or clicks away from the flag (Figure 46D).

Figure 46. A) Detection parameter flag, B) Double-click to edit, C) Instant update before commit, 
D) New value committed

For some parameters there are fixed options for the value 
that can be accessed by clicking the arrow of the flag 
(which can be seen in Figure 46B) and selecting a param-
eter value from the dropdown list (Figure 47).

Figure 47. Dropdown list in flag

Editing Parameter Locations
In order to change the retention time of a particular 
parameter, it is simply a case of moving the mouse over 
the dotted line of the flag, and the mouse pointer changes 
its appearance to look as follows:   

Then just click and drag the parameter to a new retention 
time (Figure 48). Chromeleon updates the retention time 
in the processing method and instantly shows the revised 
chromatogram.

If there are several parameters at the same retention time, 
it is possible to move either all or individual parameters. 
To move all the parameters together use the procedure 
described above to select the dotted line and drag to the 
required retention time (Figure 49).

Figure 48. Moving a single parameter

Figure 49. Moving a group of parameters

Figure 50. Moving one parameter from a group

To move only one flag from the group, move the mouse 
over the required flag until it changes color, then simply 
click and drag to reposition the parameter (Figure 50).

8.2. 编辑检测参数

现有检测参数的编辑可以直接在色谱图上完成，换而言

之，可以在色谱图上修改参数值或把一个参数移到不同

位置。

编辑参数值

分析人员只需双击所需检测参数上的标记（图 46A 和

B）即可编辑现有参数。当标记中的参数值改变后，

Chromeleon CDS 会立即更新色谱图视图，以显现更改值

可能导致的影响（图 46C），而无需使用者发出改变命令，

这使分析人员能快速找到正确的值，以实现要求的积

分，同时避免增加不必要的处理方法版本。点击“Esc（退

出）”键，将放弃任何更改，同时，分析人员只需点击

“Enter（输入）”或点击标记以外的地方就可赋予新值（图

46D）。

对于某些参数，可以通过点击标记的箭头查看其固

定选项（见图 46B），并从下拉列表中选择一个参数

值  （图 47）。

编辑参数位置

要改变特定参数的对应的保留时间，只需把鼠标移动到

标记的虚线上，鼠标指针会变为如下外观：

然后只需点击并拖拽参数到新的保留时间处（图

48）。Chromeleon 会在处理方法中更新保留时间，并立

即显示改变后的色谱图。

如在同一保留时间处有多个参数，可以移动全部或是单

个参数。需同时移动全部参数时，可使用上述步骤选择

虚线，然后拖拽至所需要的保留时间处（图 49）。

若只需从该组中移动一个标记，把鼠标移到所需标记

上，直至其变色，然后只需点击并拖拽，即可重新定位

该参数（图 50）。

图 46. A）检测参数标记，B）双击进行编辑，C）在提交之前实时更新，

D）新的数值被提交

图 47. 在积分标记中的下拉选项

图 48. 移动一个单独的参数

图 49. 移动一组参数

图 50. 从一组参数中移动一个参数
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Figure 48. Moving a single parameter

9. Summary
The powerful and intelligent peak detection and 
integration features of Chromeleon CDS address the 
common challenges in peak detection:

• The Cobra algorithm successfully distinguishes peaks 
from noise and correctly identifies the underlying 
baseline.

• The Cobra Wizard guides the operator through 
correctly assigning initial peak detection parameters.

• The SmartPeaks Integration Assistant aids and guides 
the chromatographer through correctly handling rider 
peaks and other unresolved peaks.

• Using simple in-chromatogram editing tools, any 
chromatographer can easily, intuitively, and quickly 
insert new and modify existing parameters 

All of these integration tasks can be performed without 
the chromatographer needing to open the processing 
method - although the parameters are added to the 
processing method, thereby maintaining correct peak  
and baseline detection throughout a sequence of 
chromatograms and minimizing variations introduced by 
different operators and manual integration manipulations.

Using Chromeleon CDS, laboratories gain a significant 
boost in overall efficiency and productivity. 

9 总结

Chromeleon CDS 强大且智能化的色谱峰检测与积分功能

可以应对色谱峰检测过程中的常见困难：

• Cobra 算法能成功从噪音中区分出色谱峰，并正确识

别基线。

• Cobra 向导可引导操作人员正确指定初始色谱峰检测

参数。

• SmartPeaks 积分助手可协助并引导色谱分析人员正确

处理驼峰和其它未分离峰。

• 使用简单的色谱图内嵌式编辑工具，任何色谱分析人

员都可以轻松、直观、迅速插入新参数，并修改现有

参数。

所有这些积分任务均可在无需色谱分析人员打开处理

方法（尽管参数已加入处理方法）的情况下完成，从

而可在一序列色谱图中保持正确的色谱峰和基线检测，

将不同操作者和手动积分操作带来的差异降至最低。

使用 Chromeleon CDS，实验室能够显著提高整体效率和

生产力。
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成功应对海量数据 

相比几年前，现今大多数色谱分析工作者都需要处

理更多数据。对更高生产率和更高结果可信度的需

求，加上更快速的仪器分析法的使用，已大大提高

了平均每日的数据量，使得数据管理比以往更具挑

战性。为跟上这一发展趋势，色谱分析工作者需要

采用新的工具对更大的数据集进行更快速的分析。

由于不再有足够的时间来审视每一张色谱图，分析

人员需要采用有效方法来查看大图，从更大的数据

集中发现重要项目，并快速分析需仔细检查的特定

项目。

应对挑战的一种自然而有效的方法就是使用图表来

显示数据。图形化能够以紧凑的布局显示大量数据，

它们能利用人脑的快速视觉处理系统（这比需要解

释文本和数字的语言处理方式要快得多）快速传达

信息。图形也便于比较，且更易检测到异常结果。

Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 色谱数据系

统软件中的缩略图 ‡ MiniPlot 特性（图 1）就是基于

这些原则的一个例子。通过在列表中对每个进样相

应的色谱图展示一份详细的微型缩略图，此软件可

使用户快速扫描数十次进样，并立即发现与其它进

样不同的任何偏离（不同的峰个数、不同峰大小、

倾斜的背景噪音等）。缩略图使分析人员抽查原始

数据的速度比以前只能逐个访问色谱图的速度加快

了很多倍。

摘要

多数实验室都面临着不断提高生产率的压力，所谓生产率，可定义为每

单位时间内可交付的结果。方法的改进、仪器的进步和自动化水平的提

高已大大减少了分析时间，通常会使每日生成的数据量更大。这就迫切

需要有一种快速高效的数据管理工具来帮助分析人员处理数据，从而跟

上这一海量数据的产生速度。

现代色谱数据系统中提供的一种新的交互式绘图功能有助于结果的快速

可视化筛选，使分析人员快速了解变化趋势和模式概况，发现异常结果

或其它感兴趣的特定项。一键式切换到不同的图表类型或源数据，结合

瞬时重绘，可对大量数据进行快速扫描。这些绘图值和它们的源数据之

间的动态链接能够提供一种互动体验，在这里分析人员可以立即访问这

些数据点背后的具体细节内容，选择不同的数据集进行绘图，并了解所

选数据不同方面的相互关系。

与传统工具相比，此解决方案在查看数据方面具有更多优势，如可列表

显示结果或在外部生成图表。下面列举了用于数据管理和色谱故障排除

的交互式制图的各种应用实例。

Third Party Instrument Control with 
Chromeleon Chromatography Data  
System (CDS) Software 
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Executive Summary 
Over the last few decades chromatographic 
instrumentation and separations have become 
mainstream techniques for most laboratories. The 
main techniques are Gas Chromatography (GC) and 
High Performance Liquid Chromatography (HPLC). 
All these chromatographic instruments are now 
operated using a Chromatography Data System 
(CDS) for instrument control and data handling, 
which has developed significantly over the last three 
decades. Thermo Scientific™ Dionex™ Chromeleon™ 
Chromatography Data (CDS) System software was 
a pioneer of third party instrument control and has 
continued to be the market leader with multivendor 
control and provides Operational Simplicity.™

Instrument Control in Chromatography Data Systems
The history of instrument control in chromatography data systems can be 
traced back to the development of the personal computer (PC) in the early 
1980s which led to the introduction of PC based CDS. Operation was similar 
to the microprocessor-based integrators introduced in the 1970s, but data files 
from all injections of a run were now available for reprocessing. At this time 
data collection from any instrument was only possible through conversion of 
the instrument data from the analogue output signal to a digital signal that 
could be read by the CDS (A/D conversion). This A/D conversion only allowed 
the recording of a single data channel from the instrument and did not cover 
instrument control at all. 

Keywords
Chromatography data system, CDS, Chromeleon, 
multi vendor, instrument control, GC-MS, LC-MS, 
LC, IC, GC, driver development kit (DDK)

Figure 1. Early CDS - data collection with no control.

As higher-performance PCs became more affordable, manufacturers were able 
to add instrument control in addition to their existing data processing and 
reporting tools. Even so, for the next decade, CDS were only capable of full 
digital control of instruments that were supplied by the same manufacturer  
as the CDS so it was common for one vendor to supply both the CDS and the 
chromatographic equipment with the majority having a connection of only  
a single chromatograph per PC. As CDS were further developed, the ability  
to control multiple instruments from one PC appeared albeit with the same 
‘single manufacturer’ restriction. This type of installation can be described  
as a “workstation CDS”.
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图 1. 缩略图提供每个进样序列中的每一次进样或查询结果所对应的原始数据的即时可视化汇总，可快速调查和比较大量的色谱

图，甚至可轻易发现细微差异（注意 16 号进样）。缩略图可在两个维度上重新设置大小范围，以便于显示复杂色谱图中的更多细

节，或将更多缩略图纳入可视区域。可双击相应的缩略图立即查看任何感兴趣的色谱图，色谱图将在一个较大的色谱数据处理区

（Chromatography Studio）窗口显示以便进行仔细检查。

图 2. 在 Chromeleon 7.1 色谱数据处理区中，交互图（右下）可立即绘制出从单次进样或一系列进样中选出的一个或多个变量的结果。

在处理区中，每个图都动态链接到其它窗口：当在一个窗格中选择一个项目时，所有链接的窗格会立即更新，并显示相关选择的数据。

因此，在图表中选择一个数据点后，对应的进样会高亮显示，并显示相关色谱峰的对应色谱图，在互动结果表中高亮显示相应结果等等。

同样地，选择一个不同的进样，一个不同的色谱峰或一个不同的结果都会立即显示更新后的交互图。

对于结果数据，Chromeleon 7.1 色谱数据处理区具有丰富

的交互式图表功能集合（见图 2）。图表可以使用任何可

报告的参数作为独立或非独立的变量，并可通过单次进

样或一系列进样展示这些参数。支持基于鼠标控制的缩

放使细节的检查更加快速简便；有多种不同的图表类型

可供选择，包括折线图、柱状图、饼状图、散点图、面

积图、气泡图以及更多图表类型；多个交互图可被配置

在一个工作簿中，随后可通过在工作簿上单击相应的标

签页进行访问。

图表也可包含在报告中（如图 6）。这些结果图虽然没有

互动选项和缩放功能，但它们能提供与交互图完全相同

的格式功能，并也可在数据改变时动态更新。

包含在交互图和结果图中的可报告参数是：

● 数百种常见的色谱变量（如含量、面积、峰高、保留时间、

峰宽、保留因子）

● 仪器参数（如背景信号、压力、温度）和其它记录在

审计追踪中的数据

● 任意数量的用户自定义变量（对应于序列、进样或组份）

基本数学公式适用于以上任何参数，以提供更多的灵活

性（图 3）

这种广泛的灵活性使得色谱软件能直接满足大多数与色

谱图相关的图表制作需求。
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图 3. 可用图表显示的参数包括由 Chromeleon 色谱数据系统软件自动计算的数百个的常见色谱变量。这些变量中许多都可以使用内置

