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基于 Web 的色质数据解析平台设计与开发
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摘摇 要:色质联用仪数据分析软件系统是处理和分析色质联用仪样品数据的主要工具,是色质联用分析技术不可或缺的

重要组成部分。 目前分析色质联用仪产生的样品数据,还需要安装特定的商用仪器软件,这些商业分析软件通常与仪器

捆绑销售,使用的经济成本高,其便利性和共享性也非常欠缺。 为了更加准确、方便、快捷地分析色质联用仪产生的样品

数据,提供高效、灵活、低成本的数据解析服务,基于 Node. js 的 Express 应用框架,设计开发了基于 Web 的色质数据解析平

台。 该平台可以实现色质数据的可视化、谱峰检测以及质谱检索等功能。 为了提高数据处理效率,采用 GPU 加速技术对

多任务并发的运算进行加速。 该平台使用便捷、数据处理高效,易于部署。 实验结果表明,该平台在保证解析结果准确性

的同时,能够极大地提高色质数据解析效率。
关键词:色质解析;质谱检索;CUDA;Node. js
中图分类号:TP312摇 摇 摇 摇 摇 摇 文献标识码:A摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 文章编号:1673-629X(2019)12-0198-07
doi:10. 3969 / j. issn. 1673-629X. 2019. 12. 036

Design and Development of GC / MS Data Analysis
Platform Based on Web
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Abstract:Data analysis software system of GC -MS is the main tool to process and analyze sample data of GC - MS and is an
indispensable and important part of GC-MS analysis technology. At present, it is necessary to install specific commercial instrument
software to analyze sample data produced by GC-MS. This commercial analysis software is usually sold in bundles with instruments,
which are of high economic cost and lack of convenience and sharing. In order to analyze the sample data produced by GC-MS more ac鄄
curately,conveniently and quickly,and provide efficient,flexible and low-cost data analysis service,we design and develop a Web-based
color data analysis platform based on Express application framework of Node. js. The platform can realize the visualization of color data,
peak detection and mass spectrometry retrieval. In order to improve the efficiency of data processing,we use GPU acceleration technology
to speed up multi-task concurrent operation. The platform is convenient to use,efficient in data processing and easy to deploy. The ex鄄
periment shows that the platform not only ensures the accuracy of the analytical results,but also greatly improves the resolution efficiency
of GC-MS data.
Key words:GC / MS analysis;spectral identification;CUDA;Node. js.

1摇 概摇 述
色谱-质谱联用仪[1] 是色谱分离技术和质谱分析

技术紧密结合的产物,在环境监测、食品安全、生命科

学等领域有着广泛的应用。 色谱-质谱联用仪主要是

由硬件和配套的分析软件两部分组成,其工作流程是

通过一系列的物理、化学反应,将输入的待测物质转化

成为一系列的二进制色质数据,并交由仪器自带的分

析软件进行分析,最后得出分析结果。 随着计算机技
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术的快速发展,新的技术和设备不断出现,不同设备通

