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1 ASpect PQ 软件

ASpect PQ 是用于下列 ICP-OES 设备的控制和分析软件：
¡ PlasmaQuant PQ 9000
¡ PlasmaQuant 9100
¡ PlasmaQuant 9200
测量程序的方法参数可根据待分析样品的具体要求进行优化。获得的结果数据可以
重新计算、导出为各种文件格式并打印出来。
除软件说明外，本手册还包含有关 ICP-OES 设备维护和保养的信息。这些维护说明
中的很多都配有动画和视频。

描述的软件版本 本文档基于版本 ASpect PQ 1.4。

预期用途 ASpect PQ 软件专门用于控制上述设备和分析这些设备获得的数据。
对于因非预期使用 ASpect PQ 而造成的问题或损坏，制造商不承担任何责任。
ASpect PQ 及其控制的设备仅限由具备相应资质并经过培训的人员操作。用户必须熟
悉本手册和设备用户手册中提供的信息。

1.1 数据保护信息

本软件使用样本名称，并允许选择有关样本的信息（注释）。样本名称是特定样本
检测结果的标识符。特别是在临床环境中，样本名称可用于将检测结果指定至接受
检测的人。应尽可能减少个人数据，以确保任何人都无法从样本名称或可选注释中
获取个人信息。不得使用姓名、社会保险号、身份证号、出生日期或其他个人属性
等直接标识符。实验室的数据控制者有责任遵守适用的数据保护法律和义务。
作为客户支持、故障排除和投诉调查等服务相关活动的一部分，耶拿分析仪器有限
公司可能会要求共享包含测量结果（包括样品名称或注释）的文件。

1.2 启动 ASpect PQ

} 打开设备和自动取样器。
} 单击 Windows 桌面上的 ASpect PQ 图标。

ü ASpect PQ 启动。
} 如果已安装用户管理选项，系统将提示您输入用户名和密码。只有成功输入这些

信息后，才能访问 ASpect PQ 程序。
软件启动后，将打开快速启动（Quick Start）。此时，您可以选择带有预设方法和序
列的工作表来快速开始测量，或者直接切换到 ASpect PQ 界面。

1.2.1 快速启动 窗口

软件启动并有用户登录后（仅在安装了用户管理的情况下），会出现快速启动 窗
口。从这里可以加载工作表或切换到 ASpect PQ，无需任何其他设置。您还可以使用
菜单命令文件|快速启动在 ASpect PQ 中打开快速启动 窗口。
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快速启动 窗口中的设置S 下列选项和按钮在快速启动 窗口中可用。

选项/
按钮

描述

操作者 如果使用可选安装的用户管理功能，该输入字段将显示当前登
录的用户。如果不使用用户权限管理，您可以手动输入用户
名。

实验室 最多可输入 30 个字符。最后输入的名称将被保存并作为结果
报告的信息发布。

常规分析 启动程序进行常规操作。
在常规操作中，只显示启用了常规操作的方法。
如果安装了可选的 "21 CFR 第 11 部分合规性 ASpect PQ "模
块，则会预设常规分析 选项。常规分析 和方法开发 之间没有
选择。

方法开发 启动完整程序。方法开发中的所有配置均已发布。
矩管材质 选择所使用的焰炬材料（石英或陶瓷），以调整光学等离子体

传感器的灵敏度。
模拟 出于培训和演示目的，可以在不连接分析仪的情况下操作

ASpect PQ。
启用后，所有设备功能（包括数据采集和分析）均在模拟模式
下运行。

关闭快速启动 在不选择工作表的情况下切换到 ASpect PQ 界面。
配置端口：AX/SDX 仅当 Teledyne Cetac SDXHPLD 稀释系统连接到 ASX-560 自动

进样器时。
单击按钮后，将自动配置自动进样器和稀释系统使用的 USB
端口。如果安装了可选的 "21 CFR 第 11 部分合规性 ASpect PQ
"模块（用户管理），则该功能只能由具有管理员权限的用户
执行。

退出 关闭快速启动 窗口并退出 ASpect PQ。
OK 选择工作表后，切换到 ASpect PQ 界面。
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工作表表格 工作表表格显示当前可用的工作表。这 4 个标签让您更容易找到工作表：

选项卡 内容
推荐方法 工作表标记为 收藏
最近 最近使用的工作表
预定义 在安装 ASpect PQ 时来自耶拿分析的工作表
所有 所有工作表

使用放大镜图标按元素筛选工作表。单击图标后，将显示元素列表，您
可以从中选择元素。如果要搜索多个元素，可以重复选择。如果选择了
多个元素，则会显示在存储方法（OR 逻辑）中至少包含一个元素的所
有工作表。这种搜索既包括直接链接到工作表的方法，也包括在链接序
列中加载的方法。

1.2.2 从工作表开始

工作表是一个包含方法和序列的文件夹。工作表还可选择包含样本 ID 设置和结果文
件保存设置。选择工作表后，就可以直接开始测量。如果方法和序列有多个版本，
则始终使用最新（当前）版本进行测量。
} 将附件安装到分析仪上，然后打开附件和设备。
} 启动软件。

ü 出现快速启动 窗口。
} 在操作者 和实验室 字段中输入所需信息。
} 在矩管材质 中选择石英玻璃或陶瓷。
} 在工作表表格中选择所需的工作表。
} 单击OK。

ü 出现 ASpect PQ 界面。方法和序列已加载。
根据工作表的配置，您现在可以将与工作表一起加载的方法和序列链接到样本 ID 文
件，或直接开始测量。

1.2.3 在没有工作表的情况下开始

如果没有准备好的工作表，则必须加载或配置测量方法、序列和样品 ID。
} 将附件安装到分析仪上，然后打开附件和设备。
} 启动软件。

ü 出现快速启动 窗口。
} 在操作者 和实验室 字段中输入所需信息。
} 在矩管材质 中选择石英玻璃或陶瓷。
} 单击关闭快速启动。

ü 出现 ASpect PQ 界面。

测量程序的一般顺序 为分析任务指定方法和序列，然后启动测量程序。手动或自动测量程序需要执行以
下操作：
} 在方法中指定方法参数（方法开发）。加载方法。
} 创建序列。序列包含按处理顺序排列的样本和操作信息。可直接输入一些样品描

述数据并与序列一起保存，如样品名称及其在自动取样器上的位置。
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} 对于常规分析，创建样品信息文件（样品 ID）是非常有用的。该文件包含与样品
相关的数据，如样品名称、稀释因子和自动进样器位置。如果要对原始样本的浓
度进行反向计算，则需要这些数据。样本信息文件是文本文件，可通过外部应用
程序创建。

} 开始测量。
在测量过程中，结果会立即写入结果数据库。综合数据管理功能（如导出、打印
等）可访问该中央结果文件。
测量开始后，结果数据将输入结果列表。您可以通过选择相应的样本行来访问详细
视图（如单个值、光谱）。最后得到的结果总是附加在表格末尾，不可能覆盖结
果。
通过再处理功能可以对数据进行进一步分析。测量数据可用于打印报告或导出。

1.2.4 打开 ASpect PQ 的第二个实例

如果应用程序已在运行，则将以脱机模式打开该应用程序的另一个程序实例。在此
模式下，无法与设备通信。不过，所有其他功能，如开发方法或加载和分析结果，
都可以与第一个程序实例中的运行测量并行使用。
} 使用文件|启动离线 菜单项在第二个实例中启动程序。

1.2.5 锁定 ASpect PQ

可锁定应用程序以进行操作，同时在锁定状态下继续执行测量。结合可选的用户管
理功能，需要确认密码以解锁屏幕。
} 选择其他|锁定系统 菜单项。
} 要解锁应用程序，请单击屏幕上的挂锁图标。

1.3 退出 ASpect PQ

} 熄灭等离子体。
} 选择文件|退出 菜单项退出程序。
} 如果此时打开的方法、序列或样本信息数据文件尚未保存，您将收到相应通知。

如果要保存文件，请单击是。
} 等离子体关闭后，ICP-OES 设备仍需要时间进行系统冷却。如果尚未达到目标温

度，则会出现一个进度窗口，并提示安全关闭设备。
在退出 ASpect PQ 之前，请勿关闭 ICP-OES 设备。

注意
如果在等离子体燃烧时退出 ASpect PQ，等离子体将在查询后自动熄灭！

另见
2 打开光谱仪并点燃等离子体 [} 56]
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1.4 操作须知

1.4.1 工作区

启动 ASpect PQ 程序后，首先会打开快速启动 窗口。在这里，您可以访问工作区。

工作区的主要组成部分 12 3

4

5

6
7

编
号

描述

1 在标题栏中，您可以找到有关软件版本、连接设备、技术和工作表（如果已加载）
的信息。

2 菜单栏用于访问软件的所有程序功能。
3 工具栏包含启动和暂停测量序列的按钮，并显示当前加载的方法、序列和样本 ID

文件。单击字段后面的  按钮，加载数据记录。您还可以在此处找到创建新工作
表的按钮。

4 图标栏可让您访问软件最重要的窗口（功能）。打开其中一个窗口时，相应的图标
会变成红色。如果打开了多个窗口，再次单击图标会将该窗口显示在前面。

5 主窗口显示序列和测量结果。
6 有些主选项卡在窗口底部区域还有额外的子选项卡。
7 底部的状态栏显示有关已连接设备、已登录用户和当前显示的结果数据库名称的信

息。

另见
2 在主窗口中显示结果和分析进度 [} 64]
2 快速启动 窗口 [} 7]

1.4.2 帮助功能

可通过?|帮助主题 菜单项使用 ASpect PQ 的帮助。在使用 ASpect PQ 窗口时，您可
以按下 F1 功能键激活上下文相关帮助。
当您将鼠标指针悬停在方法, 序列 和样品ID 窗口上时，该程序会显示工具栏和图标
栏按钮、其他图标按钮以及列标题的工具提示（简要信息）。
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1.4.3 菜单栏、工具栏和图标栏概览

菜单栏中的功能 菜单栏位于 ASpect PQ 界面的顶部，用于启动所有软件操作。当前工作区内容无法
访问的菜单和按钮显示为灰色。某些菜单项（如打印功能）的显示取决于其他窗口
是否打开。

菜单项 描述
文件 ¡ 创建、打开和保存方法、序列和样本信息数据

¡ 打开结果数据
¡ 删除方法和序列
¡ 导出频谱数据
¡ 打印活动窗口或报告
¡ 打开报告设计模式
¡ 启动离线或在线程序实例
¡ 打开快速启动窗口。
¡ 退出应用程序
¡ 直接打开上次打开的方法和序列

编辑 ¡ 复制和插入文本和输入字段的内容
¡ 将结果列表中的选定行复制到剪贴板
¡ 删除结果列表内容

查看 ¡ 在分析过程中打开和关闭显示图表和信息（如信号曲线）的窗口
¡ 选择图表信号轴的标度

方法开发 ¡ 方法开发所需的开放窗口
¡ 记录概览频谱

常规分析 ¡ 开始、暂停和取消测量
¡ 重新处理结果
¡ 删除校准
¡ 熄灭等离子体
¡ 清洗系统

系统 如果安装了可选的 "21 CFR 第 11 部分合规性 ASpect PQ "模块，则可用
¡ 配置用户管理
¡ 更改密码
¡ 查看审计跟踪
¡ 标志结果

其他 ¡ 打开数据 和选项 窗口
¡ 打开谱线表
¡ 搜索样本
¡ 打印当前屏幕显示
¡ 检查并进行维护（循环冷却器）
¡ 锁定工作站

? ¡ 查看帮助和版本信息

工具栏 工具栏上的按钮主要用于启动/暂停和继续序列测量。当前加载的方法、序列和样本
ID 显示在工具栏字段中。

工具 描述
启动测量程序

测量序列中的选定行

暂停运行测量程序

继续暂停的序列测量
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工具 描述
重新处理结果

启动/停止 ICP-OES 设备上的泵

加快泵速（冲洗样品通道）

熄灭等离子体（快速关机）

打开文件
保存的方法、序列或样本 ID 可以加载到程序中，并用于当前分析。
创建新工作表

检查等离
子体

激活等离子体摄像机
软件将连续显示摄像机图像和等离子体记录。可能出现的异常情况，如在点
火过程中形成环形等离子体，都能很快被检测出来。

可以使用摄像机窗口中的 设置|裁剪相机图像 菜单命令裁剪摄像机图像。

图标栏 通过图标栏可以快速访问 ASpect PQ 程序的主要功能。单击图标可打开具有相应程
序功能的窗口。安装后，图标栏位于屏幕左侧，但可以按住鼠标键随意移动。

图标 描述
检查雾化情况：
¡ 点燃/熄灭等离子体
¡ 设置气体流量
¡ 检查将样品输送到雾化器的泵
¡ 调整传输光学器件
¡ 优化等离子功率和雾化器气体
检查光谱仪功能：
¡ 设备数据
¡ 波长校正测试
¡ 开始测量测试波长
¡ 为设备优化启动持续测量
打开方法窗口

指定自动取样器

打开样本信息数据窗口

打开序列窗口

打开校准窗口

打开包含质量控制数据的窗口

打开数据管理

管理工作表，打开保存的工作表
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1.4.4 常用控制元件

Aspect PQ 中使用了各种按钮、鼠标和键盘功能，它们的含义总是相同或非常相似。
在此对这些控制元件进行一般性描述。必要时，在相关窗口的说明中会提供具体信
息。

常规按钮 当鼠标指针悬停在相应按钮上时，工具提示会显示图标按钮的功能。

按钮 描述
OK 关闭窗口并应用设置
取消 关闭窗口，放弃更改
接受 无需关闭窗口即可应用设置
关闭 关闭窗口，无法永久保存设置
打开 打开选择窗口，加载文件或数据记录
保存 打开选择窗口，保存文件或数据记录

打开选择对话框，如路径选择对话框

打开打印 窗口。在该窗口中，您可以打印出活动文档窗口的内容，或
将其导出到文件中

表格

在某些窗口中，数值可直接输入表格。根据输入类型的不同，表格单元格的行为类
似于输入栏、选择列表或使用箭头键的限制数值范围输入栏。
} 要选择表格行，请单击表格第一列中灰色突出显示的相应行。然后，您可以使用

键盘上的箭头按钮移动选择栏。
} 要更改列宽，请将鼠标指针移至两列之间的边界线上，直到出现双箭头。按下鼠

标左键，调整栏宽。
输入字段还具有以下附加功能：
} F2 激活编辑模式。在该模式下，键盘上的箭头键用于逐个编辑字符。再次按下

F2 可以重新激活标准模式，使用光标键在单元格之间导航。
} 文本可复制到 Windows 剪贴板，然后使用编辑|拷贝 和 编辑|插入 菜单或 Ctrl+C

和 Ctrl+V 组合键再次粘贴。

表格中可访问的按钮 按钮 功能
添加 在列表末尾添加新的表格行。
插入 在所选行之前插入新的表格行。
删除 删除选定的表格行。
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按钮 功能
将选定的表格行向上移动一个位置。
备注：要移动表格行，必须完全选中该行。为此，请单击表格第一列中
相关行的编号。
将选定的表格行向下移动一个位置。

将所选单元格的值转移到相同样品类型（样品、标准、质控等）的所有
后续表格行中。如果选中 inc.  复选框（inc. 表示递增），该值将自动递
增，例如，Sample001、Sample002 ...

图表 在图形中，单击鼠标右键即可打开上下文菜单。该菜单提供将图形或整个窗口复制
到 Windows 剪贴板的选项。在多个图形窗口中，还可以访问其他图标按钮：

图标 功能
激活变焦模式
激活按钮后，按住鼠标左键在要放大的图形区域周围拖动一个框，然后松开
鼠标键。
停用缩放模式并将图形恢复到原始比例

激活文本模式
激活按钮后，按住鼠标左键在图形中拖动一个框架，然后输入文本。双击现
有文本可打开编辑或删除文本的窗口。按住 Ctrl 和鼠标右键可移动现有文
本。
激活信号图或频谱图中的选择模式
单击鼠标左键可为测量点添加标签。

功能键 图标 功能
F1 打开上下文相关帮助
F2 编辑表格单元格
F5 开始打印屏幕图像
F6 测量序列的选定行（菜单项 常规分析|运行选中的序列行…）
F7 显示附加图形窗口（如信号曲线）
F8 关闭其他图形窗口
F10 在工作区菜单栏和结果窗口之间切换，通过键盘操作
F11 继续先前停止的测量（菜单项 常规分析|继续）
F12 启动或停止测量过程（菜单项常规分析|运行序列… 和 常规分析|停止）

使用打印机 如果已经设置了 Windows 默认打印机，ASpect PQ 将使用该打印机。
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2 工作表

工作表是一个总结方法和顺序的文件夹。此外，样本 ID 文件和结果数据的设置也可
存储在工作表中。如果已加载工作表，则可以直接启动测量程序。
您可以创建、修改、删除、停用或加载工作表。可在工作表 窗口中找到相关函数。

单击图标栏中的  打开工作表 窗口。

工作表 窗口中的元素

按钮/选项 描述
新建 创建新工作表
预装填 已加载的序列和方法将被转移到工作表中。
修改 编辑选定的工作表
删除 删除选定的工作表
载入 加载选定的测量工作表
仅显示激活工作表 隐藏表中所有标记为不激活 的工作表。
描述 所选工作表的描述

在创建工作表时存储这些信息。

该表显示了有关工作表的以下信息：

表列 描述
工作表 工作表名称
上次更改 最后一次更改工作表的日期
人员 此操作员进行了最后一次更改。操作员名字来自快速启动。
收藏 如果激活，则在快速启动 窗口中的推荐方法 选项卡上显示工作表。
不激活 如果激活，该工作表将不会显示在 "快速启动 "中。

但是，可以从工作表 窗口加载标记为非活动的工作表。

另见
2 从工作表开始 [} 9]
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2.1 创建新工作表

您可以在创建新工作表 窗口中创建工作表。

创建新工作表 窗口中的元素 字段/选项 描述
名称 输入工作表名称
方法 工作表中存储的方法

单击  打开数据库窗口并选择方法。
序列 工作表中存储的序列

单击  打开数据库窗口并选择序列。
样品ID 您可以选择定义加载样本 ID 文件的设置：

(无)：不存储样本 ID 文件的任何设置。

打开包含样品ID文件的文件夹：加载工作表后，会打开一个文件夹，其中
有样本 ID 文件。单击  并选择文件夹。

装载样品ID文件：加载工作表时，会自动加载样本 ID 文件。单击  并选
择文件。您还可以使用 "*"和"? "通配符定义文件掩码。

结果文件 您还可以选择定义保存结果的设置：

(无)
测量从 开始 窗口开始，在该窗口中指定结果文件的名称和存储位置。

总是创建新文件(附加时间戳)
序列的结果文件每次都保存在一个新文件中。文件名由固定部分（名称）
和测量时间戳组成。选择保存文件的文件夹并输入名称。
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字段/选项 描述
新建并附加到文件
序列首次启动时将创建结果文件。以后每次启动序列时，结果都会附加到
该文件中。

描述 描述 字段最初默认显示从方法中提取的一些分析参数。您可以自由编辑这
些条目，以提供如何使用工作表的具体信息。条目会出现在快速启动和选
定工作表的工作表 窗口中。

收藏 单击星号，将工作表标记为喜欢：
黄色星号：喜欢
灰色星号：不喜欢

不激活 如果激活，该工作表将不会显示在 "快速启动 "中。

可以从工作表 窗口加载标记为非活动的工作表。

指定工作表 } 要创建新工作表，请单击图标栏中的  打开工作表 窗口，然后单击新建。
或者单击工具栏中的 。
ü 出现 创建新工作表 窗口。

} 选择方法和顺序。
备注：在序列中，您可以将更多方法作为操作加载。

} 您可以选择输入保存结果文件和使用样本 ID 文件的规范，并编辑说明（见下
文）。

} 点击OK 退出窗口。
ü 新工作表将显示在工作表 窗口中，并可以加载。

另见
2 启动测量程序 [} 58]

2.2 编辑工作表

您可以编辑现有工作表中的所有设置。

} 单击图标栏中的  打开工作表 窗口。
} 选择工作表，然后单击 修改。

出现 编辑工作表 窗口。
} 更改方法与创建新工作表相同。

2.3 加载工作表

您可以在 快速启动 中选择工作表，或在工作表 窗口中加载工作表：

} 单击图标栏中的  打开工作表 窗口。
} 用鼠标单击表格中的工作表，然后单击载入。

ü 工作表加载完毕，序列显示在主窗口中。
根据工作表的配置，您现在可以将与工作表一起加载的方法和序列链接到样本 ID 文
件，或直接开始测量。
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注意
加载工作表时，始终使用当前版本的方法和序列。
如果加载的方法或序列与工作表不同，结果文件的设置和工作表中的样本 ID 将被重
置。

2.4 删除工作表

您可以删除不需要的工作表。

} 单击图标栏中的  打开工作表 窗口。
} 选择工作表，然后单击删除。

ü 确认查询后，工作表将被删除。
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3 方法

方法存储分析所需的参数。
¡ 选择分析线
¡ 谱线分析参数
¡ 等离子体和光谱仪设置
¡ 样品供应类型
¡ 校准参数
¡ 统计分析
¡ 质量控制和保证的设置
¡ 测量输出的设置
可根据方法创建测量序列。序列定义了测量例程中处理采样和操作的顺序。保存的
方法可用于不同序列的分析。

单击图标栏中的  打开方法 窗口。显示上一个激活的方法。如果启动 ASpect PQ 后
未加载方法，显示的窗口将包含默认设置或为空。

3.1 创建、保存和加载方法

方法保存在数据库中。如果更改现有方法，并以相同名称保存更改后的方法，软件
会创建该方法的新版本。因此，现有方法不能被覆盖或无意删除。
可在数据|数据管理 窗口中找到导出、导入或删除方法的其他功能。

另见
2 管理方法和序列 [} 108]

3.1.1 创建新方法

创建新方法时，可以使用默认设置、已保存方法的参数或当前方法参数。
} 选择文件|创建新方法 菜单项。

如果尚未激活方法，也可以点击 。
} 启用新键方法 窗口中三个选项之一：

– 基于默认参数: 打开 方法 窗口，仅使用校准和统计的默认设置。
– 基于当前参数: 打开方法 窗口，其中包含当前设置的方法参数。
– 基于已存方法: 在 载入方法 数据库窗口中选择方法。

} 用OK确认您的选择。
ü 出现带有所选默认设置的方法 窗口。

} 在各个选项卡上指定方法，并进行必要的优化。
} 使用OK 或 接受 按钮启用设置方法参数。

ü 现在，您可以保存方法或将其用于下一次分析。分析时，根据方法创建序列，
并填写样本 ID 表。然后开始测量。

另见
2 指定方法参数 [} 22]
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3.1.2 保存方法

输入方法参数后，将方法保存到数据库。这样，您就可以在以后加载该方法，以便
进一步测量或将其纳入工作表中。方法保存在保存方法 窗口的数据库中。您可以输
入其他数据，对方法进行分类，使其更容易查找。

保存方法 窗口中的元素

选项 描述
名称 方法名
分类 类别（三个字符），用于进一步识别和分类方法

此项为可选项。如果安装了 FDA 21 CFR 第 11 部分合规性模块，
则可以使用所选类别将方法标记为已批准。您可以在用户管理设置
中定义已批准方法的类别。

校正表 现有方法概述
分类 通过该组选项可以对方法列表进行排序。如果启用只有当前版本

选项，则只会显示同名方法的最新版本。
用作常规方法 如果启用，该方法可在常规分析 程序模式中使用。程序模式在 快

速启动 窗口中选择。
如果安装了可选的“21 CFR 第 11 部分合规性 ASpect PQ”模块，则
无法选择此选项。

预定义方法 保存方法的校准曲线
校准曲线可用于进一步分析。

描述 可选择输入关于方法的更多说明

点击  打开预定义注释列表。您可以在数据|默认描述 窗口中管
理这些注释。

保存方法 } 在方法 窗口中，单击保存 或选择文件|保存|方法 菜单项。
ü 出现保存方法 窗口。

} 输入方法名称并选择其他参数。
ü 此方法将保存到数据库中。如果使用与现有方法相同的名称，则会在数据库中

创建此方法的新版本。
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注意
测量方法也会保存在测量结果文件中。打开结果文件后，可以从结果文件中还原方
法。方法的其他管理功能可在数据|数据管理 窗口中使用。

另见
2 配置用户管理的一般设置 [} 130]
2 快速启动 窗口 [} 7]
2 管理方法和序列 [} 108]

3.1.3 加载方法

您可以加载已保存的方法，并与序列一起启动测量程序。可从方法数据库或现有结
果文件中加载方法参数。

从数据库加载 } 使用以下选项之一打开数据库窗口：

– 在工具栏中，单击 方法 字段旁边的  文件夹图标。
– 选择 文件|载入方法 菜单项。
– 在方法 窗口中，单击 打开。

} 从列表中选择所需的方法。
} 在分类 字段中，您可以通过选择类别来限制显示的方法。如果要查看所有方法，

请删除分类 字段中的条目。
} 如果同名方法只显示最新版本的方法，请选中只有当前版本 复选框。
} 用OK 退出方法 窗口。

ü 您已加载所需的方法。该方法显示在工具栏方法 下。

从结果文件加载 可以从主窗口显示的结果文件中提取此方法。
} 右键单击任何样本。
} 在上下文菜单中选择从结果中载入方法 项。

} 在查询是否应覆盖当前方法参数后，可点击  显示该方法。

3.2 指定方法参数

您可以在方法 窗口中指定分析的测量参数和结果评估参数。

单击  打开 方法 窗口。

窗口中的按钮  方法 窗口底部包含随时可用的按钮。

按钮 描述
打开 打开已保存的方法
保存 保存当前方法参数

打印方法参数

查看方法属性

OK 接受窗口中的参数并关闭窗口
接受 接受窗口中的参数，但窗口保持打开状态
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按钮 描述
取消 不接受更改的参数并关闭窗口

3.2.1 指定分析线 (方法|谱线 窗口)

在方法|谱线 窗口中，选择测量的分析线。

方法|谱线 窗口

谱线表参数 表列 描述
序数 表格中选定谱线的顺序

 / 仅在方法开发 模式下可用（不与 "21 CFR 第 11 部分合规性 ASpect PQ
"模块一起使用）
这种标记简化了方法的开发过程，即在开始时测量元素的几条谱线，然
后选择合适的谱线。如果以复选标记选中元素谱线，则分析时将使用并
测量该元素谱线。以下分析不包括停用的谱线，也不对其进行测量。停
用的谱线尚未从谱线表中明确删除。

元素 待分析元素的元素图标
波长 分析线波长（纳米）
分析线 分析线名称

在主设置中，谱线名称由元素符号和波长组成。名称可以自由编辑，但
必须是唯一的。

类型 在 分析线 （待分析行）和 内标（内部参考行）之间进行选择
主分析线 选择并显示与当前谱线同时测量的分析线（同步测量）

使用一个光谱仪设置测量相距较近的谱线，可以缩短测量时间。单击合
并谱线 显示可能的组合。

读数时间 分析线的总测量时间
自动积分 范围 自动选择积分时间，使 CCD 检测器获得最佳曝光，避免过度曝光

曝光过度时，像素吸收的电荷会溢出到相邻像素，从而导致测量误差
（晕染效应）。要确定积分时间，必须选择所考虑的区域：

光谱
针对光谱范围内的最高峰优化积分时间。这是默认选项，可以获得安全
的结果。
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表列 描述
峰高
根据分析峰值优化积分时间。选择该选项时，CCD 检测器的动态范围将
以优化方式用于分析。但必须确保分析像素附近没有更高的峰值。在这
种情况下，测量结果可能会因晕染效应而失真。

检测器
根据探测器上的最高峰调整积分时间。在此选项中，检测器的任何区域
都不会曝光过度；分析峰的像素有可能没有得到最佳曝光。

顺序') !因为样
品位置已预
留.

