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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 Scientific™ Chromeleon™ 
色谱数据系统 (CDS) 的用户提供了快速参考。请在使用 
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。 
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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，其印刷形式随 Chromeleon 安装介质一起提供，电子形式

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。 
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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六个基本 
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，以便用户按照这六个步

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。 
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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：  

-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

用户名和密码以继续操作。 
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2.3 启动仪器 

要在 Chromeleon 中控制并监视仪器，请执行以下操作： 

• 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、仪器控制和数

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。仪器控制器服务状态由 Windows 任务栏通

知区域中的图标表示： 

 仪器控制器服务正在运行。 

 仪器控制器服务已停止。 

如果仪器控制器已停止，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。 
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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。 

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。 

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（例如，泵）的 ePanel 选项。 

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，使用预定义仪器命令组将样品作为序列的组成部分进

行分析。这些仪器命令保存在仪器方法中。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

止液流或监视基线。 
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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的流动相液流）。 

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。 
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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。该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、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。 

要使用 Console 中的序列向导创建序列，应准备下列文件： 

• 仪器方法 

• 处理方法 

• 报告模板 

2.4.1 创建仪器方法 

要创建仪器方法，请遵循以下步骤： 

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。 
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2.4.2 创建处理方法 

要创建处理方法，请遵循以下步骤： 

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，选择文件位置并输入注释（可选）。 

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 

要创建报告模板, 请遵循以下步骤： 

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。 
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3. 完成进样的进样配置设置： 

进样名称的 
格式： 

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） 

样品数： 指定分析中的样品总数。 

进样次数： 指定分析中的进样次数。 

起始位置： 指定分析序列的起始位置。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。 
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图 1：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 节。 

此时，序列显示在 Chromeleon Console 的导航窗格中。 
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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。 

检查仪器是否就绪 

要检查仪器是否就绪，请执行以下操作： 

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。 

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，请执行就绪检查。如

果不存在错误，将启动队列。 

 
图 2：运行序列 
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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。 
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2.6 处理数据 

采集色谱或质谱 (MS) 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，请双击序列中的任意对象，或单击 

 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。 

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。 

要在 Chromatography Studio 中复核数据，请执行以下操作： 

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。 
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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（图 3）的积分或总结表中双击组分

或进样图。 

 
图 3：在交互结果表中进行选择 
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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 4）。 

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。有关详细信

息，请参阅 Chromeleon 帮助中的使用色谱图。 

 
图 4：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。 
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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。 

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 Cobra™ 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。 

要新建一组 Cobra 检测参数，请执行以下操作： 

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。 
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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 Cobra™ 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），可以选中考虑塌陷峰复选框，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。 

-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- 
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 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。 

Cobra™ 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。 

修改现有的处理方法 

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）。 
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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。 

移动、修改和删除检测参数 

要移动、修改和删除检测参数，请执行以下操作： 

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）。 

要修改检测参数的值： 

• 双击标记并从列表中选择新设置。 

要修改检测参数的类型： 

1. 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。 

2. 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。 
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3. 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。 

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。SmartPeaks™ 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 。 
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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 5）。 

 
图 5：Smart Peaks — 选择备选方案对话框 

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. 选择优选的色谱峰检测，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。 
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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。 

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） 

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. 如果尚未显示色谱峰窗口，则在组分表组中单击色谱峰

窗口（ ），以便在色谱图中显示色谱峰 
窗口。 
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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。

在前四页，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。 

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. 激活组分表组中的色谱峰窗口选项和添加组分选项。 

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。 
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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保留时间和

组分窗口。 

提示：经过一段时间后，色谱峰的保留时间可能会与其

预期值产生漂移。因此，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。 

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。 
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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。 

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。 
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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. 在第一校准标准品的级别单元格中单击并选择新建级别。

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。 

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 6）。 

 
图 6：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。 
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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 7）： 

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. 可以： 

 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 7）。 

 
图 7：校准曲线 

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。 
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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，该报告包含由色谱图、

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。 
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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。这与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无关。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。 

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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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。  
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2.8 Chromeleon 中的质谱仪 (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。 

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 2.5 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质谱图实现。

本节介绍了基本功能。 
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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 8）。 

 
图 8：质谱图 

要显示质谱，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页面上峰纯度组中的时

间质谱工具的数据点。 

谱图模式：可在剖面（连续）或中心点（离散）模式下采集 
MS 数据。剖面数据可通过算法转换为中心点格式，但中心点

数据无法转化为剖面数据。选择质谱图，显示质谱图工具功

能区。然后单击布局选项卡。要在中心点模式下查看数据，

请在谱图模式组中单击中心点单选按钮，或者单击自动以查

看原始采集的所有数据。 
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叠加：要查看补充质谱，请在叠加组中单击  、

 或 。叠加组等同于质谱图工具功能区

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

需参比质谱的更多选项。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 MS 通道对话框将打开（图 9）。 

 
图 9：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。 
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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 10）。 

 
图 10：布局组中的全部设置选项 

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。 

• 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。 
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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。 

MS 组分表选项卡 

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 11 和图 12）。 

 
图 11：组分表中的 MS 定量选择 
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图 12：MS 定量通道 

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 13）。 

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 定量峰选项卡页面将

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 13：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： 

 TIC — 通常用于处理非多元 SIM 或 SRM 实验的采集 
结果。 

 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。 
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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 14）。 

 
图 14：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 15）。 

 
图 15：基于参数的 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%，则以下峰面

积比率将得到确认组分： 

 绝对值：40 – 60% 

 相对值：45 – 55% 

13. 在离子共洗脱字段中设置用于确认峰的绝对容差（以分

钟为单位）。 

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。 
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3. 附录：Chromeleon 总览 

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： 

 许可管理器：提供管理 Chromeleon 工作站和用户的

许可的工具。 

 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。 

 Discovery：包含关于可用仪器和数据仓的信息的中央

存储库。 
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 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。 

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。 
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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。 
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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 16）。 

 
图 16：Chromeleon Console 

导航窗格 

工作区 

 

序列控制条 

类别栏 状态栏 
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• 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 17）。 

 
图 17：类别栏 

• 导航窗格：在此可以导航与所选类别相关的对象。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。 

 本地：本地 Chromeleon 工作站中的可用项 

 全部：Chromeleon 域中的可用项 

 收藏夹：用于显示常用项的筛选器 

 自定义：基于文本输入的筛选 

• 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。 

• 序列控制条：进样列表上方的栏指示序列的状态（新建、

正在运行、已完成、已中断和未完成），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：状态栏显示常规信息，例如当前登录的用户。 
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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。可使用 ePanel 监视仪

器的操作，并直接控制仪器。 

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。 

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：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。 

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： 

•  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。 
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•  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。 
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•  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。 

 

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 包括一组模板（如仪器方法、视图设置或报告模

板）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 
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• 报告模板 

• 电子报告 

• 光谱库 

在 Console 中打开序列时，Chromatography Studio （图 18）
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 18：Chromatography Studio 

类别栏 

Studio 菜单  

导航窗格 功能区  工作区 
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Chromatography Studio 的结构类似于 Chromeleon Console，
其由以下主要部分组成： 

• 类别栏 （图 19）：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 19：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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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。 

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。 

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）（图 20）。 
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图 20：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。 

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。 

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。 

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。 

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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仪器, 11, 52 
仪器方法, 14, 53, 57 
仪器控制器服务, 47, 48 
仪器配置管理器, 47 
用户管理器, 47 
质量范围, 44 
质谱通道, 42 
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