常配备着不同的数据分析软件,这些软件的性能和使

用方法上存在较大的差异,也为用户使用这些软件产

生了一定的障碍。
色谱-质谱联用仪主要有两种形式:气相色谱-质

谱联用 (GC -MS) [2] 和液相色谱 -质谱联用 ( LC -
MS) [3],这两种方法互为补充,适用于不同性质化合

物的分析。
气质联用技术是最早商品化的联用仪器,适用于

小分子、易挥发、热稳定、能气化的化合物,其质谱仪器

的电离源一般采用电子轰击电离(EI)源。 液质联用

技术主要适用于大分子、难挥发、热不稳定、高沸点化

合物的分析。 相较于液质联用技术,色质联用技术出

现较早,1957 年,Holmas 和 Morrell 第一次实现了气相

色谱仪与质谱仪(GC-MS)连接使用[4]。 之后,随着

气相色谱技术和质谱技术的不断进步,以及色质联用

接口技术的发展,这项分析技术因其高通量、高分辨率

的特点已经成为药品分析[5]、环保监测[6]、农药残留

监测[7],以及兴奋剂监测[8]等领域的重要监测手段。
目前,随着生命科学的发展,待测样品更加复杂,

分子范围更大,高效色谱-质谱联用技术的研发愈受

到重视。 近年来,在国内外研究人员的共同努力下,高
效色谱-质谱联用技术研究取得了一些进步,但是仍

然存在一些问题。 这些问题主要表现在如下两个

方面。
首先,硬件设备对实验条件要求较高,分析软件庞

大、笨重,且与硬件设备捆绑使用。 由于仪器设备对运

行环境有较高的要求,必须在专门的实验室环境下运

行,不便于移动。 另外,实验人员必须在仪器周围,全
程参与、监督整个分析过程。 即使实验人员将生成的

色质数据进行暂时保存,在后期的分析过程中还需要

安装庞大、复杂的专用分析软件,而这些专用软件都是

与相应硬件设备捆绑销售,利润极高,极大地增加了数

据分析成本,在这一系列复杂软件中有部分软件还对

使用范围作了限制,这给数据分析应用带来了巨大的

不便,严重影响了该领域的发展。
其次,仪器分析软件存在多种缺陷,在某些应用场

景中无法得到准确的结果,而仪器的封闭性强,更好的

解决方案无法载入。 仪器分析软件存在多种缺陷,在
诸如重叠峰解析等一些应用场景中无法得到准确的结

果。 另外,即使研究人员对于这些缺陷有比较好的解

决方案,也会因仪器设备和软件开放性较差而无法实

施。 分析软件的缺陷和封闭性严重影响了该领域的应

用和发展。
虽然不同色谱-质谱联用仪配备的数据分析软件

各不相同,但是它们实现的功能却大致相似。 比如,曲

线平滑与去噪、线性-非线性拟合、模式识别、数据管

理及其常见的运算模式等。 当前这些设备配备的软件

在功能上存在低水平的冗余,在数据分析层面这些软

件却没有较好的兼容性。 综上所述,设计和开发一款

准确性高、开放性好、灵活便利的色质数据分析平台具

有重要的现实意义。
目前,国外研究人员已经开发了一些用于色质数

据解析的软件或软件包,例如:由 Biller 和 Biemann 提

出的“点比较冶算法广泛应用于纯净质谱图的自动提

取[9]。 Colby 在 Biller 算法的基础上进行了延伸,将同

时达到最大峰的质荷比归为同一物质,以获得准确的

保留时间信息[10]。 斯坦福大学的 Dromey 等提出了

“峰型比较冶的退卷积算法,被广泛用于数据噪声去

除[11]。 尽管这些软件都得到了很好的应用,但是使用

前还是需要对其进行安装和配置,通用性受到了一定

程度的限制。 基于 Web 平台的解析系统可以更加方

便地为用户提供服务,其无需安装和配置,点击浏览

器,输入网址就可以进行相应操作。 目前,基于 Web
平台的解析系统较少, 比较典型的有 AIST[12] 和

SDBS[13],这两个系统是运行在 Web 上免费提供质谱

检索功能的检索系统。
目前,国内色谱-质谱联用仪的绝大多数市场份

额都由进口设备占领,而这些进口设备中,又以美国安

捷伦(Agilent)公司和日本岛津( shimadzu)株式会社

生产的色谱质谱联用仪为主。 该研究以烟草行业使用

较多的安捷伦气相色谱-质谱联用仪输出的色质数据

为主要输入数据,开发一款基于 Web 的色质数据解析

平台。 平台所接受的数据输入适用于安捷伦仪器产生

的 MS 格式数据,平台所涉及的算法适用于通用的气

相色质数据分析。 国内研究人员也已经开发了一些解

析用色质数据的软件,例如:北京科技大学的陈海勇等

研发了用于 TVS-2200 红外热像仪图像数据解析的分

析软件[14];南京理工大学的董海波等研发了用于

VECTOR32 型 FTIR 光谱仪图像数据解析的软件[15];
中国农业大学的王一鸣等研发了近红外光谱品质检测

软件[16]。 虽然在国内外研究人员的努力下,数据解析

