
从复杂的数据中 
获取关键见解
用于非靶向 LC/Q-TOF 数据的 Agilent MassHunter Explorer 软件
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安捷伦高分辨率 LC/Q-TOF 仪器可提供丰富的非靶向数据，具有出色的精密
度、准确度和动态范围。虽然丰富的数据可以提供深入、全面的见解，但是
难以发现并识别目标化合物。 

MassHunter Explorer 专为使非靶向数据分析更轻松、更快速、更智能而设
计。一体化用户界面将高级数据提取与归一化、统计分析、可视化和鉴定程
序无缝结合。这些工具整合在一款易于使用的应用程序中，可帮助您快速、
可靠地分析数据，从而提高研究效率。

了解 LC/Q-TOF 的理想配套工具， 
实现快速、可靠和简单的非靶向 
数据分析

作为 Agilent MassHunter 软件套件的一部分，MassHunter Explorer 是 Q-TOF LC/MS 非靶
向筛查应用的理想选择，以找到来自不同条件的样品或样品组之间存在差异的化合物。

食品 环境 可浸提物与 
可沥滤物

法医毒理学 组学 天然产物



从复杂数据中获得清晰结果的简单、高效途径
MassHunter Explorer 设计为对新用户和高级用户均适用，在一个软件包中提供全面的分析和可视化功能。其直观
的工作流程驱动的界面将引导您设置实验、提取数据以及使用差异分析来发现并识别目标化合物。 

显著的性能增强结合简化的分析结果呈现，能够使您更轻松地分析数据并从中获取信息，而无论您之前使用非靶
向工作流程的经验如何。新用户可以使用预加载的优化设置进行数据分析，而高级用户可以针对不太常见的应用
定制设置。 

如有必要，数据可以轻松导出至 MassHunter 定性和定量数据分析软件中，或用于更高级的统计分析程序，如 
Mass Profiler Professional、R 和 Python。 
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MassHunter Explorer 将引导您完成非靶向筛查所需的设置条件、数据提取、归一化、过滤、统计分析和鉴定程序。新用户可使用由专家创建的处理方法，
从而缩短学习过程。还可以在整个组织中共享方法，确保结果一致并尽可能减少错误。
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基于项目的工作流程使新用户和
专家均可轻松进行设置转移。 简化的一体化程序可快速导航。 

多种统计算法为给定数据提
供合适的工具。 

图形化显示色谱、质谱和统计数
据，便于快速查看。 

采集过程中的预处理可加快数据
处理速度。 

Agilent MassHunter Explorer：一体化、直观的工作流程



通过简单步骤揭示并聚焦于重要结果 

设置实验设计

首先添加采集的数据并为每个样品
定义样品类型（包括新的混合 QC 选
项）、批次和自定义分组变量。色谱
图经过排列、着色，并可以叠加，使
您可以在实施接下来的步骤之前审查
重现性。
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通过查看色谱图来检
查重现性。

载入样品并定义与每个
样品相关联的组。



发现并比对所有样品中的化合物

发现和比对步骤使用非靶向算法从每
个样品中提取化合物，然后按质量数
和保留时间比对各样品中的化合物。
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归一化和过滤数据以去除意外变化

样品前处理或仪器变化可能导致不必
要的系统误差，从而导致批间差异。
可使用局部估计散点图平滑 (LOESS) 
归一化技术来减少这些误差。针对
丰度、重现性或特定样品组中存在
情况的过滤器可帮助您聚焦于目标
化合物。在这些步骤中，主成分分析 
(PCA) 使您能够在应用归一化和过滤
过程中审查数据质量。

选择归一化选项。 通过 PCA 审查样品分组。

查看提取离子色谱
图和质谱图。

根据样品化学性质
评估参数。



聚焦于重要化合物

统计分析技术可帮助您找出样品组之
间存在显著差异或共同具有的化合
物。用于发现目标化合物的工具包
括 T 检验、倍数变化分析、火山图、
单因素或双因素方差分析以及层次聚
类分析 (HCA)。审查这些技术的结果
以及仪器数据，以立即实现可视化和 
验证。

链接导航使您能够以交互方式选择表格或图（如色谱图、谱图或统计图）中的化合物，以便轻松解释结果。所有图和化合物
列表均可轻松导出。

图例
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无含量差异
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图例

未能通过倍数变化临界值并被上调

未能通过倍数变化临界值并被下调

未能同时通过 P 值和倍数变化临界值

通过 P 值和倍数变化临界值并被下调

通过 P 值和倍数变化临界值并被上调

样品组 2 中含量更高 样品组 1 中含量更高

火山图
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通过从统计分析技术列表中
进行选择，发现重要的目标
化合物。