分析顺序
测量顺序可以自由定义。
备注：
高亮显示一个数字后，单击 ，数字将按升序分配到随后的行中。您
可以用  和 在表中按所需的测量顺序排列选定的分析线（元素分析
线）；在第一行的“顺序”中输入 “1”，并用 将测量顺序按升序分配给所
有其他分析线。

谱线 组中的按钮 使用 添加、插入 和修改 按钮在谱线表中添加其他分析线或编辑选定的谱线。单击其
中一个按钮后，将打开选择元素/分析线 窗口，您可以在此输入更多信息。使用 删
除 按钮从方法中删除一个或多个选定的分析线。

附加按钮和复选框 按钮 描述
合并谱线 找到可通过一个光谱仪设置同时测量的分析线组合

可以同时测量这些分析线。
指定内标 用内标合并和校正分析线
删除不用谱线 仅在 方法开发 程序模式下可用（不与“21 CFR 第 11 部分合规性

ASpect PQ”模块一起使用）
删除方法列表中所有禁用行。
备注：
只有当行列表中的所有行都被使用时，方法才能作为常规方法保存
和使用。

优化测量顺序 按波长和测量条件自动排序分析行，缩短总测量时间
如果启用复选框，则无法再对分析行进行手动排序。
备注：
测量时间取决于分析线的数量和分类以及测量条件。因此，为多条
分析线选择相似的等离子体和传输光学参数也能缩短测量时间。

另见
2 同时测量谱线 [} 26]
2 常用控制元件 [} 14]
2 确定内部标准 [} 28]

3.2.1.1 在谱线表中插入分析线

在选择元素/分析线 窗口中选择分析线。

选择元素/分析线 窗口中的元
素

元素 选项卡中的元素周期表包含可使用 ICP-OES 技术分析的所有元素（深灰色按钮
和黑色元素符号）。“灰色”元素不可用。谱线干扰 选项卡显示所选谱线的已知可能
干扰以及相对灵敏度。
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推荐方法 电子表格包含推荐应用（关键词）的预选谱线。选择这些谱线时，优化后
的方法参数会同时传输到方法中。您还可以在这些收藏夹中添加自己的谱线。
谱线 电子表格包含所有可选择的谱线，并包含以下信息：

表列 描述
元素 元素
波长 分析波长（纳米）
类型 雾化类型显示：

I: 原子线
II：离子线

BEC 分析线的典型 BEC 值
BEC 值（本底等效浓度）是分析物产生与本底等效强度的浓度。数值越
低，灵敏度越高。
BEC 值是在以下条件下测定的：
轴向监控，输出功率 1200 W，等离子气体流量 12 L/min，辅助气体流
量 0.5 L/min，雾化器气体流量 0.6 L/min。

顺序 分析线的推荐排序
对分析线的推荐既取决于灵敏度，也取决于其他元素的相邻谱线可能造
成的干扰。排序越靠前，分析线取得好结果的可能性就越大。

使用元素、 波长 或 BEC 选项，您可以按化学符号、波长或 BEC 以升序排序。
如果启用了分类排序 选项，则会按照列表的排序顺序(分类)将行插入方法的行表
中。如果禁用该选项，则按选择的顺序插入谱线。

选择谱线 } 在方法|谱线 窗口中，单击添加 或插入。
ü 出现选择元素/分析线 窗口。

} 如果单击元素周期表中的一个深灰色元素符号，谱线 和推荐方法 表中只显示所
选元素的谱线。
或者，在选择元素 字段中输入元素符号。
清除选择元素 字段，以显示行表中元素的完整列表。

} 在推荐方法 电子表格中为您的应用程序选择行，或启用谱线 表中所需谱线的复
选框。
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} 切换到谱线干扰 选项卡，检查所选谱线是否存在已知干扰。
} 继续，直到为每种被分析物选择谱线。使用OK 退出窗口。

ü 选定的谱线将被传送到方法|谱线 窗口。
备注：
在使用各种方法时，为每种分析物选择多个谱线。

扩展谱线目录 安装完成后，分析线列表将包含预选的分析线。此外，还可以从扩展谱线目录中获
取分析线。
} 在选择元素/分析线|元素窗口中，单击扩展谱线目录。
} 在列表中单击鼠标选择所需的谱线。

在单个谱线上再次单击可取消选择。单击取消选择 删除所有选择。
} 单击添加到分析谱线表 将选择传送到谱线列表。

注意
从扩展谱线目录中添加的谱线不能再从标准目录中删除。

创建和编辑自己的分析线 您可以创建自己的分析线并用于分析。
} 在选择元素/分析线 窗口中，单击自定义谱线。
} 在编辑谱线 窗口中，输入元素 和波长 的数据，并在列表框中选择类型。
} 使用添加 将条目转移到您自己的谱线列表中。
} 单击关闭 将您自己的谱线转到谱线列表。
可以编辑自己的谱线或从谱线列表中删除。
} 未来编辑您自己列表中的谱线，请在编辑谱线 窗口的列表中单击鼠标选择该谱

线。
输入新谱线数据，然后单击修改。

} 单击删除 可以删除列表中的选定条目。

另见
2 定义自己收藏的谱线 [} 27]

3.2.1.2 同时测量谱线

可同时测量使用一种光谱仪设置记录的光谱线，以缩短分析时间。使用合并谱线 功
能，您可以在当前方法中找到这些谱线，并将它们组合起来进行分析。
} 在方法|谱线 窗口中，单击合并谱线。

出现同名窗口，显示可能的谱线组合概览。

窗口中的元素  合并谱线 可能的谱线组合列在合并谱线 窗口中。条形图显示所选列表行的检测器上的谱线位
置。
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表格列/按钮 内容
复选框 如果启用，则在测量方法中同时测量相应的谱线组合。
主分析线 主分析线 的测量参数用于测量谱线组合。

分析线
主谱线的谱线名

波长
主谱线波长（纳米）

添加谱线 分析线
待分析的附加谱线的谱线名

波长
待分析附加谱线的波长（纳米）

分析波长 测量波长（以 nm 为单位）（检测器行的中心位置）
状态 备注
没有合并线 删除所有选择

该方法中的任何谱线都不会一起测量。
用作测量 在谱线组合中互换主谱线和附加谱线

对于谱线组合，会自动确定主谱线和附加谱线。附加谱线采用主谱线的分析时间和
等离子体参数。通过用作测量 可以撤销此分配。

3.2.1.3 定义自己收藏的谱线

您可以将首选的分析线添加到收藏列表中，并在首选应用中添加备注。分析线的信
息与所有谱线相关的方法参数一起保存在此条目中。在每次选择元素谱线时，都可
以使用收藏列表。

} 在方法|谱线 窗口的表格中标记该谱线，然后单击 .
} 在添加到推荐方法 窗口中编辑谱线名。
} 在注释 字段中，您可以输入该谱线的附加注释。
} 在注释 列表中选择一个或多个应用。

您可以用自己的条目来补充关键词列表。预设关键词以蓝色标出。
ü 可在选择元素/分析线 窗口中使用该谱线。
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3.2.1.4 确定内部标准

内部标准主要用于校正非光谱干扰，例如由样品运输故障引起的干扰。您可以在方
法|谱线 窗口的谱线表中定义内部标准。
} 在谱线表中插入要用作内部标准的分析线，并在类型 表列中选择内标 选项。
} 单击指定内标。

出现 指定内标 窗口。
} 在表格中，将内标或标准分配到所需的分析线。为此，请单击内标 列中的相应谱

线，然后从列表中选择内标。

} 单击  将分析线的设置转移到表格中的所有后续谱线。
} 单击OK 将设置应用于方法。

3.2.2 配置等离子体和传输光学器件的参数 (方法|等离子体 窗口)

在方法|等离子体 窗口中进行以下设置：
¡ 焰炬中等离子体的气体流量
¡ 选择和调整等离子体的监测方向
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方法|等离子体 窗口中的元素

表列 描述
序数 表格中选定谱线的顺序
分析线 分析线名称
功率 有效等离子功率（瓦）

增加等离子体的功率可提高等离子体的稳定性，例如在使用有机溶剂或
含盐量较高的样品作为测量溶液时。同时，较高的等离子功率也要求较
高的等离子气体流量，以防止焰炬熔化或损坏。

等离子体气 等离子气体流量（升/分钟）
等离子气体在焰炬的内外石英管之间流动。它通过线圈的感应进入等离
子状态，同时冷却焰炬的外管。较高的等离子气体流量可以延长焰炬的
使用寿命。

辅助气 辅助气体流量（升/分钟）
辅助气体在石英内管和喷射器之间流动。它支持测量通道的前进，并将
等离子体推离注射器尖端。例如，在测量含有有机溶剂或较高盐浓度的
溶液时，需要更高的辅助气体流量。

雾化气 雾化器气体流量（升/分钟）
在雾化器中引入雾化气体。它将样品雾化，并通过喷射室和喷射器送入
等离子体。

观测方向 监测等离子体的方向
利用传输选项，等离子体的发射辐射可以从两个方向耦合到光谱仪。可
根据分析线选择最佳监测方向。

侧向
从线圈上边缘上方特定高度的侧面监测等离子体。

轴向
从顶部沿等离子体纵轴进行监测。
这两个监测方向也可能被削弱。这样可以避免检测器在高强度下溢出，
并扩大分析范围。

x-偏离值
和

y-偏离值

传输光学校正（毫米）
通过沿测量通道移动光学镜片（用于径向观测）或从测量通道中心向外
移动光学镜片（用于径向和轴向观测），可以扫描不同热度的区域，并
确定分析线的最佳乳化液温度。

等离子体 窗口可自动确定谱线的最佳值。
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注意
在方法开发的第一阶段（选择合适的谱线），预设的等离子参数就足够了。在确定
分析线、必要的背景校正和线性范围后，可以更改这些参数，以进一步优化方法参
数。

使用氧气 对于特殊应用，如有机基质，可使用氧气作为附加气体。
} 在氧气流量 字段中设置气体流量。

另见
2 调整和优化等离子体 [} 94]

3.2.3 样本引入的配置 (方法|样品传输 窗口)

在方法|样品传输 窗口中，您可以对分析仪进行以下设置：
¡ 分析仪泵的泵速
¡ 自动取样器的使用
¡ 清除选项

方法|样品传输 窗口

ICP-OES 设备的泵送时间 选项 描述
正常泵速 分析期间输送样品的正常泵速

该速度应确保样品的最佳雾化效果，并应基于所使用雾化器的建议泵速。
快泵 提高了在测量暂停期间进行清洗（使用清洗液）的速度，以及将样品输送

到雾化器的速度
激活该速度可优化传输时间。但是，在测量过程中不能使用这种速度，因
为这样将无法确保样品的均匀雾化。

延迟时间 从样品吸入开始到实际测量开始的时间
这段时间用于用样品清洗整个样品路径，包括喷枪，并确保稳定的雾化。
备注：
延迟时间还包括在快泵时间 字段中输入的时间。

快泵时间 在延迟时间内以高泵速输送样品的时间
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注意
在方法|样品传输 窗口中设置 ICP-OES 设备管泵的泵速。在自动进样器或 Cetac 采样
器的自动进样器|技术参数 窗口中，可通过泵上方的旋转钮调节自动进样器输送洗涤
液的泵速。

使用自动取样器 如果使用自动进样器进行分析，请启用自动进样器 选项。通过 参数 可以进入自动取
样器设置。

清洗和控制清洗 在完成一个序列时，您可以设置每次样品测量后的清洗步骤。然后在自动测量过程
中从自动进样器的清洗杯中提取清洗液。在手动测量过程中，会出现提供洗涤液的
提示。
如果样品浓度超出校准曲线测量范围 10 % 以上，则可清洗样品通道和喷灯，以清除
上次测量的污染。在清洗过程中，会测量强度以检查清洗效果，并继续清洗，直到
达到控制限值。建议在测量高浓度样品后使用自动清洁控制装置。

选项 描述
清洗 关

洗涤模式已关闭。不自动清洗。

每个样品之间
每次采样后进行清洗，但不在统计序列内进行清洗

清洗时间 在此期间，要清洗从样品到焊枪的路径。
仅在快速模式
下清洗

清洗步骤仅在快速模式下进行。

如果禁用该选项，则在输入的快速模式时间 (快泵时间) 内以快速模式
进行初始洗涤，在剩余的洗涤时间内以正常模式进行洗涤。

控制清洗 如果启用，超过浓度时会自动进行受控清洁
控制限值 (强
度)

在测量下一个溶液之前，洗涤过程中必须达到的信号电平值

分析线 用作控制谱线的元素谱线

3.2.4 评估峰值(方法|评估 窗口)

在方法|评估 窗口中，您可以定义峰值评估参数。

注意
在方法开发过程中，您可以在编辑谱图|评估 窗口中确定各分析线背景校正的最佳设
置，然后将其转移到方法中。
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方法|评估 窗口

表列 描述
序数 表格中选定谱线的顺序
分析线 分析线名称
范围 下限

光谱分析波长范围相对于测量波长的下限

上限
相对于测量波长的波长范围上限

BGC方程 为静态背景校正选择回归图的多项式系数

可选择 0、1、2 和 3 阶多项式阶数，或自动搜索多项式阶数 (自动 选
项)。

峰值评估 选择峰值评估

像素 
用于分析强度并最终生成测量值的像素数。
对评估像素的强度进行累加。通过这种方式，可以减少峰值位置波动带
来的分析误差。
建议的评估像素数：3

峰高
峰值最大值的内插法

自定义
自由选择评估像素，例如，用于评估多点
样本条目：50、120—130 是像素 50 和 120 至 130 测量值的总和

校正 光谱校正算法（见下文）。

关 
不应用光谱校正

LSM 
用最小二乘法模型进行光谱校正

IEC 
使用元素间校正进行光谱校正

BGC模式 调整像素以校正背景

关 
不应用背景校正
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表列 描述
动态
用于背景校正的像素由软件自动查找。

静态
用户在BGC像素位置 列中指定用于背景校正的像素。

BGC像素位置 像素相对于测量像素的位置，用于背景校正的静态适应
输入用于背景校正的像素编号。

按钮 按钮 描述
光谱校正 指定分析线光谱校正模型
IEC因子 为分析谱线指定元素间校正

另见
2 评估峰值并确定背景校正 -编辑谱图|处理 窗口 [} 73]

3.2.4.1 用最小二乘法模型进行频谱校正

通过光谱校正计算，可以消除因分析线与矩阵元素谱线重叠而产生的结构性背景辐
射。一个先决条件是，对于各自的分析谱线，可能的干扰光谱已被合并到一个校正
模型中。
} 在方法|评估 窗口中单击光谱校正 并为每一谱线分别配置合适的校正模型。

ü 在校正 栏中，用LSM 标识已指定校正模型的谱线。

另见
2 消除光谱干扰 – 编辑谱图|光谱校正 窗口 [} 75]

3.2.4.2 元素间校正

通过元素间校正，可以校正直接谱线重叠。条件是干扰物的额外无干扰波长。
使用单元素溶液（IEC 溶液）可确定干扰物两条谱线（重叠分析线和无干扰谱线）的
比率。商数（IEC 因子）用于随后的样品测量，从分析线中减去干扰物的表观强度或
浓度。

指定IEC元素 窗口中的元素
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控制元素 说明
IEC溶液 输入用于元素间校正的 IEC 元素溶液和空白值的名称、浓度、单

位和采样器位置
添加 在列表末尾添加新行
插入 在选定的列表位置插入新行
删除 删除所选行
干扰谱线校正 强度

通过减去强度进行校正

浓度
通过减去表观浓度进行校正

从结果数据中提取
因子

从加载的结果文件中提取计算出的 IEC 因子

表格内容 表列 描述
指定IEC溶液 有干扰的分析线名称
干扰谱线 干扰谱线名称
IEC溶液 含有干扰物的单元素溶液名称。通过IEC溶液 按钮指定 IEC 溶

液。
IEC空白 从干扰物强度或浓度中减去的白平衡值溶液名称。通过IEC溶液

按钮指定空白溶液。
IEC因子 IEC 校正系数

计算系数以灰色标出。
手动 如果启用，可手动输入 IEC 因子。无需测量溶液。

指定元素间校正 } 在方法|评估 窗口中，单击IEC因子。
ü 出现指定IEC元素 窗口。

} 首先指定 IEC 溶液。每个干扰物都需要一个空白值和一个 IEC 溶液（单元素溶
液）。
– 单击IEC溶液.

– 在分析谱线 窗口的表格中，单击添加空白 和添加IEC溶液为每个干扰物添加空
白值和 IEC 溶液。

– 在相应的表格单元格中输入每个溶液的名称。
– 对于 IEC 溶液，将 IEC 溶液中干扰物的浓度输入浓度 列。
– 使用OK 确认输入。

} 回到指定IEC元素 窗口，在指定IEC溶液 表格列中选择被分析物的干扰谱线。
} 在干扰谱线 列中选择干扰物的无干扰谱线。
} 在IEC溶液 和IEC空白 列中配置相应的单一元素溶液和空白溶液。
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} 根据强度 或表观浓度 选择内部元素校正类型。
} 使用OK 确认输入。

ü 在方法|评估 窗口的谱线表中，使用IEC 在校正 列中标识指定了元素内校正的
谱线。

IEC 溶液的测量必须按照校准标准的测量或校准计算的顺序进行。

手动输入系数 无需通过测量单元素溶液来确定元素间校正因子，可直接将已知因子输入表中。
} 输入指定IEC溶液 和干扰谱线 后，选中手动 复选框。
} 在IEC因子 列中输入已计算出的系数。

3.2.5 输入校准参数 (方法|校正 窗口)

在方法|校正 窗口中，您可以定义校准和空白值校正类型。一般来说，校准时会使用
多种元素标准，您可以将其输入为储备标准。

方法|校正 窗口

选择校准方法 从校正模式 列表中选择方法：

校准方法 描述
无校正 抽样结果完全以强度表示。

这些测量无需校准。不需要在校正 选项卡上输入其他条目。从逻
辑上讲，序列表应该只包含样本。

标准校正 校准使用已知浓度的分析物样品（标准品）。根据此校准值测量未
知浓度的样品。

标准加入法 在未知样品中加入不同数量的已知样品，然后测量所得物质。通过
比较得出分析物的浓度。

标准加入校正法 校准曲线是通过标准添加法建立的，通过它可以确定其他浓度。同
时，通过这种方法还可以测出第一个样品的浓度。
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标准制备 选项 描述
手动 校准标准溶液由人工配制。
自动进样器制备 仅在使用带自动稀释功能的 Cetac SDXHPLD 自动取样器时使用

标准品是在自动进样器的涡旋器（混合容器）中稀释后制备的。

空白校正 标准添加方法和添加校准需要进行空白值校正。从空白扣除 列表中选择方法：

校正 描述
强度扣除 在每个标准添加过程中，都要对空白值进行测量，并从所有测量值中减

去测得的强度值，然后再计算回归线。这种方法已经沿用了很长时间，
但在许多实际样品中，这种方法会导致错误的结果。

浓度扣除 首先，使用与样品相同的添加浓度对空白溶液进行单独的标准添加。由
此得出的浓度会自动减去通过标准添加法确定的所有其他浓度（浓度
2）。

特定谱线校准参数 在表中设置特定谱线参数：

表列 描述
序数 表格中选定谱线的顺序
分析线 分析线名称
校正方程 仅用于使用标准方法进行校准

线性
校准函数的线性级数

非线性比例方程
有理函数描述的校准函数的非线性级数

非线性二次方程
二次函数描述的校准函数的非线性级数

自动选择
为校准计算线性和非线性函数。比较残差平方和（曼德尔检验）。如果
非线性函数的总和明显低于线性函数的总和，则将选择非线性校准曲
线。否则，将使用线性校准曲线。在选项|校正 窗口中选择非线性函
数。默认设置为断裂比功能。
备注：
标准添加法和添加校准只允许线性曲线递增。

截距 设为零 
校准曲线正好截取测量的零值点。

计算 
与其他校准点一样，零值也包含在计算中。

权重 没有 
以相同方式对待所有校准点。

1/conc 
更多考虑浓度较小的校准点。

1/SD 
在标准的多次重复测量中，更多考虑偏差较小的点 （要求：已激活平
均值统计选项）。

1/(SD*conc) 
计算方法的组合： 1/conc 和 1/SD
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表列 描述
检查 该软件可根据人工选择的统计确定性计算出的预测范围，自动检查已确

定的校准曲线。

没有 
所有已测量和未删除的校准点都用于计算曲线。校准点既没有标记，也
没有消除。

剔除异常值
如果校准点超出计算预测范围，则通过 F 检验（检验排除某个点是否会
显著改善残余散射）来排除异常值：
¡ 对超出预测范围最远的校准点进行 F 检验。

如果排除该点并不能明显改善残余散射，则纳入该点，不再进一步
优化校准曲线。

¡ 如果排除该点后校准结果有明显改善，则将该校准点定义为离群点
（在表格中用"！"标出，在图表中用红色标出），并在排除该点的
情况下重新计算校准结果。

¡ 对现在偏离预测范围最大的点再次进行 F 检验。重复这一过程，直
到去除所有异常值。

¡ 所有超出新预测范围且未作为异常值消除的校准点都会在表中用“?”
标出，并在图中用蓝色标出。

单位 为每种元素分别输入浓度单位。

使用  将活动单元格的值转移到表格列中的所有后续单元格。使用校正表格 按钮
打开用于输入标准浓度的表格。

另见
2 分析序列选项 [} 119]

3.2.5.1 指定标准储备液

如果使用标准储备液，则可以输入各个标准的稀释因子，而不是浓度。为此，您必
须在完成校准表之前指定储备标准物质，而且可以使用多种不同元素和浓度的储备
标准物质。
} 在方法|校正窗口中，单击储备液。

ü 储备液标准窗口随即打开。
} 单击新建 或插入 在储备清单中添加新谱线。

最大标准储备液数量：20
} 对于来自储备液数据库 选项，在列表中选择股票名称。在数据|标准储备液/QC

样品 窗口中管理储备数据库。
} 如果不使用数据库中的储备，请选择手动输入 选项。
} 返回储备液标准 窗口，直接在表格中输入储备数据：

表列 描述
名称 标准名称
元素和浓度 元素和相应的标准浓度

使用浓度，可以打开一个列表，用于输入浓度。
或者直接在该行输入以下输入格式的值，格式为 元素标志-空格-浓
度，例如，镍的浓度为 0.5 mg/L：Ni 0.5
其他元素及其浓度用分号分隔。输入格式示例见储备清单。

单位 标准中元素的浓度单位。

另见
2 管理储备和质控样本数据库 [} 115]
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3.2.5.2 输入校准表

在校准表中输入标准数据。

校正表格窗口

} 在方法|校正窗口中，单击校正表格。
} 首先在输入框中输入标准数。根据所选的校准方法，必须选择不同的标准。
对于标准方法，必须输入校准标准数(校正法标准) 和校准零点标准数 (校正零点)。
例如，如果要分析的元素存在于不同溶剂中，则可输入多个零标准。在这种情况
下，各元素谱线的浓度必须设置为 “0”，其他列保持空白。
对于标准加入法 和标准加入校正法，每次都必须输入加入法标准 的编号。
} 使用连接的稀释系统制备标准物质时，必须在储备液 行中选择所用的标准物质，

并在稀释因子 行中为每个校准标准物质选择稀释因子。
可以选择以下稀释因子：1, 2, 5, 10, 15, 20, 25, 50, 75, 100, 200, 250, 500,
1000, 1500, 2000, 2500, 5000。稀释因子的数量受自动进样器|自动稀释 窗口中
的范围设置限制。对于稀释因子 1 ... 100，稀释一步完成，对于更高稀释因子，
稀释分两步完成。
ü 选择标准储备液和稀释因子后，软件会自动计算每个校准标准和每个分析线的

浓度。
} 选中灵活选择 复选框后，可以从表中手动删除不需要测量的标准浓度。

要重新激活已删除的条目，请在相关字段中输入加号 (+)，然后用回车键确认或
用鼠标移动到下一个单元格。

} 如果手动制备校准标准液，也可以通过选择标准储备液并输入稀释因子，让软件
计算校准标准液的浓度。
或者，为表格中的每种标准物质输入每条分析线的浓度。

} 对于手动制备的标准液，可在位置 行中定义标准液在自动进样器中的位置。
如果不使用自动进样器，则不考虑这一行中的条目。
对于具有稀释功能的自动进样器来说，浆料的位置取自浆料数据库。
自动取样器位置的分配可在序列中输入或更改。
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} 对于指定为序列操作或 QC 操作序列的重新校准，必须在 重新校正 行中至少选择
一个校准零标准和一个校准标准或至少两个校准标准。如果为一条谱线选择了两
个以上的重新校准标准，则使用最低和最高的重新校准标准。

另见
2 指定标准储备液 [} 37]
2 稀释功能 [} 100]

3.2.6 指定统计分析 (方法|统计 窗口)

在方法|统计 窗口中，选择要应用于校准和样本测量的统计方法。这些设置与所选的
校准方法无关，并且在每次更改校准方法时保持不变。

方法|统计 窗口

统计类型 选项 描述
Sigma统计 计算平均值和标准偏差

根据算术平均值进行误差统计：
盲法循环后，要对样品进行多次测量。根据测量结果，计算出算术
平均值、标准偏差和相对标准偏差。

中值统计 计算中位数和范围 (R)。
根据中值法进行误差统计：
在空白循环后重复测量样品。测量值按大小排序。显示的中位数
为：
¡ 如果测量周期数为奇数，则为排序列表中间的值。
¡ 如果测量周期数为偶数，则取排序列表中间两个测量值的平均

值。
由于最小和最大的单个测量值不会影响测量结果，因此中值统计适
用于消除异常值。

重复测量次数 选项 描述
样品 每个样品的重复测量次数
标准 每个校准样本的重复测量次数
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选项 描述
QC样品 每次质量控制测量的重复测量次数
预运行 空白测量重复次数

空白测量值是统计序列之前的样本测量值，在计算测量结果时不予
考虑。

格拉布斯离群值检验 对于平均值统计，每个样本至少有 3 次重复测量

状态 描述
已禁用 包括统计序列的所有值，用于计算平均值。
已启用 异常值被剔除，不用于统计计算。以这种方式确定的平均值在输出表中

以"！"标记。

置信区间计算 置信区间的计算基于所选的统计确定性（见下文）。在计算置信区间时，样本测量
误差，特别是校准误差都会包括在内，因此即使统计功能已停用，也会显示一个
值。