选项定制（如此处所示的信噪比）。许多仪器参数可通过从审计追踪类别中选择数值来实现图表化。可通过创建与各序列、进样或

组分相对应的用户自定义变量提供更多的灵活性。任何这些变量均可使用简单的数学公式进一步自定义（注意公式字段中的 10*）。

集成图表相对于外部创建图表的优势 

使用图表表达和解释色谱数据当然不是全新的想法；因

为科学家多年来早已采用商业成品软件对来自色谱数据

集成的图表 外部创建的图表

无需额外软件 必须购买、学习和维护额外软件

统一的单一集成用户界面 用于制图表的第二用户界面，带有一些与目的无关的附加功能

一键制图表 需要输出 / 输入步骤，会花费更多时间并产生出错的风险

瞬时动态更新 更新时需要重新导出和重新导入数据

图表总是与源数据一致 结果可以改变而图表不会反映更新

即时钻研源数据和元数据。 定位源数据和元数据是一个繁琐的手动过程，且无法保证成功

系统的结果进行分析。其创新之处在于将制图功能完整

无缝地集成到色谱软件中。这比采用外部程序创建的图

表具有更多优势：

外部绘图软件可能具备集成图表不具备的其它功能，如

宏 / 脚本功能以及合并色谱数据系统之外其它来源数据

的工具。然而，对一个大比例的色谱图表应用而言，集

成图表可提供所有需要的功能，相对于外部创建的图表

来说，它们的优势是令人信服的。

交互图表应用示例 

趋势图和控制图

图 2 显示了一个典型的趋势图的例子，此例中显示了穿

插了水空白样品的一系列混合标准品进样的色谱峰保留

时间与进样名称。图中水平线定义了平均值附近 ± 2 标

准差单位（2 σ）的一组区间，以便于发现异常值。统计

覆盖选项包括平均值、线性趋势线、1 σ、2 σ和 3 σ。

可通过定义每个绘图变量的目标值、上限和下限来创

建控制图（图 4）。这些值可使用静态值或使用包含 

Chromeleon 色谱数据系统软件扩展选项中的任何变量的公

式来定义。处于可接受范围外的结果能被轻易识别，并

只需点击离散的结果即可马上对其进行调查。
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图 4. 控制图中的任何色谱变化都能被监测。每个组分的目标值、上限和下限均可以采用静态值或任何采用色谱变量的公式（例如不

同组分的结果比例）进行单独设置。此例中，为了测试实验电极，使用柱状图监测一系列标准溶液进样中三种所感兴趣的化合物色

谱峰面积。图中清楚地显示了 16 号进样中所有三种化合物的低值（对应重叠区域中的蓝色色谱图），表明存在进样问题，例如有气泡。

然而，该图还显示了 4 号进样中一个细微的异常之处：H 峰面积超过其上限，而 A2 和 T2 峰面积接近它们的平均值。

图 5. 左侧的色谱柱性能图显示的是离子交换色谱分离单价离子的典型模式。对于洗脱的第一种化合物，受柱外死体积的影响，峰值

效率（塔板数）最低，然后，后继化合物的柱效增加，而且形成了一个稳定的平台。右侧图中，随着保留时间的增加，分析物的效

率降低，这表明色谱柱柱床填充存在问题或流动相传质非常缓慢。

色谱柱性能图表 

Chromeleon 7.1色谱数据系统软件中提供了若干预置图表，

色谱柱性能图表是其中之一，该图标出了色谱图中所有

色谱峰的效能、不对称性和分离度。这些分离效率的常

规测定可以用于快速评估此色谱柱的性能如何，并可用

于诊断诸如固定相填充不良等常见问题（图 5）。
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图 6. 报告模板中可以放置任何数量的结果图表，以便于进行比较。此例中，饼状图提供果汁中主要的抗氧化剂比例的一个快速视觉

图象。掺有葡萄汁的石榴汁（下）与纯石榴汁（上）相比显示出不同的花青素比例——注意绿色 D3 和红色 C3、5 部分的相对大小。

图 8. 可用一系列具有低的保留因子 k′和相似柱效的同系物等度分离的色谱峰的峰宽平方与保留时间平方绘制出的曲线的截距来估

算柱外死体积。此例中，这些平方值是在互动结果表中计算的（见黑色高亮显示区域），并在交互图中绘制二者的曲线图。线性回

归叠加的图例给出了这些数据点拟合的斜率和截距。

组分比例分析 

在许多应用中，掌握样品组分的比例比知道它们的绝对

浓度更重要。例如，在食品工业中，多糖、有机酸或其

柱外体积估计 

估计进样器和检测器之间的体积（这不包含在色谱柱柱

体积范围之内）是交互图表功能的一种创造性使用方式。

柱外体积过大会导致过度的峰展宽并干扰分离。这项评

估技术需要在能够完全分离色谱峰的等度条件下，进样

一系列同系化合物，同时保持低的保留因子 k′值和小峰

它成分之间的比例通常用于区分正宗原料和廉价替代品。

饼状图（图 6）对一目了然地显示样品组分的相对比例

非常有用，有助于食品化学家快速发现掺假成分。

洗脱体积。构建一个峰宽的平方与保留时间的平方的曲

线，得到一个线性回归方程（图 8）。柱外体积可用公式 

Vec=f* √y0 来估计（其中 f 是流量，y0 是图中 y 轴的截距），

色谱柱柱效可由斜率的倒数估算。此技术存在诸多局限

性，且依赖于许多假设，因此使用时必须慎重，但它可

作为了解系统性能和色谱柱性能的一个有用的工具。
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结论 

集成在 Chromeleon 7.1 色谱数据系统软件中的交互图表功

能，为化学家们提供了能更有效地分析色谱数据的强有

力的全新工具。结果即时成图便于分析人员观察趋势并

发现异常结果。与色谱图、统计结果和其它相互关联的

数据显示的动态交互式链接都可引发探索，并允许快速

深入钻研数据。

利用交互图表，色谱分析人员可更加迅速地解释结果，

并更好地应对他们需要管理的数据的不断增加。
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Executive Summary 
Over the last few decades chromatographic 
instrumentation and separations have become 
mainstream techniques for most laboratories. The 
main techniques are Gas Chromatography (GC) and 
High Performance Liquid Chromatography (HPLC). 
All these chromatographic instruments are now 
operated using a Chromatography Data System 
(CDS) for instrument control and data handling, 
which has developed significantly over the last three 
decades. Thermo Scientific™ Dionex™ Chromeleon™ 
Chromatography Data (CDS) System software was 
a pioneer of third party instrument control and has 
continued to be the market leader with multivendor 
control and provides Operational Simplicity.™

Instrument Control in Chromatography Data Systems
The history of instrument control in chromatography data systems can be 
traced back to the development of the personal computer (PC) in the early 
1980s which led to the introduction of PC based CDS. Operation was similar 
to the microprocessor-based integrators introduced in the 1970s, but data files 
from all injections of a run were now available for reprocessing. At this time 
data collection from any instrument was only possible through conversion of 
the instrument data from the analogue output signal to a digital signal that 
could be read by the CDS (A/D conversion). This A/D conversion only allowed 
the recording of a single data channel from the instrument and did not cover 
instrument control at all. 

Keywords
Chromatography data system, CDS, Chromeleon, 
multi vendor, instrument control, GC-MS, LC-MS, 
LC, IC, GC, driver development kit (DDK)

Figure 1. Early CDS - data collection with no control.

As higher-performance PCs became more affordable, manufacturers were able 
to add instrument control in addition to their existing data processing and 
reporting tools. Even so, for the next decade, CDS were only capable of full 
digital control of instruments that were supplied by the same manufacturer  
as the CDS so it was common for one vendor to supply both the CDS and the 
chromatographic equipment with the majority having a connection of only  
a single chromatograph per PC. As CDS were further developed, the ability  
to control multiple instruments from one PC appeared albeit with the same 
‘single manufacturer’ restriction. This type of installation can be described  
as a “workstation CDS”.

通过 Chromeleon 变色龙色谱数据系统

（CDS）软件实现第三方仪器控制

W
hite Paper 70885

概要 

在过去几十年里，色谱仪器和分离技术已成为

多数实验室的主流技术。气相色谱（GC）和高

效液相色谱（HPLC）是主要的技术。在过去

三十年间，色谱数据系统（CDS）获得了显著

发展，现在所有这些色谱仪器都可以使用色谱

数据系统操作来实现仪器控制和数据处理。赛

默飞世尔科技 DionexTM ChromeleonTM 变色龙

色谱数据系统（CDS）软件是实现第三方仪器

控制的先驱，并一直稳居多厂商控制市场领先

者地位，提供操作简易性 TM。

关键词 

色谱数据系统，Chromeleon，CDS，变色龙，

多厂商，仪器控制，GC-MS，LC-MS，LC，

IC，GC，驱动开发程序包（DDK）

色谱数据系统的仪器控制

利用色谱数据系统实现仪器控制可追溯至 20 世纪 80 年代初期个人计算

机（PC）的发展，当时引入了基于个人计算机的色谱数据系统。操作上

与 20 世纪 70 年代开发的基于微处理器的积分器相似，但一次运行中所

有进样的数据文件都可以进行重新处理。当时只有将模拟输出信号转换

为能被 CDS 读取的数字信号（模数转换），才能进行读取从仪器上采集

的数据。这种模数转换只能记录来自仪器的单一数据通道，根本不涉及

仪器控制。

随着高性能个人计算机的普及，除了已有的数据处理和报告工具，制造

商可以在色谱数据系统中增加仪器控制功能。即便如此，在随后的十年

里， CDS 仅能对与 CDS 同一制造商生产的仪器实现全数字控制，因此

一家厂商通常既提供色谱数据系统又提供色谱仪器，并且多数情况下，

一台电脑只能连接一台色谱仪。随着色谱数据系统的进一步发展，一台

电脑可以控制多台仪器，但仍未打破与 CDS 相同制造商的单一来源的局

限。这种安装形式可以描述为“工作站式 CDS”。
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Executive Summary 
Over the last few decades chromatographic 
instrumentation and separations have become 
mainstream techniques for most laboratories. The 
main techniques are Gas Chromatography (GC) and 
High Performance Liquid Chromatography (HPLC). 
All these chromatographic instruments are now 
operated using a Chromatography Data System 
(CDS) for instrument control and data handling, 
which has developed significantly over the last three 
decades. Thermo Scientific™ Dionex™ Chromeleon™ 
Chromatography Data (CDS) System software was 
a pioneer of third party instrument control and has 
continued to be the market leader with multivendor 
control and provides Operational Simplicity.™

Instrument Control in Chromatography Data Systems
The history of instrument control in chromatography data systems can be 
traced back to the development of the personal computer (PC) in the early 
1980s which led to the introduction of PC based CDS. Operation was similar 
to the microprocessor-based integrators introduced in the 1970s, but data files 
from all injections of a run were now available for reprocessing. At this time 
data collection from any instrument was only possible through conversion of 
the instrument data from the analogue output signal to a digital signal that 
could be read by the CDS (A/D conversion). This A/D conversion only allowed 
the recording of a single data channel from the instrument and did not cover 
instrument control at all. 

