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[bookmark: _Toc414802489]运行环境
下述条件为编写代码时的运行环境，其他情况请酌情使用：
Office 2013及以上，32位版本，64位版本未测试
内存4G及以上
宏安全设置：左上角”文件”->“选项”->”信任中心”->”信任中心设置”->”受信任位置”->”添加新位置”->设置一个常用于处理数据的文件夹
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[bookmark: _Toc414802490]参数程序界面及设置说明
打开程序后，界面如下图可分为13个功能区域：
[image: ]
1. 界面初始化按钮：
当界面格式混乱时，按下此按钮重新整理界面格式；
1. 全部导入计算按钮：
各项参数配置好后，按下此按钮开始计算；
1. 文件格式和计算模式区域：
设置待导入的质谱文件格式。用LabView软件存的谱文件是以.txt结尾的文本文件，直接用MCDWin软件存的谱文件是以.888和.asc结尾的文本文件，其中888文件存储了MCDWin软件的设置信息，asc文件存储了质谱信号；
设置模式。通常我们有几种实验模式，固定光子能量扫描炉子位置或热解温度、固定炉子位置或热解温度扫描光子能量等，这些模式已经在LabView里面进行了设置，存储的谱文件里都有详细的信息，此时模式选项选择”实验”。如果只是想把所有谱文件积分处理后排序，则选择”排序”。
有些实验模式下，需要在一个实验条件下重复采谱，此时勾选”重复采谱”，程序将对重复的部分自动求平均值。
谱文件头部行信息选择：
txt结尾的谱文件中，包含了LabView写入的实验信息，根据实际谱文件头部信息选择相应的选项。注意，刚打开程序时需要按”初始化”。
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光强修正区域：
我们使用光电二极管测量同步辐射光的强度，依据的是光电效应，基本的公式是：








式中是照射在光电二极管上的光子数，是通过光电效应产生的电子数，是单位光子数产生的电子数目即量子产率，是通过皮安计测得的光电流，是库伦常数，。我们通过仪器测量得到的光电流在谱文件中计录为PI(Photon Intensity)。