设置 描述
关 未计算置信区间
绝对 以绝对值（浓度单位）显示置信区间
相对 以相对值（浓度值的百分比）显示置信区间

置信水平 置信水平（可在 68.3 ...99.9%之间选择）计算样品的置信区间和校准曲线的预测范
围。

另见
2 指定质量控制 (方法|QCS 窗口) [} 40]

3.2.7 指定质量控制 (方法|QCS 窗口)

在方法|QCS 窗口中，可以指定质量控制 (QC) 样品。在此过程中，在预定点插入带
样品的控制测量，以提供已知的测量结果。它要么是绝对值（吸光度/浓度），要么
是与前一个已知样品的浓度差。您可以为质量控制定义不同的样本类型。
控制测量的结果可自动记录在质量控制 (QC) 图表上。质量控制图系统用于长期质量
监测。质控图与测量方法一起保存，并在每次测量时继续使用。
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方法|QCS 窗口中的元素 元素 描述
类型 该质控样本显示在谱线表格中。您可以在此编辑质控样本的参数。
名称 显示的质控样本名称
反应 如果质控样本的结果超出或低于规定限值，该怎么办。
新建/修改 定义新的质控样本或修改现有的质控样本
删除 删除显示的质控样本
空白扣除 除质控标准值和质控空白值外，还可对所有质控样本激活空白值校

正功能
单位 列表框，用于选择相应的浓度单位。
QC样品浏览 打开一个列表，其中包含所有质控样本的谱线特定参数
谱线表 表格显示在类型 列表框中所选质控样本的参数

质控样本类型 您可以指定以下质控样本类型：

选项 描述
QC样品 将样本定义为质控样本

可从数据库中加载或直接输入质控样本的浓度。

来自数据库
在相邻的列表框中选择相关的质控样本。您可以在方法|QCS 窗口
中管理质控样本数据库。

手动输入
直接在表格中输入质控样本的浓度
质控样本的最大数量：50

QC标准 将标准品定义为质控样本
校准表中定义的任何标准都可用作质控标准。
可能的质控标准品数量 = 校准表中的标准品数量（最多 65 个）

QC空白 将空白样本定义为质控样本
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选项 描述
QC加标 将加标样品定义为质控样本

使用该选项，可以检查一个或多个样品中定义浓度添加的测量结
果。为此，应在样品表中的任何样品之后定义质控储备样品（质控
储备样品 = 样品 + 添加已知浓度的溶液）。测量后，将浓度差值
（样品和质控库存样品的浓度 1）与此处指定的预期浓度增加值
(期望浓度增加) 进行比较，并计算回收率。

如果没有经过认证的对照样本，也可使用重复测定法进行质量控制：

选项 描述
QC趋势 当对照样品首次出现在分析序列中时，测量的浓度值将被保存。当

下一次出现质控样本时，就会形成浓度差并进行评估。建议在样品
系列的开始和结束时测量这些控制样品。

QC基体 在制备样品之前，要对待分析的样品进行分割。两部分样品分别进
行所有的样品制备步骤。它们分别作为 QC Trend 和 QC Matrix 放
在自动进样器托盘上。评估所确定的浓度之间的差异。

超出误差限值时的程序 对于质控样本类型，您可以选择在超出误差限时要遵循的不同程序：

选项 描述
QC样品

QC标准

标记
测量值已标记在样本表中。测量程序继续进行下一个采样。

重校 + 继续
运行重新校准。然后再次测量质控样本。如果质控样本在量程范围
内，则继续测量下一个样品，否则停止测量程序。

校正 + 继续
运行新的校准。然后再次测量质控样本。如果质控样本在量程范围
内，则继续测量下一个样品，否则停止测量程序。

重校 + 返回
运行重新校准。然后再次测量质控样本。如果质控样本超出量程，
测量程序将停止。如果在范围之内，则将重新测量上次质控样本或
上次（重新）校准之后测量的所有样品。如果质控样本再次超出允
许误差范围，测量程序将被停止。

校正 + 返回
运行新的校准。然后再次测量质控样本。如果质控样本超出量程，
测量程序将停止。如果在范围之内，则将重新测量上次质控样本或
上次（重新）校准之后测量的所有样品。如果质控样本再次超出允
许误差范围，测量程序将被停止。

下一个方法
如果序列中包含另一种方法，则取消当前测量程序并启动下一种方
法的测量程序。

停止
当前测量程序已中止。

QC加标 标记

重校 + 继续

校正 + 继续

下一个方法

停止
QC空白 标记

下一个方法

停止
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选项 描述
QC趋势

QC基体

无反应

质控样本类型的特定谱线参数 在谱线表中输入质控样本类型的特定谱线参数。

选项 描述
分析线 分析线名称
期望浓度 对于QC样品 和 QC标准

质控样本中的预期浓度
期望浓度增加 对于QC加标 

从样品到加标样品的预期浓度增加值
输入与储备液体积和储备液浓度相对应的数值。

期望强度 对于 QC空白
质控空白值中的预期强度

上限 误差下限范围（百分比）。
下限 误差上限范围（百分比）。
QC图表 如果标记为 "+"，则该谱线的质量控制结果将显示在结果列表的 QC

选项卡上。
响应 如果超出误差范围限制，则应使用此程序。如果多个谱线都标有

"+"，则只需其中一个谱线超出误差限值即可触发反应（OR 逻
辑）。

单位 对于 QC标准
预期浓度单位

输入质控样本的参数 } 单击新建/修改 为质控样本类型创建新参数集或编辑选定的样品类型。
ü 添加/修改 QC样品类型窗口随即打开。

} 在类型 列表中选择样本类型。
} 仅限质控样本：如果定义了多个质控样本，请在列表框中指定一个连续的编号。
} 只有质控标准：根据校准表中的顺序选择列表框中的标准件编号。
} 在表中输入特定谱线参数。

ü 在检测方法中定义了质控样本。

另见
2 管理储备和质控样本数据库 [} 115]

3.2.8 指定质量控制 (方法|QCC 窗口)

在方法|QCC 窗口中，指定序列期间的质量控制参数：
¡ 相对标准偏差（平均值统计）或相对范围（中位数统计）
¡ 校准控制
¡ 重新校准控制
¡ 超出误差限值时的程序
您可以同时选择具有不同反应的各种控制选项。
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质量控制类型 控制类型 描述
RSD/RR%检查 控制相对标准偏差或相对范围
校正检查 校准测定系数的控制
重校检查 控制重新校准系数

超出错误限制时的反应 反应 描述
没有 不执行相关控制
标记 如果超出误差限值，则在样本表中标记相应的样本、校准或重新校

准
重复 + 继续 只有在 RSD/RR%检查

在测量下一个样品之前，如果超过了系列精度限值，则重复测量相
应的样品

校正 + 继续 仅限校正检查 和 重校检查
如果超出校准或重新校准因子的误差限值，则运行新校准。然后继
续测量下一个样本

下一个方法 仅限校正检查 和 重校检查
如果超出误差限值，当前测量程序将被终止，并启动方法中下一元
素谱线的测量程序。只有在方法中指定了一个以上的元素谱线时，
才能选择该选项。

停止 仅限校正检查 和 重校检查
如果超出误差限值，则停止当前运行方法的测量。
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针对谱线的质量检查参数 在表中输入各种质量检查的谱线特定参数。您可以为每条分析线定义是否进行检
查。如果一条或多条受控线路超出误差限值，就会触发上述选择的反应。

质量控制 参数/含义
RSD/RR%检查 RSD/RR% <

如果相对标准偏差或相对范围大于或等于指定值，系统将使用定义
的程序作出响应。

RSD! 
对于标有 "+"的行，将检查 RSD% 或 RR%。

校正检查 R2相关系数
回归的决定系数R2相关系数 必须大于或等于指定值。否则，系统
将按所选的方式响应。

R²! 
对于标有 "+"的行，将检查R2相关系数。

重校检查 重校因子>
重新校准因子的上限

重校因子<
重新校准因子的下限
如果校准因子超出了这些指定限值，所选响应将被释放。

重校!
对于标有 "+"的行，将检查重新校准因子。

另见
2 指定统计分析 (方法|统计 窗口) [} 39]

3.2.9 指定结果的输出格式 (方法|输出 窗口)

在方法|输出 窗口中，您可以指定在屏幕上和打印输出上显示结果的小数位数、其他
输出类型以及在打印输出上分析多个元素的行顺序。
在下表中，定义强度和浓度值显示和打印输出的小数点位数，以及分析线在打印输
出中的显示顺序。

方法|输出 窗口中的元素
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元素 描述
有效数字 强度 强度值的有效数字个数
小数点位数 浓度 浓度值的小数点位数
有效数字 浓度 浓度值的有效数字个数
100%回归 输出浓度浓度 2 被转换为相对于总浓度的百分比值。

总浓度是标有“+”线的浓度总和。
氧化物因子 如果选择了氧化物，输出浓度浓度 2 将转换为氧化物的浓度/含

量。氧化物系数显示在括号中，例如，通过乘以 1.6681 转换为
TiO2。

打印顺序 报告中各谱线的显示顺序
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4 序列

序列定义了测量例程中处理采样和操作的顺序。一些样品描述数据，如样品名称和
在样品架上的位置，也可以直接输入。不过，为了永久保存，样本描述数据必须保
存为样本信息文件。
序列以加载方法为基础，其中包含校准类型、统计分析、质量控制等信息。

4.1 创建、保存和打开序列

与方法一样，序列也会保存到数据库中。您可以创建、修改、保存和加载序列。您
可以在数据|数据管理 窗口中找到管理序列的其他功能。

另见
2 管理方法和序列 [} 108]

4.1.1 创建新序列

首先创建或加载一个方法。您可以根据此方法指定新的样本测量和操作序列。
} 选择文件|新建序列 菜单项。

} 或者，通过单击  或使用方法开发|序列 菜单项打开包含当前序列参数的窗口。
ü 出现序列 窗口。现在您可以定义测量值和连续操作。

4.1.2 保存序列

输入测量值和操作后，将序列保存到保存序列 窗口中的数据库。这样您就可以在以
后的测量中重复使用该序列。保存序列时，您可以添加其他数据，对序列进行分
类，使其更容易查找。

保存序列 窗口中的元素
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选项 描述
名称 序列名称
分类 类别（三个字符），用于进一步识别和排序序列

此项为可选项。
表 现有序列概览
分类 该组中的选项允许您对序列列表进行排序。

如果启用只有当前版本 选项，则同名序列将只显示最新版本。
描述 可选择输入序列的进一步解释

单击  打开预定义注释列表。您可以在数据|默认描述 窗口中管
理这些注释。

保存序列 } 在序列 窗口中，单击保存 或选择文件|保存|序列 菜单项。
} 在保存序列 窗口中，输入序列名称并选择其他参数。
} 使用OK确认设置。

ü 这样，序列就会保存到数据库中。如果选择现有序列名称，现有方法不会被覆
盖，但会在数据库中创建一个新版本。

另见
2 创建预定义注释 [} 115]

4.1.3 加载序列

您可以加载已保存的序列，并根据序列和方法启动测量程序。
} 使用以下选项之一打开序列数据库窗口：

– 在工具栏中，单击序列 字段旁边的  图标。
– 选择文件|打开序列 菜单项。
– 在序列 窗口中，单击打开。

} 您还可以在分类 字段中选择一个类别，从而限制序列的显示。如果您想查看所有
类别的序列，请删除分类 字段中的条目。

} 如果只想查看同名序列中版本号最高的序列，请选中只有当前版本 复选框。
} 在表格中选择序列，然后单击OK。

ü 显示带有已保存参数的 序列 窗口。

4.2 序列 窗口

在序列 窗口中，您可以指定测量顺序和分析期间的其他操作。

单击  打开序列 窗口。
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样本和动作序列表 下表按处理顺序列出了所选样本和动作序列。

表列 说明
类型 样品类型或分析步骤。
位置 样品在自动进样器托盘上的位置（如果使用）。
名称 样品名称

此项为可选项。对于校准和质控样本，如果在方法中指定了样品名
称，该样品名称将从方法中转移过来。对于分析和质控样本，可从
样品信息文件中调用名称。

名称 (2) 用于样本识别的附加名称（可选）
元素 选择样本中要分析的元素或要执行特殊操作的元素。

¡ 没有
当前选择已删除。

¡ 所有
将确定方法中定义的所有元素（默认）。

¡ 元素符号
只确定指定的元素，如 "铜、铅"。

¡ 元素谱线（符号 + 波长）
只确定指定的元素谱线，例如“锰 257.610，钙 315.887”。

¡ 不 元素符号 或 不 元素谱线
未确定指定的元素或元素谱线，例如："不 Cu, Pb", "不 Mn
257.610, Ca 315.887"

按钮 您可以使用这些按钮在序列列表中添加样本和操作，删除它们或传输现有的样本信
息数据。

按钮 说明
添加 在列表末尾添加新行并打开编辑序列 窗口
插入 在所选列表位置上方插入新行
删除 删除选定的行
删除表格 删除整个序列列表
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按钮 说明
从QC样品ID导入 从样品|QC样品信息 窗口传输有关质控样品名称及其在自动取样器

中位置的信息
将质控样本 ID 表中的信息输入序列表。带有新样本标识的第一行
定义在来自序列行 字段中。

从样品ID导入 从样品 窗口传输有关样品名称、自动取样器中的位置和待分析元
素的信息
将样本 ID 表中的信息输入序列表。带有新样本标识的第一行定义
在样品 字段中。

样品 打开样品ID窗口。

另见
2 常用控制元件 [} 14]
2 为样本分析/行动选择元素/谱线 [} 52]

4.3 按顺序指定测量和操作

在编辑序列 窗口中，您可以为分析指定测量和操作的顺序。单击序列 窗口中的添加
或插入 时，将显示该窗口。

可能的测量和行动 您可以根据方法设置为分析指定不同的测量和操作。

样本/行动 描述
样品 测量数量 中指定的样本数。
QC样品 测量质控样本，并按照方法规定进行评估

在列表中选择方法中指定的质控样本。质控样本的参数显示在相反
的区域。

试剂空白 测量空白值分析物
QC空白DL 测量空白样，根据空白样方法确定检测限和定量限
校正 测量校准样品，并根据方法中的规范计算校准值
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样本/行动 描述
重校 测量用于重新校准的校准样本并计算重新校准值
样品-加入 校准过程 添加校准方法

加入该样品并确定校准曲线和样品浓度
空白-加入 校准过程 添加校准方法和空白校正 浓度校正

加入空白样品并确定空白
IEC溶液 仅用于使用 IEC 进行峰值校正

测量 IEC 溶液
特殊动作 这些操作不会直接影响样品的测量（见下文）。
载入方法 加载已保存的方法，例如在序列中启动另一项分析

使用  打开已保存方法的数据库窗口。从两种保存方法中选择一
种。

特别动作 动作 描述
熄火 熄灭等离子体
暗电流测量 进行额外的暗电流测量

通过这种暗电流测量方法，可以在快门关闭的情况下确定信号。暗
电流测量始终自动进行，即使未插入序列中。

等待时间 等待字段中输入的时间（分钟），然后继续分析
使用自动进样器时，插管保持在清洗位置，进一步吸入清洗液。

暂停 停止分析

然后可以点击  或使用常规分析|继续 菜单项继续执行序列。
峰鸣 允许 PC 发出信号音，例如，用于指示校准结束
重复 / While循环 在序列中定义一个循环（重复）。

起点重复 和终点While循环 所围成的序列部分将重复执行，直至满
足取消标准。作为取消标准，可以指定循环次数或以分钟为单位的
时间。

要进行在线测量（作为远程维护的一部分），必须启用自动 选
项。这可以防止在手动模式下出现采样测光提示。

显示标准曲线图 在运行过程中显示校准曲线，直至等待时间（分钟）结束。等待时
间结束后或点击OK 后，软件将继续测量。

如果您在未输入等待时间的情况下激活显示标准曲线图 操作，则
在您使用 OK 确认校准之前，软件不会继续测量。

如果点击校正 窗口中的停止 按钮，软件将关闭窗口并中断分析序
列，而不管设置的等待时间长短。

清洗系统 以正常泵速用清洗液清洗样品通道直至焰炬
在输入框中输入清洗时间。

指定序列 } 单击  打开序列 窗口。
} 单击添加。

ü 出现编辑序列 窗口。
} 使用接受 逐个激活所需的操作并将其转移到序列表中。
} 使用OK 确认最后一个操作。

ü 您返回序列 窗口。现在，序列表中包含了按选择顺序排列的所有操作。
} 作为待分析元素的默认设置，所有 选项已在每个样本/操作的序列表中被选中。

点击相关样本/操作的元素 表单元格，就可以在窗口中更改该设置。
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} 使用自动进样器时：
指定自动取样器中样本的位置位置。自动从方法中提取校准和质控样本的位置。
不过，您可以在此更改位置，但序列中设置的位置始终具有优先权。

最好在样品ID 窗口中输入要分析的样本数据，然后将其转移到序列列表中。

4.4 为样本分析/行动选择元素/谱线

在序列中，所有用于分析样本或执行操作的元素都已默认启用。如果要在分析样本
或操作时排除元素，请按以下步骤操作：
} 在序列 窗口中，单击相应样本或操作的表格单元格。出现选择元素和谱线 窗

口。
选中显示当前加载方法的元素/分析线 复选框。
ü 在元素 列表中，方法中设置的所有元素/行都以蓝色高亮显示。

} 要完全排除某个元素，请单击相应的元素来移除选择。要启用该元素，请再次单
击该元素。

} 如果在方法中为一个元素设置了多行，而您只想使用所选的行，请在分析线 列表
中单击鼠标选择所需的行。

} 通过所有 和没有 按钮，您可以启用所有元素或排除所有元素进行分析/操作。
} 使用不(反选) 选项，所有选定的元素/谱线都将被排除在分析/操作之外。只分析

未选中的元素/谱线。元素/谱线列表前面有"不"字样。
在输出栏中会列出所有选中的元素/谱线。返回序列窗口后，可直接在表格单元格中
编辑元素/谱线。

选择元素和谱线窗口
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5 样品信息数据（样品 ID）

样品信息数据（样品 ID）包括当前分析样品和质控样本的具体数据，如样品名称、
在自动进样器上的位置、初始重量、稀释或浓度单位。通过鼠标单击，可将样本名
称和位置转移到序列表中。样本信息数据以 CSV 格式保存为表格，也可在 Excel 等电
子表格程序中进行编辑。也可以反过来：将外部创建的样本表导入 ASpect PQ。

单击图标栏中的  打开样品ID 窗口。

5.1 创建、保存和打开样本信息数据

创建新的样本 ID 集 } 在图标栏中，单击  或选择方法开发|样品ID 或 文件|新建样品信息文件菜单
项。
ü 出现样品ID 窗口。

} 指定样品和质控样本的数据。
} 单击导入到序列将数据记录转入序列。

ü 样品已激活，将用于下一步分析。您还可以保存样本 ID，以便日后分析。

保存样本 ID } 在样品ID 窗口中，单击保存 或选择文件|保存|样品信息 菜单项。
} 在另存为 默认窗口中保存数据记录。

ü 样本 ID 以 CSV 格式保存。您可以加载数据进行进一步分析，或在电子表格程
序中进行编辑。

开放样本信息数据 } 您可以使用以下方法之一打开样本 ID：

– 在工具栏中，单击样品 字段旁边的   图标。
– 选择 文件|打开样品信息文件 菜单项。
– 在样品ID 窗口中，单击打开。

} 在打开默认窗口中，选择文件。
ü 样本 ID 显示在 样品ID窗口中，可用于下一次分析。

另见
2 指定样本信息 [} 55]

5.2 样品ID|样品信息 窗口

在 样品ID窗口中，您可以指定样本和质控样本。除了名称和在自动进样器中的位置
外，您还可以输入对分析很重要的参数。单击 打开样品ID|样品信息窗口。
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选项卡  样品信息 样品信息 选项卡包含样本列表及其特征。

表列 描述
位置 样品在自动取样器上的位置
名称 样品名称

此项为可选项。最大字符数：20
预稀释因子 对于单元类型 液体 和 固体

样品的预稀释因子是指原始样品在放入自动进样器之前或在不使用
自动进样器的情况下提供给等离子体之前所稀释的因子。计算原始
样本浓度时需要使用该系数 (浓度 2)。

单位 样品的浓度单位。
重量 以克为单位的初始重量（仅适用于单位类型 固体）

在样品制备过程中溶解的原始样品的质量。初始重量是计算原始样
品浓度所必需的 (浓度2)。

体积 总容积或填充容积（毫升）（仅适用于单位类型固体）
总重量 样品和溶剂的初始总重量（克）（仅适用于单位类型 液体重力，

例如油类）。
名称 (2) 附加样本名称。

此项为可选项。
最大字符数：20

进样器稀释因子 自动进样器的稀释因子。
空白扣除 空白值校正（仅适用于样本类型样品）

关
不执行空白校正。

开
在计算原始样品的浓度时，要减去序列中最后测得的空白值。

在 选项|校正窗口中选择空白校正程序。
样品类型 在两者之间选择，样品 和 空白
元素 样品中要分析的元素或品系

单击表格单元格后，选择元素和谱线 窗口将打开，在该窗口中可
以进行这些设置。
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按钮 按钮 描述
添加 在列表末尾插入新行列数。
插入 在所选列表位置前插入新行列数。
删除 删除标记行。
数量 输入栏，用于输入要插入的行数。
删除表格 删除完整的样本信息表。
导入到序列 将样品名称、自动进样器中的位置和要分析的元素转移到序列列表

中。
必须在来自序列行 输入字段中定义序列列表的第一行，并从中传
输样本数据。

从序列导入 将样品名称、自动进样器中的位置和要分析的元素从序列列表转移
到样品 ID 表。必须在来自序列行 输入字段中定义序列列表的第一
行，并从中传输样本数据。

QC样品信息 选项卡 与样品信息选项卡类似，该选项卡包含质控样本。此外，类型 列还包含有关 QC 类
型的信息。省略单位 一栏是因为单位已在方法中定义。空白校正在质控样本的方法
中定义，此处无法选择。

按钮 按钮 描述
导入到序列 将自动取样器上的质控样本名称和位置转移到序列列表中

另见
2 分析序列选项 [} 119]
2 为样本分析/行动选择元素/谱线 [} 52]
2 指定测量单位 [} 114]

5.3 指定样本信息

如果需要样品或质控样品的更多分析数据，如初始重量或预稀释因子，则必须在 样
品ID窗口中指定数据。此处指定的自动取样器中的样品名称和位置可以转移到序列
中。

} 单击 打开样品ID|样品信息窗口。
} 然后在 数量 字段中输入要分析的样本数量。然后点击 添加 将行插入表格。
} 在表格中，输入每个样本所需的信息。

} 如果列中的条目完全相同，可以使用  将所选单元格中的条目复制到列中的所
有后续单元格中。如果启用增加 复选框（inc. 表示递增），则每次将信息传送到
下一个单元格时，值都会增加 1。通过这种方式，您可以轻松地在自动取样器的
托盘上分配连续的位置，或对样品名称进行连续编号。

} 您可以将输入字段中的文本复制到剪贴板，然后再次粘贴。为此，请使用 Ctrl+C
和 Ctrl+V 组合键，或右键单击表格单元格并使用上下文菜单命令。

} 输入所有信息后，在来自序列行 字段中，输入序列中希望将样本信息转移到序列
的行。点击导入到序列 传输信息。

} 在样品ID|QC样品信息 窗口中以同样方式指定 QC 样品信息。单击 导入到序列 将
质控样本信息转入序列。
ü 样本信息将用于下一步分析。
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6 进行分析和计算结果

6.1 主窗口中用于启动分析的菜单命令和按钮概览

测量程序（基于序列的分析过程）可通过工具栏上的图标或常规分析 菜单启动。

图标 菜单项 功能
常规分析|运行序列 启动测量程序

常规分析|运行选中
的序列行…

运行序列中选定的一行或多行。使用鼠标和 Ctrl 键和/或
Shift 键可以标记多行。

常规分析|停止 停止测量程序

常规分析|继续 继续已停止的测量程序

6.2 打开光谱仪并点燃等离子体

小心
臭氧和一氧化二氮导致的中毒风险
¡ 在点燃等离子体之前打开排气装置。
¡ 运行时请打开排气装置。

为确保等离子体的安全运行，设备使用安全电路监控以下条件。
¡ 等离子舱门已关闭。
¡ 等离子焰炬处于工作位置。
¡ 提供足够的冷却。
¡ 废气抽排已启动。
¡ 确保氩气供应。
除非满足所有条件，否则不要点燃等离子体。如果其中一个安全电路在运行过程中
报告故障，设备将熄灭等离子体。

点燃等离子体 } 使用电源开关打开 ICP-OES 设备。
} 使用电源开关打开电脑并启动操作系统。
} 打开氩气供应。将初步压力设置为 500 … 700 kPa (5 … 7 bar).
} 打开排气装置。
} 使用电源开关打开循环冷却器。
} 打开等离子体舱门。检查焰炬是否处于启动位置。喷射器尖端必须位于感应线圈

底部边缘下方约 1 至 2 毫米处。
} 检查轴向观察窗的锥面是否有污染和磨损。使用随附的钩形扳手检查锥体是否拧

紧。
 注意！ 如果锥体松动，就不能充分冷却，就会腐蚀。

} 关闭等离子体舱门。
} 对于PlasmaQuant 9200 Elite：打开可选的取样舱照明。
} 检查软管。更换不再柔软或有严重磨损痕迹的管子。
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} 将每根软管夹在 ICP-OES 设备泵的塞子之间。
} 将夹紧支架放在管子上，用夹紧杆固定导轨。确保夹紧杆卡入到位！

 注意！ 注意泵的方向。该泵逆时针旋转。
} 确保瓶中有足够的清洗液用于分析。

 注意！ 洗涤液的酸含量应与样品和标准品相同。除非另有规定，否则请使用
2 % 的硝酸溶液。

} 检查废液瓶的装液量，如果没有足够的储液器用于分析，则清空瓶子。
} 在没有自动进样器的情况下进行手动操作时，将样品吸样管浸入洗涤液中。等离

子点火过程中不得有空气进入。
} 启动 ASpect PQ 程序。
} 在快速启动 窗口中，进行以下设置：

– 选择常规分析 或方法开发 选项。
– 如果使用 HF 套件，请在矩管材质 下选择陶瓷 选项，以调整光学等离子体传

感器的灵敏度。
– 可选地：在工作表 区域，选择为快速启动准备的工作表，例如根据

USP 232/233。工作表包含方法设置和准备好的序列。
} 如果使用工作表启动软件，请在快速启动 窗口中使用OK 完成快速启动。
} 如果在没有工作表的情况下启动软件，请单击 关闭快速启动进入 ASpect PQ 界

面。
} 如果系统长期停用或雾化室被拆卸，则使用雾化气体吹扫雾化室和喷灯，以排出

系统中的空气。单击 打开等离子体|控制 窗口，然后单击吹扫雾化室。
} 点燃等离子体在等离子体|控制 窗口中，单击点火按钮。

ü 随后是初始阶段，用氩气吹扫焰炬，并检查 ICP-OES 设备的安全电路。如果一
切正常，则点燃等离子体。

} 观察等离子体是否正确形成。等离子体必须呈圆锥形，超出感应线圈，并向顶部
逐渐变细。

} 如果形成环形等离子体，则等离子体仅在感应线圈内形成，否则会听到噼啪声。
在这种情况下，按下设备上的红色等离子体关闭按钮。

} 在进行下一次点火尝试之前，检查样品管是否浸入洗液中，以及气体供应和循环
冷却器是否正常工作。
ü 只有在成功点火并形成稳定的等离子体后，光谱仪才会冷却。1 ... 2 min 点火