Keywords
Chromatography data system, CDS, Chromeleon, 
multi vendor, instrument control, GC-MS, LC-MS, 
LC, IC, GC, driver development kit (DDK)

Figure 1. Early CDS - data collection with no control.

As higher-performance PCs became more affordable, manufacturers were able 
to add instrument control in addition to their existing data processing and 
reporting tools. Even so, for the next decade, CDS were only capable of full 
digital control of instruments that were supplied by the same manufacturer  
as the CDS so it was common for one vendor to supply both the CDS and the 
chromatographic equipment with the majority having a connection of only  
a single chromatograph per PC. As CDS were further developed, the ability  
to control multiple instruments from one PC appeared albeit with the same 
‘single manufacturer’ restriction. This type of installation can be described  
as a “workstation CDS”.

图 1. 早期色谱数据系统——数据收集无控制功能

●   101   ●



2 Commonly laboratories have always had a variety of chromatographic instruments from different 
manufacturers. With the single manufacturer workstation CDS approach this led to the installation 
of several different CDS in the laboratory with inherent efficiency, data handling, training, 
validation and regulatory complications. The only way to reduce the number of CDS was to use 
A/D conversion to create a digital signal that could be read and imported by the chosen CDS(s) and 
relinquish control of the instruments with the fundamental problems of over-ranging or ‘flat-
topping’ of peaks, excess noise, and a complete lack of traceability.

Figure 2. Workstation CDS for a variety of chromatographic instruments.

Through the 1990s advances in PCs combined with improved networking standards, this allowed 
for CDS to become networked. When networked, data handling becomes more efficient and 
instrument utilization can be optimized. In addition it is easier to meet regulatory guidelines 
because it allows the physical decoupling of data handling from data storage, thus increasing 
security of the acquired data. These networked CDS, with decoupled data handling and storage,  
are often referred to as “enterprise” or “client/server” systems.

With one method, all data from instruments in the same format, and one common report for results 
regardless of the instrument that was used to generate them, the efficiency gains and productivity 
increases from using a scalable, enterprise CDS were huge.

Establishing Demand for Multivendor Instrument Control
With the increasing adoption of enterprise CDS configurations the de facto linking of the instrument 
and CDS manufacturer started to erode. Some suppliers started to focus on the development of  
CDS solutions while others emphasized instrument development. Chromatographic instrument 
suppliers with a smaller market share and/or with no interest in developing their own CDS started  
to look for non-competing, software-only suppliers of CDS and supported them in achieving  
control for their instruments in the data system. Conversely, as CDS suppliers saw their products 
become more and more important to the efficient operation of chromatographic laboratories, the 
control of instruments from other major suppliers (third party instruments) became an attractive 
market opportunity. Thus the desire for control of third party instruments (multi-vendor control) 
arose in CDS.

While, at first, the benefits of central data management and storage initially outweighed the inherent 
limitations in A/D conversion of data from third party instruments, the mandate from the United 
States Food and Drug Administration (FDA) in 1997 for electronic records and electronic signatures 
(21 CFR Part 11) clearly mandated such instrument control (or lack of it) as not in line with 
compliance guidelines. 

This mandate established a need for third party instrument control in CDS and the demand for fully 
digital control of proprietary and third party instruments became pressing. The market need for  
data systems that supported compliance with 21 CFR Part 11 with fully digital instrument control 
also led to a sharp consolidation in the market place resulting in only three global CDS suppliers 
having a significant share (>10% installed base and annual license sales) in the market. Given that 
there are many more instrument suppliers with a relevant market share (>5%) than suppliers of 
enterprise CDS the necessity for third party instrument control becomes obvious.

1993 saw the introduction of the world’s first commercially available chromatography data system 
– Gynkosoft now sold under the brand name Chromeleon CDS. This was the first CDS solution 
providing full digital control of instruments from leading third party suppliers.

实验室购置的色谱仪通常来自于不同的厂家。若使用单一厂商工作站式 CDS，实验室则需要安装

不同的 CDS，从而要在分析效率、数据处理、培训、验证以及法规方面面临与生俱来的各种复杂

情况。减少 CDS 数量的唯一方法是采用模数转换产生能够被选定色谱数据系统读取并导出的数

字信号，放弃伴随着超出范围或平头色谱峰、过量噪声以及完全缺乏可追溯性等基本性问题的

仪器控制。

20 世纪 90 年代，个人计算机机结合改进的网络标准的发展使得色谱数据系统可以实现网络化。

实现网络化之后，数据处理变得更加高效，仪器使用也得以优化。此外，还更容易满足法规要求，

因为允许将数据处理操作从数据存储器中物理分离，从而增强了已采集的数据的安全性。这些具

有物理分离数据处理和存储功能的网络化色谱数据系统，通常被称之为“企业版”或“客户端 /

服务器”系统。

借助于使用具备可扩展性的企业版色谱数据系统，当采用一种方法时，从仪器采集的所有数据

均为同一种格式，无论使用何种仪器生成的结果均以同一种报告形式呈现，大大提高了分析效

率和实验室的生产力。

确立对多厂商仪器控制的需求

随着企业版色谱数据系统配置的增加，事实上存在的仪器与 CDS 厂商的关联开始被弱化。一些

供应商开始着重开发 CDS 解决方案，另一些供应商则专注开发色谱仪。市场份额较小和 / 或无意

开发自身 CDS 的色谱仪供应商开始寻求与无竞争关系、专做软件的 CDS 供应商合作，以实现其

仪器在数据系统中的控制。反之，CDS 供应商意识到他们的产品对色谱实验室高效运作发挥着越

来越重要的作用，对其他主要供应商仪器（第三方仪器）的控制就成为了一个非常诱人的市场

机遇。因此利用 CDS 实现第三方仪器控制（多厂商控制）的需求出现了。

然而，起初，虽然中央数据管理和存储的优势超越了来自于第三方仪器的数据模数转换中的固有

局限性，1997 年美国食品和药物管理局（FDA）颁布了针对电子记录和电子签名的指令（21 CFR 

Part 11），明确指定此类仪器控制（或缺乏仪器控制）不符合法规。

该指令确立了对 CDS 中第三方仪器控制的需求，而对自有和第三方仪器实现全数字控制的需求

变得越来越迫切。对符合 21 CFR Part 11，具备全数字仪器控制功能的数据系统的市场需求还引发

了市场中的快速兼并，从而使市场中仅剩下了三家具有较大市场占有率（＞ 10% 的安装量和年

度许可证销售）的全球性 CDS 供应商。鉴于市场占有率大于 5% 的色谱仪器供应商远远多于企业

版 CDS 供应商，第三方仪器控制的必要性愈发显而易见。

1993 年，世界上第一款市售色谱数据系统 Gynkosoft 面世，如今以 Chromeleon 变色龙 CDS 品牌进

行销售。Gynkosoft 是首个来自于全球领先第三方供应商提供全数字化仪器控制的 CDS 方案。

 

图 2. 不同色谱仪的工作站式色谱数据系统
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图 3. 具有多厂商仪器控制功能的客户端 / 服务器系统或企业版 CDS

直到 20 世纪 90 年代晚期，具有大量第三方仪器控制的 CDS 仍极为罕见。在此期间，CDS 通常可

以控制其自身制造商的仪器，能够建立方法和分析运行信息，采集、处理、报告和保存数据，

甚至可以传输至其他实验室系统，如实验室信息管理系统（LIMS）。而这时的 Chromeleon 变色龙

CDS 已经可以支持 60 多款第三方仪器，且有更多的仪器正在等待添加。

随着数字化第三方仪器控制的可行性得以证实，市场对具备多厂家仪器控制功能的 CDS 的兴趣

越发浓厚。Chromeleon 变色龙 CDS 确立了自己在多厂家仪器控制上的市场领袖地位，其能够控制

540 多个自有和来自 25 家厂商的第三方模块，使得如今多厂家仪器控制成为了任何 CDS 的必备

标准功能。

从早期试用到主流市场：战胜挑战

当实验室很快接受了具有第三方仪器控制功能的 CDS，在第三方控制功能完全成熟，真正被广泛

接受之前，还需要战胜一些挑战。

要应对的第一个挑战是最初的第三方控制是 CDS 公司根据有限的信息开发的，主要关注的是涉

及控制第三方仪器的一般命令。程序员无需深入了解仪器的常规操作，即可编写仪器的驱动程序。

而对于 Chromeleon 变色龙 CDS，初期的第三方仪器控制功能的开发过程都是通过对仪器的控制协

议进行分析，再使用 Chromeleon 变色龙 CDS 兼容的控制语言编写仪器控制“驱动程序”，即“原

生驱动程序”来完成的。

即使双方之间建立了合作，在 CDS 供应商编写仪器控制和第三方提供控制代码之间的沟通往往

是漫长而枯燥的。这是因为大多数 CDS 供应商作为仪器供应商也是直接的竞争对手。此外，同

一个 CDS 供应商既为其自身仪器也为竞争对手的第三方仪器开发驱动程序，会导致优先次序冲

突以及推迟提供用于第三方仪器控制的代码。

第二个挑战是仪器配置日益复杂，数量也不断增加。一款新仪器的面市，推出了新技术和新功能，

便出现了控制新仪器和新功能的市场需求，这增加了第三方仪器控制编程的复杂程度和工作量。
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20 世纪中期，超高效液相色谱仪（UHPLC）作为传统 HPLC 的延伸而出现，使得对仪器控制的需

求变得更加复杂。有更多功能要加入仪器控制驱动程序，如从传统液相色谱到 UHPLC 的方法转换。

重新创建这种复杂的功能既费时又费资源，导致第三方硬件厂商仪器发布和在 CDS 中实现仪器

控制之间存在明显的滞后。与此同时，需要控制的第三方仪器的数量也大幅增长——一些大型

厂商投入使用的模块超过一百个（HPLC 和 UHPLC）。

第三方仪器“打印机驱动程序”理念——从原生仪器驱动程序到插件式仪器驱动程序

在应对这些挑战的过程中，引发了第三方仪器控制理念的转变。主要的仪器供应商开始探索为

仪器配置菜单式驱动程序，以便快速方便地插入第三方 CDS。用于色谱仪器控制的“打印机驱动

程序”理念可提供直接来自仪器供应商的仪器控制驱动程序，并以可实现与第三方 CDS 轻松整

合的方式来交付。

这使得开发过程变得更加高效，从而带来了明显收益——现在（仪器制造商）只需为所有 CDS

编写一个驱动程序，而不用让每家 CDS 公司为同一款第三方仪器各编写一个驱动程序，从而加

快了第三方数据系统对新仪器的控制。为使这种方法奏效，需要仪器供应商开发并维护驱动程

序架构，该架构不仅可提供实际仪器控制，还可做为标准化框架，以提供可在第三方数据系统

上使用的插件和必要改进。

但是，不是所有的仪器供应商都能够或愿意提供这种基础框架。规模较小或注重硬件的供应商

通常需要一种简单的方式，利用第三方 CDS 实现仪器的数字化控制。

Chromeleon 变色龙 CDS 提供了第三方驱动程序的终极解决方案

Chromeleon 变色龙 CDS 为第三方仪器控制提供了终极解决方案，通过同时采用“打印机驱动程序”