查看与您的统计分析结果
相关的 EIC 和质谱图。 

追踪过滤化合物列表
以聚焦于重要化合物
的过程。



鉴定目标化合物

如果发现目标化合物，即在识别步骤中进行推断鉴定。化合物鉴定算法经过优化，能够将实测数据与理论精
确质量和同位素模式进行匹配，并可选择将保留时间标注到化合物数据库中。

高度优化的安捷伦化合物数据库可直接在 MassHunter Explorer 中使用。这些数据库包含食品、环境、法医
学、制药、可浸提物/可沥滤物、水质筛查、代谢组学和脂质组学等行业内的目标化合物。

Agilent ChemVista 软件中也提供开放式公共谱库和数据库（例如 MassBank 或 MoNA）中的数据。

审查推断鉴定证据。将分析物与数据库
中包含的化合物进
行匹配。
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根据 LC/Q-TOF 数据制备数千种非靶向提取 

化合物进行分析。

分析技术发现下游样品中含量 

更高的化合物。

推断鉴定 

化合物。

环境应用 

发现并识别河水中的新型污染物
LC/Q-TOF 系统是用于检测污染环境的新型污染物、代谢
物和微生物降解产物的出色工具。可能难以发现并识别这
些物质，因为很少有标准品可用，并且在每个样品中可能
会检出数千个峰。

在此示例中，河水样品采集自原始上游源头位置（对
照）和城市中心下游。目标是测量废水对水质的影响。将 
LC/Q-TOF 与 MassHunter Explorer 数据解析相结合的精确
质量分析使研究人员能够在从下游位置采集的样品中识别
并推断鉴定出重要的环境化合物。  

分析人员无需辛苦地评估数千个潜在的峰，能够专注于影响
环境的重要化合物。结果：快速、简单地表征废水影响，并
鉴定已知和未知污染物。

Lo
g2 
丰
度
值

位置图例
着色依据：

河水顺流而下
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无需辛苦地评估数千个潜在的峰，PCA 分析可快速识别样品组，并在火山图中揭示出重要物质。结果包括对不同样品进行快速、简单的表征，并揭示独特的
分析物。 

•  对照小鼠•  混合 QC

• 无病菌小鼠

• 氨苄青霉素

• 万古霉素

• 新霉素

• 甲硝唑

35 个样品的 PCA，代表 5067 种化合物 对照小鼠 vs. GF 小鼠的火山图

破译肠道微生物组对代谢组的影响
代谢组学应用

Q-TOF LC/MS 的应用涵盖基础、转化和临床研究，使研究人员
能够分析复杂样品基质中的数千种代谢物，完成化合物发现。

在此示例中，考察了抗生素治疗对盲肠代谢组的影响。提取用
四种不同抗生素治疗的小鼠和缺乏微生物组的无病菌小鼠的盲
肠内容物，并使用全新 Agilent Revident LC/Q-TOF 进行分析。

MassHunter Explorer 数据解析证明即使不进行进一步过滤
和统计也能立即进行样品分组。使用火山图梳理出 333 种
潜在的微生物源性和/或微生物改变的代谢物。

X 轴： Y 轴：

–L
og

10 （
校
正
的

 p
 值
）

Log2（倍数变化）
图例

未能通过倍数变化临界值并被上调

未能通过倍数变化临界值并被下调

未能同时通过 P 值和倍数变化临界值

通过 P 值和倍数变化临界值并被下调

通过 P 值和倍数变化临界值并被上调

样品组 2 中含量更高 样品组 1 中含量更高

• 未能通过倍数变化临界
值并被上调

• 未能通过倍数变化临界
值并被下调

• 未能同时通过 P 值和倍
数变化临界值

• 通过 P 值和倍数变化临
界值并被下调

• 通过 P 值和倍数变化临
界值并被上调

333 种重要化合物



智能功能带来无限可能
新一代安捷伦 LC/Q-TOF 仪器和软件以持续创新为基础，可帮助您优化实验室运
营。它们不止是仪器，还包括节省时间的智能功能、高效的工作流程以及由值得
信赖的合作伙伴提供的服务。因此，您可以专注于更有价值的创造性工作，并解
决遇到的每一项挑战。 

了解更多信息： 
www.agilent.com/chem/masshunter-explorer

查找当地的安捷伦客户中心： 
www.agilent.com/chem/contactus-cn

安捷伦客户服务中心： 
免费专线： 
800-820-3278 
400-820-3278（手机用户）

联系我们： 
LSCA-China_800@agilent.com

在线询价： 
www.agilent.com/chem/erfq-cn

DE72621435
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