程序完成，管泵启动。发射光谱仪已准备好进行测量。
} 现在只需对分析系统进行进一步设置，并启动测量程序。

另见
2 启动 ASpect PQ [} 7]

6.3 熄灭等离子体并关闭光谱仪

} 分析结束后，用泵将洗涤液泵入系统约 3 分钟，然后用水冲洗 1 分钟。然后等待
设备晾干。如果需要更换导管，导管中应没有剩余的酸！

} 点击工具栏上的  在 ASpect PQ 程序中熄灭等离子体。
或者，使用  打开 等离子体窗口，然后单击熄火 。

} 使用文件|退出退出 ASpect PQ 程序。
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} 如果要关闭检测器的吹扫气体，请使用 是确认关闭吹扫气体的查询。
如果只是短暂中断工作（不足 30 分钟）或在紫外范围内工作，则不要关闭清洗
气体。这样可以节省点火过程中的等待时间，直到探测器被充分净化。在测量间
歇期间不要关闭设备。

} 等待设备和冷却可以关闭的信息出现。
} 使用电源开关关闭 ICP-OES 设备和自动进样器（如适用）。
} 在日常测量操作中，您也可以使用设备前部的待机开关关闭 ICP-OES 设备。设备

仍连接至电源。在待机模式下关闭燃气供应。
} 松开 ICP-OES 设备上的泵管。松开压力杆，使夹紧支架不再压在管子上，然后将

泵一侧的管塞从锁扣中拉出。
} 如果使用自动进样器，则以同样的方式松开泵管。
} 关闭设备后，关闭气源。
} 使用电源开关关闭循环冷却器。
} 关闭排气装置。
} 关闭 Windows 并关闭电脑。

ü 分析仪现已关闭。

注意
等待 ICP-OES 设备冷却后再关闭！
熄灭等离子体后，至少等待 30 秒，然后使用电源开关关闭设备。

6.4 启动测量程序

在准备测量的过程中，请制定方法和顺序，或使用准备好的工作表。
如有必要，准备一个包含稀释等其他样品信息的样品 ID。
准备测量设备：
¡ 打开设备和附件，点燃等离子体。
准备好要测量的样品，例如放在自动进样器托盘上。

开始测量 } 打开发射光谱仪和附件。点燃等离子体
} 加载方法：

– 在 工具栏中，单击 方法 字段旁边的文件夹图标。.在 打开方法窗口中选择方
法。

} 创建新序列或加载现有序列：
– 在序列开始时进行校准。
– 在加载序列时，确保校准与方法相匹配。

校准标准的分析线必须与您在 < 校正 标签上的方法中选择的分析线一致。
– 校准后，测量质控样本以验证校准的正确性。

} 如有必要，可创建一个样本 ID 表，其中包含有关样本的其他信息。

} 开始测量单击  或使用常规分析 | 运行序列 菜单项启动测量例程。
} 在开始 窗口中，为结果文件选择一个文件名。

您可以将结果保存到一个新文件中，或附加到现有文件中。无法覆盖现有文件。
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ü 选择文件名后，将根据方法和顺序中的设置启动测量程序。使用自动进样器
时，测量自动进行。

} 对于没有自动进样器的手动样品导入，请按照屏幕上的样品制备说明进行操作。

另见
2 分析序列选项 [} 119]

6.5 在分析运行期间显示和保存结果

在分析过程中显示 在测量过程中，测量结果会实时显示在主窗口中。还可以显示当前结果的其他窗
口。
¡ 光谱图：分析线视图
¡ 信号图：测量信号曲线
¡ 棒柱图：条形图中的测量值
¡ 报告窗口：等离子体报告
¡ 样品浓度显示在标准曲线上：校准曲线中的样本值
您可以在 选项|分析序列 窗口中选择这些显示窗口。在分析过程中，可以显示或隐
藏显示窗口。
} 使用 查看|打开结果窗口菜单命令或 F7 功能键打开窗口。
} 使用 查看|关闭结果窗口 菜单命令或 F8 功能键隐藏窗口。

} 使用  还可以在分析过程中打开窗口。
在主窗口的序列列表中，会记录测量进度。在表格栏中，有连续操作的行用以下符
号标出：

图标 意义
- 尚未测量/执行。
O 仅在测量。
+ 已经测量/执行。

图标栏中的按钮 测量过程中，图标栏会显示以下按钮：

按钮 描述
打开和关闭显示窗口

显示序列窗口
方法只能被读取，不能被更改。
显示序列窗口

该序列可在分析过程中进行扩展。序列窗口包含样品 按钮，该按钮可
打开用于添加样本数据的样品ID 窗口。

在分析过程中保存结果数据 在测量过程中，分析结果会直接保存到默认文件夹或用户自定义子文件夹中的数据
库中。这些数据可选择保存到新数据库或添加到现有数据库。但是，无法通过选择
相同名称来覆盖结果数据库。
测量程序开始时，将自动请求结果存储目标。此时会打开相关的开始 窗口，其中包
含以下结果文件选项：
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选项
名称 输入结果数据库的文件名

新文件/列表 
如果启用，则必须输入新文件名。程序会检查文件名是否已经存
在。不能覆盖现有文件。

附在文件/列表后 
新结果被附加到现有结果文件中。点击 打开一个选择窗口，您
可以从其列表中选择一个现有的结果文件。

文件夹 选择结果文件的存储路径

在选项|分析序列 窗口中，如果启用了在结果文件名中附上日期/
时间 选项，该信息将自动附加到结果名称中。该窗口中会出现一
条关于启用该选项的信息。

描述 在这里，您可以输入附加注释，这些注释将与分析结果一起保存

您可以单击  以选择用户定义的描述。
如果故障发生熄火 如果测量因错误信息而取消，则等离子体熄灭

该文件包含测量和评估结果以及样品 ID 信息。此外，方法参数会保存在结果数据库
中。
结果数据库的保存扩展名为".tps"（方法参数、强度和浓度）和".spk"（原始光谱数
据）。

6.6 中断和继续分析序列

分析序列可以中断，然后再继续。

} 使用常规分析|停止 菜单项或  会立即停止分析序列。

} 通过常规分析|继续或  继续执行被中断的例程。
ü 打开 继续运行分析序列窗口，显示中断前的操作状态。
ü 如果更改了方法，请启用 根据修改方法继续运行 选项。这将在结果文件中产

生一个新的方法条目，并保存方法的另一个版本：
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选项 描述
继续 继续当前采样、当前谱线和当前统计运行
第一次统计运行 继续当前样本、当前行和第一次统计运行
第一元素 继续当前样本、第一行和第一次统计运行
从表格行 -> 继续文本框中显示的表格行

6.7 重复序列动作

序列中的单个操作可以重复。
} 在主窗口的序列 或序列/结果 标签上，选择要重复操作的一行或多行。

按住 Ctrl 或 Shift 键的同时单击相关行，就可以选择多个。

} 点击  或使用常规分析|运行选中的序列行… 菜单项启动测量例程。
} 在 开始  窗口中，选择要保存重复测量结果的文件名。

您可以选择将结果保存到新文件中，或附加到现有文件中。无法通过选择相同的
文件名来覆盖现有结果。
ü 接下来将开始重复所选的操作。

注意
如果在此期间对方法进行了更改，则在重复序列或单行时将使用更改后的方法，并
将结果保存为新版本。

6.8 后处理分析结果

分析结果的再处理用于改变分析条件，如改变校准函数或方法，以便在分析中生
效。样品信息数据的更改，如样品名称、稀释因子等，也需要重新处理，以便在分
析结果输出中加以考虑。
重新处理后的数据可附加到当前结果文件或保存到新文件中。排除了对原始数据的
操纵。如果在一个结果文件中多次重复使用不同的参数进行再处理，则每次再处理
都会回溯到结果文件的原始数据。

 注意！ 每次再处理都会保存一个新的方法版本。
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重新处理结果 窗口中的输入
选项

选项/字段 描述
开始数据 选择起始数据

名称 
显示数据被重新处理的结果文件名称。

修改的样品信息数据 
如果样品信息文件中的数据（如稀释因子）已更改，则启用该功
能。如果不启用该选项，在重新处理结果时将不会考虑样本信息文
件中的更改。

更新结果图 
结果窗口，例如 显示谱图，将与测量结果一样更新。
备注：这就减慢了后处理的速度。

结果文件 目标 选择保存再处理结果数据的位置。

新文件/列表 
将结果数据保存在新文件中
为结果文件选择 文件夹 和 名称下计算数据的存储位置。

附在文件/列表后
再处理后的数据将附加到现有结果文件中。

描述 该附加说明与重新处理的分析结果一起保存。如果安装了可选的
21 CFR 第 11 部分合规性模块，则需要输入此项。
可从列表中选择用户自定义的描述。

重新处理输入 选择要重新处理的行。

所有
重新处理结果列表中的所有条目。

选择输入 
只重新处理选定的序列行。
单击  并在选择输入 窗口中选择要重新处理的所有序列行。

当前方法的分析线
在列表中选择要再处理的所有谱线。
选择所有 选择所有谱线。 取消选择 删除谱线列表中的所有选择。
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选项/字段 描述
暂时改变 保存用于再处理的临时更改（波长偏移、删除标记）（文件扩展名

为".rep"）。数据随后会自动加载到相应的结果文件（同名）中。
添加到QC图表 激活后，QC 样品类型结果将在再处理过程中输入 QC 图表。

进行后处理 } 更改可在方法参数或样品ID 窗口中进行。

} 单击 或选择常规分析|再处理 菜单项。
重新处理结果窗口随即打开。

} 指定起始数据（名称、修改后的样本信息数据、更新后的结果图）、存储位置和
目标文件名。
备注：如果由于样本信息发生变化而需要重新计算，请启用修改的样品信息数据
选项。否则，这些变更将不予考虑。

} 选择要重新处理的行/谱线。
} 用OK 开始重新处理。如果没有指定目标文件，则会出现查询"不保存到一个永久

文件重新处理数据?" 。

更换校准标准 现有的校准标准可由稍后测量的标准替代。为此，请按以下步骤操作：
} 在主窗口的序列 或序列/结果选项卡上，选择要更换的校准标准的行。

} 点击  开始测量序列行。
} 在开始 窗口中，定义要将结果附加到现有文件中。

接下来，开始测量校准标准。

} 单击  打开重新处理结果 窗口。

} 启用选择输入 选项，并单击  打开同名窗口。
} 选择最后测量的标准，使用箭头键将其移动到要替换的标准位置。
} 选择要重新处理的所有行。停用不应再纳入计算的旧标准。
} 单击OK 返回重新处理结果窗口，并指定起始数据、存储位置和目标文件名。
} 用OK 开始重新处理。

ü 重新处理选定行的数据。

更换校准标准中的单个谱线 或者，您也可以按如下方式替换标准：
} 在主窗口的序列 或序列/结果 选项卡上，选择要更换的校准标准的行。

} 点击  开始测量序列行。
} 在开始 窗口中，定义要将结果附加到现有文件中。

接下来，开始测量校准标准。
} 在结果列表中，右键单击要替换的标准（谱线）。在上下文菜单中选择样品单个

值 项。
} 在样品单个值 窗口中启用 用输入相应的行数替换 复选框，并在输入框中输入要

替换的标准的行号。
} 如上所述，开始重新处理。

ü 重新处理选定行的数据。

另见
2 创建预定义注释 [} 115]
2 指定质量控制 (方法|QCS 窗口) [} 40]
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6.9 在运行分析的同时评估测量结果（离线模式）

在测量过程中，不可能在同一程序实例中评估结果。不过，也可以在脱机模式下启
动应用程序的第二个程序实例，同时在第一个实例中运行测量。在此模式下，无法
与设备通信。不过，所有其他功能，如开发方法或加载和分析结果，都可以与第一
个程序实例的运行测量并行使用。
} 使用文件|启动离线 菜单项在第二个程序实例中启动 ASpect PQ。
} 使用文件|打开结果 菜单项打开当前正在运行的测量结果文件。

目前测得的结果将载入结果窗口。

} 点击工具栏上的  或使用查看|更新结果列表 菜单项，即可加载当前测量的其
他结果。
ü 结果显示已更新。可以进一步编辑结果。

 注意！ 在重新处理中，重新计算的结果会保存到新的数据库中。无法访问原始结
果文件。

6.10 在主窗口中显示结果和分析进度

会在工作场所背景的主窗口中详细显示测量结果和序列。主窗口中不同选项卡上的
显示方式可以很好地概括测量结果和统计分析。
可选择以下选项卡：
¡ 序列/结果 （一个标签页中 序列 和 结果 标签页的内容）
¡ 序列 （显示当前序列）
¡ 结果（显示测量结果）
¡ 综览 （测量结果摘要）
结果窗口的状态栏会显示当前结果文件的文件名。

带有结果的 ASpect PQ 主窗口
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6.10.1 序列/结果 选项卡

序列/结果 选项卡包含来自序列 和结果 表的数据。

另见
2 序列 选项卡 [} 65]
2 结果 选项卡 [} 65]

6.10.2 序列 选项卡

在 序列 选项卡上，将列出活动序列。
在该选项卡上，您可以跟踪运行分析的进度。各种样本和特殊功能在表格第一栏中
标注如下：

图标 意义
- 尚未测量/执行。
O 仅在测量。
+ 已经测量/执行。

测量  注意！ 后，您可以重新测量选定的样本。

为此，您必须在序列中标记样本行。然后，点击工具栏上的 。

6.10.3 结果 选项卡

结果 t选项卡包含所有测量结果和统计评估。为使表述更清晰，这些数值被分割成更
多表格。这些表格的索引选项卡位于窗口底部边缘。
数值按样本测量顺序排序。每个样本都列出了分析的元素。

表  强度/时间 根据方法设置（方法|QCC 窗口），表格包含强度和统计分析。

列 描述
序数 分析序列中的编号
名称 样品、标准或质控样本/标准的名称
分析线 元素谱线
类型 内标或分析物
强度 样品单个强度测量值的平均值
SD(强度) 标准差（平均值统计）
RSD% 相对标准偏差（平均值统计）
日期/时间 测量时间
单个值 (强度) 单个强度测量值

浓度1 表格 浓度1 表显示提供给 ICP-OES 设备的样品分析浓度。使用的单位是方法中设置的校准
单位。

列 描述
序数 分析序列中的编号
名称 样品、标准或质控样本/标准的名称
分析线 元素谱线
类型 内标或分析物
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列 描述
单位 浓度单位
浓度1 样品中的分析物浓度/标准中的分析物浓度
SD1 浓度1 的标准偏差（平均值统计）
RSD% 浓度1 的相对标准偏差（平均值统计）
R 浓度1 的范围（统计中值）
R% 浓度1 的相对范围（统计中值）
置信度 置信区间
稀释因子 样品预稀释因子

原始样品在放入自动进样器之前或在不使用自动进样器的情况下提供
给等离子体之前被稀释的因子。

备注 确定数值时的备注
强度 重复测量的单个强度的平均值
SD(强度) 强度的标准偏差（平均值统计）
日期/时间 测量时间
单个值 (强度) 重复测量的单个强度值

浓度2 表格 浓度2 表显示了原始样本的浓度。在计算第 2 节时，考虑的是样本信息数据：
¡ 稀释前
¡ 固体初始重量和溶液体积
¡ 其他单位的换算系数

列 描述
序数 分析序列中的编号
名称 样品、标准或质控样本/标准的名称
分析线 元素谱线
类型 内标或分析物
单位 浓度单位
浓度 考虑样本信息数据后的原始样本浓度
SD2 浓度2的标准偏差（平均值统计量）
RSD% 浓度2的相对标准偏差（平均值统计）
置信度 浓度2的置信区间
100%回归 浓度2 归一化为总浓度的百分比
强度 确定的单个强度的平均值
SD(强度) 强度的标准偏差（平均值统计）
R''相关系数(强
度)

强度范围（统计中值）

日期/ 时间 测量时间
单个值 (强度) 单个强度测量值

QC 表 QC表显示质控样本的结果：
¡ 浓度的目标值和实际值
¡ 回收率（所有类型，空白值除外）
¡ 对任何偏差的反应（除空白值外的所有类型）。

列 描述
序数 分析序列中的编号
名称 样品、标准或质控样本/标准的名称
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列 描述
分析线 元素谱线
类型 内标或分析物
QC样品（用于
校准功能）

R2相关系数 或 R

斜率

BEC
背景等效浓度

QC样品（用于
质控样品，不
用于质控空白
样品）

浓度1
额定值

回收率 
回收率
对于质控样品和质控标准，要确定浓度的回收率。
对于 QC-Stock、QC-Trend 和 QC-Matrix，要确定加标引起浓度增加的恢
复率。

QC样品（用于
空白检测限）

SD 
空白测量的标准偏差

LOD 
检测限

LOQ
定量限

备注 对质量控制事件的评论（例如，>计算值）
强度 单个强度测量值的平均值
SD 强度的标准偏差（平均值统计）
日期 / 时间 测量时间
单个值 (强度) 单个强度测量值

错误 表 如果在测量过程中出现错误，相应的测量值将在所有表格中以红色标出。在错误 表
中，包括错误编号在内的各测量错误均以书面形式记录。

单个值 表 单个值表包含强度的单个测量值和相应的背景强度。

样品ID 表 样品ID 表包含样本信息数据。

列 描述
序数 分析序列中的编号
名称 样品、标准或质控样本/标准的名称
分析线 元素谱线
位置 样品在自动取样器上的位置
预稀释因子 预稀释因子

原始样品在放入自动进样器之前或在未使用自动进样器的情况下提供
给光谱仪之前的稀释系数。计算原始样本浓度时需要使用该因子。

重量 初始重量（克）
样品制备过程中溶解的原始样品的质量（单位：克）。质量是计算原
始样品浓度所必需的 (浓度2)。

体积 用于稀释初始重量的溶剂体积（毫升）。计算原始样品的浓度时需要
该值(浓度2)。

总重量 总称量部分，包括样品和稀释剂（仅适用于单位类型 液体, 液体重力）
名称(2) 样本信息表中的附加样本名称
进样器稀释因
子

自动进样器的稀释因子。
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列 描述
空白扣除 空白校正

关 
未进行空白值校正。

开
为了计算原始样品的浓度，将减去序列中最后测量的空白样。

自定义 表 在自定义 表中，可以直接选择结果输出的参数及其在表中的顺序。
} 单击表格右下角的 选择列按钮。
} 在 选择列 窗口中，用鼠标单击选择所需的参数。

} 要更改显示顺序，请选择要更改位置的参数，并用按键  和  在列表中移动
它。

} 返回主窗口后，将显示结果。将鼠标指针移到表头的表格行上（指针会变成双箭
头），然后按住鼠标键移动表格列到所需的宽度，就可以更改表格列的宽度。

备注：
列宽保存在此视图中。退出后，主窗口中其他表格的列宽变化将被重置。

另见
2 分析序列选项 [} 119]
2 数值显示标记概览 [} 137]
2 样品信息数据（样品 ID） [} 53]

6.10.4 概览选项卡

综览 选项卡汇总了分析结果。您可以选择不同的演示选项：

数值 描述
浓度1 浓度 1
浓度(RSD%) 浓度 1（相对标准偏差）
浓度2 浓度 2
浓度2(RSD%) 浓度 2（相对标准偏差）
强度 强度
强度(RSD%) 强度（相对标准偏差）
强度(SD) 强度（标准偏差）
LOD 检测限
LOQ 定量限
回收率(标称值) 恢复率（设定值）
R2/ 重校因子 测定系数/重新校准系数
100%回归 浓度2 归一化为总浓度的百分比

通过激活相应的复选框，可以显示以下样本类型：
¡ 样品
¡ QC样品
¡ 校正标准
¡ 其他

使用  打开 打印 综览 窗口，从这里可以开始打印当前概览中显示的数据。
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另见
2 ASpect PQ 中的打印功能 [} 103]

6.11 显示和编辑样本单值

您可以显示样品的单个值，也可以在计算样品浓度时排除单个值。
} 右键单击结果表中的一行，从右键菜单中选择样品单个值 项。

或者，选择样本行，然后选择 查看|样品单个值菜单命令。

自动取样器调整窗口  样品单
个值

单值显示（表格） 单值样本见表。

表列 描述
序数 样本测量中的单值数量
强度 单一数值的强度
浓度1 分析样品中分析物的浓度。
备注 没有

在计算样本平均数时，会包含单个值。

#MAN
在计算样本值时手动排除了该值。

#KOR
由于进行了格拉布斯离群值检验，在计算样本值时自动排除了该
值。

样本数据 字段 描述
序数 结果表中的测量次数
类型 样品类型（样品、标准样品或质控样本类型）
名称 样品名称
日期 / 时间 表中所选测量的日期和时间
强度(平均值) 所有单值的平均强度
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字段 描述
SD 标准偏差（平均值统计）。该参数的显示与为测量选择的统计方法

（平均值/中值）无关。
RSD 相对标准偏差（平均值统计）

该参数的显示与为测量选择的统计方法（平均值/中值）无关。

样品单个值 窗口中的其他按
钮和选项

选项/按钮 描述
删除 / 重新激活 从平均值计算中移除样本单值，或重新激活样本单值进行计算
编辑谱图 显示随波长变化的线光谱
用输入相应的行数
替换

仅用于校准标准

在再处理过程中，当前样品将被结果表中 富集位置上的样品取代
在结果表中的各个样本行之间以及从一个样本到下一个样本之间切
换

剔除样本单值 如果需要，您可以在计算样本平均值时手动排除单个值。
} 为此，请在表格中标出要排除的单个值。
} 单击删除  从结果再处理的样本平均值计算中排除该值。
} 单击重新激活 将选定的单个值再次纳入计算。

 注意！ 通过激活 格拉布斯离群值检验选项，可以在分析过程中自动检测和消除
单个数值中的离群值。

另见
2 显示和编辑强度光谱 [} 70]

6.12 显示和编辑强度光谱

编辑谱图窗口中的强度光谱显示用于以下任务：
¡ 计算分析线的主峰并保存在分析线文件中
¡ 根据样品基质计算背景校正，并将其转移到方法中
¡ 创建光谱校正
¡ 确定与分析线相邻的线路
在结果窗口中可显示和编辑每次测量的强度光谱。
} 双击结果表中相应的样本行，打开编辑谱图 窗口。

或者，右键单击结果表中的行，然后单击右键菜单中的编辑谱图。您还可以选择
样本行并选择 查看|编辑谱图 菜单命令。

在 编辑谱图 窗口中，一次列出一条分析线的所有测量样本和所有单值。可以在各分
析线之间进行切换。
编辑谱图 窗口左侧包含所选样品的强度光谱图，以及用于分析和编辑光谱的四个选
项卡。右侧是从概览中选择要显示的样本单值。

6.12.1 显示光谱 – 编辑谱图 / 显示 窗口

编辑谱图|显示 窗口显示样本光谱概览。您可以确定峰值的位置，并将找到的参数传
输到线/波长文件和方法中。



ASpect PQ 进行分析和计算结果

71

编辑谱图|显示 窗口

选择光谱/样本列表 右侧的样本列表列出了分析行的所有样本单值。
} 启用要在图表中显示的单个值的复选框。

样本单值的光谱以叠加方式显示。表中前部字段的颜色分配给各个光谱。
} 如果窗口左下角的点蓝所选分析线 选项已启用，则用鼠标选择的单个样本（表格

中的蓝色条）在图表中将以粗体显示。
} 您可以使用表格下方的按钮过滤样品列表中样品/重复测量的显示以及光谱图形

显示的选 择（启用样品列表中的复选框）：

– 在选择旁单击 。
– 在 选择 窗口中进行以下设置：

选项 描述
所有 选择主窗口中结果列表的所有行进行图形显示（启用图形显示复选

框）。
从/到 只选择结果列表中从/到设置行之间的光谱。
重复次数 选择样本的单个数值：

所有
选择样本的所有样本单值。
参考编号，如 "2"。
只选择样本中选定的单个值

只显示所选重复 如果启用，样本列表中将只显示所选重复测量的条目。
如果禁用，则显示所有单个光谱，并加载上述主窗口所选条目（全
部或从/到）。

– 通过点击选择 ，您可以显示并选择带有上述参数的光谱。
– 使用 取消选择禁用所有复选框以显示单个值。

输入因数和抵消 } 对于每个频谱，您都可以在样本表中输入一个因子和/或偏移量。以这种方式处
理的频谱会沿 X 轴扩散/压缩和移动。

} 单击重置系数，因数和偏移将再次重置，频谱将以原始状态显示。
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显示谱线频谱 所选光谱显示在左侧。以计数/秒为单位的强度与以纳米为单位的波长相对照。图表
顶部边缘显示像素分配情况。调整光谱仪，将主峰映射到测量像素，例如 180。必
须对每条分析线的主峰偏移进行校正，见下文。
光谱视图的按钮具有以下功能：

选项/按钮 描述
启用图形缩放。单击后，按住鼠标左键选择要放大的光谱部分。

缩放后恢复原始坐标。

在信号图或频谱图中启用选择模式。用鼠标左键选择测量点。所选
测量点的数值显示在按钮下方的输出栏中。
启用文本模式。按下鼠标左键后，可以选择一个窗口区域，用于在
图表中添加文字。
双击现有文本可打开编辑或删除文本的窗口。使用 Ctrl 键和鼠标右
键可以移动现有文本。
启用谱线识别模式。通过单击或拖动鼠标，可在谱线数据库中搜索
所选波长位置的元素谱线。找到的直线显示在图表下方。

y-轴 选择图形的缩放比例：

自动
自动缩放：频谱以最佳纵向展开方式显示。

数值 
手动缩放。必须在列表中选择纵座标上限。

波长 显示分析线的波长。
手动设置主峰。

寻找峰中心 自动搜索峰值并校正偏移。
接受峰偏离值 将峰值偏移保存在谱线库中。从此时开始，该偏移量将用于该元素

线的每次测量。
范围(nm) 选择分析线下方和上方的波长范围。这一波长范围可用于光谱分

析，例如背景校正。

如果启用了 对称 复选框，则波长以下和波长以上的波长范围相
同。
相应的像素范围显示在输入字段下方。

点击接受方法 将所选线路波长范围的设置转移到当前测量方法。
此范围用于计算动态背景调整（或自动背景校正）。数据也会在评
估 标签页的方法窗口中更改。

点蓝所选分析线 右侧概览中选择的单个频谱会在图表中用粗线标出。
标记像数 图形中的像素用圆圈标识。
标记有效像数 主峰的中心分析像素用红线标出。如果分析中使用了多个像素，其

范围将以浅红色标出。
强度 未扣除

背景校正强度

BG
背景强度

样品单个值 链接到 样品单个值窗口
如果图标以这种方式突出显示，则该行将用于方法中。
在方法开发过程中，您可以在 编辑谱图 窗口中以这种方式选择合
适的谱线。
请勿在方法中使用谱线。
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自动设置主峰 在方法开发过程中，您需要校正与设备相关的峰值偏移以及线路干扰（如重复）造
成的偏移。
} 单击寻找峰中心。主峰的自动测定非常适合测定大多数峰值。