质谱测量的离子信号是分子束被个光子电离得到的，因此实际的信号应该除以得到归一化的结果，即：



量子产率在不同光子能量下是不同的，不同型号的光电二极管的量子产率曲线也不一致，因此需要选择实际光电二极管型号。一般，在合肥光源我们使用SXUV100型光电二极管，而在台湾初期使用AXUV100型，后期更换为SXUV100型。SXUV100相比于AXUV100，改进了表面的金属氧化物镀层，提高了光电二极管的寿命，可以承受更大功率的照射。
光强本底选项用于记录初始的本底，修正皮安计系统偏差。
同位素扣除选项：
质谱上一个明显的峰（下图右侧C5[13]CH6+或C6H5D+）可能是前面峰（C6H6+）的同位素峰，因此需要扣除。
本程序自动识别CHON四种元素拼写的分子式，并计算其m+1和m+2质量数的同位素丰度，并进行扣除。必要条件：分子式应输入于K列（Fomula列）中，或者存于卡峰文件相应列中，不填或者写在别的地方程序是不懂的。“提示同位素错误”选项用于提示拼写错误。
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质量数小数位数：
设置输出结果中某一峰的质量数精确小数位数，如2495位置的峰计算得到的m/z值保留3位小数为2.014。
推荐：最好设为3位及以上，因为扣除同位素峰时，是根据精确质量的差值来判断是否是上一个峰的同位素峰的。
文件夹地址输入栏：
输入欲处理的存谱文件夹。
可以输入多个存谱文件夹，用于批量处理。注意，不同文件夹内的谱文件对应的质量定标参数和卡峰范围可能有所区别，根据需要单独设置需导入的质量定标参数文件或卡峰文件地址。
导入X轴和光强：
一般用LabView程序输出的谱文件已经将实验参数记录在内，可以选择”否（头部n行）”并在区域4”头部行信息”区域进行设置，选择X轴和光强对应的行。
如果需要额外设置，或者谱文件是.asc格式的，程序提供了输入选项，可以选择”导入X轴和光强”或”只导入X轴”，然后再下方输入额外设置的文本文件地址。
输入范例如下：
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X轴和光强的输入文件
[image: ]
只有X轴的输入文件
[image: ]
额外输入设置文件的范例
采谱能量：
同样，如果在谱文件内就包含了Energy信息，或者定义的X轴就是采谱光子能量，则选择”文件内或X轴”；
对于早期的谱文件，例如扫炉子只存了炉子位置和光强，没有Energy信息，或者.asc文件模式额外输入的X轴不是采谱能量，则选择”自定义”。注意，该列每个单元格只能输入一个数字，不是用来输入文件地址的。
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工作表名称
设置输出结果工作表的名称，默认使用谱文件夹的名称，也可以自定义名称。
程序处理完成后形成超链接，点击即进入相应结果表中。
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质量定标参数设置区域
如果只处理单个采谱文件夹或多个采谱文件夹对应定标参数一致，那么选择”否（输入->）”，此时G列变灰，H列变白，分别在A、B、C处填写精确的质量定标参数；
如果多个采谱文件夹对应的定标参数都不同，按照下面的示例编写定标参数输入文件，选择”是（输入定标文件地址）”，将地址填到G列。
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卡峰文件及范围设置区域
同样，如果只处理单个采谱文件夹或多个采谱文件夹对应卡峰参数一致，那么选择”否（输入->）”，此时I列与J列变灰，K至P列变白。
其中M/Z列不用输入，程序根据Peak列数据和质量定标参数计算得到；
Fomula列建议输入，方便同位素扣除程序根据分子式计算同位素丰度，自动将同位素峰扣除。在扫描PIE之前不知道分子式的，可以先空白，待确定分子式后再重新计算一次以验证；
Peak列输入峰最高点的位置；
Range列输入峰左右范围；
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本底扣除范围列有几个选项，可以手动输入定义扣除范围。
一般两个质谱峰如下面左图所示，两个质谱峰互不干扰，此时可以留空，按照默认方式扣除本底。本程序按照左边和右边同时扣除的方式减去本底。同时为了避免某些情况下本底右限和右边质谱峰相交，程序设定本底左限与卡峰左限或卡峰右限与本底右限之差为20。
本底扣除公式为：
卡峰左限至卡峰右限峰面积-(本底左限至卡峰左限面积+卡峰右限至本底右限面积)/40*(卡峰右限减卡峰左限+1)
[image: ][image: ]
如果两个质谱峰相隔太近，此时对左边的质谱峰，应在O列输入b（表示扣除前面），对右边的质谱峰，应在O列输入a（表示扣除后面）。
本底扣除公式为：
卡峰左限至卡峰右限峰面积-(本底左限至卡峰左限面积或卡峰右限至本底右限面积)/20*(卡峰右限减卡峰左限+1)
此外，程序提供了不扣除本底（f）选项，以及指定扣除范围（在O列输入本底左限，在P列输入本底右限）。
本底扣除公式为：
[bookmark: _GoBack]卡峰左限至卡峰右限峰面积-(本底左限至本底右限面积)/(本底有限减本底左限+1)*(卡峰右限减卡峰左限+1)

如果多个采谱文件夹对应的卡峰参数都不同，按照下面的示例编写定标参数输入文件，选择”是（输入卡峰文件地址）”，将地址填到I列。此时J至P列变灰不必填充参数。
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[bookmark: _Toc414802491]结果界面及操作说明
计算完成后，显示结果界面如下：
[image: ]
1. 选择数据区域复制/平均数据区域复制按钮：
按下此按钮，自动选择数据区域并复制到粘贴板，共其他程序粘贴使用。
如果在参数设置界面选择了”重复采谱”，此处还会多出一个”平均数据区域复制”按钮，用于复制取平均后的结果。
物种选择列表框
鼠标单击，选择物种，左边图表中自动显示对应物种的信息。
X轴范围与Y轴范围
可在下方输入框中限定X轴与Y轴的范围，点击确定，查看结果。
对数坐标
勾选此项，将图标Y轴设置为对数坐标。如果Y值中有0，则会弹出提示框，点击确定继续查看结果。
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恢复按钮
按下此按钮，图表恢复默认状态。
[bookmark: _Toc414802492]错误与反馈
如程序在运行中有任何错误，请截屏并联系杨玖重（jzhyang@ustc.edu.cn）。
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