
﹫﹤
﹥ 

中 华 人 民 共 和 国 国 家 标 准

﹩﹣燉—

地质样品有机地化测试

重馏分石油饱和烃族组成质谱分析方法

┇┃┄│━│┈┊┇│┃┉┈┄┄━┄━┈│┅━┈—
┉┄┄┇┎┇┄┇┄┃┉┎┅┈┃━┎┈┈┄┈┐┄━

┈┉┊┇┉┈┇┉┄┃┈┎│┈┈┈┅┉┇┄│┉┇┎

┐┐发布 ┐┐实施

国家质量技术监督局 发 布



﹩﹣燉 ．—

前 言

本标准是在地质矿产石油地质海洋地质局企业标准《重馏分油饱和烃族组成质谱分析方法》的基础
上，参考石油化工科学研究院《质谱法测定重馏分油饱和烃的烃类组成》分析方法以及国内外有关资料，
按照先进性、实用性与可靠性相结合的原则，并经过对比测试的实践检验后制定的。本标准确定了重馏
分石油饱和烃族组成的质谱分析方法、族组成定量计算过程和分析精密度要求。
本标准的附录 Ａ和附录 Ｂ都是标准的附录。
本标准由国土资源部提出。
本标准由全国地质矿产标准化技术委员会岩矿测试标准物质和方法技术委员会归口。
本标准起草单位：中国新星石油公司实验地质研究院、上海医药工业研究院、上海染料研究所。
本标准主要起草人：周锦南、王惠敏、刘德晨。
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 范围

本标准规定了重馏分石油饱和烃族组成的质谱分析方法、定量计算过程和分析精密度等。
本标准适用于重馏分石油（沸程范围 ３００℃～５４０℃）饱和烃馏分中的 ７种饱和烃及 １种芳香烃的

烃族组成的定量分析。试样中应不含烯烃，芳烃含量也要＜５％。

 方法提要

被测油样不经分离直接做质谱测定，得到该样品的混合质谱图。根据质谱数据算出各类烃的特征峰
组强度加和、样品的平均碳数以及正异构因子，按平均碳数和正异构因子选择合适的逆阵系数。将各峰
强加和与对应的逆阵系数相乘，并对结果做归一化运算，即可求得试样中的链烷、一环环烷、二环环烷、
三环环烷、四环环烷、五环环烷、六环环烷以及单环芳烃共计 ８种烃族的相对含量。烃族含量以体积百分
数计。

 仪器及设备

 质谱计：扇形磁场质谱计或磁场静电场双聚集质谱计。
 进样系统：任何能升温至 １２５℃～３５０℃、无样品损失、无污染的样品汽化装置。可以是储样罐，也
可以是直接蒸发进样器，用后者并配合高速数据系统可做微量分析。
 数据处理系统：能对谱图做数据实时采集、相加、相减、列表、作图等处理的质谱数据系统，带

ＦＯＲＴＲＡＮ ７７、ＭＳＦＯＲＴＲＡＮＶ５０、ＭＳＦＯＲＴＲＡＮＰＯＷＥＲＳＴＡＴＩＯＮＶ４０或其他更高版本的

ＦＯＲＴＲＡＮ程序编译器。
 微量注射器：１μＬ、１０μＬ和 １００μＬ。

 试剂及材料

 全氟煤油（ＰＦＫ）或其他已知准确质量的参考物：质量数校准用。
 正十六烷：仪器调节和校准用，色谱纯。
 正己烷：溶剂，样品稀释和实验器具清洗用，分析纯。

 分析条件

 质量分辨率：≥５００。
 电子轰击能量：７０ｅＶ。
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 电离室温度：２５０℃。
 进样器加热温度：１２５℃～３００℃。
 质量扫描方式：指数扫描。
 质量扫描范围：６０ｕ～４２０ｕ。
 电子倍增器增益：≥１０５。
 离子通道真空度：≤１×１０－３Ｐａ。

 校准

 仪器校准和分析等各项工作均应在仪器运转达到稳定时进行。
 用 ＰＦＫ（或其他已知准确质量的参考物）校准数据系统的质量标尺，使在 ｍ燉ｚ６０ｕ～４２０ｕ范围内的
质量偏差不超过±０．２ｕ，否则应建立新的质量校正表。
 用正十六烷校准质谱裂解模型，使∑６９燉∑７１比值在 ０１８±００３之间，ｍ燉ｚ１２７与 ｍ燉ｚ２２６的峰高
比在 １４±０１之间。若比值超过此范围，应重新调整离子源内离子推斥极电压等相关的工作参数。

∑６９与∑７１的定义为：
∑６９＝ｍ燉ｚ６９＋ｍ燉ｚ８３＋ｍ燉ｚ９７＋ｍ燉ｚ１１１＋ｍ燉ｚ１２５＋ｍ燉ｚ１３９的总峰强；
∑７１＝ｍ燉ｚ７１＋ｍ燉ｚ８５＋ｍ燉ｚ９９＋ｍ燉ｚ１１３的总峰强。
上述各质谱峰强是指已作了重同位素校正的“单同位素”峰强。

