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摘要：为了实现自动处理有机色谱分析数据，以Ａｇｉｌｅｎｔ６８９０／５９７３Ｎ气相色谱－质谱仪检测地下水中挥发性有机
化合物和多环芳烃的数据源为基础，编写了ＥＸＣＥＬ应用程序，按批进行数据自动汇总、定性确认和结果计算，设
置了对误确认数据的可逆恢复功能；对实验室空白、野外空白、实验室空白加标、实验室平行样、样品基体加标和

质控样品回收率等各项质量控制指标进行统计和评价，并对分析方法长期性能的稳定性进行评价；同时生成质量

控制报告，提供向数据库录入数据功能。
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　　在全国地下水有机污染物调查测试中，气相色谱
－质谱法（ＧＣ－ＭＳ）［１－２］是检测地下水中挥发性和半
挥发性有机污染物的主要方法。作者单位通过４年的
建设与发展，在有机测试能力上得到很大提高；但在测

试与质量管理过程中，还主要存在以下不足：有机污染

物检测的时效性强、组分多、数据量庞大，检测结果的

数据处理和质量统计仍主要依赖于人力，严重滞后于

现代化分析仪器的测试进度，向客户提供检测报告的

周期较长。

近年来，作者利用 ＥＸＣＥＬ的数据处理功能，辅以
相应的程序，实现了仪器检测数据的读入和后续处理，

并用于质量控制与管理［３－４］。另外，虽然有实验室已

建立了实验室信息管理系统（ＬａｂｏｒａｔｏｒｙＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ
ＭａｎａｇｅｍｅｎｔＳｙｓｔｅｍ，ＬＩＭＳ）［５－６］，但对有机测试的管理
还仅停留在对“数”的管理上，仅靠 ＬＩＭＳ还不能满足
原始记录复现的要求［７］。本文结合 ＧＣ－ＭＳ分析原
始数据的特点，利用Ａｇｉｌｅｎｔ质谱工作站的报告输出功
能，依据地下水有机污染物测试质量管理规范［８］的要

求，以与 ＬＩＭＳ衔接和复现记录为基础，编制了相应的
ＥＸＣＥＬ应用程序，通过访问仪器输出的数据源，按照
批次汇总数据、定性确认，并对其进行计算和质量评

价，输出为检测结果和批内质量控制报告，提供了检验

结果向数据库输入功能，以便发出检验报告。通过局

域网在线校对、审核数据，实现了从数据采集到检测报

告的无纸流转，拓展了“绿色”实验室的发展空间。

１　ＶＢ应用程序设计
１．１　仪器配置

Ａｇｉｌｅｎｔ６８９０／５９７３Ｎ气相色谱 －质谱仪（美国
Ａｇｉｌｅｎｔ公司），配置Ｄ．０３．００增强型工作站，安装微软
ＥＸＣＥＬ应用软件。
１．２　数据源

Ａｇｉｌｅｎｔ质谱化学工作站的数据分析功能强大，可
将定量结果（定制）输出为文本文件、ＨＴＭＬ文件和
ＥＸＣＥＬ文件等，并存放在当前数据文件（夹）。图１是
工作站默认输出的ＥＸＣＥＬ文件格式的定量结果，通过
访问该类文件进行仪器测量数据汇总。

１．３　程序基本流程和功能
程序设计和实验室日常分析测试与管理过程相一

致，按照单批次上机测试流程进行检测结果计算、批内

质量控制评价和方法性能长期评价。程序功能设计满

足原始数据的可追溯原则，对原始数据确认的合理修

改均有标记，并设置已修改数据的恢复功能，有利于结

果审核。程序基本流程框图如图２所示，包含５个基
本功能模块（其中“检测报告”模块不属于本文的

内容）。

图 １　输出的源数据
Ｆｉｇ．１　Ｏｕｔｐｕｔｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｆｄａｔａｓｏｕｒｃｅｓ