软件的研发取得了长足的发展,但是仍然不能满足现

实需求。
Express 是一个简洁而灵活,基于 node. js 的 Web

应用框架,提供了一系列强大特性有助于创建各种

Web 应用和丰富的 HTTP 工具。 使用 Express 可以快

速地搭建一个完整功能的网站。 Express 框架核心特

征包括:(1)可以设置中间件来响应 HTTP 请求,中间

件就是处理 HTTP 请求的函数,它最大的特点就是,一
个中间件处理完,再传递给下一个中间件。 应用程序

在运行过程中会调用一系列的中间件,每个中间件可
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以从应用程序实例接收三个参数,依次为 request 对象

(代表 HTTP 请求)、response 对象(代表 HTTP 回应)、
next 回调函数(代表下一个中间件)。 每个中间件都

可以对 HTTP 请求( request 对象)进行加工,并且决定

是否调用 next 方法,将 request 对象再传给下一个中间

件;(2)定义了路由表用于执行不同的 HTTP 请求动

作;(3)可以通过向模板传递参数来动态渲染 HTML
页面。

文中基于 Node. js 的 Express 应用框架,设计开发

了基于 Web 的色质数据解析平台。 该平台可以实现

色质数据的可视化、谱峰检测以及质谱检索等功能。
为了提高数据处理效率,采用 GPU 技术对多任务并发

的运算进行加速。 该平台使用便捷、数据处理高效,易
于部署。

2摇 气相色谱-质谱联用技术原理描述
气相色谱(GC)作为一项成熟的分析技术可连接

多种检测器,在火焰离子化检测器(FII)质谱检测器中

最为常见。 质谱检测器可以通过标准谱图库提供化合

物的结构信息,并具有高灵敏度等优势。 气相色谱-
质谱(GC-MS)联用技术是鉴定挥发性复杂混合物中

化合物的首先方法,其分析过程是通过将挥发性有机

混合物样品经由微注射器进入气相色谱的进样口,经
过色谱柱、电离源、质量分析器并最终达到检测器,从
而被检测出转化成质谱信号输出到计算机存储处理。
化合物在给定的色谱分析条件下会在某一时间段内流

出色谱柱,并在某一时间点达到流出浓度的峰值,这一

时间点被称为该化合物的保留时间。 多种化合物的混

合物根据其成分,保留时间的不同依次通过色谱柱。
在电离源中,色谱的流出物被电离成碎片离子,碎片离

子进入质谱分析部件,首先被电离成带电离子,然后进

入质量分析器,不同质荷比(m / z)的离子将在不同的

位置、时间和轨道进行分离,得到按质荷比大小排列的

质谱,从而被物质分析器检测出。 一个色质检测的实

例如图 1 ~ 图 3 所示。

图 1摇 色质数据矩阵的三维视图

( x 轴表示质荷比, y 轴表示保留时间, z 轴表示

离子丰度(或相对丰度))
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图 2摇 将图 1 中数据矩阵按保留时间累加

得到的总离子流图
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图 3摇 将图 1 中数据矩阵保留时间为 49. 24 min 的

数据得到的该时刻质谱图

2. 1摇 色质数据格式

不同厂商生产的色谱-质谱联用仪,其输出的色

质数据格式各有不同。 例如:安捷伦使用的是 MS 格

式、岛津使用的是 CDF 格式、Finnigan 使用的是 RAW
格式、Waters 使用的是 DAT 格式等[17]。 这些文件包

含了实验数据的色谱和质谱信息,并且以独有的二进

制格式存储,使用二进制存储可以有效地减少文件占

用的磁盘空间,但是同时也给第三方使用带来了一定

的不便。 例如,安捷伦使用的MS 文件存储结构如表 1
所示。

表 1摇 MS 文件存储结构

位置(字节) 说明

0-3 MS 文件标识

4-23 测量类型说明

24-148 文件信息

149-178 操作员信息

179-208 测量时间

209-259 仪器说明

260-263 色谱数据的起始地址

264-277 保留

278-281 色谱点数

282-285 测试起始点

286-289 测试终止点

290-765 保留

766-文件末尾 色质数据

2. 2摇 色质数据解析

色质数据解析主要包括谱峰检测和质谱检索两大

关键技术,谱峰检测是在色谱中确认峰的位置,并计算
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其大小。 质谱检索则是将未知组分的质谱与质谱数据