 计算汽油族组成用的ＦＯＲＴＲＡＮ程序载于本标准的附录Ａ（标准的附录），它由一个主程序（附录

Ａ１）和八个子程序（附录 Ａ２～Ａ９）组成。由于质谱数据储存方式和计算机系统兼容性的缘故，允许使用
者对程序中的某些语句作必要的修改。在进样分析前，要用相应的编译程序对其进行编译和链接，使之
成为一个完整的可执行程序。
注：在本标准附录 Ａ（标准的附录）所提供的程序里，质谱数据存取格式是按中国科学院科学仪器中心的软件产品

ＫＹＫＹＧＣ燉ＭＳＤＳ１质谱数据系统的数据存盘格式编写的。如果用户所使用的数据系统与此不同，则应对

ＲＭＳ．ＦＯＲ（附录 Ａ７）和 ＳＡＶＥＲ．ＦＯＲ（附录 Ａ８）这两个子程序中的质谱数据输入输出语句进行相应的修改。

 分析步骤

 使用精馏切割法获取沸点为 ３００℃～５４０℃的重馏分石油，并用柱色层法分离出饱和烃。
 检查质谱计各部分的工作状态，确定它们都在第 ６节规定的分析条件下运行且是稳定的。
 样品质谱分析
对于储样罐与直接蒸发两种不同的进样方式，取用不同的分析步骤。

 储样罐进样方式

 启动质谱扫描，在 ｍ燉ｚ６０ｕ～４６０ｕ范围内，记录下约 １０幅本底离子流质谱。
 关闭储样罐抽气阀，用微量注射器吸取 ３μＬ～５μＬ试样注入罐内，被汽化的试样通过漏孔或
漏阀导入离子源。注意控制进入离子源的样品流量，保持离子流放大器工作在线性区域。
 在不间断地采集质谱的同时，观察总离子流的变化。当总离子流达极大后，持续采集 １０幅以
上的样品质谱，然后结束样品谱的采集。
 打开储样罐抽气阀，用泵抽去被测试样。待残余本底质谱总离子流低于上次样品总离子流的

１燉５０后。可准备作下一次进样。
 直接蒸发进样方式

 用正己烷作溶剂，将样品稀释至 １０μｇ燉μＬ～１００μｇ燉μＬ左右的浓度。用 １μＬ的微量注射器吸
取 ０１μＬ～１μＬ溶液注入直接进样用专用坩埚，待溶剂自然挥发后，样品坩埚内将留有约５μｇ～２０μｇ
的饱和烃试样。
 将坩埚装到直接进样杆上，再把进样杆装到离子源的直接进样口上。打开前级真空抽气阀，将
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进样杆预抽至 １０Ｐａ量级的前级真空。
 启动质谱扫描，在 ｍ燉ｚ６０ｕ～４６０ｕ范围内，记录下约 １０幅本底离子流质谱。
 关闭前级真空抽气阀，打开离子源高真空隔离阀，把进样杆推入离子源，位于进样杆顶端的盛
样坩埚则进入电离室。加热坩埚使样品均衡地蒸发，直至样品全部蒸发完。在此期间质谱采集不间断地
进行，记录下全部样品质谱。采集的样品谱总数以 ３０～１００幅为最佳。
注：若质谱计带有直接蒸发进样总离子流控制装置，则使用该装置完成样品蒸发过程。总离子流控制装置可保证样

品均衡地蒸发，并保持离子流放大器工作在线性区域。

 将进样杆拉出离子源，关闭高真空隔离阀，让高真空泵不断地抽去被测试样品在离子源内的
残余物。待本底质谱总离子流低于上次样品总离子流的 １燉５０后，可准备下一次进样。

 计算

 选择样品质谱范围
烃族组成计算用的样品质谱范围是从总离子流图上来选择的。对于储样罐与直接蒸发两种不同的

进样方式，使用不同的选择方法。
 储样罐进样方式
选择总离子流强度较高而且较稳定的 ８～２０幅样品质谱，但不要选用质谱采集时间过长、甚至总离

子流已明显下跌的那些谱。
注：不选用质谱采集时间过长的那些谱，是因为在进样系统中为控制样品流量使用了分子漏孔，这将导致产生质量

歧视效应和同位素分馏效应，造成谱图的变形。这二种效应对计算结果的不利影响将随时间的增加而逐渐加

剧。

 直接蒸发进样方式
选择样品受热蒸发总离子流开始上升的谱作为样品起始谱，选择总离子流下降到接近本底的谱作

为样品终了谱。
 选择进样前的仪器本底离子流质谱，总数 ５～８幅即可。
 用计算机计算饱和烃烃族组成
调用由附录 Ａ（标准的附录）所产生的计算机可执行程序计算饱和烃烃族组成，该程序对储样罐与

