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一、打开一个数据

1、找到差异表达峰

2、找到感兴趣的母离子，
选定所有的同位素峰。

3、Show-formula finder



二、拟合结果

点击红色图标，可在一级质谱上标记选中的fomula及error

注意：我们一般会用Masterview去提差异峰，据已有经验判
断，masterview即便能拟合出分子式，分子式的可信度也是
很差的，因此推荐大家找到感兴趣的差异峰后，用Peakview

拟合出来的分子式。



可能碰到的问题:拟合无结果

需要告诉离子加和形式

如果已经告知了离子加和
形式在限定的分子组成和
允许误差范围内依然拟合
不出来，可适当放宽限定
条件。



三、匹配拟合分子式的理论和实测二级
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操作步骤：
1）按住方框内谱图图标，拖到二级质谱图上
2）点击find

3）点击MSMS Details
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1、二级谱图的碎片的精确质量数匹配



注意：该步的匹配，只是在右侧给定候选的化合物分子中选
定的那个分子组成范围内，对仪器实测的二级谱图碎片的精
确质量数做匹配，不含有拟定化合物的分子结构信息。绿色
代表拟合出来的碎片分子量和实测的误差在允许范围内，黄
色代表偏差较大，灰色代表未拟合出来。

绿色代表吻合的碎片

二级碎片精确质量数匹配结果显示



2、二级谱图的碎片的结构信息匹配（已有预测结构式的前提下
可执行该步骤）

导入目标物mol文件



导入mol文件显示区

查看碎片匹配

1）导入摩尔文件结构式的右侧有谱图标志，左键按住拖拽
到实测谱图上。
2）show-fragement pane
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匹配结果查看—评分查看

点击进行峰匹配

注意：该步的匹配，是用软件计算的理论二级碎片和实际测
到的二级谱图进行匹配，改变化合物断裂规律设置，可改变
理论二级碎片的组成和丰度。



可调整参数--化合物断裂规律参数

可通过调整这些参数，改变化合物断裂规律，从而改变理论二级碎片。



匹配结果查看--碎片断裂情况查看



匹配结果查看--谱图匹配信息查看



注意事项

给定元素组成不同

拟合fomula不同

靶标



有些开源库，比如Pubchem，HMDB，Massbank等
会收录化合物的实测二级谱图，虽然二级谱图会受到
不同检测设备、碰撞能量的影响，但也具有一定的参
考意义，也是二级匹配判定的一种方式。不管怎么说
，定性的金标准是确定候选物后，用标准品在本地再
次和样本进行验证。

数据分析物质确认是一个繁琐耗时的过程，祝大
家都能找到自己感兴趣的靶标。


