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VION使用手册
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Administration 界面

主要用于仪器,文件夹,科学数据库,GxP等相关设置
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打开administration/Consumable

进行溶剂，色谱柱等的设置，
设置后可在方法中进行选择使用
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Consumable/Solvent界面可定义不同的溶剂，
可在分析方法中进行选择使用。

点击“Create”进行溶剂的定义

UNIFI自带常用的溶剂，如需要，可自己设置
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Consumable/Buffer界面可定义不同的缓冲盐系统，
可在分析方法中进行选择使用。

点击“Create”进行缓冲盐系统的定义
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Consumable/Column Definition界面可定义不
同的色谱柱，可在分析方法中进行选择使用。

UNIFI已经包含大部分Waters的UPLC色谱柱，
可点击Create进行新色谱柱定义
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Consumable/Sample Plate界面可定义不同的
样品盘，可在分析方法中进行选择使用。

UNIFI软件中可选择的样品盘
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打开administration/Device Management

可进行系统的设置
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Device Management/Instrument System可进行所用液质系统的设置

1， Online的系统才可以用来采集数据
2， 工程师设置好后，一般不需要进行修改

液质系统中每个部件的序列号及分配的IP
地址

点击“Modify”可对系统进行修改，见下面幻灯片
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Instrument System/Modify界面可进行进样完毕后自动Standby，节
约溶剂及气体等

点击”Start up/Shutdown”, 对系统自动关机进行设置

选择已经建立好的shutdown method

点击“保存”
完成设置

选择”Enable Shutdown(error shutdown is

always enabled)

选择时间(比如1小时) ,意思是系统报错后或最后一针样品进完后,
在设定时间会将仪器按照设定的方法自动关机
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A1 dministration/Scientific Library,可进行数据库的编辑,导
入等.UNIFI有中药数据库,农残兽残数据库,毒物数据库等,需要
购买Lisence才能使用
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可对已有数据库进行搜索
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也可自己导入数据库（此处为单个导入）
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Administrator/ Security 可以进行数据安全性的相关设置,
比如建立文件夹,建立角色,用户等

通过Access可以建立文件夹
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建立Shut Down的方法

主要目的是当仪器采集完最后一针样品后,根据设定的程序,自动关机
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在 shutdown 方法界面, 在shutdown进行液相,进样器和质谱等的设置

将流速设置为0mL/min,
这就意味着进样最后一针结束,将流速设置为0
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将色谱柱的温度设置为off,
将样品管理室的温度设置为off

意味着进样最后一针结束后,柱温和样品管理室温度
关掉

在 shutdown 方法界面, 在shutdown进行液相,进样器和质谱等设置
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在 shutdown 方法界面, 在shutdown进行液相,进样器和质谱等设置

选中MS Instrument,

选择Switch to instrument standby

意味着进样最后一针结束后,将质谱设置为Standby状态
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在 shutdown 方法界面, 在error界面下进行液相,进样器和质谱等设置

将流速设置为0mL/min,
这就意味着当系统出现报错后,流速将设置为0
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在 shutdown 方法界面, 在error界面下进行液相,进样器和质谱等设置

将色谱柱的温度设置为off,
将样品管理室的温度设置为off

意味着系统报错后,将会把柱温和样品管理室温度
关掉
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在 shutdown 方法界面, 在error界面下进行液相,进样器和质谱等设置

选中MS Instrument,

选择Switch to instrument standby

意味着系统报错后,将把质谱设置为Standby状态
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My Work 界面

主要用于分析方法的建立,分析的建立及分析数据的采集及处理
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以下操作用于打开液质系统,进行液质系统的准备,为采集数据做好准备
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点击” My Work”界面,点击” Instrument System” 进行设置

选择”online” 的系统,双击后进入液质系统的控制界面
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点击后,进入仪器控制界面,

两个界面都可以进行系统的设置

液质系统的控制界面

液质系统
的控制界面
的快捷方式
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在LC/MS界面下的设置