图 ２　程序基本流程图
Ｆｉｇ．２　Ｆｌｏｗｃｈａｒｔｏｆｔｈｅｐｒｏｇｒａｍ

１．３．１　“数据汇总与确认”模块
该模块包括６个子程序，如图２的模块１。
（１）获取数据：访问从工作站中输出的ＥＸＣＥＬ数

据源文件。设置数据手动或自动导入方式，自动导入

可一次自动读入全部原始数据。对已访问的源文件重
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命名和以只读打开方式加密保护，以防止方法更改重

新计算而覆盖原文件；并对写入数据的工作表设置保

护，防止误操作更改数据。

（２）定性确认：包括３个子程序，分别指定到３个
按钮（见图 ３的 Ｑ－Ｍａｔｃｈ、Ｑ－ＵｎｄｏＡｌｌ和 Ｑ－
ＵｎｄｏＯｎｅ）。

图 ３　数据汇总与确认

Ｆｉｇ．３　Ｄａｔａｇａｔｈｅｒｉｎｇａｎｄｃｏｍｐｏｕｎｄｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ

定性确认在相当大程度上依赖于检测人员的经

验，是有机分析区别无机分析的主要特点之一，也是制

约程序化处理数据的瓶颈，程序设计期望在此方面有

所突破。

Ｑ－Ｍａｔｃｈ：根据经验动态设置匹配度阈值，对低
于该值的结果不予确认。一般对全离子扫描的匹配度

要求＞８５；对选择离子扫描的匹配度要求 ＞５０。程序
运行后将确认为“假”的数据转换为文本类型（在后续

计算中文本类数据会自动归零），并以警告颜色（红

色）填充单元格来标记低于该匹配度且结果大于仪器

检出限的数据，供检测人员再确认取舍。

Ｑ－ＵｎｄｏＡｌｌ：撤销当前阈值设定引起的数据修改，
以重新设置阈值。

Ｑ－ＵｎｄｏＯｎｅ：将确认为“假”的数据对照谱图后恢
复，并以蓝色填充单元格来标记所做的修改。操作一

次只能恢复一个数据。

另外，依次运行 Ｑ－ＵｎｄｏＡｌｌＱ－Ｍａｔｃｈ（输入任
意阈值）Ｑ－ＵｎｄｏＡｌｌ，可将所有修改（包括标记）恢
复到初始状态。

（３）插值计算：采用双区间一元二次拉格朗日插
值算法［３］重新计算测量结果。

（４）数据汇总：按列字段名依次为“文件名”、“分析
编号”、“稀释倍数”和各检测组分的格式汇总源数据。

１．３．２　“计算检测结果”模块
该模块功能如图２的模块２。以模块１的输出结

果为源，顺序执行各个子程序，得到检测结果。包含以

下６个子程序。
（１）仪器检出限：将测量数据小于仪器检测限的

数据归零。

（２）减空白：自动定位实验室空白，由检测人员确
定是否减空白，并记录减空白的数据文件名和数值。

对多个实验室空白，可设定减任意个空白的平均值。

（３）计算因子：样品测量数据乘以相应的计算因
子得到检测结果。

（４）方法检出限：将检测结果小于方法检出限的
表示为小于方法检出限（如“＜０．５０”）。

（５）室内平行样：将重复样的检测结果取平均值
作为检测结果。

（６）数据格式：根据检测结果的范围设置数据的
有效位数，并输出为最终的检测结果。

１．３．３　“数据库录入”模块
该模块包含１个子程序，将审核合格的检测结果

自动录入指定的数据库中，供输出检测报告；记录未能

写入的样品号和检测项目，供审核。

１．３．４　“质量控制评价”模块
该模块统计各项质量数据，并与室内质量控制标

准比较进行评价，报告不合格项。包含以下 ７个子
程序。

（１）空白：统计实验室空白和野外空白。
（２）平行样：分别统计室内双样和野外双样的重

复性偏差并评价。

