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打开一个数据

1、找到差异表达峰

2、找到感兴趣的母离子，
选定所有的同位素峰。

3、Show-formula finder



拟合结果

点击红色图标，可在一级质谱上标记选中的fomula及error



拟合无结果

需要告诉离子加和形式



匹配理论和实测二级
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1、按住方框内图标，拖到二级质谱图上
2、点击find

3、点击MSMS Details
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绿色代表吻合的碎片



导入目标物mol文件



导入mol文件显示区

查看碎片匹配



实测二级与导入化合物理论二级的
匹配



点击进行峰匹配



实测二级与导入化合物理论二级的
匹配



化合物断裂规律参数



注意事项

给定元素组成不同

拟合fomula不同

靶标



注意事项

给定元素组成不同

拟合fomula不同

靶标