LC/MS及LC/MS界面下包含的三个模块

LC/MS system下包含以下几项：



©2015 Waters Corporation 27

LCMS System/Summary，主要显示整个系统的状态

显示仪器的状态,
绿色代表系统状态OK
红色代表系统有报错

泵系统 进样系统 质谱系统
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LCMS System/Plots，主要显示整个系统的压力等反馈情况
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LCMS System/Logs，主要显示整个系统状态的反馈情况
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LCMS System/startup shutdown log，主要显示整个系统
startup shutdown状态的操作记录
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Binary Solvent Manager 界面下的操作



©2015 Waters Corporation 32

Binary Solvent Manager/Summary界面下，看到整个液相系统
的状态

液相状态

目前系统的流速及压力

点击可进行流速的设置
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Binary Solvent Manager/Setup界面，可进行流动相的灌注

点击” prime A/B solvent”
进行流动相的的灌注

图是错误的
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Binary Solvent Manager/Setup界面，可进行泵系统的测试及维护

点击”yes”后进行柱塞杆的灌注，

Seal wash是用来洗柱塞杆的，一般常用
90/10（水/乙腈或甲醇）



©2015 Waters Corporation 35

Binary Solvent Manager/Setup界面，可进行液相系统的重启
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Binary Solvent Manager/Maintain界面，可进行泵系统的测试及维护

泵的序列号及软件版本号
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Binary Solvent Manager/Maintain界面，可查看泵的流路设计

泵的流路图
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Binary Solvent Manager/Maintain界面，可查看泵的流路设计

点击“start”可进行
漏夜测试
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Sample Manager FTN 的界面下的操作
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Sample Manager FTN /Summary界面，可看到进样系统的
操作记录

进样系统的
操作记录
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Sample Manager FTN /Setup界面，可对进样系统进行设置

进样针的标准设置

漏液监控设置

预加热器的设置

样品管理器的设置
( 可以进9块板自动进样装置，须额外购买）

点击可进行修改
(除非添加loop环。
否则不要修改）
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Sample Manager FTN /Setup界面，可对针的灌注

设置灌注的时间，
即可开始灌注

Purge solvent 的灌注是保证注射器内部没有气体，保证
进样的准确性；

Wash solvent 是用于进样针的外部，常用溶液为
90%的有机相溶液，可根据实际情况调节；
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Sample Manager FTN /Setup界面，可进行进样针的清洗

点击“Start”开始
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Sample Manager FTN /Setup界面，可进行进样针的清洗

当仪器报错时，可点击“reset”让仪器恢复正常状态
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Sample Manager FTN /Maintain界面，可对进样系统进行诊断
或维护

进样系统的相关信息
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Sample Manager FTN /Maintain界面，可对进样系统进行漏液
测试

点击“start”可进行进样
系统的漏液测试
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Vion IMS TOF 界面下的操作
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VION IMS QTof /Summary界面，可查看VION质谱的状态

质谱的状态
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VION IMS QTof /Summary界面，可查看VION质谱的操作记录

VION质谱的操作记录
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VION IMS QTof /Setup界面，可对质谱进行校正及质谱重新启动
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VION IMS QTof /Setup界面，可对质谱进行校正及质谱重新启动

1, 点击“start”开始自动校正后，在此界面
会出现时时校正的情况

2, setup会优化以下参数：
双通道ADC比值的精确测量， Detector setup，
优化质谱的分辨率

在非淌度模式下进行质量数的校正,1000，2000
在淌度模式下进行CCS值的校正，1000，2000
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VION IMS QTof /Setup界面，可对质谱进行校正及质谱重新启动

当通讯失去连接时, 可点击”reset”可对质谱
进行重启
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VION IMS QTof /Maintain 界面，可对检查质谱的一些性能

VION质谱的相关信息
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VION IMS QTof /Maintain 界面，可对检查质谱的一些性能

样品流路

校正液流路

Start infusion : 开始进样
Refill: 管路充满液体
Purge: 灌注管路,主要目的是排除管路中

的气泡,让要进样的液体充满管路

在这里可以选择” sample”
或者是” reference”