库数据进行匹配度计算,从而实现定性。

3摇 基于 Web 的色质数据解析平台设计与

实现
目前,Web 服务技术已从基础设施的构建与概念

推广阶段向大规模应用阶段快速发展。 B / S(Browser /
Server)结构即浏览器和服务器结构,它是随着 Internet
技术发展而兴起,对 C / S(Client / Server)结构进行优化

或者改进的结构。 在 B / S 结构下,用户工作界面通过

浏览器实现,不同身份,不同地点,不同介入方式(比
如 LAN,WAN)的用户都可以通过浏览器共同访问和

操作用户工作界面,能够更好地实现资源共享和互联

互通。 另外,B / S 结构的开发和维护成本相对较低。
B / S 结构系统能够一次性开发到位,功能添加和修改

只需在服务器端进行,大大减小了系统维护成本。 随

着 JAVA 这样的高级语言的发展,基于 B / S 结构的平

台系统能够很好地满足用户跨平台使用的需求。
3. 1摇 平台框架

Node. js 是基于 Chrome V8 引擎的 JavaScript 运行

环境,由于其轻量而高效,被广泛应用于 Web 和移动

应用开发之中,近年来随着桌面应用的发展,Node. js
由于其灵活性已被广泛应用在桌面应用的开发之中。
色质数据解析过程中存在大量文件读写和数值计算操

作,而 Node. js 的非阻塞式 I / O 模型可以有效地满足

这种情形下的任务并发。 基于上述原因,该项目组选

用 Node. js 的 Express 应用框架进行系统开发。 图 4 展

示了平台的基本架构。 客户端(Web 端)主要承担数

据输入、数据展示、用户交互、结果展示、结果输出等功

能,服务端则承担数据运算功能,包括文件解析、谱峰

检测和数据检索等内容。

图 4摇 基于 Web 的色质数据解析平台架构

图 4 中的箭头走向揭示了色质数据从输入平台至

生成解析结果的一般流程。 其具体解析过程可以描述

为以下 4 个步骤:(1)客户端输入 MS 格式数据后,服
务端对其内容进行解析,得到色质数据矩阵。 随后,服
务端以数据文件的 MD5 校验码为文件名,以 JSON 格

式进行存储。 此过程中采用 MD5 校验码为文件名,主
要是考虑到 MS 数据通过网络传输到服务端需要一定

的时间,如果客户端上传的内容在服务端已经存在,则
可直接调用历史数据,避免重复传输耗费不必要耗费

的资源;(2)服务端返回色质数据矩阵用于客户端的

可视化展示。 客户端采用百度公司开发的 JS 可视化

插件 Echarts 进行可视化展示,该插件功能强大且完全

免费,完全可以满足平台的数据可视化需求;(3)客户

端发出谱峰检测请求,服务端调用谱峰检测器进行色

质数据的谱峰检测,并保存检测结果;(4)客户端发出

质谱检索请求,服务端调用质谱检索引擎对谱峰位置

质谱进行检索,保存检索结果,并返回客户端用于

查看。
3. 2摇 平台实现

从 3. 1 节所述的数据解析流程可以分析出系统主

要功能模块,包括:MS 数据解析、谱峰检测器、质谱检

索引擎三大部分。 下面将对三大核心部分的详细设计

与实现分别进行描述。
3. 2. 1摇 数据解析

根据表 1 提供的 MS 文件存储结构,采用 C++开
发 MS 文件解析模块。 解析 MS 文件有两个关键点:
(1)MS 数据采用 Little endian 模式存储,即低位字节

排放在内存的低地址端,按字节读取多字节数据(如
long、int 等)时,需采用相应的模式进行转换;(2)MS
数据中不同信息的数据存储所占的字节数略有不同,
如表 2 展示了主要数据信息的单个数据占用字节,只
有按字节读取正确的字节数,并转换成对应的数据类