或者，点击  并手动选择光谱中的主峰。
} 您可以选择重新计算结果，以评估新的峰值偏移。

切换到结果窗口，点击 开始重新处理。
} 将使用接受峰偏离值 找到的峰值偏移保存到设备的行/波长文件中。

ü 现在，数据可用于分析线的每次后续分析。

另见
2 指定分析线 (方法|谱线 窗口) [} 23]
2 后处理分析结果 [} 61]
2 查找谱线 - 编辑谱图|分析线识别 窗口 [} 76]

6.12.2 评估峰值并确定背景校正 -编辑谱图|处理 窗口

本底校正法可以补偿连续本底辐射引起的分析线周围宽光谱范围内的强度波动。在
分析线两侧选择像素（背景校正点），通过这些点进行回归计算，并将回归图用于
背景校正。
在选择背景校正点的静态方法中，点是手动设置的，回归图的多项式系数也是独立
确定的。在动态方法中，回归图使用 ABC 算法（ABD = 自动基线校正）自动计算。
不连续的背景干扰，例如由于谱线与矩阵元素重叠造成的干扰，可借助校正光谱将
其最小化。
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用于峰值分析和背景校正的元
素概览

光谱视图的按钮、某些值的输出和样本单值的选择已在 编辑光谱 |显示 窗口一节中
进行了说明。

选项/
按钮

描述

峰值评估 设置峰值评估的像素数。

1
测量信号只在主峰所在的像素上确定。

值> 1
确定测量信号的像素数。
像素的单个信号被累加。因此，结果大于最大峰值。具有主峰的像
素位于范围的中心。

峰高
峰高用于评估。

自定义
评估范围由用户定义。这是评估重复数据的首选方案。
点击 后，启用列表中所有用于评估的像素。

BGC模式 选择背景校正类型：

动态
背景校正采用数学算法自动计算。此选项无需其他设置。

静态
背景校正点是通过鼠标点击光谱手动设置的。此外，还必须选择校
正函数的多项式系数。
对于静态适应，设置或删除背景校正点

将鼠标移至光谱图上时，会显示一个十字。点击 打开功能列
表：

设置背景校正点
单击鼠标将校正点设置为光谱上所需的波长。如果按住鼠标键在范
围上移动，就会选择整个范围。

删除背景校正点
单击已选定的点会删除相应的背景修正点。拖动鼠标即可删除范
围。

删除所有背景校正点
删除所有选定点

BGC点 
删除所有

删除所有手动设置的背景校正点

表 显示手动设置的背景校正点
非线性校正 选择背景校正图形回归的多项式系数

使用自动选项时，将自动选择回归。
显示背景校正谱图 显示背景校正光谱

从样本光谱中减去经过调整的背景（绿线）。背景就相当于零谱
线。

将数据传输到方法 单击接受方法将所选线路的峰值评估和背景校正设置转移到当前测量方法。数据也
会在处理 标签页的方法窗口中更改。

另见
2 消除光谱干扰 – 编辑谱图|光谱校正 窗口 [} 75]
2 显示光谱 – 编辑谱图 / 显示 窗口 [} 70]
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6.12.3 消除光谱干扰 – 编辑谱图|光谱校正 窗口

在例行程序中，尝试选择无干扰和/或背景易于校正的谱线进行分析。如果无法做到
这一点，可以使用校正光谱来消除不连续的干扰，例如，由谱线与一个或多个矩阵
元素重叠造成的干扰。矩阵的校正光谱各自组合在一个模型中，然后可以与该方法
中的谱线联系起来。
编辑谱图|光谱校正 窗口中提供了保存单个校正光谱和组合校正模型的功能。

选项/按钮 描述
保存校正谱图 将矩阵纯成分的光谱保存为校正光谱
用户校正模型 如果启用，校正模型将应用于被分析物
校正模型

保存当前校正模型

加载现有校正模型

谱线表列出了模型中使用的分析物和校正光谱。启用复选框后，图表中将显示单个
光谱。通过添加 将更多光谱添加到修正模型中。使用 删除 会从模型中删除用鼠标选
择的频谱。

线表中的  注意！ 所有 校正光谱都将用于模型计算，与是否启用显示复选框无
关。如果要排除校正频谱，则必须将其删除。

6.12.3.1 创建光谱校正模型

要为分析线创建和使用校正模型，必须执行以下步骤：
1. 确定可能的干扰。
2. 创建并保存校正光谱。
3. 创建校正模型。
4. 将带有校正模型的分析线参数转移到方法中。
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步骤 1：识别干扰 } 创建一个分析方法。
} 测量基质中的分析物，并将光谱载入 编辑谱图窗口（双击主窗口中的样品行）。
} 在 编辑谱图|分析线识别 窗口中识别可能的干扰线。

步骤 2：测量和保存校正光谱 } 在序列中增加对造成光谱重叠的干扰矩阵成分的测量，并在单元素解决方案中测
量这些成分。
备注：
基质成分的浓度不必与样品中的浓度相匹配，但必须至少高到足以使光谱具有清
晰的强度值。要进行正确的光谱校正，每次只能测量一种纯物质成分。

} 将矩阵分量的频谱载入 编辑谱图|光谱校正 窗口。
} 单击保存校正谱图。

ü 用于保存校正光谱的数据库窗口打开。
} 使用 保存发送名称并完成流程。
} 以同样的方式保存其他矩阵成分的光谱。

步骤 3：创建校正模型 } 再次加载基质中分析物的光谱。
} 选中 用户校正模型 复选框。
} 点击添加打开已保存校正光谱的选择。
} 在列表中选择一个校正频谱，然后点击载入。
} 以这种方式添加所有校正光谱。
} 在光谱视图中检查生成的样本光谱是否没有重叠。
} 使用 标记 按钮，您可以按住鼠标键屏蔽不包括在修正模型计算中的范围。

默认情况下，分析线区域（± 9 像素）已被屏蔽。如果没有纯物质可供记录，而
这些污染物可能以不同的比例存在，则可能有必要遮蔽更大的范围。

} 要保存修正模型，请单击 并为模型命名。用保存 结束进程。

步骤 4：将带有校正模型的分
析线转移到方法中

} 使用 接受方法将修正模型的分析线参数转移到当前方法。
ü 在方法|评估 窗口中，分析线在校正 列中用LSM （最小平方模型）标识。

保存方法后，今后的测量将使用该方法和创建的校正模型进行。已完成的测量可使
用新方法版本重新处理，无需重复测量。
光谱校正模型和校正光谱与结果数据一起保存。如果将结果数据传输到另一台尚未
保存校正模型的计算机上，则会在查询后导入模型。

6.12.3.2 查找谱线 - 编辑谱图|分析线识别 窗口

在编辑谱图|分析线识别窗口中，您可以根据谱线数据库识别测量光谱中的谱线。
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在光谱下方的表格中，显示了光谱部分确定的所有谱线。

} 启用按钮 。
} 单击光谱中感兴趣的峰值。

最近的线显示在光谱下方，并在表格中突出显示。
} 反之，您也可以在表格中选择一行，然后显示在光谱中。

6.13 记录光谱概览

通过方法开发|浏览谱图菜单项，您可以记录指定波长范围内的概览光谱。

} 选择方法开发|浏览谱图 菜单项。
} 在测量 区域输入所需的波长范围 (从/到)。
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} 如果激活了一种方法，则可以选择该方法中某一行的参数进行频谱扫描。如果没
有加载方法，则使用预设参数。

} 准备样品。如果要使用自动取样器，请激活启用自动进样器 选项，并选择样品在
自动取样器上的位置。

} 单击 开始.
开始扫描。扫描完成后，窗口上部将显示光谱概览。

} 如果单击概览谱图中的某个部分，图形中就会显示所选谱线的详细区域。您可以
在 +/-范围中设置细节区域的宽度。

} 找到的线路显示在右侧的表格中。您可以使用 仅显示详细的范围 选项将显示范
围限制在所显示的光谱范围内。
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7 校准

校准在测量过程中根据序列中选择的选项进行。测量后可显示和编辑校准曲线和功
能。

} 单击图标栏中的  打开校正 窗口。
或者，双击计算标准曲线 序列行，或选择方法开发|校正 菜单项。

校正窗口 校正 窗口显示根据图形参数计算得出的校准曲线。

该窗口包含序列中定义的每条分析线：
¡ 校准曲线图
¡ 校准表
¡ 参数
¡ 余值
¡ 检测限 (LOD) 和定量限 (LOQ)

选择谱线 在 分析线 列表框中选择校准视图的分析线。使用列表下方的箭头键在各谱线显示之
间切换。

选择校准功能 在 校正方程列表中选择校准曲线的可能回归计算：

校准选项 描述
线性 校准函数的线性级数

非线性比例方程 有理函数描述的校准函数的非线性级数

非线性二次方程 二次函数描述的校准函数的非线性级数



校准 ASpect PQ

80

校准选项 描述
自动选择 为进行校准，分别计算了线性和非线性函数。然后进行曼德尔检

验，比较残差平方和。如果非线性函数的总和明显低于线性函数的
总和，则将选择非线性校准曲线。否则，将使用线性校准曲线。在
选项|校正 窗口中选择非线性函数。默认设置为断裂比功能。

另见
2 校准和空白校正的常规设置 [} 121]

7.1 校准曲线图

在图表中显示测量点、计算校准曲线和残差。测量点上的数字与 校正表标签上使用
的数字一致。校准零点已用 Z（零）标识。

颜色标记 测量点的标记方式如下：

颜色 意义
黑色 正常测量点
浅灰色 删除/离群值（不包括在计算中）
蓝色 疑似离群值（纳入计算）

曲线也以彩色突出显示：

图形颜色 意义
黑色 校准曲线在有效校准范围内
蓝色 校准曲线超出有效校准范围
绿色 有效校准范围内预报范围的下限和上限
浅灰色 预报范围的下限和上限超出有效校准范围

关于预后或置信区间的说明 预后范围的位置取决于所选择的统计确定性。它是校准 "质量 "的衡量标准，分析样
本测量的统计确定性最终也取决于此。此外，预报范围还可用于识别校准点中的可
疑异常值。统计确定性在 方法|统计 窗口中选择。在选项|校正 窗口中，您可以选
择显示预报或置信区间。

放大校准曲线 点击 后，按住鼠标键可放大图形区域。 再次逆转放大。

插入备注 可在图表中插入备注文本字段。

} 点击 。
} 按住鼠标左键，将文本字段的边框拖到图形上。
} 在打开的输入窗口中，点击字体 选择字体。
} 输入文本并点击OK。

ü 文字显示在图表上。

打印校准曲线 点击  后，校准曲线和校准数据将输出到打印机。

另见
2 校准和空白校正的常规设置 [} 121]
2 指定统计分析 (方法|统计 窗口) [} 39]
2 打印分析结果 [} 103]
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7.2 显示校准结果

校准结果显示在校正 窗口右侧的三个选项卡上。

另见
2 校准和空白校正的常规设置 [} 121]

7.2.1 校准 – 校正表 选项卡

在 校正 窗口中，标准物质的值对（计算浓度/测量值）显示在校正表标签上。
如果对标准品进行了多次测量，并在方法中设置了统计分析选项，则可以通过启用
相应的 复选框，额外输出标准偏差 (SD) 和相对标准偏差 (RSD%) 或范围 (R''相关系
数) 和相对范围 (R''相关系数%)。
要从计算中排除单个校准标准，请用鼠标单击表格中的标准，然后单击删除标准。
测量仅标记为已删除，可随时重新激活。
在测量值表格下显示校准数据，前提是这些数据可以进行有意义的计算：

参数 意义
R2相关系数 测定系数
斜率 校准曲线斜率
方法标准偏差 标准差方法
BEC BEC 值（本底等效浓度）是分析物产生与本底等效强度的浓度。数

值越低，灵敏度越高。

7.2.2  校准 – 残差 选项卡

在 校正 窗口中，残差 选项卡上的图表将显示校准点与计算校准曲线的偏差以及预测
带的极限。

7.2.3 校准 – LOD/ LOQ 选项卡

在校正 窗口中，ICP-OES 设备的检测限和定量限显示在LOD/LOQ 标签上。这些限值
根据当前校准结果计算得出。在此区域，只有在设备已经校准的情况下，才会显示
空白方法和校准曲线方法的值。

参数 意义
检出限 以确定的统计确定性检测出的待分析元素的重量（浓度）。
定量限 在规定的置信度下可确定的待分析元素的最小重量（浓度）。
SD空白(DL) 仅适用于空白值方法

空白（IDL 样品）的测量标准差

使用 计算 开始计算检出限和定量限。

校准曲线法 根据校准曲线法计算检出限和定量限需要线性校准曲线。校准应在较低浓度范围内
进行。对计算结果至关重要的校准参数包括以下内容：
¡ 校准点的数量和位置
¡ 每个标准的重复测量次数
¡ 回归的质量
¡ 校准曲线斜率
¡ 相对统计确定性（概率水平）
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只有在较低浓度范围内进行校准时，校准曲线法获得的值才有用。

空白法 在样品测量中确定空白样的标准差。为此，空白测量 (QC空白DL)被纳入序列。
空白法的计算规则如下：
¡ 测量空白 11 次。
¡ 根据获得的值，确定空白的绝对标准偏差SD。
¡ 以下公式适用于检测和定量限：
检测限 (LOD)
LOD = 3 * SD(校准曲线斜率)
定量限 (LOQ)
LOQ = 9 * SD / (校准曲线斜率)

另见
2 按顺序指定测量和操作 [} 50]

7.2.4 校准 – LOD/ LOQ 选项卡

在校正 窗口中，ICP-OES 设备的检测限和定量限显示在LOD/LOQ 标签上。这些限值
根据当前校准结果计算得出。在此区域，只有在设备已经校准的情况下，才会显示
空白方法和校准曲线方法的值。

参数 意义
检出限 以确定的统计确定性检测出的待分析元素的重量（浓度）。
定量限 在规定的置信度下可确定的待分析元素的最小重量（浓度）。
SD空白(DL) 仅适用于空白值方法

空白（IDL 样品）的测量标准差

使用 计算 开始计算检出限和定量限。

校准曲线法 根据校准曲线法计算检出限和定量限需要线性校准曲线。校准应在较低浓度范围内
进行。对计算结果至关重要的校准参数包括以下内容：
¡ 校准点的数量和位置
¡ 每个标准的重复测量次数
¡ 回归的质量
¡ 校准曲线斜率
¡ 相对统计确定性（概率水平）
只有在较低浓度范围内进行校准时，校准曲线法获得的值才有用。

空白法 在样品测量中确定空白样的标准差。为此，空白测量 (QC空白DL)被纳入序列。
空白法的计算规则如下：
¡ 测量空白 11 次。
¡ 根据获得的值，确定空白的绝对标准偏差SD。
¡ 以下公式适用于检测和定量限：
检测限 (LOD)
LOD = 3 * SD(校准曲线斜率)
定量限 (LOQ)
LOQ = 9 * SD / (校准曲线斜率)

另见
2 按顺序指定测量和操作 [} 50]
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7.3 编辑校准曲线

您可以在校正 窗口中编辑现有校准曲线，方法如下：
¡ 更改使用的校准功能
¡ 启用/禁用标准
¡ 更换测量标准
要更改校准功能，请从 校正方程 列表框中选择一个新型号。
要从计算中排除某个标准，请在 校正表 选项卡上选择该标准，然后点击 删除标准。
测量仅标记为已删除，可随时重新激活。
当您重新处理结果时，修改后的校准参数将应用于结果。为此，请选择常规分析|重
新处理结果 菜单项或单击工具栏中的 。
还可以再次测量标准，并对结果进行再处理。

另见
2 后处理分析结果 [} 61]
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8 质量控制

质量控制功能用于在较长时间内监测方法的测量结果。为此，为一种方法定义了不
同类型的特定质控样本，并将其纳入序列中。
评估结果以质量控制图（QC 图表）的形式呈现，并与方法一起保存。每次加载方法
后，都会提供质量控制图，并在下一次开始测量时更新。
质控样本的类型及其参数在 方法|QCS 窗口和质控样本积分序列中定义。
您可以在质控QC 窗口中查看已加载（活动）方法的 QC 图表。在这里，您还可以定
义 QC 图表的参数和配置。

} 单击图标栏中的  打开质控QC 窗口，或选择方法开发|质控QC 菜单项。

另见
2 指定质量控制 (方法|QCS 窗口) [} 40]
2 按顺序指定测量和操作 [} 50]

8.1 质量控制图的参数

QC 图表的类型和显示方式在质控QC|QC图表参数 窗口中定义。

质控QC|QC图表参数 窗口

质控样本类型和评估 针对不同的质控样本类型，可选择以下评估方法：

质控样本类型 质量控制评估类型
QC样品

QC标准

平均值图表

平均值图表(标称值) – 不用于目标值图表

回收率
QC加标 回收率
QC趋势

QC基体

趋势

范围 – 不用于目标值图表
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质控样本类型 质量控制评估类型
精度 – 不用于目标值图表

QC空白 未提供选择。显示空白的强度。

对于 控制图表 图表类型（过程控制图），目标参数以及控制 (K) 和警告 (W) 限值是
根据前一时期的平均值和散点值确定的。对于目标值图表图表类型，目标值和排除
限值是根据质量控制样本的预期值和限值确定的。

显示器 在该字段中，您可以选择图形使用的点的大小，以及各点之间是否需要用线连接。

选项 描述
输入点数量 单个点显示为圆形。选择较大的圆点尺寸。
输入点 用一条线将图形上的点相互连接起来。

8.2 质量控制图的条目和界限

QC 图表的内容在质控QC|输入 和 限值 窗口，并可根据实验室对输入频率的要求进
行调整。

选项 描述
输入计划 所有值

输入每次执行的 QC 检查。

1值/天 
只输入当天的最后一次 QC 检查。

2值/天
只输入当天的第一次和最后一次 QC 检查。
注意
根据 PC 时钟，一个 "日 "对应一天，即在一天中，QC 图表上的任何
先前条目都将被新的 QC 值覆盖；但是，当新的一天开始时，将生
成新的条目。
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选项 描述
预备期数 仅限控制图表：

准备期是用于计算控制 (C) 和误差 (E) 限值的质量控制图条目数。
准备期总是包含较早的图表条目。如果设置为 0（无准备期），则
所有输入的质量控制数据都将包含在控制和误差限值的计算中。

目标值图表不包括
限值

仅限目标值图表：
排除限值由质量控制样本的指定限值乘以 因子 （默认为 1）计算
得出。

更新图表 确定（几乎）完整图表的程序。为此，请从列表中选择一个选项：

选项 描述
接受预备期数值, 删
除剩余

仅限控制图表：
接受旧图表的准备期，将其应用于新图表，并删除剩余的值。

上一个值 ->新预备
期

仅限控制图表：
最后测量的旧图表值代表新图表的准备期，其他所有值都将从图表
中删除。新的测量值将根据新创建的准备期进行评估。

删除所有, 新预备期 所有值都将被删除。 
控制图表 仅限：新的测量值将首先填满准备期。

点击 处理即可根据上述选项替换 QC 图表。

8.3 显示质量控制图

QC 图表显示在质控QC|QC图表 window 窗口中。方法中定义的每种质控样本类型和
指定的每种元素项目都会生成单独的图表。

选项/视图 选项/视图 描述
质控样 在此，选择要显示的质控样本类型。
分析线 在此，选择要显示的元素谱线。
显示值 显示值的个数以及第一个和最后一个显示值的日期。
保存值 当前质量控制图上的条目总数，以及第一个和最后一个值的日期。
X轴(min) / X轴
(max)

选择要显示在图表上的起始条目和条目数。

y-轴 输入 
Y轴的最大值按最高值缩放。

控制限值 
Y 轴的最大值被缩放到控制限值或排除限值的范围内。
打印包含字母数字数据和测量值的质量控制图。

图表区域 颜色/标记 意义
黄色字段 仅控制图：准备期
浅灰色水平线 仅控制图：仅根据准备期

目标值图表计算的平均值：目标值
红色水平线 仅控制图：根据制备期（3 西格玛）计算出的控制上限和下限 (C)

仅限目标值图表：上限和下限（EU、EL）取决于质控样本的限值
绿色水平线 仅控制图：计算出的警告限（W；2 西格玛）。
小圆圈 测量点（黑色：活动入口；灰色：非活动入口）
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如果单击图表中的测量值，就会打开一个窗口，显示该测量值的以下信息。

选项 描述
数量 质控系列中测量值的编号
数值 测量值（根据质量控制图的显示类型进行转换）
日期 / 时间 测量时间
操作者 测量时登录的用户
版本 所用方法的版本
删除输入 /
激活输入

选择已删除或重新激活的测量值

添加注释 输入测量点的注释，例如删除的原因
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9 控制和监测光谱仪及附件

9.1 光谱仪

仪器 窗口用于测试光谱仪功能和设置光谱仪参数。
可以调整或查看以下数据，并执行以下操作：
¡ 设备数据
¡ 显示探测器的读数参数
¡ 开始测量以优化设备

单击  或使用方法开发|仪器 菜单项打开仪器 窗口。
单击仪器状态，显示安全传感器的信息输出图。如果等离子体出现问题，您可以在
这里查看传感器的错误信息。

9.1.1 配置光谱仪参数和测试功能

仪器|参数 窗口包含以下功能：
¡ 检查设备的基本功能
¡ 开始自动校正光学系统
¡ 在选定波长处开始测试测量

仪器| 参数 窗口中的元素

参数 描述
仪器信息 在仪器信息 组中，会显示设备服务所需的各种服务和版本号。
波长 在波长 字段中显示所选波长。

点击选择元素/分析线 窗口中的 后，即可调整波长。

点击 设置将光谱仪移动到所选波长。
氖灯校正 对探测器进行波长校准
暗电流测量 校正暗信号
棱镜重校 通过棱镜调整（能量最大值调整）优化探测器上的色散顺序映射。
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参数 描述
观测方向 在列表框中选择等离子体的监测方向（轴向 - 从上方，侧向 - 从侧

面）
CCD制冷 如果启用复选框，则可通过设置 启动 CCD 检测器的冷却。如果禁

用复选框，则停止冷却。
等离子体点火时，CCD 冷却系统自动启动。只有在特殊情况下，如
自动运行时出现错误信息后，才需要进行手动控制。

在操作温度字段中，将显示 CCD 检测器的当前温度。
高吹扫流量 用增加的氩气流量冲洗光谱仪
测量 要开始对所选波长进行测量，必须在测量 中输入总测量周期。

点击 记录光谱 开始测量。测量时使用等离子体的主要设置。
样品必须手动进样。不使用自动取样器。

测量选定分析线的光谱峰值 在仪器|参数 窗口中选定的分析线处开始测试测量。
} 点燃等离子体

} 在 波长 区域使用 打开 选择元素/分析线 窗口并设置所需的行。
或者，直接在波长 输入字段中输入数值。

} 使用设置 将光谱仪移动到所需波长处。
设置成功后，设置旁边的标记会变成绿色。

} 使用暗电流测量 开始暗电流测量。
} 对于下列测量，请选择视图方向 轴向 或者 侧向.
} Set the 读数时间.
} 提供样品并将进气管浸入样品中。
} 等待一段时间，以实现样品的稳定雾化。使用 记录光谱开始测量。

ü 测量开始，测量结果显示在编辑谱图 窗口中。

另见
2 在谱线表中插入分析线 [} 24]
2 显示和编辑强度光谱 [} 70]

9.1.2 设备参数诊断

服务相关参数显示在 仪器|诊断 窗口中。

9.1.3 进行连续峰值测量

在 仪器|光谱 窗口，开始对指定波长进行连续测量。连续测量结果用于设备运行期
间的优化。
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图形显示和数字分析

选项 描述
显示 显示频谱的选项。

能量
显示能谱，测量单位：cts（计数）
为了获得噪声尽可能小的测量结果，探测器的积分时间选择在能量
最大值约为 30000 cts 时。

强度 
以时间单位表示能量，测量单位：cts/s（每秒计数）
无论积分时间长短，都可以根据强度比较不同的峰值。

测量像数 选择其值持续显示在 能量 或强度 字段中的像素

最大 和最小 字段显示连续测量的相应结果。
标记测量像数 在图表中用垂直红线标出一组测量像素
标记点 用点标记图中每个像素的测量值
手动设定检测器读
数时间

从列表框中选择 CCD 检测器的读出时间
读出时间越长，能量值越高。
CCD 检测器的读出时间默认为 0.01 秒。

图形缩放 直接在坐标轴的输入框中输入起点和终点的值。

或者，在启用缩放模式  后，按住鼠标左键选择要显示的范围。

启用 自动选项或单击 反向缩放。

开始峰值测量 } 在 仪器|参数 窗口中设置波长和观察方向。
} 切换到光谱选项卡。
} 点击 开始开始连续测量。
测量值与设置的参数一起记录，并不断重复，直至按下停止 键。
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9.1.4 记录信号进程

在仪器|时间序列 窗口中记录当前在光谱仪中设置的波长在选定测量点数量上的强度
信号变化。

除图形显示外，还输出当前强度的数字值、达到的最大和最小强度值以及背景强
度。
您可以设置以下参数来记录信号进程：

选项 描述
标尺 启用缩放模式  后，按住鼠标左键选择要显示的范围

点击 扭转缩放比例
强度轴从0开始 不要自动设置 Y 轴的缩放比例，而是让它从 "0 "开始
测量点 从列表中选择测量点数量
标记点 在图表中用点标记测量点
手动设定检测器读
数时间

从列表框中选择 CCD 检测器的读出时间

扣除基线 显示背景校正后的强度值

9.2 等离子体

等离子体 窗口包含以下功能：
¡ 点燃等离子体/熄灭等离子体
¡ 控制高频发生器
¡ 设置气体流量
¡ 分析仪泵的控制
¡ 调整传输光学器件
¡ 自动优化雾化器气体流量和等离子功率

} 单击图标栏中的 打开等离子体 窗口，或选择方法开发|等离子体 菜单项。
通过 仪器状态可以显示 ICP-OES 设备安全传感器的信息输出图。如果等离子体出现
问题，您可以在这里查看传感器的错误信息。
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9.2.1 点燃等离子体并设置等离子体条件

在等离子体|控制 窗口中，您可以点燃/熄灭等离子体，并调整设备中的气体流量。

等离子体|控制 窗口中的功能

选项 描述
等离子体条件 选择等离子条件（等离子功率和气体流量）。
点火/熄火 点燃等离子体，并在 ICP-OES 设备准备就绪时熄灭。
RF发生器 设置有效等离子功率。