（３）空白加标：计算室内空白加标和野外空白加
标的回收率并评价。

（４）样品基体加标：扣除样品测量值后，计算回收
率并评价。

（５）替代物回收率。
（６）室内质控样：统计与评价质控样的单次回收

率，确定方法是否受控。

（７）方法长期稳定性：将质控样结果添加到质量控
制图并进行方法的长期稳定性评价。着重于发现当前

测量表明方法受控，但长期评价显示方法在统计学上失

控以及三分之二规则表明方法失控的情况［９］。

１．３．５　“质控报告”模块
该模块包含１个子程序，根据各项质量控制指标

的统计结果，按照规定格式汇总生成该批测试的质量

控制报告，并添加到检测报告文件中。

１．４　结果输出
编制的ＥＸＣＥＬ应用程序文件包含 １８个工作表
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（图３显示了部分表标签），分别按指定格式存储调用
不同程序的数据。

工作表“Ｄａｔａ”：存储从多个数据源获取的原始检
测数据，包括数据文件名、样品名称（对应为样品的实

验室分析编号）、定量化合物名称、保留时间、峰面积

（或峰高）、定量结果、匹配度等信息。

工作表“Ｃｏｎ”：存储仪器测量结果（汇总于工作表
“Ｄａｔａ”）。

工作表“Ｒｅｓｐｏｎｓｅ”：采用插值计算时，存储峰面积
或峰高（汇总于工作表“Ｄａｔａ”）。

工作表“ＲｅＣｏｎ”：存储插值算法重新计算的仪器
测量结果（根据工作表“Ｒｅｓｐｏｎｓｅ”的数据计算）。

工作表“ＭｉｄＲｅｓ”：存储中间运算结果，并作为质
控报告的数据源。

工作表“Ｒｅｓｕｌｔ”：存储样品的最终检测结果，并作
为向数据库录入检测结果的数据源。

工作表“ＭＤＬ”：存储化合物仪器检出限和方法检
出限的信息。

工作表“Ｍｕｌｔｉ”：存储各个样品的计算因子（ｋｆ）和
用于计算ｋｆ的原始数据。

工作表 ＱＣ－ＬＲＢｓ、ＱＣ－ＦＲＢｓ、ＱＣ－ＬＦＢｓ、
ＱＣ－ＬＤｓ、ＱＣ－ＬＦＭｓ、ＱＣ－ＦＤｓ、ＱＣ－ＦＦＢｓ和 ＱＣ－
Ｓｕｒｒ分别用于实验室空白、野外（现场）空白、实验室
空白加标、实验室平行样、样品基体加标、野外（现场）

平行样、野外（现场）空白加标和替代物回收率的数据

汇总与评价，对每一不合格项填充红色予以标示。

工作表“ＱＣ－ＱＣＳｓ”：汇总该批室内质量控制样
品的数据并形成评价。同时更新质量控制图（另外编

制的ＥＸＣＥＬ文件）的数据，报告方法的长期稳定性评
价结果。

工作表“ＱｃＲｅｐ”：输出质控报告，并提供向检测报
告合并质控报告功能。

２　文件的初始化和应用
２．１　获取文件副本

程序功能通过单击不同页面的命令按钮控件和调

用不同宏来实现。除了工作表“ＭＤＬ”需预先按格式
存储各种组分的仪器检出限或方法检出限信息外，其

他工作表无数据，内容均由程序运行后自动生成。可

在工作表“ＭＤＬ”中输入相应数据后保存为模板文件，
方便检测人员获取文件副本。

２．２　输入计算因子
程序第一次使用前，需在工作表“Ｍｕｌｔｉ”输入已计

算好的检测样品的计算因子（ｋｆ）。ｋｆ的计算方法见文
献［４］。

如果不输入ｋｆ，则默认ｋｆ的数值为１。
２．３　导入数据

在仪器工作站上将所有数据输出为 ＥＸＣＥＬ文件
后，调用“获取数据（ＧｅｔＤａｔａ）”子程序，选择数据导入方
式获取原始数据（图４）。手动导入按照 Ｗｉｎｄｏｗｓ操作
系统打开文件方式逐一访问、汇总源数据（图５）；自动
导入则在按照打开文件方式指定任一数据文件的路径