型,才能得到正确的色质数据。
表 2摇 MS 文件存储结构

标识 所占字节数 数据类型

保留时间 4 字节 float

扫描点 ID 2 字节 int

总离子流 4 字节 float

质谱数据 2 字节 float

3. 2. 2摇 谱峰检测器

谱峰检测在信号处理领域应用非常普遍。 在色

谱、光谱数据分析的诸多相关研究之中也有涉及。 文

中采用连续的小波变换,将峰检测问题转换成小波系

数矩阵的脊线检测问题,以此定位谱峰位置。 连续小

波变换是对信号缩放和平移的基函数乘积的积分,其
数学表述如式 1 和式 2 所示。

C(a,b) = 乙+肄

-肄
s( t)鬃a,b( t)dt (1)
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鬃a,b( t) = 1
a1 / 2鬃(

t - b
a ),a 沂 R +,b 沂 R (2)

其中, s( t) 为信号函数; a 为尺度因子; b 为平移

因子; 追( t) 为墨西哥帽小波基函数; 追a,b( t) 为经缩

放和平移的小波基函数; C 为小波系数矩阵。
谱峰检测算法的基本流程可以描述如下:
(1)对原始数据进行小波变换,得到不同尺度下

的小波系数;
(2)连接不同尺度下小波系数的局部最大值,得

到脊线;
(3)通过脊线确定峰的位置;
(4)过滤信噪比低的假峰。
该平台基于 Armadillo C++科学计算库实现,图 5

展示了真实数据下,使用上述算法进行谱峰检测得到

的最终检测结果。 其中 x 轴表示保留时间,单位是分

钟; y 轴表示数据的丰度。

2.5

2.0

1.5

1.0

0.5

0

图 5摇 使用连续小波变换进行谱峰检测的结果

3. 3摇 质谱检索引擎

在一些包含复杂成分的色质数据中,经过谱峰检

测后会得到许多待检索的未知质谱,每一个未知质谱

都需与标准质谱库中的质谱计算匹配度,以此来决定

其对应的定性结果。 目前使用较多的标准质谱数据库

有 Wiley 数据库和 NIST 数据库,两者均为商业数据

库。 以 NIST08 版数据库为例,该库的主库收录了 212
961 种物质的标准质谱。 假设未知质谱数量为 n ,质
谱库标准质谱数量为 m ,则需进行 mn 次匹配度计算,
以烟草行业焦油数据为例,一个数据的匹配度计算量