等离子体功率决定了等离子体温度。发生器电流由固件控制，以达
到有效的等离子功率。

气体流量 打开并调节气体流量。

等离子体气
等离子气体沿外管流动，用于产生等离子体。

雾化气
雾化器气体雾化样品，并将样品气溶胶输送到等离子体中。它与雾
化器相连。
雾化器气体行中的百分比值表示雾化器的渗透性/清洁度（见下
文）。

辅助气
辅助气体将等离子体推离喷射器，并在内管和喷射器之间流动。

尾锥气
锥形气体消除了 "冷 "等离子体尾部，从而消除了等离子体在观测轴
向的重组干扰。与此同时，锥体气体还支持锥体冷却。

氧气
氧气可添加到雾化器气体中，作为特定应用的附加气体。在更改氧
气流量之前，必须先用气体设置前的复选框激活氧气流量。

关闭气体 关闭所有气体阀门。
吹扫雾化室 启动雾化器气体 1 分钟，以清除喷腔中的空气。这有助于在操作中

断后点燃等离子体。
在此期间会显示倒计时。

风量 安全电路会检查所连接的提取电源是否足以保证 ICP-OES 设备的运
行。在这种情况下，指示灯亮绿色。
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通过 设置 按钮，您可以配置 ICP-OES 设备的修改参数（等离子功率和气体流量）。

评估雾化器功能 如果样品颗粒或样品中的高浓度盐堵塞了雾化器，则必须进行清洗。雾化器气体压
力增加是雾化器堵塞的一个指标。
将雾化气参数的当前百分比（压力）与安装新的或清洁的雾化器后达到的值进行比
较。
如果百分比显著增加（超过原始值的一半），请按照 ICP-OES 设备操作说明书中的
说明清洁雾化器，但最迟也要清洁到 75%。

选择等离子条件 等离子体条件 列表包含已保存的不同样品基质的血浆参数，如果已加载方法，则包
含方法的特定行参数。

点击  会打开一个上下文菜单，其中包含管理列表中所选参数的功能：

功能 描述
保存当前等离子体
参数

保存配置的等离子条件（等离子功率和气体流量）并将其添加到列
表中

删除输入 删除所选条目
标准, 煤油和氢化物技术默认值无法删除。

设置等离子体条件 在 ICP-OES 设备上配置所选项目的等离子参数
拷贝到方法分析线 如果在列表中选择了方法行，则可用

将等离子条件转换为所选谱线的方法参数。
拷贝到所有分析线 如果在列表中选择了方法行，则可用

将等离子体条件转换为所有谱线的方法参数。
以方法默认值设置 将当前等离子体条件保存为新插入方法谱线的默认值（不适用于谱

线收藏夹）

另见
2 打开光谱仪并点燃等离子体 [} 56]

9.2.2 检查样品入口和泵

在 等离子体|样品传输 窗口检查 ICP-OES 设备的管泵功能。

等离子体|样品传输 窗口中的
功能
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功能/参数 描述
泵开/
泵关

开关泵。在 ICP-OES 设备启动后的原始状态下，泵处于开启状态。

快泵 手动将泵转入快速模式
该功能可用于手动清洗样品导入系统。
成功吹扫后，必须禁用复选框，以便将泵转回样品输送。

蠕动泵在运行中/泵
停止

泵状态
当前泵速以 RPM（每分钟转数）为单位显示。

泵速 设置测量过程中样品输送的泵速
快泵 为快速模式设置泵速

在快速模式下，更换样品时的传输时间或清洗液到雾化器的传输时
间都得到了优化。

管径 选择使用的试管类型
根据泵速和管径信息计算出输送的样品量（泵速）。试管用彩色塞
子编码。从列表中选择所用软管的塞子组合。

设置 应用设置

9.2.3 调整和优化等离子体

在等离子体|调整和优化窗口中进行以下调整：
¡ 将传输光学器件与光谱仪的光轴对准
¡ 根据该方法计算分析线路的传输光学偏移值
¡ 优化等离子功率和雾化器气体流量

有两种不同的调整和优化方法，可通过点击 参数进行选择：

方法 描述
详细优化 扫描范围以网格为基础。根据测量点的数量确定强度最高的测量

点。
调整是精确的，但由于需要确定大量的测量点，因此需要很长时
间。
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方法 描述
简单优化 能量最大值是通过迭代确定的。从起始测量点出发，确定附近数值

最高的测量点。从这个测量点开始，再次确定能量最高的测量点。
这个过程一直持续到找到能量最大值为止。
这种方法比网格搜索快，但确定性较低。在等离子体的不同热区，
可能会出现多个能量最大值，因此，如果起始点不利，就会发现不
正确的能量最大值。

对于单工方法 停止规则必须定义为百分比值。如果连续 3 个值相
差不超过该百分比值，则调整结束。

如果启用 用优化数值开始，则上次调整/优化的优化参数将用作当
前优化的启动值。

在调整传输光学元件（装置）时，以信号强度为标准。
优化标准根据分析线的波长自动配置，但也可手动修改：

条件 分析线的波长范围
信号强度 < 200 纳米
信号/背景 200 至 350 纳米
信号/背景平方根 > 350 纳米

调整光轴（等离子体中心）上
的传输光学元件

使用锰溶液对光轴上的传输光学元件进行调整。配制浓度如下的锰溶液用于调整：

监测方向 锰溶液
轴向 1 毫克/升
侧向 10 毫克/升

} 启用调整光路方向 (仪器) 选项。
ü Mn 分析线会自动设置在 分析线 列表中。

} 选择参数  下的调整方法（见上文）。
} 选择监测方向：

选项 描述
轴向 从上方进行监测
侧向 从侧面监测
衰减 轴向 从上方监测衰减能量
衰减 侧向 监测来自侧面的衰减能量
关闭 在快门关闭的情况下进行监测（用于维修）

} 将进气管浸入样品中。使用自动进样器时，设置样品架上的位置。
} 单击开始。

ü 传输光学元件的调整是自动进行的。调整结束后，将显示新数据。
} 点击 OK接受新的调整值。

优化主动法分析线的监测位置 等离子体有不同的热量区。在优化过程中，等离子体中的监测点会在分析物信号强
度最大的地方进行检测。这些值以 偏差的形式保存在方法中。
} 在分析线 列表中选择方法中的分析线。
} 启用优化等离子体观测位置 选项。

有关监测方向的信息会自动从方法中传输，并为优化设置标准（见上文）。
} 点击 参数 后，选择调整方法（见上文）。
} 将进气管浸入样品中。使用自动进样器时，设置样品架上的位置。
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} 单击开始。
ü 监测位置的调整是自动进行的。最后显示优化后的偏移值。

} 点击OK将新偏移值传送到方法中。

优化样品的等离子条件 确定样品中分析物的监测位置后，就可以优化等离子条件（等离子功率和雾化器气
体流量）。
} 启用优化等离子体功率和雾化气流量 选项。
} 在分析线 列表中选择方法中的分析线。

ü 有关现有等离子条件的信息将自动从该方法中传输，并为优化设置标准（见上
文）。

} 选择设置  下的调整方法（见上文）。
} 将进气管浸入样品中。使用自动进样器时，设置样品架上的位置。
} 单击开始。

ü 等离子体功率和雾化器气体流量的优化是自动进行的。最后显示优化值。
} 通过单击将新值转移到方法中 OK

9.3 自动进样器

自动进样器为可选附件。启动 ASpect PQ 程序后，在快速启动 窗口的初始化过程中
会检测到自动取样器。
自动进样器 窗口包含以下功能：
¡ 显示连接的自动取样器类型
¡ 配置自动取样器
¡ 调整自动进样器
¡ 另外冲洗样品通道
¡ 重新初始化自动取样器
¡ 进行自检
与分析直接相关的参数（样品架上的装载和清洗步骤）应在方法、序列和样品识别
数据（样品 ID）中明确规定。

单击工具栏中的 或使用方法开发|自动进样器 菜单项，打开自动进样器 窗口。

初始化自动取样器 自动取样器通常在电源开关启动时初始化。如果自动取样器因机械撞击等原因导致
方向偏离，可能需要重新初始化。这将重新建立自动取样器、ICP-OES 设备和 PC 之
间的连接。
} 点击 初始化可以在必要时重新初始化自动取样器，而无需重新启动 ASpect PQ 程

序。

检测自动取样器 如果自动取样器在启动 ASpect PQ 后才打开，则必须在程序中登记自动取样器的使
用。
} 为此，请单击检测然后单击初始化。
备注：使用带稀释系统的 Cetac ASX-560 时，检测按钮将被隐藏。

冲洗样品通道 } 在自动进样器|参数 窗口中设置清洗时间。
洗涤时间的默认值转移自当前方法。

} 单击 清洗.
或者，选择 常规分析|清洗 菜单项。
ü 样品路径（试管-雾化器-喷雾室-转炉）在泵的快速模式下进行指定时间的清

洗。
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9.3.1 显示连接的自动取样器

在 自动进样器|参数 窗口中将显示或配置以下参数：
¡ 自动进样器类型
¡ 洗涤参数

自动进样器类型 自动进样器|参数 窗口显示初始化期间检测到的自动取样器类型和自动取样器固件版
本。

洗涤参数 从样品杯到焰炬的样品路径的系统清洗时间从当前方法转移过来。相反， 自动进样
器|参数 窗口中的更改不会影响方法中的条目。在使用自动进样器进行系统清洗时，
从自动进样器的清洗杯中取出清洗液。

另见
2 样本引入的配置 (方法|样品传输 窗口) [} 30]

9.3.2 配置自动取样器架

在自动进样器|进样器配置 窗口中配置自动取样器上使用的样品架。

根据所使用的自动取样器，可以放置不同的样品架和特殊样品架。
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选择表格中的样品架。对于可变采样架，提供三位数字作为位置编号。第一个数字
表示自动取样器上样品架的位置，另外两个数字表示样品架上的位置。例如，数字
113 表示样品架 1 上的 13 号位置。可变样品架 1 位于自动进样器上洗杯的前面，其
后是样品架 2 和 3。

9.3.3 自动取样器的技术参数

在自动进样器|技术参数 窗口中指定插管浸入各种杯子的深度。

对于不同类型的杯子，需要考虑以下操作：

杯子 动作
样品杯 通过管泵吸取样品。
特殊杯 通过管泵吸取特殊样本。
清洗杯 冲洗插管和进气道。

行动表的要素 选项 描述
动作 可用的操作选项：

吸取
从杯子中取出样品，送往火炬。

清洗 
取洗涤液。

类型 连接的自动取样器类型
位数 给定行动所指的杯子
深度 插管浸没深度（毫米

表格分区 使用校正表 区域中的控件更改所选表格行的参数。

选项 描述
深度 设置插管的浸入深度 

浸入深度是从自动进样器臂的最高位置开始测量的。
位置深度 测量浸入深度的特制或样品杯的位置。



ASpect PQ 控制和监测光谱仪及附件

99

选项 描述
设置 如果激活，自动取样器臂将移动到需要调整定位的杯子上。有样品

杯和特殊杯时，这是在以下情况下选择的位置 位置深度
如果不激活，则在自动进样器臂不移动到杯子上方的情况下改变浸
入深度和速度。

附加选项 如果启用移动进样针到清洗槽(等离子体点着)选项，插管将在窗口关闭后自动浸入
清洗槽。
仅限 ASX-560：设置清洗泵的速度（级别：0...99）。使用 设置 将此值永久保存在
自动取样器中。

9.3.4 测试自动取样器功能

在自动进样器|功能测试 窗口中，您可以检查自动取样器是否准备就绪。

自动进样器| 功能测试 窗口

测试自动取样器的以下功能：

功能 描述
系统状态 检查运行准备状态。

通过 更新 再次检查运行就绪状态。
位置 点击设置 后，自动取样器将移动到选定位置。

杯号
自动取样器移动到列表中选定的位置。

清洗位 
自动取样器移至清洗杯。

进样臂 将自动取样器臂降低到列表框中设置的 深度 位置。
清洗泵 开关清洗泵。
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将自动取样器套管移入清洗池 如果启用 移动进样针到清洗槽(等离子体点着) 复选框，则插管将在自动进样器 窗口
关闭后浸入清洗槽。

9.3.5 在自动取样器上显示样品位置

自动进样器 |位置 窗口显示当前序列中使用的样本托盘位置。
在显示方面，可以选择所有位置, 只有样品位置 和只有特殊位置。
表格旁边显示了当前所选样品位置的样品架示意图。可以在图表和表格中选择采样
位置。

9.3.6 稀释功能

将 Cetac ASX 560 自动进样器与 Cetac SDXHPLD 一起使用时，样品稀释的参数显示在自
动进样器/稀释 窗口中。
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配置 设置 部分中的参数是预设设置，可为样品稀释提供良好的结果。在方法优化过程
中，您可以在设置范围内更改参数。

计算内标时考虑稀释 如果启用该复选框，软件在计算内标时将考虑稀释度。
¡ 如果在原始样品中加入内标，样品中的内标也会被稀释。启用该复选框可在计算

中考虑稀释。
¡ 如果您还将内标物添加到稀释液中，或通过内标物试剂盒将其添加到样品溶液

中，则内标物不会被稀释。在这种情况下，请勿启用该复选框。
¡ 即使使用氩作为内标，也不要启用此复选框。

服务 在维修 列表中，您可以选择 SDXHPLD 上的服务功能，并使用开始 执行这些功能：

选项 功能
主注射器和旋转 用注射泵将稀释液泵入系统并分配到涡流器中。这样可以清除系统

中的气泡并调节涡流器。
移动注射器到拆卸
位

如果需要拆卸注射泵进行维护，则必须首先使用此功能将注射器柱
塞移到正确位置。

拆卸清洗后
ASXpress+重新复
位

仅当安装了 ASXpress+ 时：
安装或维护后初始化 ASXpress+。
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9.4 循环冷却器

在冷却回路中，ICP-OES 设备中的一个阀门用于打开和关闭回路。因此，更换冷却水
需要一个向导。

注意
请遵守 ICP-OES 设备操作说明书中有关维护循环冷却器和准备冷却水的说明。

} 选择其他|维护 菜单项。
} 在维护 窗口中，单击更换 按照向导的指示操作。开始更换冷却液。
} 按照向导的指示操作。
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10 数据管理

本节包含以下信息
¡ 打印选项
¡ 方法和序列管理
¡ 成果数据管理
¡ 浓度和含量单位的定义
¡ 管理常用储备溶液和质控样本的数据

10.1 ASpect PQ 中的打印功能

在数据输出方面，ASpect PQ 有多种输出格式可供选择。除输出到打印机外，还可将
数据导出为 Excel、PDF、HTML、XML 或文本格式，或保存为位图或可缩放图形。
分析结果的输出和窗口内容（如方法 或 序列 窗口）均使用报告模板。默认安装了一
套报告模板。如有需要，可使用报告设计器 "报告-/打印模块列表和标签 "对这些表
单进行单独调整

10.1.1 打印分析结果

ASpect PQ 提供多种打印结果数据的选项：
¡ 打印完整记录。完整的分析记录包括方法参数、校准和分析结果以及单个样本值

（统计运行）。可以在主窗口中打印当前结果和保存数据的报告。
¡ 打印当前结果。在该打印输出中，只打印主窗口的数据。您可以在完整打印输出

和紧凑打印输出之间进行选择。
¡ 打印 综览选项卡中的选定数据。对于这种打印输出，您可以在对话窗口中选择

分析线和结果。

打印完整记录 完整的分析记录包括方法参数、校准和分析结果以及单个样本值（统计运行）。可
以在主窗口或保存的文件中打印完整的结果记录。

} 使用  图标打开数据|报告 窗口。
} 或者，使用其他|数据 或者文件|打印|报告 菜单项打开窗口。
显示当前文件的名称、文件信息（描述 列表）以及创建当前结果文件时使用的所有
方法版本。
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数据|报告 窗口，可选择要打
印的结果数据

} 如果要打印保存的文件，请使用  打开 Open默认窗口，然后选择所需的文件。
} 如果要打印缩短的精简报告，请启用使用紧凑报告 选项。
} 选择要在表格中打印的所有方法版本。

按住 shift 或 Ctrl 键，单击要选择的方法版本。使用 所有 按钮选择所有版本，使
用(无) 按钮删除所有选择。

} 单击打印 打开 ASpect PQ 报告 窗口，选择输出格式。

} 如有必要，请更改 Direct to列表中的输出格式，并使用 选项设置输出格式的特殊
参数。

} 用 Start 开始打印。
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 注意！ 使用 直接到|预览 设置进行打印输出。点击 Start ，要打印的页面会首先
显示在打印预览中。这样，您就可以在将数据发送到打印机之前，检查是否输出了
所有所需的数据或是否输出了不必要的数据。

打印当前结果 可以打印主窗口中显示的结果：
} 激活主窗口中的 "结果 "选项卡，您希望打印其中的内容。
} 使用文件|打印|激活窗口 菜单项开始打印。

ü 出现结果报告格式 窗口。

} 如果要打印带有信号图的结果，请单击监控所有。选择紧凑 以紧凑的概览方式打
印结果。

} 继续上述 "打印完整记录 "的操作。

 注意！ 如果 您在结果报告格式窗口中启用总是使用这个结果报告格式 复选框，
然后单击 监控所有 或紧凑, 下一次结果打印输出时将不再打开此窗口，而是自动使
用上次的结果报告类型。您可以在选项|查看 窗口中重置此设置。

打印所选数据 } 切换到主窗口中的综览 选项卡。

} 单击该选项卡底部区域的  或选择文件|打印|激活窗口 菜单项。
出现打印 综览 窗口。

} 选择所有需要打印的行和参数，并用OK确认选择。
出现 ASpect PQ 报告 窗口。

} 继续上述 "打印完整记录 "的操作。
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另见
2 查看选项 [} 117]

10.1.2 打印进一步的分析参数和设置

可以从相应窗口打印以下分析参数和设置：
¡ 方法
¡ 序列
¡ 主窗口选项卡综览 上的结果数据
¡ 样本 ID
¡ QC（质量控制图）
¡ 校准
¡ 自动取样器位置
} 在 Aspect PQ 工作区启用要打印内容的窗口。

} 点击窗口中的 开始打印参数。
} 或者，打开文件|打印|激活窗口菜单命令。

ü 出现ASpect PQ 报告 窗口。
} 如有必要，请在Direct to 列表中更改输出格式，并使用选项 设置输出格式的特殊

参数。
} 用 Start 开始打印。

10.1.3 报告模板

使用报告设计模式 默认安装的报告模板可以单独调整。为了更好地概览报告视图，可以使用真实值进
行编辑。
} 激活文件|报告设计模式 菜单项。
} 打开要更改报告模板的窗口。

} 如果存在，请单击此处的 。否则，请选择文件|打印|激活窗口 菜单项。
} 用是 确认有关编辑报告模板的查询。打开报告设计器。
} 进行所需的更改并保存更改后的报告模板。
} 将报告模板链接到相应的打印内容（见下文 "更改分配"）。

报告设计器简介 报告模板的各个组件称为对象。例如，一个表格可以由标题、列表值和图表各一个
对象组成。
这些对象同样包含要打印的信息，并带有相关的布局属性，如字体、对齐方式、分
隔符、颜色等。
报告设计器可提供各种类型的对象，如文本对象、图形和条形码。这些设备可以在
工作区自由放置，尺寸也可以改变。根据类型的不同，对象可以呈现不同的信息或
具有不同的特征。
通常情况下，可以用鼠标将所需对象拉到工作区，然后提供相关内容和布局特征。
或者，你也可以通过“拖放”的方式将变量从变量列表中拖放到工作区。如果目标位置
仍然没有对象，则会自动创建一个对象，并将变量赋值给该对象。
要处理现有对象，首先必须选中该对象。为此，用鼠标左键单击对象。您可以通过
高亮显示的边框识别出所选对象。如果您创建了一个新对象，它会自动被选中，并
可直接更改其大小和位置。双击即可启动一个对话窗口，在该窗口中可以更改更多
设置。
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有关报告设计器操作和功能的更多信息，请参阅软件安装光盘上的手册
"designer_deu.pdf" / "designer_eng.pdf"。

报告模板 窗口 在报告模板窗口中编辑模板并将其分配给 ASpect PQ 窗口。使用文件掩码可将多个
页面分配到一个窗口，打印开始时可从中选择所需的报告。

} 使用  图标打开 数据|报告窗口。
} 单击报告模板。

以下窗口必须有报告模板：

名称 描述
结果 主窗口中标签 结果 的内容
紧凑结果 结果概览
结果 (综览) 主窗口中标签综览 的内容
校正 分析校准：窗口 校正
方法 方法参数：窗口 方法
方法/结果 报告全文
自动进样器位置 自动取样器分配：窗口自动进样器|位置
样品ID 信息数据样本： 样品ID|样品信息
QC图表 质量控制图的数据：窗口 质控QC
QC样品信息 质控样本的信息数据：窗口样品ID|QC样品信息
序列 顺序：窗口 序列

更改任务 } 在 报告模板 窗口中选择要更改报告模板的窗口。
} 使用修改  打开分配文件的对话窗口。

} 如果只分配一个报告模板，请启用 使用报告模板文件 (*.lst) 选项，然后单击 
选择所需的文件。

} 如果要在打印开始时同时提供多个模板，请启用允许文件选择(路径, e.g. c:\报告
\结果* 选项。在输入框中使用通配符输入掩码名称。

} 使用OK确认设置。

编辑报告模板 } 在 报告模板 窗口中选择要编辑报告模板的窗口。
} 单击编辑模板 打开报告设计者 窗口。

恢复默认设置 您可以根据程序安装恢复设置。
} 单击默认设置。
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10.2 ASpect PQ 中所有数据类型的数据管理

以下数据由 ASpect PQ 生成：
¡ 方法
¡ 序列
¡ 结果文件
¡ 谱线/波长文件
¡ 校正模型
¡ 校正光谱
¡ 报告模板
¡ 收藏的谱线
¡ 工作表

上述数据类型组织在数据|数据管理 窗口中。单击  或选择其他|数据 菜单命令
后，将出现该窗口。

10.2.1 管理方法和序列

方法、序列和校正模型分别保存在数据库中。方法数据库保存为 "method.tps"。包含
序列的数据库名为 "sequ.tps"。在本节正文中，方法和序列在下文中称为 "数据记
录"。

数据库窗口中的元素 在保存、打开、删除、导入和导出方法和序列时，会打开具有相同元素的数据库窗
口。
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选项/显示 描述
名称 输入或显示所选方法或序列的名称
分类 用于在数据库中搜索方法/序列的附加属性

类别名称最多可输入三位数字。您可以通过在分类 字段中输入类
别名称来限制列表的显示。如果要显示所有类别的数据记录，请清
除分类字段中的条目。

记录清单 显示存储的方法/序列名称、版本、日期、时间、类别和操作员
分类 根据各种属性对列表进行排序

排序可按升序或降序进行，具体取决于所选选项。
描述 输入或显示附加说明，例如记录的用途

您可以在数据|默认描述 窗口中创建预定义注释。
只有当前版本 如果同名数据记录存在多个版本，则只显示版本号最高的数据记

录。
预定义方法 保存方法的校准曲线

校准曲线可用于进一步分析。

在软件中，同名的数据记录不会被覆盖，但会创建另一个版本，版本号增加 1。
数据库还提供从各自数据库中导入、导出或删除单个方法或序列的功能。
注意
要在数据库窗口中选择多个数据记录，请在使用鼠标选择时按住 Ctrl 或 Shift 键。

打开数据管理 } 单击 打开数据|数据管理窗口。
} 在类型 列表中选择要编辑的数据记录类型： 方法 或序列。

导出数据记录 使用导出功能，您可以将记录提供给其他设备/计算机。您可以将多个数据记录导出
到一个共同文件中。导出文件的扩展名如下：方法数据记录".met"，序列数据记
录".seq"。
} 用输出打开数据库窗口。
} 选择数据记录并点击输出。
} 在另存为默认窗口中输入文件名，并用保存<确认。

ü 显示带有导出文件的数据库窗口。
} 单击关闭 关闭数据库窗口。

导入数据记录 使用导入功能，您可以将数据记录从其他设备/计算机载入数据库。导入的文件可以
包含多个数据记录，您可以从中选择要加载的数据记录。
} 使用输入 打开具有默认文件打开功能的选择要输入的方法文件 或选择要输入的

序列文件 窗口。
} 选择要导入的文件。

ü 这将弹出数据库窗口，显示文件中数据记录的名称、创建日期和类别。窗口标
题栏中将显示导入文件的名称。

} 在数据库窗口中，选择要导入的数据记录，然后点击输入.
数据记录将导入数据库。如果同名的数据记录已经存在，则会创建新版本的数据
记录。在数据库窗口中，会显示可用数据记录的当前版本。

} 使用 关闭 退出数据库窗口，返回 数据 窗口。

删除数据记录 使用删除功能，可以永久删除数据库中的数据记录。
} 用删除 打开数据库窗口。
} 选择要删除的数据记录。
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} 单击删除。
ü 更新数据库窗口，只显示剩余的数据记录。对于同名的数据记录，版本号减

1。

通过 文件菜单删除记录 } 或者，您也可以使用 文件| 删除| 方法 或文件| 删除| 序列 菜单命令，打开 删除
方法 或删除序列 数据库窗口。

} 然后，按上述步骤进行。

10.2.2 管理结果文件

在测量过程中将结果数据保存到数据库中。可以复制或删除包含结果数据的数据
库。

} 使用其他|数据 菜单项或单击  打开窗口数据|数据管理。
} 在类型 列表中选择结果 选项。

导入结果数据 您可以将结果数据导入软件。在此过程中，数据会被放入软件文件结构中的结果文
件夹。
} 单击输入。

ü 出现选择结果文件 窗口。
} 选择 TPS 文件并点击打开。
} 为结果存储器选择一个子文件夹，然后单击OK。

ü TPS 文件和相关 SPK 文件（如有）将被复制到选定的结果文件夹。

导出结果数据 使用该命令可将一个或多个数据库以及现有频谱文件导出到另一个文件夹。
} 单击输出。

出现输出 窗口，其中显示可用结果数据库概览。
} 单击鼠标选择要复制的结果数据库。按住 Ctrl 或 Shift 键可以选择多个数据库。
} 点击输出 以打开查找文件夹窗口。
} 选择目标文件夹并点击OK。

ü TPS 文件和 SPK 文件被复制到目标文件夹。

删除结果文件 您可以永久删除结果数据。
} 单击删除。
} 在删除结果文件 窗口中单击鼠标选择要删除的结果数据库。
} 点击删除并用 OK确认删除查询。

ü 数据将被永久删除。

搜索单个样本的结果 您可以使用数据库中已知的样本名称搜索单个样本。
} 在数据|数据管理 窗口中，单击搜索样品。

或者，选择其他|搜索样品 菜单项。
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} 在 样品 输入字段中输入样品名称。
} 要搜索输入字符串是名称一部分的样本，请启用子字符串搜索 复选框。
} 启用日期 在...之间 复选框，限制测量时间。
} 用开始 开始搜索。

ü 表格中会显示所有包含输入了样本名称的样本的结果。
} 要打开显示的结果数据库之一，请在列表中选择该数据库，然后点击打开。

ü 结果显示在主窗口中。

10.2.3 导出谱线/波长文件

带有分析线和保存的主峰的谱线/波长文件是针对特定设备的。它已被保存到控制
ICP-OES 设备的计算机中。要在另一台计算机上使用谱线/波长文件，请按照以下步
骤操作：

} 使用其他|数据管理 菜单命令或单击  图标。打开数据|数据管理 窗口。
} 在类型 列表中，选择分析线/波长文件 选项，然后单击输出。
} 选择要保存文件的文件夹，然后点击OK。