直接蒸发两种进样方式均适用。按程序的提示依次输入相关信息并加载样品质谱数据，计算机即开始进
行下列各项计算。
 对选定范围的样品谱与本底谱分别进行平均计算。
 将样品平均谱与本底平均谱相减，求得扣除了本底的真实的样品谱。
 计算饱和烃样品中 ８种烃族的体积百分含量。操作者应仔细观察计算中显示的链烷烃和一环环
烷分子离子峰强分布，并根据提示选取适当的样品平均碳数，计算机将输出最终的分析结果。
在选取平均碳数时，优选次序为：Ａ—由链烷烃分子离子峰系列按摩尔数平均方法确定的平均碳

数；Ｂ—由链烷烃系列中最大的分子离子峰确定的平均碳数；Ｃ—由一环环烷分子离子峰系列按摩尔数
平均方法确定的平均碳数；Ｄ—由一环环烷系列中最大的分子离子峰确定的平均碳数。
注：当试样的异构化程度较高时，会遇到若干个碳数的链烷烃分子离子峰强度为零甚至全部为零的情况，这时选用

由一环环烷分子离子峰所确定的平均碳数就是一种替代的方法。
在程序执行过程中要调用到与平均碳数有关的逆矩阵系数，附录 Ｂ（标准的附录）所载即平均碳数

为１６～３２的饱和烃逆矩阵系数。每个碳数的逆矩阵又分为二个部分，上半部分适用于正构烷烃，下半部
分适用于异构烷烃。当计算得的正异构因子等于 １，取用正构烷烃矩阵；当正异构因子等于 ０，取用异构
烷烃矩阵；当正异构因子为介 ０～１之间的非整数，则使用插值法揉合二者。
有关饱和烃烃族组成计算步骤的详细说明，参见附录 Ａ（标准的附录）中的多条程序注释。
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 精密度

同一样品两次平行分析，其测定结果的允许双差 爟见表 １。
注：双差 爟的定义为：

爟＝ 爛－ 爜
式中：爛——第一次（基本分析）测量值；

爜——第二次（检查分析）测量值。
表 １ 重馏分石油饱和烃族组成质谱平行测定的允许双差 爟 ％

质量分数范围 允许双差

＜５ ≤２

５～２０ ≤３

＞２０ ≤５

４
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附 录 ﹢
（标准的附录）

重馏分石油饱和烃族组成计算的 ﹨﹢源程序

﹢ 主程序 ﹪﹢

Ｃ 本方法用于测定饱和石油馏分中七种饱和烃族及一种芳香烃族的组成

Ｃ
ＰＲＯＧＲＡＭ ＳＨＡ

Ｃ ＭＡＩＮ ＰＲＯＧＲＡＭ
ＬＯＧＩＣＡＬＥＸＩＳＴＳ
ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＳ（１０），ＹＮ０（５），ＹＩ０（５），Ｘ０（５），Ａ（８），Ａ２（８），ＲＭＣ（８，８，２），ＲＡ（２）
ＣＨＡＲＡＣＴＥＲ３２ＦＩＬ，ＦＩＬ１，ＤＥＶ１，ＤＥＶ２，ＴＩＴ６４，ＣＤＡＴ１１，ＣＴＩＭ８
ＣＯＭＭＯＮＨ（１０００），ＨＤＩ（１０００）
ＤＡＴＡＹＮ０燉．３４７，．６０６，１．２５０，２．４３９，４．０００燉，ＹＩ０燉．０３６４，．０５０５，．０７３５，

 ．１０６１，．１３８燉，Ｘ０燉１６．，２０．，２４．，２８．，３２．燉
Ｃ 从磁盘读取质谱，进行平均和减谱处理，将“干净的”样品谱存盘

ＣＡＬＬＲＭＳ（ＦＩＬ，ＴＩＴ，ＣＤＡＴ，ＣＴＩＭ）
Ｃ 校正重同位素的影响

ＣＡＬＬＤＥＩＳＯ
Ｃ 计算∑７１，∑６９，∑１０９，∑１４９，∑１８９，∑２２９和∑２６９

Ｊ＝０
Ｌ＝７１
Ｋ＝４
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）
Ｌ＝６９
Ｋ＝６
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）
Ｌ＝１０９
Ｋ＝７
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）
Ｌ＝１４９
Ｋ＝８
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）
Ｌ＝１８９
Ｋ＝９
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）
Ｌ＝２２９
Ｋ＝１０
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）
Ｌ＝２６９
Ｋ＝１１

５
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ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）
Ｃ 计算∑９１之 １