就达数以千万计。 与桌面端应用不同的是,Web 应用

还需考虑多任务并发情形下的计算效率,当有 p 个并

发检索任务时,匹配度计算量为 m移(n1 + n2 + … +

np) 。 为加速匹配度计算,该项目组提出了一系列预

检索算法,先采用简单策略快速过滤质谱库中明显不

是候选结果的质谱,以此来减少后续匹配度计算的次

数,这些策略对提高检索速度都起到了非常重要的作

用。 但面对 Web 模式下的多任务并发带来的大量未

知质谱检索,仍然难以在可观的时间内完成。 为此,文
中利用 GPU 在并行计算中的优势,设计并实现了基于

CUDA(compute unified device architecture)的快速检索

方法。 CUDA 是 NVIDIA 公司针对其 GPU 门产品生产

的一套可以使用类 C 语言进行通用计算的开发环境

和软件体系,通过它可以调用 GPU 来完成协同计算。
目前许多领域的计算问题都通过 GPU 加速得到了改

观。 GPU 是一种非常适合于单指令多数据流(SIMD)
模式计算的硬件,针对质谱检索问题,由于每个未知质

谱的检索过程完全独立且完全相同,因此可以很好地

应用到 GPU 上进行加速运算。 此外,CUDA 环境专门

提供了一套 GPU 版本的线性代数库(CUBLAS),可以

非常方便高效地实现向量运算的并行化。
另外,为使计算速度更快,本平台也采用一种基于

强峰过滤的预检索方法。 该方法首先对谱库进行筛

选,得到候选质谱,然后采用夹角余弦公式进行未知质

谱与候选质谱的匹配度计算。 基于强峰的预检索方法

为:将未知物谱图中最强峰与库中标准谱图第一至第

八强峰进行比较,判断是否存在能匹配的质谱峰;然后

将未知物谱图中第二强峰与库中标准谱图第一至第九

强峰进行比较,判断是否存在能匹配的质谱峰;以此类

推,直到未知物谱图中第八强峰与库中标准谱图第一

至第十六强峰进行比较;如果都有能匹配的质谱峰,则
入选为候选质谱,否则抛弃。 使用夹角余弦进行匹配

度计算时,为减小未知质谱中杂峰带来的影响,仅采用

与候选质谱相同出峰位置的谱峰参与计算。 在计算过

程中,质谱库数据首先从主机内存复制到 GPU 端的全

局内存(Global Memory)之中,以便每个线程都能访问

该数据。 随后,系统会给每一个未知质谱分配一个线

程(Thread)用于预检测和匹配度计算。 CUBLAS 库中

用于匹配度计算的 cublasSdot 内积函数描述如下。
/ / 计算大小为 arrSize 的向量 a、b 的夹角余弦匹配度

float MatchFactor(float *a,float *b, int arrSize){ float* d_
a; float* d_b;

/ / 为设备端数据分配内存空间

cudaMalloc((void**)&d_a,sizeof(float)*arrSize);
cudaMalloc((void**)&d_b,sizeof(float)*arrSize);
cudaMemcpy(d_a,a,sizeof( float)*arrSize,cudaMemcpyHost鄄

ToDevice);
cudaMemcpy(d_b,b sizeof( float)*arrSize,cudaMemcpyHost鄄

ToDevice);
cublasCreate(&handle_cos);
float* result =(float*)malloc(sizeof(float));
float* a_result =(float*)malloc(sizeof(float));
float* b_result =(float*)malloc(sizeof(float));
/ / 调用 cublas 库进行内积运算

cublasSdot(handle_cos,channel,d_a,1,d_b,1,result);
cublasSdot(handle_cos,channel,d_a,1,d_a,1,a_result);
cublasSdot(handle_cos,channel,d_b,1,d_b,1,b_result);
cublasDestroy(handle_cos);
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return *result / (sqrt(*b_result)*sqrt(*a_result));

}

4摇 运行测试与分析
表 3 描述了平台开发环境和服务器端的软、硬件

情况。 实验中所采用的客户端和服务端为同一计算

机。 其中,CPU 的型号是 i7,主频为 3. 4 GHz,内存大

小为 8 GB,GPU 的型号是 NVIDIA GTA1060,显卡显存

为 6 GB,CUDA 版本是 8. 0,CUDA 单元数为 1 280。
表 3摇 平台开发环境

项目内容 描述信息

操作系统 Windows 10 x86_64

Node. js 版本 8. 9. 0

Express 版本 4. 15. 2

Echarts 版本 3. 8. 5

CPU Intel誖 CoreTM i7-6700 @ 3. 4 GHz

内存大小 8 GB

GPU 型号 NVIDIA GTX1060

CUDA 单元数 1 280

显存大小 6 GB

CUDA 版本 8. 0

浏览器 Chrome 66. 0. 3359. 181

摇 摇 客户端和服务器端都采用 Windows 10 操作系统。
应用程序的运行需要 Java 环境支撑( JDK1. 8 以上),
系统数据存储在 MS 文件存储结构中,通过 C++开发