插件式理念和驱动程序开发包（DDK）的方式，满足了规模较小或注重硬件的制造商的需求。

Chromeleon 变色龙 CDS 内部整合了由主要仪器制造商，包括安捷伦仪器控制框架（ICF）和沃特世

仪器控制软件（ICS）等提供的打包驱动插件解决方案。这确保了发布到插件的所有仪器和功能

的快速、全面支持。

Chromeleon 变色龙色谱数据系统驱动程序开发包为驱动程序开发员和仪器厂家提供了执行仪器驱

动程序、配置的直接方法，并为 Chromeleon 变色龙 CDS 提供了编辑器插件。赛默飞提供的所有新

驱动程序均使用了驱动程序开发包。驱动程序开发包是针对跨版本兼容而设计的——编写一个

驱动程序后，其通常可在所有更新版本的 Chromeleon 变色龙 CDS 上使用，而无需进行进一步开发。

程序中要加入的“必备”代码很少，因此可快速、方便地学会如何执行仪器驱动程序——创建

基础驱动程序框架仅需几个小时，而创建原生驱动程序通常需要花费几天或几周。这大大缩短

了驱动程序的开发周期。
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驱动程序的质量是通过验证和确认过程而得到确保的。新的驱动程序必须满足验证过程的要求，

并通过一系列确认测试，才能纳入 Chromeleon 变色龙 CDS。

Chromeleon 变色龙 CDS 驱动程序开发包依靠一套完整文件（包括驱动程序“烹饪手册”，包含代

码示例和验证过程）和程序员培训课程支持，并支持第三方公司直接开发 Chromeleon 变色龙可兼

容的驱动程序。对于不想自己开发驱动程序的供应商，可通过经认证的 Chromeleon 变色龙 DDK 开

发合作伙伴，快速开发 Chromeleon 变色龙 CDS  DDK 驱动程序。

成功的第三方仪器控制还需要什么？

为确保驱动程序的及时发行和高品质，尤其是针对新仪器，仪器厂商和 CDS 厂商务必要组织定

期会议，分享技术知识、规划下一版本的蓝图，商讨并解决技术问题。这需要双方共同努力，

定期维护并改进已打包的驱动程序包并将其集成到 CDS 中同时进行维护和改进，对于 Chromeleon 

CDS 而言，就是 DDK。

总结

Chromeleon 变色龙 CDS 首创第三方仪器控制功能，并稳居市场领导地位，如今，Chromeleon 变色

龙 CDS 已经成为多厂商控制的代名词，并使第三方仪器控制成为任何色谱数据系统的必备功能。

凭借 20 年的开发历史，Chromeleon 变色龙 CDS 为对第三方仪器控制感兴趣的仪器供应商提供所

有工具。Chromeleon 变色龙 CDS 是目前市场上最适应未来需求的、最符合企业环境的多厂商色谱

数据系统。

W
hite Paper 70885

图 4. Chromeleon 变色龙驱动开发程序包插件简化驱动程序的开发
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附录

Chromeleon 变色龙软件快速入门指南及参考卡
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1  简介

1.1 关于本文档

本快速入门指南为初次使用 Thermo ScientificTM DionexTM ChromeleonTM 的用户提供了快速参考。建议您在使

用 Chromeleon 前通读快速入门指南。

快速入门指南由以下两部分组成：

Chromeleon 使用方法 对启动简单分析、处理数据和报告结果的指导。

附录：Chromeleon 总览 Chromeleon 界面和常用功能的总览。

本快速入门指南按现状提供。务求尽可能提供完整且准确的信息，所有技术规范和程序均经过悉心开发。然而，

对于因使用本手册或本手册所包含信息而引起的任何错误、疏忽、损坏或损失，Thermo Fisher Scientific 概不负责，

并且不承担法律责任。

1.2 其它文档

Chromeleon 随附的一些其它文档有助于用户了解更多有关该软件的信息。这些文档所涉及的范围将在文档总

览中进行介绍，其印刷版本随 Chromeleon 安装媒体一起提供，电子版本可在安装盘的 Documents 文件夹中找到。

Chromeleon 在线帮助的电子版本可在 Online Help 文件夹中找到。

2  Chromeleon 使用方法

2.1 总览

使用 Chromeleon 进行的每次分析均需遵循以下 6 个基本步骤：

1. 启动 Chromeleon

2. 启动仪器

3. 创建序列

4. 采集数据

5. 处理数据

6. 复核并报告结果

本快速入门指南提供了充足的信息，以便用户按照这 6 个步骤执行简单分析。有关 Chromeleon 的更多高级应

用，包括执行更复杂的分析，请参阅 Chromeleon 帮助。

注意：其前提是已安装 Chromeleon，并且已连接并配置至少一台仪器。有关安装、连接和配置仪器的详细信息，

请参阅安装指南。

2.2 启动 Chromeleon
要启动 Chromeleon 软件，请执行以下操作：

• 双击桌面上的 Chromeleon 7 图标：
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– 或者 –

• 使用 Windows® 开始菜单：

  选择开始 > 所有程序 > Chromeleon 7 > Chromeleon 7

Chromeleon Console 窗口将打开。如果用户管理处于活动状态，则系统会提示用户登录软件；输入 
Chromeleon 管理员提供的凭据以继续操作。

2.3 启动仪器

要在 Chromeleon 中控制并监视仪器，必须：

• 确保仪器控制器服务正在运行。

• 建立连接。

2.3.1 确保仪器控制器服务正在运行

Chromeleon 仪器控制器服务可处理仪器通讯、控制和数据采集。它可在与仪器物理连接的任一台 PC 上作为 
Windows 服务在后台运行。其状态由 Windows 任务栏通知区域中的图标表示（图 1）。

 

图 1. Windows XP 和 Windows 7 的 Windows 任务栏通知区域

 仪器控制器服务已停止

 仪器控制器服务正在运行

如果仪器控制器服务已停止，请通过执行下列步骤进行启动：

1. 右键单击 Windows 任务栏通知区域中的 Chromeleon 托盘图标。

2. 单击启动 Chromeleon 仪器控制器。

提示：如果任务栏上没有显示 Chromeleon 托盘图标，请单击开始，指向程序（或所有程序，具体取

决于操作系统），打开 Chromeleon 7 文件夹并单击服务管理器。 

注意：可以配置 Chromeleon 仪器控制器服务，以使其在每次计算机开机时自动启动。有关详细信息，

请参阅 Chromeleon 帮助中的控制仪器和模块部分。

2.3.2 建立连接

控制仪器前，必须在模块与 Chromeleon 仪器控制器之间建立通讯。这称为连接模块。 
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要连接模块，请遵循以下步骤：

1. 在 Console 中，选择仪器类别，并在导航窗格中单击仪器名称。

2. 在工作区中，选择所需模块的 ePanel 选项卡（例如，泵）。

3. 在 ePanel 上，单击连接。

注意：ePanel 集将自动生成，用于支持来自特定仪器系列（如 UltiMate 3000、ICS-5000）的模块。将

来自这些仪器的模块结合在一起时，一些模块的 ePanel 可能不会自动显示。有关将 ePanel 手动添加

到集的详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的管理 ePanel 集和 ePanel。

2.3.3 控制并监视仪器

通常，使用仪器方法中存储的预定义仪器命令组将样品作为序列的组成部分进行分析。有时（通常在序列运

行之间）需要向仪器模块发出各种命令，例如启动或停止泵、设置流动相组成、打开或关闭检测器灯或监视基线。 
要发出仪器命令，请遵循以下步骤：

1. 在 Console 中，选择仪器类别。在导航窗格中，通过单击仪器名称选择仪器。

2. 在工作区中，选择所需模块的 ePanel 选项卡。

3. 使用 ePanel 上的控件发出仪器命令（例如，设置紫外 / 可见光检测器的波长或启动泵）。

当分析正在运行时，可以从模块的 ePanel 监视仪器参数和输出，例如检测器信号输出或泵压力。要在不启动

序列的情况下监视检测器信号，请在 ePanel 集的工具栏上单击监视基线。再次单击同一按钮可停止监视基线。还

可以保存监视基线数据。有关详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的监视基线。

注意：ePanel 提供了最常用的命令。如果需要执行不可用的命令，可以通过单击仪器工具栏中的命令

按钮  访问一个对话框，从该对话框即可访问所有可用的仪器命令。

提示：对于某些仪器，Chromeleon 提供了用于自动启动或关闭色谱系统，或将其设置为待机模式的

程序。这些程序分别称为智能启动、智能关机和智能待机。有关可通过该方式控制的仪器以及如何使

用该功能的详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的智能启动、智能关机和智能待机。

2.4 创建序列

序列确定一组进样的处理方法。进样列表是序列的首要元素。列表按处理顺序对进样进行分组，并且包括了

表征每次进样的进样变量（名称和类型等）。

序列可在 Console 中创建，或使用 eWorkflow 创建。eWorkflow 是一款简单易用但功能强大的工具，用于以

预定义的模板和规则为基础创建序列。有关创建和使用 eWorkflow 的详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的创建 
eWorkflow。

可使用 Console 中的序列向导创建序列。但首先应准备下列文件：

• 仪器方法

• 处理方法
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• 报告模板

2.4.1 创建仪器方法

1. 在 Console 的仪器类别中，从导航窗格中选择要创建仪器方法的仪器。

2. 在创建菜单上，单击仪器方法。

3. 完成所有向导步骤，然后单击完成。

创建的仪器方法将在 Chromatography Studio 中打开。

4. 在导航窗格中选择模块视图，复核仪器方法。根据需要编辑设置。

5. 使用快速访问工具栏中的保存图标  保存仪器方法，并指定位置和对象名称。

6. 关闭 Chromatography Studio。

2.4.2 创建处理方法

1. 在 Console 的创建菜单上，单击处理方法。

2. 选择预定义的布局之一，然后单击下一步。

3. 输入名称，选择文件位置，可选择输入注释。

4. 单击完成以保存处理方法，然后关闭向导。

新的处理方法将在 Chromatography Studio 中打开。

2.4.3 创建报告模板

1. 在 Console 的创建菜单上，单击报告模板。

2. 选择预定义的模板之一，然后单击下一步。

3. 选择文件位置并输入文件名。

4. 单击完成以保存报告模板，然后关闭向导。

2.4.4 创建序列

要使用 Console 中的序列向导创建序列：

1. 在 Console 的仪器类别中，从导航窗格中选择要创建仪器方法的仪器。

2. 在 Console 的创建菜单上，单击序列。

3. 完成进样的进样配置设置：

 指定进样的命名方式。

 这是可添加代码 #n、#p、#i 和 #r 的自由文本字段。 
（单击进样名称的格式字段右侧的  按钮可查看这些代码的定义）

样品瓶数量： 指定分析中的样品瓶总数。

进样次数： 指定分析中每个样品瓶的进样次数。

起始位置： 指定分析序列的序列起始位置。这将指定自动进样器中第一个样品瓶的位置。向导自动 
 递增后续样品瓶的位置。

进样量： 指定进样量。

样品架视图 如果自动进样器支持预览功能，则样品架视图将提供安装在所选仪器上的样品盘和样品 
 架的图形表示。预览功能还可以便于用户确定自动进样器样品盘中第一个样品的位置。 
 只需单击样品瓶即可指定所需的起始位置。起始位置编辑字段中的信息将自动更新。