选择’sample”意味着sample流
路中的液体进入质谱

反之，“reference”流路的溶液进入质谱
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VION IMS QTof /Maintain 界面，可对检查质谱的一些性能

Ok ，代表质谱系统的真空度是正常的

点击“vent”将质谱泄真空。

所以，请不要点击，除非你真的要泄掉质谱的真空
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VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行质
谱参数的设置

Manual Optimization 进行仪器的参数设置

选择” 正 或 负离子模式”

选择”灵敏度 或分辨率模式”

选择”淌度模式 或”非淌度模式”

打开”气体” 其中API气体为氮气
Collision Gas 气体为氩气

扫描的质量范围及扫描时间

仪器状态 “
operate”,开机
source standby 关机
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VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行质
谱参数的设置

灰色代表的是正在使用的模式

离子源的参数设置
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VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行质
谱参数的设置

Instrument 界面下，一般使用默认参数。
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Fluidics 界面下， 可以进行A，B和C 管路的相关操作

开始进样

将原来的溶剂排空并充满所需溶剂

可以选择Sample或
Reference 流路进入质谱

不同的流路进入质谱

管路灌满

VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行质
谱参数的设置
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Stepwave 参数的设置
一般为默认值

VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行
质谱参数的设置
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Trap/MS参数的设置，一般使用默认值

1， 可以改变波高
此参数会影响到淌度的分离

2，改变淌度的参数后，需要重新进行
仪器的CCS值校正

VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行
质谱参数的设置
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使用默认值

VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行质谱
参数的设置
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Mass Profile 主要是用来调节四极杆的通过率的，

一般默认为是Automatic的设置

VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可进行
质谱参数的设置
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Mass Profile 主要是用来调节四极杆的通过率的，

当需要设定四极杆对某些离子的通过率或
进行大分子的实验时，可以使用Manual profile

VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，
可进行质谱参数的设置
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RF的界面下，采用默认参数

VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可
进行质谱参数的设置
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VION IMS QTof /Tools/Mannual optimization 界面，可在此界
面查看LE的情况来查看仪器的响应等情况

离子源压力测试

淌度池内压力测试

需要说明的是，进行淌度池内压力测试后,
请锁定淌度池内的压力再进行校正,软件会记住校正时
的淌度池压力,并且应用在以后的样品分析中,保证CCS的稳定性

1，质谱参数优化后，可点击“save set”对参数进行保存
2，点击”load set”可调用之前保存好的参数
3， 点击“Tune”，可进行时时数据的数据纪录
4，点击“abort”，停止数据的时时纪录



©2015 Waters Corporation 67

通过快捷方式进行VION系统的操作
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✓ 点击（绿色的对号）可以进入快捷方式，
进入系统，可以分别对系统里的各个模块进行操作

关于系统的操作

关于泵的相关操作

关于自动进样器的相关操作

关于质谱的相关操作
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建立分析方法及分析,用于采集数据
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建立分析方法
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在建立采集数据/处理数据的方法，根据需要选择合适的方法类型:

选中方法类型后，点击Next

用以前建立好的方法

建立采集并处理的方法

建立只数据处理的方法

建立采集数据的方法

选中方法后，点击Next
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在建立采集数据/处理数据的方法，根据需要选择合适的方法类型:

给建立的方法命名及所保存的位置：

命名

文件夹存放的位置
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选择好合适方法类型后,根据应用选择不同的方法:

以筛查为基础的实验方法选择：

农残兽残分析，代谢物鉴定，毒物筛查
杂质鉴定，中药及天然产物分析等

1， DDA data是基于数据依赖性的数据采集
及处理；

2， IMS data 是淌度模式的数据采集及处理；
3， MSe data 是非数据依赖性的数据采集及处理
4， MSMS 是指定目标离子的二级碎片采集及处理
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选中方法类型后，点击Next

选择好合适方法类型后,根据应用选择不同的方法:

选中方法类型后，点击Next
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选择采集数据所用的系统

选择采集数据所用的系统没，所选择的系统必须是online
Offline的系统必须online后才能使用

选中后，单击 Next
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点击“Finish”完成方法的基本信息的建立