Ｌ＝９１
Ｋ＝５
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）

Ｃ 计算∑９１之 ２
Ｌ＝１１７
Ｋ＝４
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）

Ｃ 计算∑９１之 ３
Ｌ＝１２９
Ｋ＝４
ＣＡＬＬＳＵＭ（Ｊ，Ｌ，Ｋ，Ｓ）

Ｃ 计算完整的∑９１
Ｓ（８）＝Ｓ（８）＋Ｓ（９）＋Ｓ（１０）
ＳＩＧＭＡ＝０．０
ＤＯ３８０Ｉ＝１，８

３８０ ＳＩＧＭＡ＝ＳＩＧＭＡ＋Ｓ（Ｉ）
ＷＲＩＴＥ（，４００）

４００ ＦＯＲＭＡＴ（燉）
ＷＲＩＴＥ（，４１０）（Ｉ，Ｓ（Ｉ），Ｓ（Ｉ）１００．０燉ＳＩＧＭＡ，Ｉ＝１，８）

４１０ ＦＯＲＭＡＴ（３ＨＳ（，Ｉ１，２Ｈ）＝，Ｆ１２．２，８Ｘ，Ｆ１０．４）
Ｃ 寻找最强的链烷烃（一环环烷）峰

ＷＲＩＴＥ（，４４０）
４４０ ＦＯＲＭＡＴ（１Ｈ０，Ｔ９，’碳数’，Ｔ２１，’链烷峰强’，Ｔ３９，’一环环烷峰强’）

ＰＭＡＸ＝０．０
ＰＢＭＡＸ＝０．０
ＤＯ５００Ｉ＝１６，３２
Ｐ１＝ＨＤＩ（２＋１４Ｉ）
Ｐ１Ｂ＝ＨＤＩ（１４Ｉ）
ＷＲＩＴＥ（，４５０）Ｉ，Ｐ１，Ｐ１Ｂ

４５０ ＦＯＲＭＡＴ（１Ｘ，Ｔ１０，Ｉ２，Ｔ２０，Ｆ９．２，Ｔ４０，Ｆ９．２）
ＩＦ（ＰＭＡＸ．ＧＴ．Ｐ１）ＧＯＴＯ４６０
ＰＭＡＸ＝Ｐ１
Ｉ１＝Ｉ

４６０ ＩＦ（ＰＢＭＡＸ．ＧＴ．Ｐ１Ｂ）ＧＯＴＯ５００
ＰＢＭＡＸ＝Ｐ１Ｂ
Ｉ１Ｂ＝Ｉ

５００ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
ＩＦ（ＰＭＡＸ．ＬＥ．０．０．ＡＮＤ．ＰＢＭＡＸ．ＬＥ．０．０）ＧＯＴＯ５５５
ＷＲＩＴＥ（，５３０）Ｉ１，Ｉ１Ｂ

５３０ ＦＯＲＭＡＴ（’０由链烷（一环环烷）分子峰确定的平均碳数’，Ｉ３，’（’，Ｉ２，’）’）
Ｃ 另一种确定平均碳数方法，即摩尔数平均法

６
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ＳＣ＝０．０
ＳＣＢ＝１６ＨＤＩ（２２４）
ＳＩ＝０．０
ＳＩＢ＝ＨＤＩ（２２４）
ＩＡＣ＝０
ＩＡＣＢ＝０
ＤＯ５４０Ｉ＝１６，３５
Ｐ１＝ＨＤＩ（１４Ｉ＋２）
Ｐ１Ｂ＝ＨＤＩ（１４Ｉ）
ＳＣ＝ＳＣ＋ＩＰ１
ＳＣＢ＝ＳＣＢ－ＩＰ１Ｂ
ＳＩ＝ＳＩ＋Ｐ１

５４０ ＳＩＢ＝ＳＩＢ＋Ｐ１Ｂ
ＩＦ（ＳＩ．ＮＥ．０．０）ＩＡＣ＝ＳＣ燉ＳＩ＋０．５
ＩＦ（ＳＩＢ．ＮＥ．０．０）ＩＡＣＢ＝ＳＣＢ燉ＳＩＢ＋０．５
ＷＲＩＴＥ（，５５０）ＩＡＣ，ＩＡＣＢ

５５０ ＦＯＲＭＡＴ（’由摩尔法确定的平均碳数’，Ｉ３，’（’，Ｉ２，’）’）
５５５ ＷＲＩＴＥ（，５６０）ＩＡＣ
５６０ ＦＯＲＭＡＴ（’输入平均碳数［（１６－３２），默认值为’，Ｉ３，’］：’，燋）