进样名称的

格式：

（图 2）：
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图 2. 样品架视图

4. 单击下一步。

注意：使用向导创建序列时，只能添加未知类型的进样。创建序列后，可修改进样类型和位置。

5. 选择方法和报告参数：对于每个字段，使用  按钮导航到要使用的文件并选择该文件。完成所有字段后，

单击下一步。

6. 输入序列的注释（可选），然后单击完成。

7. 保存对话框将打开。

8. 指定保存序列的位置，输入文件名并单击保存。

9. 如有必要，可更改进样名称、进样类型、进样位置和其它条目。有关进样类型的总览，请参阅第 3.3.1.2 节。

此时，序列显示在 Chromeleon Console 的导航窗格中。

2.5 采集数据

2.5.1 启动分析

创建序列且仪器就绪后，可启动数据采集。

2.5.1.1 检查仪器是否就绪

1. 在 Console 中，选择仪器类别。在导航窗格中，通过单击仪器名称选择仪器。

2. 在工作区中，选择所需模块的 ePanel 选项卡。例如，要检查基线，请选择检测器的 ePanel，然后单击监视

基线按钮。

确信仪器已准备好进行分析之后，启动序列。

2.5.1.2 启动序列

1. 在 Console 中，选择数据类别。

2. 在导航窗格中，通过单击选择要运行的序列。

序列随后将在工作区中打开。
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3. 执行下列操作之一：

• 单击开始按钮的向下箭头。单击添加到队列。

– 或者 –

• 单击进样列表上方序列控制栏中的  按钮，将序列添加到队列中并立即启动队列。

序列将添加到队列中。如果队列为空，执行就绪检查，如果没有错误，则启动队列（图 3）。

图 3. 运行序列

注意：Chromeleon 队列可用于安排将要连续运行的多个序列。有关使用队列的信息，请参阅 
Chromeleon 帮助中的管理队列。

提示：使用 Chromeleon，可以自动启动或关闭色谱系统，或者将色谱系统设置为待机模式。这称

为智能启动、智能关机和智能待机。有关该功能支持的仪器和如何使用该功能的详细信息，请参阅 
Chromeleon 帮助中的智能启动、智能关机和智能待机。

2.5.2 监视正在进行的分析

在分析过程中，建议对检测器信号和其它仪器参数（如压力和温度）进行监视。 要监视正在进行的分析：

1. 在 Console 中，选择仪器类别，并在导航窗格中单击仪器名称。

2. 在工作区中选择主页 ePanel，以监视检测器信号和审计追踪。

注意：其它模块的设置可在其各自的 ePanel 中进行监视。

2.6 处理数据

采集色谱或质谱数据之后，可对其进行处理。所有处理步骤均在 Studio 中执行并保存在处理方法中。

要从 Console 打开 Studio，请双击序列中的任何对象，或单击 Studio 按钮。

Chromeleon 拥有多种可简化或加快数据处理任务的工具，例如 SmartPeaks，但本快速入门指南仅介绍了最

常用的处理步骤。

注意：更改处理方法时，将会立即重新计算使用该处理方法的序列中的所有进样的结果。无需“重

新处理”序列或手动更新结果。
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2.6.1 在 Chromatography Studio 中复核数据

采集到序列中所有样品的数据后，建议在报告结果前对色谱图和峰数据进行复核。通常，在报告结果前需要

对峰检测、积分和校准设置进行修改。请参阅第 2.6.2 章及该章之后的内容。

1. 在 Chromeleon Console 中，选择数据类别。

2. 双击 Chromeleon Console 工作区中的进样，打开 Chromatography Studio 中序列的第一个进样。

Chromatography Studio 将打开。

3. 打开数据处理类别，然后在导航窗格中选择要查看的进样。

该进样的数据采用默认预置视图显示于工作区中。

提示：Chromeleon 中提供有多种视图，可以从数据处理主页选项卡的预置组中进行选择。还可以新

建视图并将其存储以便再次使用。有关设置自定义视图的详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的新

建视图设置。

4. 可通过以下方式浏览数据：

• 使用数据处理主页选项卡的导航组中的按钮。

• 在导航窗格中选择进样、通道或组分。

– 或者 –

• 在交互结果窗格的积分或总结表中双击组分或进样（图 4）。

图 4. 在交互结果表中进行选择

本节涵盖以下内容：

• 使用色谱图

• 对峰进行检测和积分

• 识别峰

• 校准和定量

2.6.2 使用色谱图

可以在色谱图中查看当前进样的积分色谱图（图 21）。 如果不需要进行数据评估，可以（例如）在色谱图中

直接更改峰定界符和基线。当然，可以修改色谱图的布局以满足您的需要。还可以叠加其它色谱图以便进行比较。
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有关详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的使用色谱图。

图 5. 色谱图

提示：可使用导航窗格中的图钉图标  或通过选择导航窗格中的通道（要选择两个或更多个通道，

请按下 CTRL 或 SHIFT，然后单击通道），对不同进样或通道的色谱图进行叠加。

2.6.3 对峰进行检测和积分

要对色谱图进行正确定量或定性，必须检测所有目标峰并正确积分。为了实现这一点，您可以：

• 新建一组检测参数。

– 或者 –

• 修改现有的处理方法

出于本指南的目的，假定用户首先会新建一组检测参数（使用 Cobra 检测算法），然后作出修改以改善峰的

积分和检测。 

注意：在处理方法的 MS 检测选项卡页面上，可选择 MS 数据的峰检测算法（Chromeleon 6、Cobra、
Genesis 或 ICIS）。可以将峰检测设置应用于整个色谱图和 / 或可以为单独的提取离子色谱图定义不

同的峰检测设置。定义的算法和设置将只应用于该提取离子色谱图。对于除 MS 数据以外的所有其它

数据，可以在处理方法的检测选项卡页面上设置检测算法。

2.6.3.1 新建一组 Cobra 检测参数

本节提供了有关如何设置新处理方法和使用 CobraTM 峰检测向导来确定色谱图的初始积分设置的信息。有关

创建处理方法的详细信息，请参阅第 2.4.2 节。

1. 在 Chromatography Studio 中打开序列（通过双击 Console 中的进样），然后打开数据处理类别。

2. 单击色谱图区域中的某处，选中色谱图。

3. 单击处理选项卡，并通过在检测参数组中选择 Cobra 向导 激活 CobraTM 峰检测向导。

Cobra 向导将打开。 

4. 选择要进行积分的色谱图区域。

如果所选部分包含负峰（例如，溶剂峰），可以选中考虑负峰复选框，以指定在 Cobra 峰检测过程中忽略

这些峰。在其它情况下，该复选框保持为未选中状态。 单击下一步。

5. 选择下列可选方式之一，确定基线噪声的范围：

• 选择使用自动范围选项（默认），系统将计算合适的时间范围。
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– 或者 –

• 手动输入基线。

单击下一步。

6. 选择下列可选方式之一，对色谱数据进行平滑处理：

• 选择使用自动平滑宽度选项（默认），自动对数据进行平滑处理。

– 或者 –

• 选择色谱图中的最窄峰，以便定义用于峰检测的 Cobra 平滑宽度。

单击下一步。

7. 选择下列可选方式之一，定义峰面积阈值，确定最小峰面积。任何峰面积小于该阈值的峰在检测或积分过

程中将被忽略：

• 选择使用自动最小峰面积（默认）选项，系统将自动计算最小峰面积。

– 或者 –

• 选择色谱图中要检测的最小峰（最小峰面积将设置为所选峰的面积的 90%）。

单击下一步。

8. 使用通道下拉菜单选择通道，并通过进样类型字段指定将要应用积分设置的数据。

单击完成。

9. 单击 Chromeleon 图标 ，从菜单中选择保存 > 保存，以保存更新后的处理方法。

CobraTM 峰检测向导可确定色谱图的最佳初始积分设置。对于简单的色谱图，当所有峰都充分分离时，

这些设置是理想的。对于复杂的色谱图或在峰仅部分分离的情况下，可能需要增加另外的检测参数。

2.6.3.2 修改现有的处理方法

2.6.3.2.1 插入新检测参数

要插入新检测参数，请遵循下列步骤：

1. 单击色谱图。

2. 单击处理选项卡。

3. 如果尚未显示检测参数，则在检测参数组中单击检测参数 ，以便在色谱图中显示检测参数。

4. 单击插入  按钮上的箭头。

5. 从列表中选择适当的检测参数。

该列表列出了最常用的参数。如果需要其它检测参数，请选择其它参数。

有关所有 Chromeleon 检测参数的列表和更多详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的检测参数（总览）。

6. 将光标移至色谱图中要插入该参数的位置并单击。

新检测参数出现在色谱图中，峰积分将自动更新。

检测参数具有可显示参数详细信息的标记，以及显示检测参数在色谱图中的准确位置的垂直虚线。
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2.6.3.2.2 移动、修改和删除检测参数

1. 单击色谱图。

2. 单击处理选项卡。

3. 如果尚未显示检测参数，则在检测参数组中单击检测参数 ，以便在色谱图中显示检测参数。

4. 在指针 / 缩放组中，确保已选择自动 工具。

要移动检测参数：

• 将检测参数拖动至所需位置（可拖动检测参数的标记或虚线）。

要编辑检测参数的值：

• 双击标记并从列表中选择新设置。

要更改检测参数的类型：

• 右键单击检测参数并选择编辑检测参数。

编辑 Cobra 检测参数对话框将打开。

• 从参数名称字段中选择新检测参数类型，并设置所需的任意参数值。

• 单击确定保存更改，然后关闭编辑 Cobra 检测参数对话框。

要删除检测参数：

• 右键单击检测参数并选择删除检测参数。

2.6.3.2.3 对未分离峰进行积分

对部分分离的峰进行积分可能会很困难。SmartPeaksTM 积分助手可帮助您对这些峰进行积分：

1. 单击色谱图。

2. 单击处理选项卡。

3. 在检测参数组内，单击 SmartPeaks 。

4. 使用光标在色谱图中包含部分分离峰的区域周围画矩形。

SmartPeaks：选择备选方案对话框将打开（图 6）。

图 6. SmartPeaks：选择备选方案对话框 
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提示：有关更多选项，可以单击 SmartPeaks：选择备选方案对话框中的高级选项卡。有关如何使用这

些设置的详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的 SmartPeaks：选择备选方案。

5. 选择优选的峰检测，并单击确定。

6. 处理方法中的检测参数现已更新，新检测参数显示于色谱图中。

2.6.4 识别峰

检测到峰并获得令人满意的积分结果后，可使用这些峰进行报告或结果计算。在报告时对色谱图中的组分进

行命名很有用。执行校准和定量时，至少应为色谱图中的校准峰进行命名。

为组分分配名称的过程称为识别。命名组分的名称和预期保留时间存储在 Chromeleon 组分表中。 下面的章

节介绍了如何：

• 创建组分表。

• 更新预期保留时间和窗口。

2.6.4.1 创建组分表

创建组分表的方式有三种：

• 通过组分表向导

• 在色谱图窗格中进行交互式创建

• 通过组分表（处理方法）

2.6.4.1.1 通过组分表向导

要使用组分表向导创建组分表：

1. 单击色谱图。

2. 单击处理选项卡。

3. 如果尚未显示峰窗口，则在组分表组中单击峰窗口 ( )，以便在色谱图中显示峰窗口。

4. 单击组分表向导按钮 ( )。

组分表向导对话框将打开。

这一包含 5 个页面的向导将引导您完成对组分的命名。在前 4 页，可指定是否保留现有的组分（将新组分添

加到现有组分中）、考虑组分的时间范围，以及最小峰面积（小于该值的组分将被忽略）。在最后一页，可对发

现的所有组分进行命名、修改保留时间和峰窗口并添加注释。

5. 单击完成，保存组分表更新，然后关闭组分表向导。

Chromatography Studio 工作区中的色谱图视图将自动更新，以显示新的组分窗口。

2.6.4.1.2 在色谱图窗格中进行交互式创建

要添加色谱图中的组分：

1. 单击色谱图。

2. 单击处理选项卡。

3. 激活组分表组中的峰窗口选项和添加组分选项。
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4. 在要添加至组分表的峰周围画矩形。