ü 名称为 "line.dat "的文件将保存在所选文件夹中。

10.2.4 管理校正模型

校正模型用于光谱校正。它们可以从一个设备传输到另一个设备。校正模型文件的
扩展名为 MOD。

} 使用其他|数据管理 菜单命令或单击  图标。打开数据|数据管理 窗口。
} 在类型 列表中选择校正模型 选项。

导入校正模型 使用该命令可以将校正模型导入 ASpect PQ。
} 单击输入。
} 选择要导入的修正模型文件，然后单击打开。

出现输入 校正模型 数据库窗口。
} 单击输入。

ü 校正模型被传输到数据库中。



数据管理 ASpect PQ

112

导出校正模型 使用该命令可以导出校正模型，以便在另一台计算机上使用。
} 单击输出。
} 在输出 校正模型 数据库窗口中选择所需的模型。可选择多个。
} 单击输出。
} 在另存为窗口中输入名称和存储路径，然后单击保存。

ü 包含校正模型的文件已保存。

删除校正模型 使用该命令可以删除不再需要的校正模型。
} 单击删除。
} 在校正模型 数据库窗口中选择所需的模型。
} 单击删除。

ü 校正模型将从数据库中删除。

注意
删除校正模型会使方法无法使用
需要注意的是，不需要检查方法中是否使用了校正模型。

另见
2 消除光谱干扰 – 编辑谱图|光谱校正 窗口 [} 75]

10.2.5 删除校正光谱

不再需要的校正光谱可从数据库中删除。

} 单击 图标，打开 数据|数据管理 窗口。
} 在 类型 列表中，选择校正谱图选项，然后单击 删除 。
} 在校正谱图 数据库窗口中选择要删除的频谱，然后点击删除。

ü 检查频谱是否用于校正模型。否则，校正频谱将被删除。

10.2.6 导入报告模板

外部创建的打印报告模板必须通过数据管理导入 ASpect PQ：

} 单击 打开数据|数据管理窗口。
} 在 类型 列表中，选择报告模板选项，然后单击 输入 。
} 在 打开 窗口中选择文件，然后点击 打开。

报告文件的扩展名为".lst"。
ü 报告模板已导入 ASpect PQ。现在将报告模板分配给打印内容。

另见
2 报告模板 [} 106]
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10.2.7 管理谱线收藏夹

行收藏夹可在方法 窗口中定义。它们包含用于特定应用的分析线以及与分析线相关
的方法参数。谱线收藏夹文件的扩展名为".fav"。

} 单击 打开数据|数据管理窗口。
} 在类型 列表中选择 推荐方法 选项。

导入谱线收藏夹 使用该命令可将收藏记录导入 ASpect PQ。
} 单击输入。
} 在推荐方法详述 数据库窗口中单击输入。
} 选择要导入的行收藏夹文件，然后点击 打开。

ü 查询后，收藏记录将添加到您的谱线收藏夹中。

导出谱线收藏夹 } 单击输出。
} 在推荐方法详述 数据库窗口中选择所需的数据记录。可选择多个。
} 单击输出。
} 在目标文件 (创建或已存在的文件) 窗口中输入名称和存储路径，然后单击保存。

也可以使用现有文件作为目标文件。在这种情况下，数据记录将被整合到这里。
ü 保存包含谱线收藏夹记录的文件。

删除谱线收藏夹 使用该命令可以删除不再需要的谱线收藏夹。
} 单击删除。
} 在推荐方法详述 数据库窗口中选择数据记录。
} 单击删除。

ü 所选记录将从数据库中删除。

另见
2 定义自己收藏的谱线 [} 27]

10.2.8 导入、导出和删除工作表

您可以在数据|数据管理 窗口中导入、导出和删除工作表。您还可以在导出过程中指
定存储的方法和序列。工作表的扩展名为 WST。

} 使用其他|数据管理 菜单命令或单击  图标。打开数据|数据管理 窗口。
} 在类型 列表中选择 工作表 选项。

导出工作表 } 单击输出。
} 在 输出工作表 窗口中选择相关工作表。要导出工作表中包含的方法和序列，请

启用 包含序列和方法 选项。
} 单击输出，输入导出文件的文件夹和名称。
} 使用保存 确认输入。

ü 工作表的导出扩展名为 WST。

导入工作表 } 单击输入。
} 在输入工作表 窗口中选择工作表，然后单击 输入。 要同时导入工作表中包含的

方法和序列，请启用包含序列和方法 选项。
} 在默认窗口中选择工作表，然后点击打开。
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ü 工作表已导入。

删除工作表 } 单击删除。
} 在删除 窗口中选择工作表，然后单击删除。

10.3 以 ASCII/CSV 格式保存结果

测量和分析结果既可自动保存，也可手动保存为 ASCII/CSV 格式。对于这两种导出格
式，小数分隔符和列分隔符的参数都在选项|ASCII/CSV输出 窗口中定义。

自动连续导出数据 启用自动连续数据导出选项后，结果表中的每个条目都会立即导出到定义的 ASCII 文
件中。您可以在选项|连续ASCII妈输出 窗口中指定该 ASCII 文件的名称。

手动导出数据 如果打算手动导出数据，可以选择要导出的结果表行。
} 在结果表中选择样本。

按住 Ctrl 或 Shift 键，单击样本行选择样本。使用编辑 | 选择所有 菜单命令选择
所有样本行。

} 使用编辑|保存选择 菜单项打开另存为 默认窗口。
或者，您也可以右键单击所选行，然后从上下文菜单中选择相应的菜单项。

} 输入文件名，并用OK确认。
数据保存为电子表格程序可读取的格式，扩展名为".csv"。

另见
2 导出选项 [} 118]
2 连续 ASCII 输出的选项 [} 119]

10.4 指定测量单位

您可以在数据|单位 窗口中定义整个程序中可用的度量单位。

} 单击 图标，打开 数据|单位 窗口。
提供 3 种首选版本（溶液：毫克/升、微克/升、纳克/升、毫克/千克（液）；固体
样品：毫克/千克、微克/千克、纳克/千克、毫克-%）。操作员无法更改这些单位。
偏离这些规定的单位可以自由定义。对于自由定义的单位，有必要在“因数”下输入转
换因数：

选项 描述
单位 单位名称（最多 10 个字符）
注释 对单位的说明（最多 20 个字符）
因子 因子 1 相当于 1 微克/升或微克/千克，因子 1000 相当于 1 纳克/

升或纳克/千克
类型 固体 

与固体样本有关的单位

液体 
与液体样品（溶液）有关的单位

液体重力 
与要称量的液体样品（如油）有关的单位

使用按钮管理自己的条目。
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按钮 描述
添加 在列表末尾添加新行
插入 在当前选择行的上方插入新行
删除 只能使用用户定义的单位，首选单位不能删除
保存 保存更改和条目

10.5 管理储备和质控样本数据库

包含常用标准库存和质控样品的数据库在 数据|标准储备液/QC样品 窗口中进行管
理。您可以添加、删除或编辑这些数据库中的条目。在方法开发过程中可使用标准
储备样品和质控样本。

} 单击 图标打开数据|标准储备液/QC样品 窗口。
} 选择储备液标准 打开QC样品 选项。
} 输入或编辑表中标准的参数：

表列 意义
名称 在此输入标准名称（最多 20 个字符）。
单位 为标准选择单位名称（最多 10 个字符）。
元素和浓度 元素浓度的输入格式为“元素符号浓度”，单位为所选单位，如 Fe

0.5；Cu 10；Co 0.005。或者，使用浓度 打开 浓度输入 输入字
段，在这里可以为每个元素指定浓度。

使用按钮管理条目：

按钮 功能
添加 在列表末尾添加新行。
插入 在当前选定行的上方插入一行。
删除 删除标记行。
保存 保存标准样品/质控样本清单。
浓度 打开输入窗口，输入所选标准物质的元素和浓度。

10.6 创建预定义注释

可以为以下操作定义用户自定义注释：
¡ 保存方法
¡ 保存序列
¡ 开始后处理
¡ 开始测量

点击相应窗口中 描述 字段旁边的 ，即可插入用户定义的注释。

创建评论 } 单击 图标，打开 数据|默认描述 窗口。
} 从 选择类别 列表中选择进程。
} 单击 编辑模板 打开评论列表。
} 点击 新建创建新评论。在名称 下输入可选择注释的描述。在文本 字段中，输入

实际注释。
} 可通过修改编辑注释，或通过删除 从选择列表中删除注释。
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10.7 使用 Windows 剪贴板

将结果数据复制到剪贴板 该程序可让您将所选样本的结果直接复制到 Windows 剪贴板，从而使其他 Windows
应用程序也能访问这些结果。
相应的命令可在编辑 菜单中找到：

编辑… 菜单 描述
拷贝仅可见的列 复制当前表格的可见样本结果。
拷贝所有列 复制所有表格的抽样结果。
列标题 如果激活（复选标记），复制操作将包括列标题。

} 从结果列表的所需表格中选择样本。
– 按住 Ctrl 或 Shift 键，单击样本行选择样本。
– 使用 编辑|拷贝所有列 菜单命令选择所有样本行。

} 如有必要，请激活编辑|列标题 菜单命令，以便在复制操作中包含列标题。
} 激活所需的菜单命令，将结果复制到 Windows 剪贴板。

将图形复制为屏幕截图 您还可以将校准曲线、强度信号或发射信号的图形窗口和图表作为屏幕截图复制到
Windows 剪贴板。
} 单击图形上的鼠标右键。打开包含两个复制命令的上下文菜单。
} 选择复制命令复制所需的对象：只复制图形或复制整个显示窗口。

ü 所选对象会被复制到剪贴板上，供其他 Windows 应用程序使用。
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11 自定义 ASpect PQ

在选项 窗口中，您可以进行以下设置，这些设置适用于 ASpect PQ 中的所有操作：
¡ 查看选项
¡ 保存文件路径
¡ 数据导出参数
¡ 一般适用于分析序列、校准和空白校正的设置
退出并重新启动 ASpect PQ 后，所做的设置仍然有效。默认设置 按钮会将所有选项
重置为默认值。
使用其他|选项 菜单项打开选项 窗口。

11.1 查看选项

在选项|显示 窗口中，可以定义工作区中可见的功能。截图

选项| 显示 窗口

选项 描述
显示工具栏 显示带有测量程序按钮的工具栏
显示图标栏 用大按钮显示图标栏，以便快速访问，并选择图标栏位置

图标栏的位置也可以通过鼠标拖动来更改，但设置不会保存，直到
下次程序启动。

隐藏事件窗口 隐藏事件窗口（例如，延迟时间）
消息将显示在主窗口的状态栏中。

自动隐藏结果窗口 如果打开了子窗口（例如，方法窗口），则会隐藏结果窗口。关闭
子窗口后，结果窗口将再次显示。

显示提示框 在所有图标按钮和方法, 序列 和 样品ID 窗口中的列标题上显示鼠
标悬停时的简短帮助文本（工具提示）。

颜色  按钮可打开颜色选择对话框。在这里，您可以选择预定义或新
定义的颜色作为列表背景。
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选项 描述
用拷屏键 PrtScr作
为硬拷贝功能(代替
F5)

默认情况下，使用 F5 启动屏幕截图打印。在这种情况下，键盘上
的打印 键用于 Windows 剪贴板功能。如果启用了该复选框，打印
按钮将开始打印屏幕截图。该选项只有在重启 ASpect PQ 后才会激
活。

允许屏幕保护 如果启用，Windows 屏幕保护程序会在输入暂停时启动。
当打印时询问结果
报告类型 (紧凑或
详细)

通过文件|打印|激活窗口 菜单项打印结果窗口时，可以选择完整
报告或紧凑报告。单击此按钮可重置总是使用这个结果报告格式
选择，以便再次选择报告类型。

11.2 存储路径

安装过程中会定义数据的存储路径。这些路径显示在选项|文件夹 窗口中，可以在此
进行部分编辑。

文件夹 描述
程序 可执行程序文件的安装路径
工作目录 用户数据目录

工作文件夹包含更多的子文件夹。它在安装过程中或通过可选的用
户管理进行定义。

暂时数据 临时应用程序文件目录。
样品信息 打开和保存样本信息文件的默认路径

该路径可以更改。单击  选择新的文件夹。打开和保存样本信息
数据时，可以选择偏离路径。

输出/输入 导出和导入方法和序列数据以及导出结果数据为 CSV 文件的默认路
径

该路径可以更改。单击  选择新的文件夹。在导出和导入过程
中，还可以选择不同的路径。

结果 结果文件文件夹
该默认文件夹可包含用于存储结果的其他子文件夹。这些文件夹可
用于在测量开始时保存结果文件。

应用数据 ASpect PQ 存储必要数据的数据目录

11.3 导出选项

在选项|ASCII/CSV输出 窗口中，可以定义 ASCII 输出结果数据的参数。这些参数既
适用于自动连续数据导出，也适用于手动数据导出。

配置 选项 描述
数字分隔符 定义小数的分隔符
列表分隔符 定义分隔列表中各个元素的字符

要导出结果列表，请选择数字分隔符 和列表分隔符。
在结果区域输出字段中，可以定义将结果表中的哪些列导出到 ASCII 文件。所有选项
可导出结果列表的所有列（包括所有子选项卡）。只选择区域选项打开一个列表，
可在其中选择要导出的列。
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另见
2 以 ASCII/CSV 格式保存结果 [} 114]

11.4 连续 ASCII 输出的选项

在选项|连续ASCII妈输出窗口中，分析序列中的结果数据自动导出功能已启用。在
过程和结果窗口中输出新行后，导出文件将分别更新。结果数据将附加到现有文件
中。
其他导出选项在选项|ASCII/CSV输出 窗口中定义。

导出结果数据 连续ASCII 输出结果数据 复选框可激活导出功能。接下来必须选择文件名选项：

选项 描述
方法名.csv 文件名与方法名相对应。文件名扩展名为".csv"。文件将保存到默认

导出/导入路径(选项|文件夹 窗口)。
结果文件名.csv 文件名与结果文件名一致。文件名扩展名为".csv"。

文件将保存到默认导出/导入路径 (选项|文件夹 窗口)。
其它 您可以自由定义文件名和保存路径。

 按钮可打开另存为 默认窗口，发出存储路径和文件名。
数据将持续写入该文件，直到给出新名称或选择其他命名选项。

对每个样品创建单
独文件(结果行数和
样品名称附在文件
名后面)

文件名后面会加上结果列表的行号和样本名称。不允许使用的字符
用下划线代替（如 Testmethod-001 QC 1 mg_L.csv）。

光谱输出 对于频谱导出，请启用连续输出谱图(CSV) 选项并选择存储路径。
此外，还可将光谱以 CSV 文件形式导出到特定的导出路径。文件名根据 "ListRow-
SampleName-LineName-RepeatMeasurement "模式生成，如 0007-sample-
Al309-02.csv。

11.5 分析序列选项

在选项|分析序列 窗口中，您可以定义分析序列的常规选项。截图
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选项|分析序列 窗口

在出现以下错误后终止序列 监控分析是否出现以下错误，如果出现这些错误，可以取消分析：

选项 描述
光路系统显示偏差 如果波长配置（Ne 校正）有问题，则停止运行
校正方程是无效的 如果无法计算校准函数，则停止计算
雾化器气体控制超
出范围

超过雾化器控制值时停止运行
在校准过程中，将确定雾化器流量控制值。如果控制值在随后的分
析过程中发生变化，则表明微粒堵塞了雾化器。

其它错误检查 选项 描述
标准点无梯度 校准点将进行单调性测试。

单调性测试用于确定较高的标准浓度是否也会导致较高的测量值。

结果显示 选项 描述
信号图 在分析过程中会显示一个窗口，显示测量信号随时间变化的曲线

图。
光谱图 在分析过程中会显示一个窗口，显示所记录光谱范围的图表。
棒柱图 以条形图显示测量强度
最大信号标尺 定义用于显示信号曲线的测量值轴的最大值

自动：自动轴缩放。
此外，也可以使用查看|标尺 菜单功能进行此设置。

报告窗口 在分析过程中会显示一个窗口，显示等离子体的状态信息。
样品浓度显示在标
准曲线上

显示带有当前校准曲线的样品浓度显示在标准曲线上 窗口，如果
已经测量过，则显示重新校准曲线。测量样品后，用红色辅助线突
出显示根据发射计算出的未校正浓度。如果使用了加法校准，则会
显示转换后的校准曲线。
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杂项 选项 描述
在结果文件名中附
上日期/时间

测量开始时的当前 PC/时间会自动附加到结果文件名中。

在再处理期间也连
续输出

重新处理后，结果将自动导出。

再处理是不改变做
样时间

重新处理结果后，将保留原始测量时间。

熄火后关闭吹扫气 为了节省气体，如果等离子体熄灭，清洗气体将被关闭。

另见
2 校准 [} 79]
2 输入校准参数 (方法|校正 窗口) [} 35]

11.6 校准和空白校正的常规设置

在选项|分析序列 窗口中，您可以对校准进行基本设置并选择空白校正程序。

校准 在该组中，您可以配置校准的基本设置。所有复选框默认为禁用。

选项 描述
相关系数 选择校准曲线拟合度的比率

R''相关系数：相关系数

R²!：测定系数

R2相关系数：调整后的决定系数
显示预测值而不是
置信区间

如果启用，则显示校准的预报带。置信区间为默认值。

自动 比较二次方程
和比例方程

“自动”表示自动选择校准功能。如果启用，将使用二次函数进行比
较。默认设置为破碎有理函数。

用平均浓度代替0
计算斜率

如果启用，则根据校准范围的平均浓度计算校准曲线的斜率。默认
情况下浓度为 0。

注意
必须启用上述所有选项，以便根据 DIN 38402 和 ISO 8466-2 标准计算二次校准函
数。

空白校正 对于空白校正，您可以选择两种不同的计算方法：基于浓度 1 或基于浓度 2。
在基于浓度 2 的计算中，首先根据空白样品 ID 计算空白样品的原始浓度 (Conc2BV)。
在确定样品的浓度 2 时，要考虑 Conc2BV。
在基于浓度 1 的计算中，使用直接从样品中确定的空白浓度 (Conc1空白) 来计算样品
浓度。如果样品 ID 数据（如稀释）对空白溶液的浓度影响不大，因此无需输入空白
样品 ID 数据，则可使用此方法。
带预稀释的液体原样计算示例：

¡ 基于浓度 1：Conc2样品 = (Conc1样品 – Conc1空白) * DF样品

¡ 基于浓度 2：Conc2样品 = (Conc1样品 * DF样品) – Conc2空白

Conc1样品 不考虑样品 ID 信息的样品浓度
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Conc2样品 样品的原始浓度
Conc1空白 空白样品的浓度，不考虑样品 ID 中的信息
Conc2空白 原始空白
DF样品 样品稀释因子

空白校正的默认设置是基于浓度 2 的方法。如果想恢复到基于 conc.1 的较短方法，
而不考虑空白的样本 ID，请启用基于Conc1的空白校正 选项。

检测限 (LOD) 和定量限 (LOQ) 您可以编辑检测/定量限的系数和重复测量次数。计算出的检测/定量限显示在校正
窗口中。如果要将设置应用于现有结果，则必须重新处理结果。使用的因子和重复
测量次数将在校正 窗口以及校准和结果/空白测量的打印输出中输出。
要编辑因子和测量重复次数，请单击LOD 和 BG。默认设置如下：

参数 数值
因子 LOD 3
因子LOQ 9
重复 11
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12 建立与外部工作管理系统的数据交换

您可以通过数据接口将 ASpect PQ 的测量结果以 ASCII/CSV 格式导出到实验室信息管
理系统 (LIMS) 或其他外部程序。
此外，您还可以从 LIMS 或 Microsoft Office 应用程序等外部程序导入 ASCII/CSV 格式
的样品信息数据（样品 ID）。

12.1 导出测量结果

您可以自动或手动以 ASCII/CSV 文本格式导出测量结果，以便在 LIMS 等其他应用程
序中进一步处理。

定义导出选项 } 使用其他|选项 菜单项打开选项 窗口。
} 在输出/输入 标签下的 文件夹 中定义导出结果数据的存储路径。
} 在ASCII/CSV输出 选项卡上定义分隔符：

– 数字分隔符：为十进制数字选择 分隔符。
– 列表分隔符: 选择分隔列表元素的字符。

} 定义结果导出的字段：
– 所有：导出结果列表的 所有列，以及所有子选项卡。

– 只选择区域：单击 ，打开一个列表，您可以在其中选择要导出的列。
} 点击接受 按钮，接受导出设置。

ü 您已定义了导出选项。这些设置适用于自动和手动导出。

配置自动导出 配置在分析过程中自动导出结果数据。在过程和结果窗口中输出新行后，软件会立
即更新导出文件。软件会将新数据追加到现有导出文件中。
} 在 选项 窗口中，转到 连续ASCII妈输出 选项卡。
} 选中连续ASCII 输出结果数据 复选框。
} 定义导出文件的文件名：

– 方法名.csv：文件名与 方法的名称一致，文件扩展名为".csv"。
– 结果文件名.csv：文件名与结果文件的名称一致，文件扩展名为".csv"。

– 其它：单击 按钮打开 另存为默认窗口。问题 存储路径和文件名。
ü 软件将持续向文件写入数据，直到您给出新名称或选择其他文件命名选项。

} 如果要为每个样本创建一个文件，请启用对每个样品创建单独文件(结果行数和
样品名称附在文件名后面) 复选框。
ü 软件会将结果列表的行号和样本名称添加到文件名中。不允许使用的字符用下

划线代替（如 Testmethod-001 QC 1 mg_L.csv）。
} 如果还想自动导出光谱，请启用连续输出谱图(CSV) 复选框。在 输出路径下选择

存储路径。
} 点击接受 按钮，接受导出设置。
} 切换到分析序列选项卡。
} 如果想在重新处理后也自动导出结果，请启用在再处理期间也连续输出 复选框。
} 点击 OK关闭窗口。

ü 您已配置自动数据导出。
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手动导出结果 您也可以手动导出测量结果。
} 切换到主窗口中的结果 选项卡。
} 在结果列表中选择样本。

按住 Ctrl 或 Shift 键，单击相应的样本行，选择要导出的数据。
使用编辑|选择所有 菜单项选择所有样本行。

} 选择编辑|保存选择 菜单项。
} 在另存为 默认窗口中输入文件名。点击OK 确认输入。

ü 软件以 ASCII/CSV 格式导出结果，文件扩展名为".csv"。
} 如果选择编辑|拷贝仅可见的列 或 拷贝所有列 菜单项，软件会将数据复制到剪贴

板。您可以使用 Ctrl+V 组合键将数据传输到打开的 Excel 文件中。

数据格式 软件使用指定的列表分隔符分隔文本文件中的条目。每行以换行符（CR/LF）结束。
¡ 导出文件以包含设备信息、所用软件版本以及文件创建日期和时间的标题数据开

始。
¡ 日期是根据 Windows 控制面板中的设置格式化的。使用（短）日期格式。
¡ 空行后是要导出的字段列表。
¡ 标题数据只生成一次。标题数据之后是测量值。
导出文件示例：

图 1 CSV 导出

12.2 导入样本信息文件

您可以使用 LIMS 或 Microsoft Office 应用程序生成 ASCII/CSV 格式的样品信息文件
（样品 ID），然后手动导入。
为了成功导入，请确保样本信息文件中的每一行都以换行符 (CR/LF) 结束。
有效样本信息文件示例：

图 2 CSV 导入
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手动导入样本 ID } 您可以使用以下方法之一打开样本 ID：

– 在工具栏中，单击样品 字段旁边的   图标。
– 选择 文件|打开样品信息文件 菜单项。
– 在样品ID 窗口中，单击打开。

} 在打开默认窗口中，选择文件。
ü 样本 ID 显示在 样品ID窗口中，可用于下一次分析。

12.3 结果导出字段

字段名称 描述 数据类型
序数 序列表中的编号 整数
名称 样品、标准或质控样本/标准的名

称
字符串，最多 20 个字符

分析线 元素谱线 字符串，最多 10 个字符
类型 分析物或内标

0 = 分析物
IS1 ... x = 内标

整数

单位1 浓度单位 1（分析样品的浓度） 字符串，最多 10 个字符
浓度1 样品/标准中分析物的浓度 十进制数
SD1 浓度 1 的标准偏差（平均值统

计）
十进制数

RSD% 浓度 1 的相对标准偏差（平均值
统计）

十进制数

置信度 浓度的置信区间1 十进制数
稀释因子 用于自动稀释样品的稀释因子

（计算浓度时已考虑）
十进制数

单位2 浓度单位 2（原始样品的浓度） 字符串，最多 10 个字符
浓度2 原始样品的浓度 十进制数
SD2 浓度 2 的标准偏差（平均值统

计）
十进制数

RSD% 浓度 2 的相对标准偏差（平均值
统计）

十进制数

置信度 浓度的置信区间2 十进制数
100%回归 浓度2 归一化为总浓度的百分比 十进制数
QC样品 质量控制和校准信息 字符串，最多 30 个字符
QC样品 质量控制和校准信息 字符串，最多 30 个字符
QC样品 质量控制和校准信息 字符串，最多 30 个字符
备注 备注 字符串，最多 40 个字符
强度 单个强度测量值的平均值 十进制数
SD (强度) 标准差（平均值统计） 十进制数
RSD% 相对标准偏差（平均值统计） 十进制数
日期 测量日期 窗口设置短日期格式，例

如 2024-01-30
时间 测量时间 hh:mm, 例如：14:29
强度回归 （不用于 ASpect PQ） /



建立与外部工作管理系统的数据交换 ASpect PQ

126

字段名称 描述 数据类型
SD （不用于 ASpect PQ） /
RSD% （不用于 ASpect PQ） /
质量 （不用于 ASpect PQ） /
单位 （不用于 ASpect PQ） /
湿度[%] （不用于 ASpect PQ） /
RHF[%] （不用于 ASpect PQ） /
重量 [mg] （不用于 ASpect PQ） /
错误 测量过程中出现错误时的错误信

息
字符串

位置 样品在自动取样器上的位置 整数
预稀释因子 预稀释因子。原始样品在放入自

动进样器之前或在未使用自动进
样器的情况下提供给光谱仪之前
的稀释系数。计算原始样本的浓
度(浓度 2)时需要使用该系数。

十进制数

重量 [mg] 初始重量（毫克）。在样品制备
过程中溶解的原始样品的质量
（用于计算浓度 2）

十进制数

体积 [mL] 稀释已称重样品部分所用溶剂的
体积（毫升）（用于计算浓度
2）

整数

总重量 [g] 样品和稀释剂的总重量（克） 十进制数
名称(2) 附加样本名称 字符串，最多 20 个字符
进样器稀释因子 自动进样器或稀释系统的稀释因

子
十进制数

空白扣除 空白校正

关
不执行空白校正。

开
在计算原始样品的浓度时，要减
去序列中最后测得的空白值。

0|1

因子 （不用于 ASpect PQ） /
单个值(强度) 单个强度测量值 用空格分隔的十进制数字

字符串，最多 1000 个字
符

背景(强度) 元素谱线的背景强度 用空格分隔的十进制数字
字符串，最多 1000 个字
符

12.4 样本信息文件的字段

字段名称 描述 数据类型
位置 样品在自动取样器上的位置 整数
名称 样品、标准或质控样本/标准的名

称
字符串，最多 20 个字符
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字段名称 描述 数据类型
预稀释因子 预稀释因子。原始样品在放入自