ＲＥＡＤ（，５７０）ＩＡＣ１
５７０ ＦＯＲＭＡＴ（Ｉ２）

ＩＦ（ＩＡＣ１．ＧＥ．１６．ＡＮＤ．ＩＡＣ１．ＬＥ．３２）ＩＡＣ＝ＩＡＣ１
Ｃ 计算∑６９燉∑７１和 １２７峰燉２２６峰比值

ＩＦ（ＩＡＣ．ＧＴ．１６）ＧＯＴＯ６８０
ＷＲＩＴＥ（，５８０）

５８０ ＦＯＲＭＡＴ（’０你要计算∑６９燉∑７１和 １２７峰燉２２６峰比值？［Ｙ燉Ｎ］：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ１）’）ＡＮＳ
ＩＦ（ＡＮＳ．ＮＥ．’Ｙ’．ＡＮＤ．ＡＮＳ．ＮＥ．’ｙ’）ＧＯＴＯ６８０
ＲＡ（１）＝ＩＮＴ（１００Ｓ（２）燉Ｓ（１）＋０．５）燉１００．０
ＲＡ（２）＝ＩＮＴ（１０ＨＤＩ（１２７）燉ＨＤＩ（２２６）＋０．５）燉１０．０
ＷＲＩＴＥ（，６００）ＲＡ

６００ ＦＯＲＭＡＴ（燉４Ｘ，’∑６９燉∑７１＝’，Ｆ５．２，Ｔ４１，’１２７峰燉２２６峰＝’，Ｆ４．１）
ＦＩＬ１＝’ＮＣ１６’

６１０ ＮＦ＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＦＩＬ１）
ＦＩＬ１＝ＦＩＬ１（１：ＮＦ）燉燉’．ＴＸＴ’

Ｃ 测试是否已有老文件

ＩＮＱＵＩＲＥ（ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ１，ＥＸＩＳＴ＝ＥＸＩＳＴＳ）
ＩＦ（．ＮＯＴ．ＥＸＩＳＴＳ）ＧＯＴＯ６６０
ＷＲＩＴＥ（，６２０）ＦＩＬ１

６２０ ＦＯＲＭＡＴ（燉’已有’，Ａ，’老文件。覆盖燉重命名燉退出［Ｏ燉Ｒ燉Ｅ］：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＡＮＳ
ＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’０’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｏ’）ＴＨＥＮ
ＯＰＥＮ（２，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ１，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’）

７
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ＣＬＯＳＥ（２，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＤＥＬＥＴＥ’）
ＥＬＳＥＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’Ｒ’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｒ’）ＴＨＥＮ
ＷＲＩＴＥ（，６４０）

６４０ ＦＯＲＭＡＴ（’输入新文件名（不含扩展名）：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＦＩＬ１
ＧＯＴＯ６１０
ＥＬＳＥ
ＳＴＯＰ
ＥＮＤＩＦ

６６０ ＣＡＬＬＰＲＴＮ１６（ＦＩＬ１，ＦＩＬ，ＴＩＴ，ＣＤＡＴ，ＣＴＩＭ，ＲＡ）
ＷＲＩＴＥ（，６７０）ＦＩＬ１

６７０ ＦＯＲＭＡＴ（’０正十六烷校正值已存入’，Ａ，’文件中。’）
ＧＯＴＯ１５００

Ｃ 灵敏度因子插值计算

６８０ ＸＸ＝ＩＡＣ
ＣＡＬＬＩＰＬ（Ｘ０，ＹＮ０，５，ＸＸ，ＹＮ）
ＣＡＬＬＩＰＬ（Ｘ０，ＹＩ０，５，ＸＸ，ＹＩ）

Ｃ 计算 ＳＥＴ值，确定链烷烃的正异构程度、按比例混合使用两个逆矩阵

ＳＥＴ＝０．０ ！当 ＡＭ＝０时作异构烷处理

ＡＭ＝ＹＮＨＤＩ（１４ＩＡＣ）＋ＹＩＨＤＩ（１４ＩＡＣ－２９）
ＩＦ（ＡＭ．ＮＥ．０．０）ＳＥＴ＝ＹＮＨＤＩ（１４ＩＡＣ）燉ＡＭ
ＷＲＩＴＥ（，７００）ＳＥＴ

７００ ＦＯＲＭＡＴ（’０正异构因子 ＳＥＴ＝’，Ｆ７．３）
Ｃ 计算各类烃含量

Ｉ２＝ＩＡＣ－１５
ＣＡＬＬＲＤＡ（８，８，２，Ｉ２，ＲＭＣ）
ＤＯ７２０Ｉ＝１，８ ！取用正烷烃逆矩阵计算各类烃

Ａ（Ｉ）＝０．０
ＤＯ７１０Ｊ＝１，８

７１０ Ａ（Ｉ）＝Ａ（Ｉ）＋Ｓ（Ｊ）ＲＭＣ（Ｉ，Ｊ，１）
ＩＦ（Ａ（Ｉ）．ＬＴ．０．０）Ａ（Ｉ）＝０．０

７２０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
ＤＯ８２０Ｉ＝１，８ ！取用异烷烃逆矩阵计算各类烃