点击finish后，完成基本信息
进入方法采集及处理的设置
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采集方法的方法设置

关于质量范围的设置：

VION的仪器校正是自动校正的，目前校正的质量范围是1000，2000和4000。

因此，在方法设置中关于高端质量数的设置，请选择1000，2000 或4000
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HDMS或MS的方法
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HDMS和MS的方法设置-1
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HDMS和MS的方法设置-2

点击“experiment” 选择“MS”模式

选择MS模式或High Definition MS 模式

设置采集时间：
1，根据梯度的时间
2，根据需要，可以自行设置扫描时间

设置采集的质量
范围及扫描时间
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HDMS和MS的方法设置-3

关于LE的设置

1， 可以使用Automatic

2， Custom interval 设置采集
时间间隔，要设置大于0.2min，
一般设置为0.5min

在淌度模式下，最高质量是2000时，
选择 “Disabled”

其他情况下，可以选择”Enabled” 
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HDMS和MS的方法设置-4

校正液的设置也可以选择“custom”
根据自己需要进行设置

设置 reference 离子的质荷比，可以使用一个离子
或两个离子

设置采集间隔时间，一般设置为0.5min

Sample  time，采集时间，一般设置为0.3s
Attenuation：离子强度压缩到 80%（如果设置为80）
Collision energy: 碰撞能量的设置，
Flow rate：流速的设置
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HDMS和MS的方法设置-5

Events 的设置相对简单，只需要如下设置即可

点击“Enable”

选择“trigger”时，有三个选项

None，指的是不做前端分离的触发

Network的trigger，UNIFI能控制的分离

Hardware是指UNIFI不能控制的前端分离或第三方的液相
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HDMSE或MSE的方法设置
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HDMSE和MSE的方法设置-1
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HDMSE和MSE的方法设置-2

需要多设置一个高能量，一般为20-40eV
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DDA的方法设置

MS to MSMS 由全扫描触发的二级碎片扫描

主要的目的是：选择全扫描模式中响应强的前几个离子大打碎片
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DDA方法设置-1

选择”采集数据的模式”
选择”离子化”的模式

点击“experiment”
选择“采集数据的模式”
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DDA的方法设置-2

选择在全扫描MS模式下，触发二级碎片采集

全扫模MS的设置: 质量范围的设置 ，扫描时间的设置，一级能量的设置

VION的校正质量数1000， 2000或4000，因此在设置high Mass时，

选择与校正范围相同的质量数

采集时间，选择“use analysis method”, 根据梯度的时间

也可以自行设置扫描时间”use custom run time” 
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DDA方法设置-3
设置触发二级扫描的条件
当全扫描中一级质谱图的响应大于某一设定值时，

开始触发二级扫描。

选择采集“响应前几强的离子”进行二级碎片的扫描

二级采集的方法设置：

“use survey scan setting” 是使用一级全扫描的采集的方法
“use custom setting”  可以设置扫描时间和扫描的质量范围

每个母离子采集二级碎片的时间
1， 当强度低于一定阈值时,停止采集二级碎片
2， 采集一定时间后停止，一般采集1个

scan 或2个Scan 后停止.
3, 一般采用第二种方式
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DDA方法设置-4

选择母离子的“价态”进行打碎， 小分子一般选择“单电荷”

在进行多肽等化合物分析时，可选择带多电荷的母离子
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DDA方法设置-5

选择”二级碎片扫描
时的碰撞能量

一般选择
“ Mass Dependent ramp”
质量数越大,所需要的碰撞能量越大

选择“能量的范围”

可以通过此按钮
查看不同质量数的能量范围,
并进行能量的调整



©2015 Waters Corporation 93

DDA方法设置-6

排出离子的规则：

第一个选项： 采集一次后，就不会再采集此离子的二级碎片；

第二个选项：采集一次后，在采集后的一段时间内不再采集；

一般选择第二个选项，采集间隔时间一般为色谱峰的峰宽，4S
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DDA的方法设置