动进样器之前或在未使用自动进
样器的情况下提供给光谱仪之前
的稀释系数。计算原始样本的浓
度(浓度 2)时需要使用该系数。

十进制数

单位 样品的浓度单位。 字符串，最多 10 个字符
因子 单位因数

因子 1 相当于 1 微克/升或微克/
千克，因子 1000 相当于 1 纳克/
升或纳克/千克

字符串，最多 10 个字符

类型 单位类型
0 = 液体
1 = 固态
2 = 液体重量

整数

重量 [mg] 初始重量（毫克）。在样品制备
过程中溶解的原始样品的质量
（用于计算浓度 2）

十进制数

体积 [mL] 稀释已称重样品部分所用溶剂的
体积（毫升）（用于计算浓度
2）

整数

总重量 [g] 样品和稀释剂的总重量（克） 十进制数
名称(2) 附加样本名称 字符串，最多 20 个字符
进样器稀释因子 自动进样器或稀释系统的稀释因

子
十进制数

空白扣除 空白校正

关
不执行空白校正。

开
在计算原始样品的浓度时，要减
去序列中最后测得的空白值。

0|1

样品类型 样品或空白
0 = 样本
1 = 试剂 - 空白

整数

元素 样品中要分析的元素或品系
所有 = 方法的所有元素
用逗号分隔的元素符号，如 Fe、
Co、Ni

字符串，最多 10 个字符
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13 可选 FDA 21 CFR 第 11 部分合规性模块

根据 FDA 对电子记录和电子签名的要求（21 CFR Part 11），ASpect PQ 的可选 FDA
21 CFR Part 11 合规性模块包括以下功能：
¡ 用户管理
¡ 电子签名
¡ 审计追踪
¡ AJ 文件保护，防止有意和无意的数据篡改
默认情况下，用户管理中创建了 6 个用户级别。用户级别可自由配置，并可补充其
他用户级别。
如果安装并配置了用户管理功能，ASpect PQ 中的System 菜单项将被激活，通过该
菜单项可以访问用户管理功能。
退出相关窗口后，用户数据的任何更改都将永久保存在编码数据库中。

13.1 用户管理

13.1.1 用户管理 - 显示和设置

用户管理设置可由具有管理员权限的用户在初始安装用户管理软件包时或之后的任
何时间进行。
为每个用户创建一个账户。一个账户包含一个给定的用户配置文件。如果不再需要
用户账户，则可将其禁用或禁止使用。不能删除用户账户。
} 在 ASpect PQ 中，打开菜单项 System|User Management。
} 或者，也可以通过 Windows 菜单ASpect PQ|User Management，在 ASpect PQ

之外打开用户管理。
} 输入具有用户管理权限的用户的登录数据。

ü 出现User Management 窗口。

User Management窗口 该窗口包含一个列表，其中有已注册的用户名和相应的全名。窗口右侧显示所选用
户配置文件的详细信息。

用户配置文件的详细信息 显示列表中所选用户的以下数据：

选项 描述
User ID 用户登录名
User level 指定的用户级别和用户权限
Full name 用户全名
E-signature Yes：用户有权对结果数据进行电子签名。

No：用户没有电子签名授权。
Status Active：允许使用的用户名（绿色圆圈）。

Disabled：用户名已禁用，无法使用（红圈）。
Passwd. protect. Active：用户登录需要密码。

Not active：用户登录无需密码。

点击挂锁图标，打开Modify user data 窗口。挂锁关闭时，密码保
护将被激活。
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选项 描述
Valid until: Indefinitely：密码永不过期。

Date/days: 用户必须在规定期限内更改密码。
通过 Active Directory 登录时不显示该选项。

按钮 按钮 描述
New ... 创建一个新用户

出现Add user data 窗口。
Modify ... 更改选定表格行的用户数据

显示选定用户的Modify user data 窗口。双击用户也可打开该窗
口。

Active users only 仅显示活跃用户
Audit trail 开放活动报告
Permissions 在软件中分配用户授权
Exit 退出应用程序

13.1.2 配置用户级别

从 FDA 21 CFR 第 11 部分合规模块版本 2.0开始，用户管理新增了设置用户级别的功
能。在以前的软件版本中，用户级别的可用授权是固定的，而现在您可以自由配置
用户级别。在软件功能列表中，激活或禁用用户级别可访问的功能。

可用用户级别数 默认情况下，用户管理中创建了 6 个用户级别。用户级别可自由配置，并可补充其
他用户级别。
¡ 管理员级别（0 级）

管理员拥有用户管理的全部权限，可以配置用户管理、配置用户级别中的权限、
创建或阻止用户。默认情况下，管理员对 ASpect PQ 没有授权，无法登录软件。

¡ 1 级
该级别用户拥有 ASpect PQ 用于方法开发和例行工作的所有授权，并可配置软
件。

¡ 2 至 4 级
这些级别的用户对分析操作有分级授权，适用于以下情况：2级 > 3级 > 4级。他
们没有配置 ASpect PQ 的权限。

¡ 用户级别 5
该级别的用户拥有登录用户管理的授权和 ASpect PQ 最小授权，例如用于审计的
授权。

此外，还可以为特殊配置创建最多 4 个级别（6 至 9 级）。

配置用户级别 } 在User Management 窗口中，单击Permissions。
ü 出现Change user permissions 窗口。

} 在 "授权/级别 "矩阵中，您可以通过勾选复选框在级别中启用某项功能。
如果右键单击复选框，可以使用上下文菜单设置或删除层级中的所有复选标记，
或应用其他层级的授权。

} 如果要在矩阵中添加其他层，请单击 Configure。启用Additional user levels
(max.4): 选项，并在列表中设置所需的编号。

} 如果要将权限分配重置为默认设置，请单击Configure。启用Reset permissions
and levels to default 选项。如果已经为用户分配了额外的用户级别，系统将提示
您更改相应的用户配置文件。
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} 每个功能授权都有一个 ID。如果用户要执行一项没有授权的操作，警告/错误信
息中会显示该 ID。您可以使用 ID 来清楚地识别丢失的授权。如有需要，请激活
Show column "ID" 选项。

关于用户权限的说明 个人用户权限与用户管理中的常规设置相关联。您可以在 User Management 窗口中
通过 Extras|Preferences 菜单项访问这些设置。

许可 描述
Skip calibration
interval (ME003)

在用户管理设置中，可以选择定义校准的有效期。如果激活了该时
间段，而用户没有该权限，则无法开始测量。

Measurement with
unreleased
methods
(categories)
(ME004)

保存时，您可以将Cat.（类别）特性分配给方法，从而确定使用的
方法。在用户管理中，您最多可以为标记为已批准的方法指定 5 个
类别名称。
如果用户有此权限，就可以使用未经批准的方法开始测量。

更新信息 如果已经设置了用户管理，则会为用户分配新的用户级别 Admin 和级别 1 至级别
4。检查所设置的授权是否符合您的要求，并更改级别中的权限。请特别注意，在新
安装中，默认情况下管理员只能访问用户管理，而不再拥有使用 ASpect PQ 的权
限。

13.1.3 配置用户管理的一般设置

在Preferences 窗口中，您可以使用以下选项对用户管理进行常规配置：
¡ 注册和密码指南
¡ 使用数据目录
¡ 使用校准和方法的设置
¡ 签名
这些设置适用于新创建的用户账户，因此应在安装后创建用户账户之前进行设置。
} 在 ASpect PQ User Management 窗口中，选择 Extras|Settings...菜单项。

显示Preferences 窗口。
} 在左侧选择要更改的操作组。
} 执行配置。

单击Default settings 恢复所选操作组的默认设置。其他组的设置不受影响。
} 单击OK 应用设置。

User access 您可以在本地通过用户管理或通过 Active Directory 登录服务器配置登录。
对于本地登录，请选择 User access 页上的Local (with user management) 选项，并
配置新登录和密码的一般准则：

选项 描述
Number of login
attempts:

显示无效登录尝试的次数（最多 10 次）。
如果超过此值，ASpect PQ 会在等待一段时间后终止，必须重新启
动才能再次登录。在审计跟踪文件中添加一个条目（警告）。

Disable account
after failed login
attempts

超过登录尝试次数后阻止用户登录

Minium user name
length:

新建用户名的最少字符数（最多 10 个字符）

Enforce login with
password

必须为新创建的用户名分配密码。
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选项 描述
Password with
letters and
numbers:

只能发出包含字母和数字的密码。本政策同样适用于密码的更改。

Password and user
ID must be
different

只接受与相应用户名不同的密码。本政策同样适用于密码的更改。

User must change
password at next
login is active

默认情况下，新用户必须在首次登录时更改密码。

Password expires
in

时限到期后，用户登录时会被提示更改密码。然后，密码将按“政
策”中设定的期限（最长 999 天）延长。然后，该值被确认为默认
值。

Minium password
length:

新创建密码的最少字符数
字符数：3 至 10

对于基于服务器的登录，请启用Server-based (with Active Directory) 选项并配置以
下内容：

选项 描述
Domain name(s) 登录服务器的域名

您可以指定两个服务器。
Allow local login if
login server not
reached

如果通过服务器登录失败，具有相应权限的用户可以通过
Windows 开始菜单在本地的用户管理中登录。为此，还必须为用
户分配一个本地密码。

在用户管理中，授权用户可以激活Local (with user management)
选项，以便在本地登录 ASpect PQ。

Allow local login
for AJService
account

激活该选项后，AJ 服务人员就可以对设备进行维护，而无需管理
员的额外支持。

Folders 可以指定控制和评估软件的工作目录以及审计跟踪文件的目录。

选项 描述
ASpect working
directory

设置工作目录
工作目录包含方法和序列数据库以及结果文件。工作目录是在安装
ASpect PQ 时定义的，可以在此处更改。

Audit trail 设置审计跟踪文件的路径
该路径可以更改。

Folder with user
database

显示用户数据库路径
只有在安装程序的帮助下才能更改该路径。

AJ 文件保护 可选的 AJ 文件保护软件可提供额外的保护。这可以保护文件免受
有意或无意的数据篡改，如删除或修改数据。
如果安装了 AJ 文件保护，该按钮将处于激活状态，并通过标记显
示保护状态。绿色 - 文件保护已激活；红色 - 文件保护驱动程序未
激活。单击该按钮后，会出现一个窗口，显示受保护目录列表。
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Permissions ( Details) 在该组中，对方法和校准进行一般设置，这些设置会影响用户级别中的授权。

选项 描述
Calibration validity
period [h:mm]:

可选择指定校准的有效期

如果停用了用户的Skip calibration interval 授权（请参阅用户级
别），用户就不能在有效期过期后启动序列。

如果Skip calibration interval 授权已激活，用户就可以启动序列。
屏幕上将显示校准有效期已过的消息。

Method categories
for released
methods

您最多可在此处输入 5 个类别，以确定批准的方法。保存方法时，
在Cat. 字段中输入类别。

如果某个用户的Measurement with unreleased methods
(categories) 授权被停用，则如果相关方法未标记为指定类别之
一，则该用户无法启动序列。

Signatures 列表显示签名含义和签名时可选择的相应用户级别。

按钮 描述
Add 添加新的签名含义

单击按钮后，将出现Edit list of signature meanings 窗口，您可以
在其中选择新的签名含义和有效的用户级别。

Modify 编辑选定的签名含义
Delete 删除选定签名的含义

13.1.4 创建新用户账户

只有具有相应用户权限的用户才有权创建新用户账户。在用户级别的默认设置中，
用户管理权限分配给管理员级别。在Add user data 窗口中为新用户配置了相应的权
限。

Add user data 窗口中的选项 选项 描述
User ID 用户以此名称登录。

不区分大小写。最短长度取决于用户管理的一般配置。
Full name 用户全名

该名称将作为电子签名的组成部分。
最大字符数：32

Description 注释字段
该条目是可选的。

User level 选择具有相应权限的用户级别
Password 设置密码

密码有大写字母和小写字母之分。如果在未输入密码的情况下确认
密码对话框，密码保护将被取消。最小长度和其他密码策略在用户
管理的常规配置中指定。
最大密码长度：20 个字符

挂锁图标 关闭：密码保护通过指定密码激活。
打开：密码保护尚未激活。

Password never
expires

如果此框处于激活状态，密码将无限期有效。
如果禁用，给定密码将在预设期限内失效。
指定值来自密码策略。用户也可以提前延长密码。
通过登录服务器和 Active Directory 登录时，此设置将被隐藏。



ASpect PQ 可选 FDA 21 CFR 第 11 部分合规性模块

133

选项 描述
User-specific
working directory

根据以下模式为用户设置一个单独的工作目录：\ASpect-Working
directory\User name。目录结构在用户首次登录时创建。

Use e-signature 允许用户对测量结果进行电子签名。其用户级别的签名含义可用。
Disable user ID 停用用户账户

可以暂时禁用用户名。禁用用户账户可防止为新创建的用户重新分
配用户名。

User must change
password at next
login

用户下次登录时，系统会提示他们更改密码。

指定用户数据 } 在User Management 窗口中，单击New ...。
出现Add user data 窗口。

} 配置字段和选项中的设置，点击OK 确认。
ü 新用户帐户将出现在ASpect PQ User Management 窗口中。

另见
2 配置用户管理的一般设置 [} 130]

13.1.5 更改现有用户账户

您可以更改用户账户的属性。
} 在User Management 窗口中，选择用户帐户并单击Modify ...。

出现包含帐户设置的Modify user data 窗口。
} 配置设置并点击OK。

ü 更改会应用，并在用户下次登录时生效。

另见
2 创建新用户账户 [} 132]

13.2 更改密码

此功能仅适用于本地登录 ASpect PQ 或用户管理。通过登录服务器登录时，密码及
其有效性由该服务器管理。
用户在本地登录时，必须定期更改分配的密码，具体取决于用户账户中的说明。
} 在ASpect PQ中，选择System|Change password 菜单项。

出现Change password 窗口。
} 输入两次旧密码和新密码，点击OK 确认。

ü 如果输入正确，则会出现Password was changed 消息。

13.3 查看、打印和导出审计线索

审计跟踪文件记录系统事件以及来自 ASpect PQ 和用户管理的所有警告和错误信
息。要查看审计跟踪，必须授予用户账户权限。
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您可以通过菜单项System|Audit Trail 在 ASpect PQ 中打开审计跟踪 或在用户管理
中点击Audit Trail 打开。
审计跟踪可使用以下功能：
¡ 显示器
¡ 过滤器
¡ 刷新
¡ 打印
¡ 导出为 CSV 文件（仅当审计跟踪从用户管理窗口调用时）
以下参数记录在审计跟踪文件中：

表列 描述
Type 表示事件类型

审计跟踪记录以下类型的事件，并用符号加以标记：信息、警告、
错误、登录和注销

Date/Time 事件发生的日期和时间（电脑时钟）
两列表头的 [+] 和 [-] 按钮用于按时间或日期升序和降序对条目进
行排序。

Time zone 表示事件时间所参考的时区（Windows 系统控制）
User 指定事件发生时处于登录状态的用户。
Source 根据用户管理或 ASpect PQ 中的事件进行区分
Description 所选事件的详细信息

选择视图 如果您在 User Management 窗口中打开了审计跟踪，您将看到 ASpect PQ和用户管
理中的事件。在View 列表中，可以限制显示ASpect PQ中的事件或管理事件。
如果使用菜单项System|Audit Trail打开了 ASpect PQ 中的审计跟踪，则只显示
ASpect PQ 中的事件。

过滤审计线索 单击Filter 可以搜索注册用户、条目类型或时间段。您还可以将搜索限制在与方法、
序列、结果或工作表有关的操作上。单击Deactivate filter 删除已设置过滤器的限
制。

更新审计跟踪 单击Refresh 刷新审计跟踪条目列表。如果在以前创建的审计跟踪显示中添加了更多
条目，则可能需要这样做。

打印审计跟踪 您可以打印审计跟踪。如果对条目进行了过滤，则只打印过滤后的条目。
} 单击Print开始打印当前审计跟踪视图。

打印窗口将打开。
} 从Direct to 列表中选择打印格式。
} 点击Start 开始打印。

ü 审计跟踪以选定的输出格式输出。

导出审计跟踪 您可以将审计跟踪条目导出为 CSV 文件。只有在用户管理中打开了审计跟踪，才可
使用导出功能。如果激活了筛选器，则只导出筛选过的条目。
} 单击Export打开另存为窗口。
} 输入路径和名称，点击OK 确认。

ü 导出审计跟踪文件。
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13.4 电子签名

结果数据可在 ASpect PQ 中进行电子签名。签名将关闭对特定文件的工作，因此稍
后对该文件的更改将导致签名状态失效。签名含义及其与授权级别的分配在用户管
理的常规设置中创建。用户可以签署文档的设置在用户账户中配置。因此，如果在
用户账户中激活了该功能，并为其授权级别提供了签名，用户就可以在文件上签
名。
签名过程将对给定文件进行编码，并为该文件分配签名状态和签名用户的数据。此
外，还会创建一个加密签名文件，文件名与结果文件相同，但文件扩展名为".sig"。
它包含相关结果文件的校验和，包括频谱文件（如果包含）的校验和。
一个文件可由多个用户签名。

另见
2 配置用户管理的一般设置 [} 130]
2 配置用户级别 [} 129]

13.4.1 测量结果签名

测量结果文件可在测量后或稍后由具有适当权限的用户加载文件后，在 签字结束 窗
口中提供电子签名。

签字结束 窗口中的选项 选项 描述
用户ID 当前用户的登录名

用户名可以更改。这样，其他用户就可以进行签名。
密码 用户密码
含义 签名的意义

签名含义列表由用户管理的管理员定义。
注释 可选注释（最多 256 个字符）
签字结束 按上述设置签名文件

签名结果 } 在软件主窗口中显示测量结果以供签名。
} 选择系统 |结果签名确认 菜单项。
} 输入用户名和密码。
} 选择签名含义。
} 单击签字结束。

ü 您将被问及是否应批准签名或取消程序。成功授予签名将得到确认。

另见
2 创建新用户账户 [} 132]
2 配置用户管理的一般设置 [} 130]

13.4.2 显示签名

预览或打印签名结果数据时，报告末尾会附加Signatures 部分。其中包含相应文件
的所有电子签名：
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选项 描述
Issued by 签署文件的用户的全名和登录名
Signed on 签字批准日期/时间
Status 签名状态可有以下含义之一：

Valid 
签名和结果数据完整、正确。计算出的文件支票金额与签字时签名
文件中的支票金额没有差异。

Invalid (missing or invalid signature file)
未找到与记录相关的签名文件或签名文件已损坏。

Invalid (TPS data)
结果文件在签名后被更改。将新计算的支票金额与之前保存的支票
金额进行比较，即可发现差异。

Invalid (SPK data)
包含原始光谱数据的文件在签名后被更改。将新计算的支票金额与
之前保存的支票金额进行比较，即可发现差异。

Meaning 签名的意义
Comment 签名中的可选注释

13.5 AJ 文件保护

可选的 AJ 文件保护软件可防止有意或无意的数据篡改，例如删除或修改数据。过滤
驱动程序允许授权应用程序访问目录，其他应用程序的访问则被阻止。如果符合微
软标准，病毒扫描仪和专业复制、同步或数据备份软件的功能不会受到影响。
AJ 文件保护必须由系统管理员安装和配置。安装需要管理员权限。
有关软件安装和配置的详细说明，请参阅安装数据介质。
结合自动保存和导出的独立权限，AJ 文件保护软件可确保方法创建、数据采集和评
估过程中数据的完全私密性。
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14 附件

14.1 数值显示标记概览

备注 意义 数值 版本
> 计算 平均值大于校准曲线的工作范围。 平均值 过程和结果窗口
< 计算 平均值小于校准曲线的工作范围。 平均值 过程和结果窗口
< LOD 该值小于检测限。 平均值 过程和结果窗口
< LOQ 样品值小于定量限，大于检测限 平均值 过程和结果窗口
RSD！ 样本平均数或标准平均数超出规定

的相对标准偏差范围
平均值 过程和结果窗口

RR！ 样本平均数或标准平均数超出指定
的相对范围

平均值 过程和结果窗口

因子！ 超出校准曲线重新校准因子的限值 校准曲线 过程和结果窗口
R2(adj.) 或
R

校准曲线的回归决定系数 R2(adj.)
或 R（取决于选项|分析序列 窗口
中的选择）低于指定值

校准曲线 过程和结果窗口
自动取样器调整
窗口 校正

#MAN. 在计算样本平均数时，人工排除了
样本单值或标准单值

单一数值样
本

自动取样器调整
窗口 样品单个值

#KOR. 通过格拉布斯离群值检验，在计算
样本平均值时自动剔除单个样本值
或单个标准值

单一数值样
本

自动取样器调整
窗口 样品单个值


	 目录
	1 ASpect PQ 软件
	1.1 数据保护信息
	1.2 启动 ASpect PQ
	1.2.1 快速启动 窗口
	1.2.2 从工作表开始
	1.2.3 在没有工作表的情况下开始
	1.2.4 打开 ASpect PQ 的第二个实例
	1.2.5 锁定 ASpect PQ

	1.3 退出 ASpect PQ
	1.4 操作须知
	1.4.1 工作区
	1.4.2 帮助功能
	1.4.3 菜单栏、工具栏和图标栏概览
	1.4.4 常用控制元件


	2 工作表
	2.1 创建新工作表
	2.2 编辑工作表
	2.3 加载工作表
	2.4 删除工作表

	3 方法
	3.1 创建、保存和加载方法
	3.1.1 创建新方法
	3.1.2 保存方法
	3.1.3 加载方法

	3.2 指定方法参数
	3.2.1 指定分析线 (方法|谱线 窗口)
	3.2.1.1 在谱线表中插入分析线
	3.2.1.2 同时测量谱线
	3.2.1.3 定义自己收藏的谱线
	3.2.1.4 确定内部标准

	3.2.2 配置等离子体和传输光学器件的参数 (方法|等离子体 窗口)
	3.2.3 样本引入的配置 (方法|样品传输 窗口)
	3.2.4 评估峰值(方法|评估 窗口)
	3.2.4.1 用最小二乘法模型进行频谱校正
	3.2.4.2 元素间校正

	3.2.5 输入校准参数 (方法|校正 窗口)
	3.2.5.1 指定标准储备液
	3.2.5.2 输入校准表

	3.2.6 指定统计分析 (方法|统计 窗口)
	3.2.7 指定质量控制 (方法|QCS 窗口)
	3.2.8 指定质量控制 (方法|QCC 窗口)
	3.2.9 指定结果的输出格式 (方法|输出 窗口)


	4 序列
	4.1 创建、保存和打开序列
	4.1.1 创建新序列
	4.1.2 保存序列
	4.1.3 加载序列

	4.2 序列 窗口
	4.3 按顺序指定测量和操作
	4.4 为样本分析/行动选择元素/谱线

	5 样品信息数据（样品 ID）
	5.1 创建、保存和打开样本信息数据
	5.2 样品ID|样品信息 窗口
	5.3 指定样本信息

	6 进行分析和计算结果
	6.1 主窗口中用于启动分析的菜单命令和按钮概览
	6.2 打开光谱仪并点燃等离子体
	6.3 熄灭等离子体并关闭光谱仪
	6.4 启动测量程序
	6.5 在分析运行期间显示和保存结果
	6.6 中断和继续分析序列
	6.7 重复序列动作
	6.8 后处理分析结果
	6.9 在运行分析的同时评估测量结果（离线模式）
	6.10 在主窗口中显示结果和分析进度
	6.10.1 序列/结果 选项卡
	6.10.2 序列 选项卡
	6.10.3 结果 选项卡
	6.10.4 概览选项卡

	6.11 显示和编辑样本单值
	6.12 显示和编辑强度光谱
	6.12.1 显示光谱 – 编辑谱图 / 显示 窗口
	6.12.2 评估峰值并确定背景校正 -编辑谱图|处理 窗口
	6.12.3 消除光谱干扰 – 编辑谱图|光谱校正 窗口
	6.12.3.1 创建光谱校正模型
	6.12.3.2 查找谱线 - 编辑谱图|分析线识别 窗口


	6.13 记录光谱概览

	7 校准
	7.1 校准曲线图
	7.2 显示校准结果
	7.2.1 校准 – 校正表 选项卡 
	7.2.2  校准 – 残差 选项卡
	7.2.3 校准 – LOD/ LOQ 选项卡 
	7.2.4 校准 – LOD/ LOQ 选项卡 

	7.3 编辑校准曲线

	8 质量控制
	8.1 质量控制图的参数
	8.2 质量控制图的条目和界限
	8.3 显示质量控制图

	9 控制和监测光谱仪及附件
	9.1 光谱仪
	9.1.1 配置光谱仪参数和测试功能
	9.1.2 设备参数诊断
	9.1.3 进行连续峰值测量
	9.1.4 记录信号进程

	9.2 等离子体
	9.2.1 点燃等离子体并设置等离子体条件
	9.2.2 检查样品入口和泵
	9.2.3 调整和优化等离子体

	9.3 自动进样器
	9.3.1 显示连接的自动取样器
	9.3.2 配置自动取样器架
	9.3.3 自动取样器的技术参数
	9.3.4 测试自动取样器功能
	9.3.5 在自动取样器上显示样品位置
	9.3.6 稀释功能

	9.4 循环冷却器

	10 数据管理
	10.1 ASpect PQ 中的打印功能
	10.1.1 打印分析结果
	10.1.2 打印进一步的分析参数和设置
	10.1.3 报告模板

	10.2 ASpect PQ 中所有数据类型的数据管理
	10.2.1 管理方法和序列
	10.2.2 管理结果文件
	10.2.3 导出谱线/波长文件
	10.2.4 管理校正模型
	10.2.5 删除校正光谱
	10.2.6 导入报告模板
	10.2.7 管理谱线收藏夹
	10.2.8 导入、导出和删除工作表

	10.3 以 ASCII/CSV 格式保存结果
	10.4 指定测量单位
	10.5 管理储备和质控样本数据库
	10.6 创建预定义注释
	10.7 使用 Windows 剪贴板

	11 自定义 ASpect PQ
	11.1 查看选项
	11.2 存储路径
	11.3 导出选项
	11.4 连续 ASCII 输出的选项
	11.5 分析序列选项
	11.6 校准和空白校正的常规设置

	12 建立与外部工作管理系统的数据交换
	12.1 导出测量结果
	12.2 导入样本信息文件
	12.3 结果导出字段
	12.4 样本信息文件的字段

	13 可选 FDA 21 CFR 第 11 部分合规性模块
	13.1 用户管理
	13.1.1 用户管理 - 显示和设置
	13.1.2 配置用户级别
	13.1.3 配置用户管理的一般设置
	13.1.4 创建新用户账户
	13.1.5 更改现有用户账户

	13.2 更改密码
	13.3 查看、打印和导出审计线索
	13.4 电子签名
	13.4.1 测量结果签名
	13.4.2 显示签名

	13.5 AJ 文件保护

	14 附件
	14.1 数值显示标记概览