MS 文件解析模块,实现 MS 文件解析。
4. 1摇 检测结果

实验采用安捷伦 7890A-5975C 气质色谱仪对某

烟叶产地的烟丝在 600益下的裂解产物进行检测,并
将输出的色质数据输入该平台进行检测,实验中的部

分检测结果见表 4。
表 4摇 检测结果

保留时间 / min CAS 号 600 益

2. 561 000534-22-5 4. 17

2. 561 000534-22-5 4. 17

2. 561 000534-22-5 4. 17

5. 138 000109-97-7 —

15. 199 000100-71-0 —

15. 334 000497-23-4 0. 44

16. 853 001551-16-2 —

25. 975 005256-65-5 1. 37

29. 492 021835-00-7 —

29. 573 005682-69-9 0. 48

30. 119 000823-82-5 0. 24

续表 4

保留时间 / min CAS 号 600 益

30. 134 000090-05-1 1. 54

31. 166 000496-76-4 —

35. 698 054814-64-1 —

37. 055 1000098-14-8 1. 67

40. 299 000488-17-5 —

47. 219 000097-54-1 0. 51

48. 846 000487-19-4 3. 34

48. 993 000091-55-4 0. 27

50. 65 004854-85-7 —

53. 989 1000314-35-7 0. 34

4. 2摇 检测结果分析

实验采用安捷伦 7890A-5975C 气质色谱仪对某

烟叶产地的烟丝在 600益下的裂解产物进行检测,检
测结果如表 4 所示。 从表 4 可以看出,该平台可以较

清晰地展现出谱峰检测的结果。 为了验证平台解释色

质数据的准确性,将该平台产生的解析结果与安捷伦

7890A-5975C 气质色谱仪产生的最后分析结果进行

了比较,比较结果如表 5 所示。 其中第一列为文中方

法所产生的保留时间;第二列为文中方法产生的解析

结果利用 NIST05 检索软件在标准库中的检索结果;第
三列为安捷伦气质色谱仪所产生的保留时间;第四列

是安捷伦气质色谱仪所产生的解析结果利用 NIST05
检索软件在标准库中的检索结果。 从表 5 给出的实验

结果可以看出,文中方法和安捷伦气相色谱仪两种方

法产生的解析结果利用 NIST05 检索软件在标准库中

的检索结果具有较好的一致性,这也说明该项目组开

发的解析平台准确可靠。
表 5摇 检测结果准确性验证

文中保留

时间 / min
文中 NIST
检索值

安捷伦保留

时间 / min
安捷伦 NIST

检索值

2. 561 918 2. 559 914

2. 561 935 2. 526 927

2. 561 916 2. 532 902

5. 138 921 5. 113 940

15. 199 934 15. 165 915

15. 334 927 15. 328 918

16. 853 934 16. 878 915

25. 975 917 25. 916 928

29. 492 904 29. 424 913

29. 573 943 29. 532 926

30. 119 924 30. 140 929

30. 134 931 30. 058 927
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续表 5

文中保留

时间 / min
文中 NIST
检索值

安捷伦保留

时间 / min
安捷伦 NIST

检索值

31. 166 945 31. 094 932

35. 698 947 35. 192 948

37. 055 934 37. 063 936

40. 299 946 40. 215 948

47. 219 953 47. 221 959

48. 846 976 48. 866 978

48. 993 984 48. 909 987

50. 65 987 50. 66 992

53. 989 992 53. 917 998

5摇 结束语
色谱-质谱联用仪对实验条件要求较高,分析软

件庞大、笨重,且与硬件设备捆绑使用。 由于仪器设备

对运行环境有较高的要求,必须在专门的实验室环境

下运行,不便于移动。 另外,实验人员必须在仪器周

围,全程参与、监督整个分析过程。 即使实验人员将生

成的色质数据进行暂时保存,在后期的分析过程中还

需要安装庞大、复杂的专用分析软件,而这些专用软件

都是与相应硬件设备捆绑销售,利润极高,极大地增加

了数据分析成本,在这一系列复杂软件中有部分软件

还对使用范围作了限制,这给数据分析应用带来了巨

大的不便,严重影响了该领域的发展。 其次,仪器分析

软件存在多种缺陷,在某些应用场景中无法得到准确

的结果,而仪器的封闭性强,更好的解决方案无法载

入。 分析软件的缺陷和封闭性严重影响了该领域的应

用和发展。 文中基于 Node. js 的 Express 应用框架,设
计开发了一款基于 Web 的色质数据解析平台,实现色

质数据可视化、谱峰检测以及质谱检索功能,并采用

GPU 加速技术解决多任务并发的运算速度问题。 该

平台便捷、高效,部署和使用都十分简单。 实验结果表

明,该平台在保证解析结果准确性的同时,能有效地提

高工作效率。
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