峰将以通用名称（例如，组分 1）添加到组分表中，并且峰窗口显示于色谱图中。

5. 双击峰窗口标记并输入组分名称。

2.6.4.1.3 通过组分表（处理方法）

要在处理方法中创建组分表：

1. 单击数据处理主页选项卡。

2. 在窗格组中，单击处理方法以显示处理方法。

提示：可隐藏其它窗格使屏幕空间最大化，并且仅可查看处理方法。在窗格组中，禁用当前不需要

的窗格。

3. 在处理方法中，选择组分表选项卡。

4. 单击组分表底部的单击这里以添加新的组分链接。

新建组分对话框将打开。

5. 在名称字段中键入组分的名称，然后单击创建。

将会创建新组分，并显示在组分表中。

6. 在组分表的保留时间和 / 或窗口列中更新组分的保留时间和窗口。

提示：经过一段时间后，峰的保留时间可能会与其预期值产生漂移。为此，在组分表中设置宽峰窗

口有时会非常有用。当峰保留时间的漂移量过大以至于该方法无法完全补偿时，可以使用前一个峰

的保留时间进行峰识别。有关修正保留时间漂移的详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的识别峰。

2.6.4.2 修改保留时间和窗口

可以通过在组分表中修改属性或在色谱图上拖动峰窗口，从而修改保留时间和峰窗口的宽度。

2.6.5 校准和定量

如果要将峰下方的面积或峰高转换为绝对样品量或浓度值，需要在分析前进行校准。校准过程中得到的校准

系数随后可用于计算未知样品量。 本节将指导您完成执行简单外标校准所需的步骤（使用多种浓度的单一组分标

准品）。Chromeleon 支持多种校准方法，包括内标校准法和标准加入法。有关使用这些校准方法的信息，请参阅 
Chromeleon 帮助中的校准和样品量计算。

要在 Chromeleon 中执行简单的校准，需要执行以下操作：

• 指定作为校准标准品的进样。

• 创建校准级别并将其分配到校准标准品。

• 输入校准标准品的样品量或浓度。

• 复核校准曲线。
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2.6.5.1 指定作为校准标准品的进样

在进样列表中校准标准品的标记方式如下：

1. 在 Chromeleon Chromatography Studio 窗口中，单击进样列表类别。

2. 对于每个校准标准品进样，在类型字段中单击并从类型列表中选择校准标准品。

2.6.5.2 创建并分配校准级别

1. 在 Chromeleon Chromatography Studio 窗口中，单击进样列表类别。

2. 单击第一校准标准品的级别单元格，并选择新建级别。将会添加值 01。将此级别分配到该校准标准品的所

有进样。

3. 针对所有校准级别重复步骤 2。

2.6.5.3 输入校准标准品的样品量或浓度

1. 在 Chromeleon Chromatography Studio 窗口中，单击数据处理类别。

2. 在数据处理主页选项卡的窗格组中，单击处理方法。

3. 在处理方法中，选择组分表选项卡（图 7）。

图 7. 组分表

4. 在相应的单元格中输入每种级别（级别“01”、级别“02”等等）的校准组分的标准品样品量。

对校准标准品作出更改时，校准曲线将自动更新。

2.6.5.4 查看校准曲线

可在 Chromatography Studio 的数据处理类别中查看校准曲线（图 8）：

1. 在 Chromeleon Chromatography Studio 窗口中，单击数据处理类别。

2. 转到数据处理主页选项卡。

3. 执行以下任一操作：

• 从预置组中选择包含校准窗格的预置工作区布局。

– 或者 –

• 在窗格组中选择校准图（图 8）。

图 8：校准曲线
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提示：通过双击校准表中的组分、选择色谱图中的峰或使用数据处理主页选项卡的导航组中的 

 按钮，可以查看多组分标准品的每种组分的校准曲线。

2.7 复核并报告结果

数据采集完毕且已执行校准后，可复核并报告结果。

用户可创建任何所需格式和布局的报告模板（输出结果和其它数据），或可使用 Chromeleon 的默认模板之一。

本快速入门指南仅提供有关使用默认模板的信息；有关修改报告模板或新建模板的信息，请参阅 Chromeleon 帮助

中的设计报告。 要复核并报告结果，必须首先将模板与序列相关联。完成该关联后，可以执行以下操作：

• 复核结果。

• 打印结果。

• 导出报告。

在 Chromeleon 中，可以创建电子报告，该报告可包括由色谱图、表格、图表、校准曲线和其它仪器或结果值

组成的工作表。这些电子报告可能还需要通过电子签名过程进行批准。有关创建和使用电子报告和电子签名功能

的详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的电子报告。

2.7.1 复核结果

通过单击报告模板工作区底部的相应选项卡，可对结果进行复核。

可通过以下方式浏览序列：

• 使用主页选项卡的导航组中的上一个和下一个按钮。

• 在导航窗格中选择要查看的进样和 / 或通道。

2.7.2 打印结果

打印结果时，可以执行以下操作：

• 仅打印当前所选的进样。

• 打印整个序列。

这两种过程将在下面的章节中进行介绍。 提示：使用自动重复区域功能，可以创建适用于一系列方法的单一

报告模板，无论方法使用一个还是多个数据通道，分析一种还是多种化合物。Chromeleon 将自动报告相关结果。

有关详细信息，请参阅 Chromeleon 帮助中的定义自动重复区域。

2.7.2.1 打印单次进样的结果

要打印当前所选进样的结果：

1. 从 Chromatography Studio 中选择报告设计器类别。

2. 在导航窗格中选择要打印的进样。

3. 在 Studio 菜单中，选择打印以打开打印对话框。

4. 在打印对话框中选择：

• 应用到当前进样。

• 要使用的打印机。

• 要打印的当前进样的工作表。

将会打印当前进样的结果。
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2.7.2.2 打印整个序列的结果

要打印整个序列的结果，请遵循“打印单次进样的结果”的步骤，但在打印对话框中：

• 选择应用到当前序列。

• 选择要打印的工作表时，可单击条件列中的向下箭头 ，将打印条件应用于所选工作表。

提示：要打印序列中的多个进样，首先请选择要打印的一个或多个进样行，右键单击，然后单击打印。

2.8 Chromeleon 中的 MS
从 Chromeleon 7.2 开始支持 MS 仪器控制和数据可视化 / 处理。LC、IC 和 GC 分析可用的许多功能也可以用

于 MS 分析。本节描述了 MS 所独有的功能。

2.8.1 MS 仪器控制

直接仪器控制由 MS 硬件随附的 MS 驱动程序和外部程序所决定。有关如何使用外部程序的说明，请参阅特

定 MS 型号所对应的用户手册。

2.8.1.1 创建 MS 仪器方法

请参阅特定硬件随附的用户手册。

2.8.2 使用 MS 采集数据

在创建 MS 仪器方法后用 MS 进行数据采集的过程与采用非 MS 仪器配置进行数据采集是相同的。有关详细

信息，请参阅第 2.6 节。

2.8.3 MS 数据可视化

MS 数据可视化可通过独立于或取决于色谱图的光谱图实现。本节介绍了基本功能。

2.8.3.1 质谱图

质谱图可通过单击数据处理主页选项卡的窗格组中的  按钮启用（图 9）。

图 9. 质谱图

要显示光谱，用户需选择下列选项之一：

• 色谱图中的峰。

• 导航窗格中的组分。

– 或者 –

• 使用数据处理类别的布局选项卡上峰纯度组中的时间光谱工具的数据点。
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谱图模式：可在剖面（连续）或中心（离散）模式下采集 MS 数据。剖面数据可通过算法转换为中心格式，

但中心数据无法转化为剖面数据。选择质谱图，显示光谱图工具功能区。然后单击布局选项卡。要在中心模式下

查看数据，请在谱图模式组中单击中心单选按钮，或者单击自动以查看原始采集的所有 数据。

叠加：要查看补充光谱，请在叠加组中单击   或 。叠加组等同于光谱图工具

功能区布局选项卡页面上的谱图模式。单击参比以查看用于选择所需参比光谱的更多选项。某些叠加功能（例如

背景叠加）要求在处理方法中定义相关设置。

提取离子色谱图 (XIC)：采集色谱 MS 数据时，提取离子色谱图显示为总离子流色谱图 (TIC)，TIC 通过对所

有质谱峰的各个数据点求和而创建得到。为提高组分的特异性并减小背景噪声的影响，从而创建了 XIC。

可采用两种方式创建 XIC：

• 显示  光标时，在质谱图中左键单击质谱峰。

– 或者 –

• 右键单击质谱图中的质谱峰，并从上下文菜单中选择提取离子色谱图…。提取质谱通道对话框将打开

（图 10）。

图 10. 提取质谱通道对话框

两种操作都将导致以所选质荷比或范围新建色谱通道。

2.8.4 MS 数据处理（处理方法）

MS 数据处理的基本原则与非 MS 数据处理的原则相似。本节将介绍 MS 数据处理的不同之处。有关数据处

理的常规信息，请参阅第 2.6 节。

要显示 MS 数据处理设置，请单击数据处理类别的处理方法选项卡，并在布局组中选择全部设置布局（图 11）。

图 11. 布局组中的全部设置选项

2.8.4.1 MS 峰检测算法

除 COBRA 和 Chromeleon 6 算法之外，还介绍了两种新算法 – Genesis 和 ICIS。

• Genesis：该算法通常用于处理基线噪声较高的数据，例如 MS 全扫描数据。在某些实例中，该算法也可用

于非 MS 数据的处理。这些数据包括但不限于 UV、CD 和 ED 数据。
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• ICIS：当处理噪声极低的数据或提取的数据（例如，在 SIM 或 SRM 模式下采集的数据或 XIC 等采集后提

取的数据）时，推荐采用该算法。

2.8.4.2 MS 检测选项卡

在处理方法的此选项卡页面上，可定义默认的 MS 检测设置或基于组分的检测设置。在提取离子色谱图下拉

菜单中，具有  标记的所有组分均使用特定于该组分的检测设置。所有其它组分使用默认的 MS 检测参数。 首
次选择 ICIS 和 Genesis 算法时，所有参数均采用推荐的默认值。

2.8.4.3 组分表 - 高级选项卡

要使用 XIC 根据 MS 数据对组分进行处理和定量，需要为所需组分定义特定通道。

在组分表的通道列中，使用 XIC 进行定量的所有组分都必须通过下拉菜单设置为 MS 定量（图 12 和

图 13）。

图 12. 组分表中的 MS 定量选择

图 13. MS 定量通道

2.8.4.4 组分表属性 – 提取离子色谱图

1. 通过突出显示组分表中的整行选择某一组分，单击显示属性以显示属性对话框，然后在属性导航窗格中选

择提取离子色谱图（图 14）。

2. 单击  以新建定量 XIC。 如果当前未定义 XIC，则添加 MS 定量峰选项卡页面。否则，将创建 MS 确认

峰选项卡页面。

为帮助用户定义更多的检测参数，Chromeleon 显示了指定保留时间处的质谱图。请注意，确切保留时间处

可能不存在质谱图。在这种情况下，MS 定量峰选项卡将显示 XIC 中与所定义的保留时间最接近的质谱图。
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图 14. 提取离子色谱图属性页面