Ａ２（Ｉ）＝０．０
ＤＯ８１０Ｊ＝１，８

８１０ Ａ２（Ｉ）＝Ａ２（Ｉ）＋Ｓ（Ｊ）ＲＭＣ（Ｉ，Ｊ，２）
ＩＦ（Ａ２（Ｉ）．ＬＴ．０．０）Ａ２（Ｉ）＝０．０

８２０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
ＤＯ９００Ｉ＝１，８ ！按 ＳＥＴ值将两个矩阵计算结果混合

９００ Ａ（Ｉ）＝Ａ（Ｉ）ＳＥＴ＋Ａ２（Ｉ）（１．０－ＳＥＴ）
Ｃ 将各类烃含量归一化至 １０００并报告各类烃体积百分含量

ＳＡ＝０．０
ＤＯ１１００Ｉ＝１，８

８
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１１００ ＳＡ＝ＳＡ＋Ａ（Ｉ）
ＤＯ１２００Ｉ＝１，８

１２００ Ａ（Ｉ）＝Ａ（Ｉ）１００．０燉ＳＡ
Ｃ 储存分析结果

ＷＲＩＴＥ（，１２２０）
１２２０ ＦＯＲＭＡＴ（’你要保存分析结果吗？［Ｙ燉Ｎ］’，燋）

ＲＥＡＤ（，’（Ａ１）’）ＡＮＳ
ＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’Ｎ’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｎ’）ＧＯＴＯ１２８０
ＬＣ＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＦＩＬ）
ＬＣ２＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＴＩＴ）
ＯＰＥＮ（ＵＮＩＴ＝２，ＦＩＬＥ＝’ＳＨ５．ＬＳＴ’，ＡＣＣＥＳＳ＝’ＡＰＰＥＮＤ’，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＵＮ
ＫＮＯＷＮ’）
ＷＲＩＴＥ（２，１２４０）ＦＩＬ（１：ＬＣ），ＴＩＴ（１：ＬＣ２），ＩＡＣ

１２４０ ＦＯＲＭＡＴ（１Ｘ，Ａ，’，’，Ａ，’Ｃ’，Ｉ２）
ＷＲＩＴＥ（２，１２６０）（Ａ（Ｉ），Ｉ＝１，８）

１２６０ ＦＯＲＭＡＴ（１Ｘ，７（Ｆ５．２，’，’），Ｆ５．２）
ＣＬＯＳＥ（ＵＮＩＴ＝２）

Ｃ 打印分析结果

１２８０ ＤＥＶ１＝’ＰＲＮ’
ＷＲＩＴＥ（，１２９０）

１２９０ ＦＯＲＭＡＴ（’０选择输出设备或文件名’
 ’［不含扩展名。若是打印机，直接回车］：’，燋）

ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＤＥＶ２
ＩＦ（ＤＥＶ２．ＥＱ．’’）ＧＯＴＯ１４００
ＤＥＶ１＝ＤＥＶ２
ＮＦ＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＤＥＶ１）
ＤＥＶ１＝ＤＥＶ１（１：ＮＦ）燉燉’．ＴＸＴ’

Ｃ 测试是否已有老文件

ＩＮＱＵＩＲＥ（ＦＩＬＥ＝ＤＥＶ１，ＥＸＩＳＴ＝ＥＸＩＳＴＳ）
ＩＦ（．ＮＯＴ．ＥＸＩＳＴＳ）ＧＯＴＯ１４００
ＷＲＩＴＥ（，１３００）ＤＥＶ１

１３００ ＦＯＲＭＡＴ（燉’已有’，Ａ，’老文件。覆盖燉重命名燉退出［Ｏ燉Ｒ燉Ｅ］：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＡＮＳ
ＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’０’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｏ’）ＴＨＥＮ
ＯＰＥＮ（２，ＦＩＬＥ＝ＤＥＶ１，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’）
ＣＬＯＳＥ（２，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＤＥＬＥＴＥ’）
ＥＬＳＥＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’Ｒ’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｒ’）ＴＨＥＮ
ＧＯＴＯ１２８０
ＥＬＳＥ
ＳＴＯＰ
ＥＮＤＩＦ

１４００ ＷＲＩＴＥ（，１４２０）
１４２０ ＦＯＲＭＡＴ（’你要打印几份？［（１－９），默认值为 １］：’，燋）

９

﹩﹣燉．—

此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com



ＲＥＡＤ（，’（Ｉ１）’）ＮＰ
ＩＦ（ＮＰ．ＥＱ．０）ＮＰ＝１
ＤＯ１４８０Ｎ＝１，ＮＰ
ＣＡＬＬＰＲＴ２（ＤＥＶ１，ＦＩＬ，ＴＩＴ，ＣＤＡＴ，ＣＴＩＭ，ＩＡＣ，ＳＥＴ，Ａ）

１４８０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
１５００ ＳＴＯＰ’重馏分石油饱和烃族组成分析完毕’