MSE to MSMS 由MSE触发的二级碎片扫描（product ion confirmation)
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MSE to MSMS的目的

主要有两种触发模式：

1，特定子离子的触发， 对可能产生某一个特定子离子的母离子进行确认

-MSE 采集低能和高能两个通道，当在高能通道中发现有设定的母离子存在时，就会

-触发二级扫描。触发二级扫描时，根据一级扫描中离子的响应的前几强进行触发。

-参考方法进行设置

2，中性丢失的触发， 对可能产生某一个特定的中性丢失的母离子进行确认

- MSE 采集低能和高能两个通道，当通过低能通道和高能通道中发现特定中性丢失的

中性物质存在时，就会触发二级扫描。

-触发二级扫描时，根据一级扫描中离子的响应的前几强触发。

- 参考方法进行设置
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DDA方法设置-1

选择”采集数据的模式”
选择”离子化”的模式

点击“experiment”
选择“采集数据的模式”

选择MSE 或DDA模式都可以
进入MSE –MSMS
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DDA方法设置-2

选择“DDA”后的界面

选择MSE 后的界面
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DDA方法设置-3

选择“product ion” 或“Neutral loss” 进行
二级的触发

采集时间的设置

设置”MSE的扫描的质量窗口”及“扫描时间”扫描时间
可设置为0.1 或0.2s

设置”MSE的扫描低能和高能的碰撞能量”

•VION的校正质量数1000， 2000或4000，因此在
设置high Mass时，选择与校正范围相同的质量数
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DDA方法设置-4

当低能通道的质谱的响应大于某一阈值时,进行二级碎片的扫描

每个母离子采集二级碎片的时间
1， 当强度低于一定阈值时,停止采集二级碎片
2， 采集一定时间后停止，一般采集1个

scan 或2个Scan 后停止.
3, 一般采用第二种方式

采集响应前几强的母离子的二级碎片

二级采集的方法设置：

“use survey scan setting” 是使用MSE全扫描的采集的方法
“use custom setting”  可以设置扫描时间和扫描的质量范围
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DDA方法设置-5

选择低能量通道的母离子的“价态”进行打碎， 小分子一般选择“单电荷”

在进行多肽等化合物分析时，可选择带多电荷的母离子
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DDA方法设置-6

选择”二级碎片扫描
时的碰撞能量

一般选择
“ Mass Dependent ramp”
质量数越大,所需要的碰撞能量越大

选择“能量的范围”

可以通过此按钮
查看不同质量数的能量范围,
并进行能量的调整
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DDA方法设置-7

排出离子的规则：

第一个选项： 采集一次后，就不会再采集此离子的二级碎片；

第二个选项：采集一次后，在采集后的一段时间内不再采集；

一般选择第二个选项，采集间隔时间一般为色谱峰的峰宽，4S
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DDA方法设置-8

点击”add” 后,添加”子离子”及”阈值”,

设置子离子的质量数的偏差
及子离子相应的阈值
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DDA方法设置-9

点击”add” 后,添加”Neutral loss ”及”阈值”, 设置neutral loss 的质量数的偏差
及子离子相应的阈值
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Ion Mobility Data Viewer

手动进行淌度数据的处理
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Ion Mobility  Data Viewer
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Ion Mobility Data Viewer

质荷比

漂
移
时
间
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Ion Mobility Data Viewer
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Ion Mobility Data
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Ion Mobility Viewer

Select drift time 
region of interest

Select to combine 
mass spectra in 
Investigate

Select to generate 
extracted mass 
chromatogram in 
Investigate
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 Whenever you zoom into data in 
the ion mobility viewer a bookmark 
history is created

 These bookmarks can be saved and 
exported

 Bookmarks can also be imported 
into other Analyses

Ion Mobility Viewer
- using bookmarks



©2015 Waters Corporation 112

Ion Mobility Data Viewer 
– exporting bookmarks
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Ion Mobility Viewer Comparison 
Mode - alignment
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Ion Mobility Viewer Comparison 
Mode
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Ion Mobility Viewer Comparison 
Mode