3. 在类型字段中，选择合适的选项

a. TIC – 通常用于处理非多元 SIM 或 SRM 实验的采集结果。

b. 质量范围 – 通常用于处理全扫描实验结果。

注意：如果选择 TIC，则跳过步骤 4 和 5。

4. （可选）如果采集 SRM 数据，请在母离子质量字段中键入质量。如果存在大量采集筛选条件，这将帮助

用户将可选的筛选条件限制在目标离子的范围内（图 15）。

图 15. 通过输入 SRM 母离子质量筛选扫描列表

5. 在 XIC 质量或质量范围字段中键入 SIM/SRM 产物离子质量或质量范围。与母离子质量字段类似，该字段

将有助于将可选的筛选条件限制在目标离子的范围内。此外，该字段还将定义用于创建 XIC 的质量。
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6. 从筛选字段下拉列表中选择合适的筛选条件。通过筛选条件和 XIC 质量或质量范围的组合，将在此 UI 中
创建待评估的 XIC（图 16）。

图 16. 基于参数显示的 XIC （用于设置组分的确认 XIC 的可选步骤）

7. 单击  以新建确认 XIC。

8. 重复步骤 3 至 6，设置确认峰的 XIC。

9. 单击比值表头下方的启用。

10. 设置相对于定量峰的预期目标比值 %（峰面积）。

11. 选择目标比值窗口类型的相对容差或绝对容差。

12. 选择容差窗口 %。

如果目标比率设置为 50%、窗口设置为 10%，则处于以下窗口内的峰面积比值将得到确认组分：

绝对值：40 – 60%
相对值：45 – 55%

13. 在离子共洗流出峰字段中设置用于确认峰的绝对容差分钟数。

完成这些步骤后，结合第 2.6 节所概述的步骤，可以复核并报告结果数据。有关详细信息，请参阅 
Chromeleon 帮助中的提取离子色谱图部分。

3 附录：Chromeleon 概述

3.1 简介

Chromeleon 是可用于控制色谱仪器并评估、处理、报告和备份数据的色谱数据系统。 Chromeleon 拥有多种

软件组件：

仪器控制器服务：仪器控制器服务可处理与所连接仪器的通讯和来自这些仪器的数据采集。

客户端：Chromeleon 客户端提供与仪器操作、数据分析和数据管理相关的所有任务的用户界面。

服务管理器：显示 Chromeleon 仪器控制器服务的状态，并提供用于控制该服务的用户界面。还显示所有其它 
Chromeleon 服务的状态。

仪器配置管理器：可对连接到仪器控制器 PC 的仪器进行配置。

管理控制台：管理任务的中心接入点，这些任务如：

• 许可协议管理器：提供管理 Chromeleon 工作站和用户的许可协议的工具。

• 计划程序：提供数据传输的计划工具。

• 用户数据库：提供管理系统策略、用户和角色、访问权限以及操作权限的工具。

• 全局策略：提供 Chromeleon 全局策略的设置。
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•   Discovery：包含关于可用仪器和数据仓的信息的中央存储库。

• 本地机器：提供用于管理 Chromeleon 7 本地数据仓（创建、挂载和解挂载）和管理 Chromeleon 6 数据源（挂

载和解挂载）的工具，使用户能够更改 Chromeleon 域控制器。

3.2 仪器控制器服务

Chromeleon 仪器控制器服务可处理所有实时的仪器过程（通讯、控制和数据采集）。它可在与仪器物理连接

的 PC 上作为 Windows 服务在后台运行。其状态由 Windows 任务栏通知区域中的图标   表示（图 17）。

图 17. Windows XP 和 Windows 7 的 Windows 任务栏通知区域

可以从仪器配置管理器添加、配置或删除仪器和模块，连接到仪器并跟踪对仪器所作的更改。

3.3 Chromeleon 客户端

Chromeleon 客户端提供与仪器操作、数据分析和数据管理相关的所有任务的用户界面。

Chromeleon 客户端包含以下两个窗口：

Chromeleon Console： Chromeleon 主窗口，在该窗口中可以控制仪器、浏览所有数据以及使用或管理 
eWorkflow。

Chromatography Studio： 从 Console 启动的独立窗口，在该窗口中可以处理与所选序列相关的数据和对象。

在此可以查看和优化数据的所有方面、修改仪器方法和处理方法、定义和生成报

告，以及管理光谱库。

3.3.1 Chromeleon Console
启动 Chromeleon 7 时，Console 是最先出现的窗口。Console 窗口分为三个主要部分（图 18）。

图 18. Chromeleon Console
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1. 类别栏：使用类别栏在以下三个类别之间进行切换：仪器、数据和 eWorkflow（图 19）。

图 19. 类别栏

2. 导航窗格：在此可以导航与所选类别相关的对象。

3. 工作区：该区域显示导航窗格中所选对象的内容。在此可以对 Chromeleon 对象进行各种操作。

此外，还有另外三个用于用户交互的部分：

导航窗格具有顶级筛选器，可使您控制显示的仪器、数据仓或 eWorkflow。

a.  本地：本地 Chromeleon 工作站中的可用项。

b.  全部：Chromeleon 域中的可用项。

c.  收藏夹：用于显示常用项的筛选器。

d.  自定义：基于文本输入的筛选器。

进样列表上方的序列控制栏指示序列的状态（新建、正在运行、已完成、已中断、未完成），并可用于启动

和停止序列。在导航窗格中选中某一序列后，序列工具栏才可用。

注意：当序列配置为已完成电子签名时，将提供另外的状态以便指示。

状态栏显示常规信息，例如当前登录的用户。

3.3.1.1 仪器

仪器类别提供对网络上所有仪器的访问（这可能会受到用户权限的限制）。

选定仪器类别后，已配置的仪器将显示在导航窗格中。工作区提供有关导航窗格中所选仪器的详细信息。

用户可在工作区中复核仪器状态，以及修改仪器参数。工作区的顶部显示有一系列 ePanel 选项卡。ePanel 可
用于监视仪器的操作并可直接控制仪器。

注意：从导航窗格中选择当前离线的仪器时，工作区中将显示一条信息。

3.3.1.2 数据

数据类别可提供对存储在每个已连接的数据仓（ ，用于存储所有数据）中的所有数据的访问。

注意：Chromeleon 6 数据源  显示于 Chromeleon 7 中。无法对这些数据源作出更改，但是可将其中

的数据复制到 Chromeleon 7 数据仓中。 可从导航窗格访问并组织数据。工作区显示所选对象的内容

并允许用户编辑对象。 数据仓可包含下列对象：
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•  文件夹：用于存储对象。使用文件夹可以组织数据仓 中的数据。

•  序列：归属相同的进样集合。典型的序列包含仪器方法、处理方法、报告模板以及视图设置文件。

•  仪器方法：在色谱分析过程中仪器执行的时控命令的集合。

•  处理方法：评估色谱图时使用的参数（包括用于峰检测和校准的参数）的集合。

•  报告模板：定义数据显示、打印或导出方式的文件。报告模板也可以包含计算。将该模板应用于序列时（用

以查看、打印或导出结果），所得结果称为报告。

• 电子报告：序列结果的电子版。

• 视图设置：用于定义数据在屏幕上的显示方式。

• UV 光谱库：用于色谱峰识别的光谱集合。

•  查询：对数据仓进行搜索。

• 仪器审计追踪：诸如系统设置、执行的命令和错误信息等仪器事件的日志。

序列是一起进行连续分析和处理的进样集合。每个进样由序列中的一行表示（重复进样使用多个行表示）。

进样可以是以下进样类型之一：

• 未知：将在分析过程中对某些组分进行定量或确定是否含有某些组分的样品。

•  校准标准品：含有已知浓度的一种或多种组分的样品。校准标准品用于绘制校准曲线。

•  校验标准品：具有已知组分浓度的样品。校验标准品用于确认校准。

• 空白：用于表征背景信号（基线）和 / 或确保未检测到不需要的组分的进样。空白“进样”可在未执行

实际进样时进行。

• 基质：样品基质。基质的峰面积可从序列中所有其它进样的相应峰面积中扣除。

• 未加标：需要用标准加入法分析的未知样品。

• 加标：需要用标准加入法分析并且含有添加的已知量组分的未知样品。

3.3.1.3 eWorkflow

eWorkflow 是自动处理与色谱分析相关的实验室流程的电子程序。

eWorkflow 包含一组模板（例如仪器方法、处理方法、报告模板、视图设置和 / 或光谱库）和一组规则。规则

可定义（例如）序列布局（如，在校准标准品之间允许的未知进样的最大数目）和网络中适合进行分析的仪器的列表。

启动 eWorkflow 时，将创建一个具有相关预定义文件和明确定义结构的序列。

可用 eWorkflow 的列表在导航窗格中可见。可用于所选 eWorkflow 的仪器（包括其状态）的总览将显示在工

作区中。在此可以启动 eWorkflow，并可以在引导下创建相应的序列。

3.3.2 Chromatography Studio
在 Chromatography Studio 中，可以编辑与所选序列相关的所有对象：

• 进样列表

• 仪器方法

• 处理方法

• 视图设置

• 报告模板
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• 电子报告

• 光谱库

在 Console 中打开序列时，Chromatography Studio（图 20）将会打开。

注意：打开序列上下文以外的对象时，仅 Studio 的对应类别可用。

图 20. Chromatography Studio

Chromatography Studio 的结构类似于 Chromeleon Console，其由以下主要部分组成：

• 类别栏（图 21）：使用类别栏可在以下六个类别之间切换显示：进样列表、仪器方法、数据处理、报告设计器、

电子报告和 UV 光谱库。

图 21. 类别栏

• 导航窗格：可浏览所选类别中可用对象的区域。

• 工作区：内容根据所选类别而变化。

此外，还有另外两个用于用户交互的部分：

• 功能区：Studio 中主要命令的菜单工具。将命令按组进行组织，集中于选项卡下。为使界面简洁，一些选

项卡仅在需要时显示。

• Studio 菜单：要访问 Studio 菜单，请单击 Chromatography Studio 窗口左上角的 Chromeleon 图标 。在该

菜单中，可以访问常规任务，例如打印、导出和保存。
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3.3.2.1 进样列表

选择进样列表类别后，可以编辑、打印和导出进样列表。 导航窗格提供了序列中所用的所有文件的总览。工

作区显示有关每个进样（例如样品类型，如校准标准品）和进样状态的详细信息。

注意：还可以直接在 Console 中编辑进样列表。如果序列同时在 Console 和 Studio 中打开，则在任一

窗口中作出的更改将自动应用于另一窗口，使得序列的副本保持同步。

3.3.2.2 仪器方法

选择仪器方法类别时，可以编辑仪器方法。 导航窗格列出了序列中的仪器方法，并提供仪器模块的总览。在

工作区中，可编辑仪器方法。

3.3.2.3 数据处理

选择数据处理类别时，可以查看色谱和质谱结果、编辑处理方法以及对色谱图进行手动积分。 导航窗格提供

了序列中使用的所有进样、通道、处理方法和视图设置的总览。色谱结果显示在工作区中。

通过在数据处理主页选项卡上选择或隐藏窗格组中的每一个窗格，可以自定义在功能区上显示的窗格（例如

色谱图、交互结果、校准图和处理方法窗格）（图 22）。

 
 

 