ＥＮＤ

﹢ 子程序 

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＰＲＴ２（ＤＥＶ２，Ｗ１，ＴＩＴ１，ＣＤＡＴ１，ＣＴＩＭ１，Ｉ３，ＳＥＴ１，Ａ１）
Ｃ 本子程序用于饱和烃族组成分析结果的打印

Ｃ
ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＡ１（８），Ｂ（７），ＬＩＮＥ（５１），ＬＣ（５）
ＣＨＡＲＡＣＴＥＲ３２Ｗ１，ＤＥＶ２，ＴＩＴ１６４，Ｆ２１２０１２，ＣＤＡＴ１１１，ＣＴＩＭ１８
ＤＡＴＡＬＩＮＥ燉１Ｈ燏，５０１Ｈ燉，ＬＣ燉１Ｈ燏，４１Ｈ燉
ＯＰＥＮ（８，ＦＩＬＥ＝ＤＥＶ２，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＵＮＫＮＯＷＮ’）
ＷＲＩＴＥ（８，１８００）Ｗ１，ＣＤＡＴ１，ＣＴＩＭ１，ＴＩＴ１

１８００ ＦＯＲＭＡＴ（燉燉’分析文件名：’，Ａ，Ｔ３３，’日期：’，Ａ，２Ｘ，Ａ燉
 ’样品说明：’，Ａ燉）

ＲＬ＝０．０
ＤＯ１９００Ｉ＝１，８
ＩＦ（Ａ１（Ｉ）．ＧＴ．ＲＬ）ＲＬ＝Ａ１（Ｉ）

１９００ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
ＭＬ＝ＲＬ燉１０＋１
ＭＬ１＝ＭＬ燉１０
ＭＬ２＝ＭＬ－ＭＬ１１０
ＷＲＩＴＥ（８，２０００）Ｉ３，ＳＥＴ１

２０００ ＦＯＲＭＡＴ（燉燉’平均碳数：’，Ｉ３，Ｔ３３，’正异构因子：’，Ｆ５．３）
ＷＲＩＴＥ（８，２１００）（Ｉ２０，Ｉ＝０，ＭＬ燉２）

２１００ ＦＯＲＭＡＴ（燉２Ｘ，２３Ｈ燉
 ４Ｘ，１１ＨＨｙｄｒｏｃａｒｂｏｎ，４Ｘ，６ＨＶｏｌｕｍｅ燉
 ７Ｘ，４Ｈｔｙｐｅ，７Ｘ，７Ｈｐｅｒｃｅｎｔ，６（Ｉ３，７Ｘ））

ＷＲＩＴＥ（８，２１１０）
２１１０ ＦＯＲＭＡＴ（３Ｘ，２３Ｈ，燋）

Ｆ２１２０＝’（’燉燉ＣＨＡＲ（ＭＬ１＋４８）燉燉ＣＨＡＲ（ＭＬ２＋４８）燉燉’（５Ａ１），燋）’
ＷＲＩＴＥ（８，Ｆ２１２０）（（ＬＣ（Ｊ），Ｊ＝１，５），Ｉ＝１，ＭＬ）
ＷＲＩＴＥ（８，’（１Ｈ燏燉）’）
ＤＯ２２００Ｉ＝１，７
ＬＡ＝Ａ１（Ｉ）０．５＋１．５

２２００ ＷＲＩＴＥ（８，２３００）Ｉ－１，Ａ１（Ｉ），（ＬＩＮＥ（Ｊ），Ｊ＝１，ＬＡ）
２３００ ＦＯＲＭＡＴ（６Ｘ，Ｉ１，１Ｘ，４ＨＲｉｎｇ，７Ｘ，Ｆ５．１，２Ｘ，５１Ａ１）

ＬＡ＝Ａ１（８）０．５＋１．５
ＷＲＩＴＥ（８，２４００）Ａ１（８），（ＬＩＮＥ（Ｊ），Ｊ＝１，ＬＡ）
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２４００ ＦＯＲＭＡＴ（３Ｘ，１２ＨＭｏｎｏａｒｏｍａｔｉｃ，４Ｘ，Ｆ５．１，２Ｘ，５１Ａ１）
Ｃ 除去单环芳烃并重新归一化

ＳＡ１＝０．０
ＤＯ２５００Ｉ＝１，７

２５００ ＳＡ１＝ＳＡ１＋Ａ１（Ｉ）
ＤＯ２６００Ｉ＝１，７

２６００ Ｂ（Ｉ）＝Ａ１（Ｉ）１００．０燉ＳＡ１
ＩＦ（Ａ１（８）．ＬＴ．０．１）ＧＯＴＯ２７００
ＲＬ＝０．０
ＤＯ２６１０Ｉ＝１，７
ＩＦ（Ｂ（Ｉ）．ＧＴ．ＲＬ）ＲＬ＝Ｂ（Ｉ）

２６１０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
ＭＬ＝ＲＬ燉１０＋１
ＭＬ１＝ＭＬ燉１０
ＭＬ２＝ＭＬ－ＭＬ１１０
ＷＲＩＴＥ（８，２６５０）