后，自动访问、汇总所有同类源数据（即与指定数据路径

的上两级父文件夹完全一致的源数据），并在该路径下

生成导入日志文件，供核查是否遗漏未定量数据。

之后根据图２的流程调用不同的程序，完成数据
处理和质量评价。

图 ４　导入数据方式
Ｆｉｇ．４　Ｇａｔｈｅｒｉｎｇｄａｔａｍｏｄｅｓ

图 ５　访问源数据
Ｆｉｇ．５　Ｖｉｓｉｔｉｎｇｓｏｕｒｃｅｆｉｌｅｓ

３　结语
本文建立的程序功能能够满足检测人员和质量管

理人员的需要。在２００７—２００９年的中国地质调查局
地下水有机污染物样品测试中，将该软件应用于ＧＣ－
ＭＳ检测挥发性有机化合物和多环芳烃的数据处理和
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质量统计，准确、快捷，结果可靠。

虽然程序设计考虑了对物质的定性确认，并以尽

量减少检测人员的干预为目标，但谱图的解译更多地

依赖于检测人员的经验，这是数据处理程序所无法完

备的，也是今后工作需重点突破的方向。
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中国地质科学院２０１０年度十大科技进展

　　２０１１年１月１０—１１日，中国地质科学院在北京组织召开
了２０１０年度科技成果汇报交流暨十大科技进展评选会。来自
国土资源部、教育部、中国科学院、国家自然科学基金委员会、

中国地震局、中国石油化工集团公司等部门４６位院士、专家组
成的评选委员会，经过认真、严谨的评审和投票，评选出中国地

质科学院２０１０年度十大科技进展。
? 重新厘定月球雨海纪时代———Ａｐｏｌｌｏ月岩和月球陨石

样品中锆石、磷灰石和陨磷钙钠石的离子探针测年研究

项目主要完成团队：地质研究所北京离子探针中心刘敦一

研究员。

? 首次在隐伏金属矿上方发现纳米金属微粒———深穿透
地球化学的微观证据

项目主要完成团队：地球物理地球化学勘查研究所王学求

研究员团队。

? 硅质海绵骨针矿化机制及仿生研究
项目主要完成团队：国家地质实验测试中心王晓红研究员。

? 中国成矿体系综合研究取得实质性重大进展
项目主要完成团队：矿产资源研究所陈毓川院士与王登红

研究员。

? 长江中下游成矿带及典型矿集区深部结构探测实验
进展喜人

项目主要完成团队：矿产资源研究所吕庆田研究员。

? 大陆板内成矿理论研究新进展
项目主要完成团队：矿产资源研究所毛景文研究员。

? 华北地块北缘造山带重大地质事件与成矿背景研究
项目主要完成团队：地质力学研究所赵越研究员。

? 金顶超大型铅锌矿床建立新模式———构造 －岩相填图
新成果

项目主要完成团队：地质研究所侯增谦研究员。

? 深地震反射剖面揭示青藏高原东北缘岩石圈缩短变形
重要证据

项目主要完成团队：地质研究所高锐研究员。

? 中国辽宁热河生物群中首次发现含胚胎的离龙类化石
项目主要完成团队：地质研究所季强研究员。

中国地质科学院２０１０年十大进展是从１０８６项执行项目
中，经过各所筛选、推荐的３２个优秀项目中评选产生，代表了
中国地质科学院的研究水平。

十大进展中基础研究体现了前沿性和前瞻性，月岩锆石定

年改写了月球雨海纪的年代，是我国学者对月球地质研究作出

的重要贡献；海绵骨针仿生研究，在生物矿物医学材料研究取

得重大进展，展示了广阔的应用前景，是一项基础研究引领未

来的典型实例。在矿产资源领域，成矿理论指导全国资源潜力

评价，立体探测技术支撑深部勘查，代表了应用研究的方向，提

升了区域地质、成矿规律和区域地质环境的研究水准；引入反

射地震等新技术、新方法开展深部探测，揭示了地壳和矿集区

精细结构，为地质科学发现和创新、为深部资源勘查和突破提

供了科技支撑。
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