图 22. 功能区中的窗格选择

提示：预置组（位于数据处理主页选项卡中窗格组的左侧）提供了窗格的典型组合。

3.3.2.4 报告设计器

在报告设计器类别中，可以查看报告和编辑报告模板。 导航窗格显示序列中可用的所有通道、进样和报告模

板的列表。在工作区中，可以查看和修改报告。

3.3.2.5 电子报告

在电子报告类别中，可以创建和管理电子报告。电子报告是电子捕获的结果快照。 导航窗格显示电子报告中

可用的所有进样和工作表的列表以及电子报告本身。工作区显示电子报告，或者在没有可用的电子报告时显示新

建报告的选项。

3.3.2.6 UV 光谱库

Chromatography Studio 的 UV 光谱库视图提供用于管理和比较从 3D Field 数据中提取的光谱的工具。

3.3.2.7 菜单

通过功能区或 Studio 菜单可以访问 Chromeleon 7 Studio 命令。要访问 Studio 菜单，请单击 Chromeleon 

图标 。
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Chromeleon 软件组件 

其中一些 Chromeleon 组件是用户可以实现直接交互式操作的可见应用程序，其它组件则不可见，作为 Windows 服务

运行；这些组件负责稳定的仪器控制和安全数据传输之类的任务。 

图例：     蓝色 = 基本功能/组件      红色 = 高级功能/组件 

 Console 
启动：双击桌面上的图标 开始 > 
所有程序 > Chromeleon 7 > 
Chromeleon 7  Studio 

启动：双击 Console 中的进样 使
用序列工具栏中的 Studio 按钮 

 

Console 是 Chromeleon 的访问入口。 

单击类别栏： 

控制并监视仪器 

组织数据 
 使用 eWorkflow 

 

Studio 用于处理数据。 

单击类别栏： 

 查看/编辑进样列表 

 查看/编辑仪器方法 
 动态复核和处理数据，例如：色

谱积分，输入校准数据，检查校准

曲线 

 报告结果 

 创建/查看电子报告 
 使用光谱库 

提示：快速入门指南将逐步描述所有的基本工作流程，并
提供说明。 

术语表提供有快速参考信息。 

 服务管理器 
启动： 双击 Windows 任务栏通知区域中的图标  开始 > 所有程序 > 
Chromeleon 7 > 服务管理器 

 

服务管理器可用于监视 Chromeleon 的服务组件。通过服务管理器，用户

可以： 
 

 启动/停止仪器控制器服务 

 启动仪器配置管理器  

Chromeleon 对象 

 文件夹：用于存储对象。文件夹可帮助用户在数据仓中组织数据 

注意：Chromeleon 
中的基本数据单元
是序列。 

序列包含重新创建
结果所必需的全部
数据和元数据。 

 查询：数据仓搜索功能，用于寻找符合指定条件的数据 

 序列：归属相同的进样集合 

 仪器方法：仪器方法是在色谱分析过程中仪器执行的时控命令组 

 处理方法：用于评估色谱图的参数集。包括色谱峰检测和校准的参数 

 
报告模板：类似电子表格的文件，用于定义如何打印或导出数据。将模板应用至序列用于

查看、打印或导出结果后，所得输出称为报告 

 
视图设置：定义数据在屏幕上的显示方式。包括交互结果表、色谱图、校准曲线等的

设置 

 电子报告：序列结果的电子快照 

 光谱库：用于色谱峰识别的光谱集 

●   27   ●



 
使用 eWorkflow 生成并开始序列 

使用任何 eWorkflow 开始分析 使用特定仪器的 eWorkflow 开始

分析 
编辑 eWorkflow 

      
1. 在 Console 中，单击 eWorkflow 类别 

2. 在导航窗格中，单击选择的 
eWorkflow 

3. 在工作区中，单击选择的仪器 

4. 在 eWorkflow 工具栏（仪器列表上

方），单击启动 

1. 在 Console 中，单击仪器类别 

2.  在导航窗格上，选择仪器 

3. 在 ePanel 工具栏（ePanel 上方）中，

单击启动 eWorkflow 按钮 
( ) 

4. 选择您所选择的 eWorkflow 

1. 在 Console 中，单击 
eWorkflow 类别 

2. 在导航窗格中，单击选择的 
eWorkflow 

3. 在 eWorkflow 工具栏（仪器列

表上方），单击编辑 

4. 根据需要修改 eWorkflow 
5. 按照向导，提供必须输入的内容 

6. 查看/编辑向导生成的序列 

7. 在序列工具栏（进样列表上方）中，单击开始 

现在可以  从仪器类别中监视正在运行的序列。 

直接生成方法和序列 

  
1. 在 Console 中，单击数据类别 

2. 在菜单中，单击创建  

创建方法 创建并开始序列 

3. 按照各自向导中的步骤创建仪器方法、处理方法、视图

设置和报告模板 
3. 选择序列 

4. 按照向导，提供必须输入的内容 

5. 查看/编辑生成的序列 

6. 在序列工具栏（进样列表上方）中，单击开始  

控制仪器  

  
1. 在 Console 中，单击仪器类别 

2. 在导航窗格中，单击选择的仪器 

通过 ePanel 直接控制/监视  控制队列 检查仪器审计追踪 

   
3. 在工作区中，单击选项卡，查看

相应的 ePanel 

4. 使用 ePanel 上的控制监控并控制

仪器 

3. 在工作区，单击队列选项卡查看当

前等待分析的序列列表 

4. 现在可以对序列进行添加/移除/排
序，并开始/停止队列 

3. 在工作区中，单击审计选项卡查看 
Chromeleon 发送的所有命令和从仪

器接收的参数 

4. 用户可根据偏好对命令进行分组、

筛选和搜索 
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查看数据 

  

1. 在 Studio 中打开序列 

2. 单击数据处理类别 

3. 单击数据处理主页功能区选项卡 

查看色谱图和结果 调整视图 

4.   使用功能区导航组中的上一步和下一步按钮 

  在导航窗格中，选择进样和/或要评估的通道 

4.  使用窗格组中的按钮显示/隐藏不同的窗格，以便显

示所需信息 

  从设计用于特定任务的预置库中选择其中一个窗格预

置组 

数据处理 — 峰检测  

  

1. 在 Studio 中打开序列 

2. 单击数据处理类别 

3. 单击色谱图工具/处理功能区选项卡 

设置检测参数 对未分离峰进行积分 修改检测参数 

  

4. 激活检测参数组中的检测参数选项 

5. 要移动检测参数，请选中参数标签

或检测参数线，并将其移动到所需

位置 

6. 要编辑参数值，请双击标签并进行

更改 

4. 在检测参数组中选择 Cobra 向导 

5. 按照向导步骤定义积分范围、基

线噪声范围、Cobra 平滑宽度和最

小峰面积 

4. 在检测参数组中选择 SmartPeaks
（注意鼠标光标会发生变化） 

5. 在色谱图中选择含有未分离峰的

区域 

6. 选择所需积分 

数据处理 — 色谱峰识别 

  

1. 在 Studio 中打开序列 

2. 单击数据处理类别 

3. 单击色谱图工具/处理功能区选项卡 

4.  激活组分表组中的色谱峰窗口选项 

创建组分表 分配各个峰 更新保留时间 

5. 在组分表组中选择组分表向导 

6. 按照向导定义时间范围和峰筛选 

7. 在复核阶段向表格中输入组分名称

或单独添加 

5. 激活组分表组中的添加组分选项 

6. 在峰附近拖出一个矩形，并将其添

加到组分表 

7. 在色谱图中双击色谱峰窗口，并输

入组分名称 

5.  在色谱图中用鼠标左键选中色

谱峰窗口，并将其移至正确位置 

 选中其中一个定界符以扩展或

缩小色谱峰窗口 
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数据处理 — 校准 

   
1. 在 Studio 中打开序列 

定义标准品和校准级别  输入标准品含量  

  
2. 单击进样列表类别 

3. 为所有校准标准品分配进样类型 — 校准标准品 

4. 对于每一个校准标准品，单击级别字段，然后： 

  分配合适的级别，或者 

  单击新建级别…，创建新的校准级别 

2. 单击数据处理类别 

3. 单击数据处理主页功能区选项卡 

4.  激活窗格组中的处理方法 

5. 在处理方法中选择组分表* 选项卡 

6. 在校准级别列中更新浓度 

* 处理方法可能具有不同的布局，由不同的选项卡和名称组成。因此，一些选项所在位置可能与此处描述有所不同。 

报告 

    

1. 在 Studio 中打开序列 

2. 单击报告设计器类别 

预览报告 打印/导出报告 编辑报告 

3.  在工作区中，单击报告工作

表，预览并选择在导航窗格中要

评估的进样和/或通道，或者 

  从 Studio 菜单 的打印区域中

选择打印预览 

3. 从 Studio 菜单中选择打印或导出 

4. 选择当前进样，打印/导出一个进样

的报告，或者选择当前序列，打印/
导出整个序列的报告 

3. 在工作区中，单击要更改的对象并

进行必要的编辑 

 

 动态 Chromeleon 对象以红色三角形 
( ) 标示。包含文本或电子表格公

式的单元格无此类标示。 

功能键 

F1 打开上下文相关帮助  

F2 启用编辑模式（例如，更改表格单元格中的文本） 

Ctrl + I Console：选择仪器类别 

Ctrl + D Console：选择数据类别 

Ctrl + W Console：选择 eWorkflow 类别 

F4 Studio：进入下一个进样 

Shift+F4 Studio：进入前一个进样 

F9 向下填充：使用当前单元格的内容向下填充列，直至该列最后一个单元格或所选区域的最后一个单元格 

F10 Studio：进入下一个通道 

Shift+F10 Studio：进入前一个通道 

Ctrl + C 复制选中内容到剪贴板 

Ctrl + V 将剪贴板内容粘贴到所选位置 

ALT+TAB 在任务栏上的打开项之间切换，可用于在 Console 和 Studio 之间随意切换 
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关于赛默飞世尔科技
赛默飞世尔科技（纽约证交所代码：TMO）是科学服务领域的世

界领导者。公司年销售额 170 亿美元，在 50 个国家拥有员工约

50,000 人。我们的使命是帮助客户使世界更健康、更清洁、更安

全。我们的产品和服务帮助客户加速生命科学领域的研究、解决

在分析领域所遇到的复杂问题与挑战，促进医疗诊断发展、提高

实验室生产力。借助于 Thermo Scientific、 Life Technologies、 

Fisher Scientific 和 UnityTM Lab Services 四个首要品牌，我们将

创新技术、便捷采购方案和实验室运营管理的整体解决方案相结

合，为客户、股东和员工创造价值。

欲了解更多信息，请浏览公司网站：www.thermofisher.com

 

赛默飞世尔科技中国
赛默飞世尔科技进入中国已超过 30 年，在中国的总部设于上海，

并在北京、广州、香港、台湾、成都、沈阳、西安、南京、武汉

等地设立了分公司，员工人数超过 3800 名。为了满足中国市场

的需求，现有 8 家工厂分别在上海、北京和苏州运营。我们在全

国共设立了 7 个应用开发中心，将世界级的前沿技术和产品带给

国内客户，并提供应用开发与培训等多项服务；位于上海的中国

创新中心结合国内市场的需求和国外先进技术，研发适合中国的

技术和产品；我们拥有遍布全国的维修服务网点和特别成立的中

国技术培训团队，在全国有超过 2000 名工程师提供售后服务。

我们致力于帮助客户使世界更健康、更清洁、更安全。

欲了解更多信息，请登录 www.thermofisher.cn