２６５０ ＦＯＲＭＡＴ（燉燉’除去单环芳烃并重新归一化’燉）
ＷＲＩＴＥ（８，２１００）（Ｉ２０，Ｉ＝０，ＭＬ燉２）
ＷＲＩＴＥ（８，２１１０）
Ｆ２１２０＝’（’燉燉ＣＨＡＲ（ＭＬ１＋４８）燉燉ＣＨＡＲ（ＭＬ２＋４８）燉燉’（５Ａ１），燋）’
ＷＲＩＴＥ（８，Ｆ２１２０）（（ＬＣ（Ｊ），Ｊ＝１，５），Ｉ＝１，ＭＬ）
ＷＲＩＴＥ（８，’（１Ｈ燏燉）’）
ＤＯ２６８０Ｉ＝１，７
ＬＡ＝Ｂ（Ｉ）０．５＋１．５

２６８０ ＷＲＩＴＥ（８，２３００）Ｉ－１，Ｂ（Ｉ），（ＬＩＮＥ（Ｊ），Ｊ＝１，ＬＡ）
Ｃ 计算样品中 Ｈ燉Ｃ原子数比值

２７００ ＨＣ＝２＋（２Ｂ（１）－２Ｂ（３）－４Ｂ（４）－６Ｂ（５）－８Ｂ（６）－１０Ｂ（７））燉Ｉ３燉１００
ＷＲＩＴＥ（８，２８００）ＨＣ

２８００ ＦＯＲＭＡＴ（燉’本饱和烃中 Ｈ燉Ｃ＝，Ｆ７．３）
ＩＦ（Ａ１（８）．ＬＥ．５．０）ＧＯＴＯ３１００
ＷＲＩＴＥ（８，３０００）

３０００ ＦＯＲＭＡＴ（燉２０Ｘ，’请注意！！’燉燉３Ｘ，
 ’本结果可能超差，这是因为试样中含有超过 ５０％的单环芳烃。’燉燉）

３１００ ＷＲＩＴＥ（８，３２００）
３２００ ＦＯＲＭＡＴ（燉５Ｘ，’分析报告结束’燉燉）

ＣＬＯＳＥ（８）
ＲＥＴＵＲＮ
ＥＮＤ

﹢ 子程序 

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＳＵＭ（Ｊ１，Ｌ１，Ｋ１，Ｓ１）
Ｃ 子程序 ＳＵＭ用于计算峰强加和

ＣＯＭＭＯＮＨ（１０００），ＨＤＩ（１０００）
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ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＳ１（１０）
Ｊ１＝Ｊ１＋１
Ｓ１（Ｊ１）＝０．０
ＤＯ５０００Ｉ＝１，Ｋ１
Ｓ１（Ｊ１）＝Ｓ１（Ｊ１）＋ＨＤＩ（Ｌ１）

５０００ Ｌ１＝Ｌ１＋１４
ＲＥＴＵＲＮ
ＥＮＤ

﹢ 子程序 ﹫

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＩＰＬ（Ｘ０，Ｙ０，Ｎ，Ｘ，Ｙ）
Ｃ 子程序 ＩＰＬ用于插值计算

ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＸ０（Ｎ），Ｙ０（Ｎ）
Ｙ＝０．０
ＤＯ６３００Ｉ＝１，Ｎ
Ｐ＝１．０
ＤＯ６２００Ｊ＝１，Ｎ
ＩＦ（Ｉ－Ｊ）６１００，６２００，６１００

６１００ Ｐ＝Ｐ（Ｘ－Ｘ０（Ｊ））燉（Ｘ０（Ｉ）－Ｘ０（Ｊ））
６２００ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
６３００ Ｙ＝Ｙ＋ＰＹ０（Ｉ）

ＲＥＴＵＲＮ
ＥＮＤ

﹢ 子程序 ﹥﹢

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＲＤＡ（ＩＩ，ＪＪ，ＫＫ，ＬＬ，ＲＭＣ１）
Ｃ 本子程序用于读取存盘数组

ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＲＭＣ１（ＩＩ，ＪＪ，ＫＫ）
ＯＰＥＮ（ＵＮＩＴ＝１，ＦＩＬＥ＝’ＣＭＩ．ＤＡＴ’，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’，ＭＯＤＥ＝’ＲＥＡＤ’）
ＤＯ７０００Ｎ＝１，ＬＬ

７０００ ＲＥＡＤ（１，７１００）（（（ＲＭＣ１（Ｉ，Ｊ，Ｋ），Ｊ＝１，ＪＪ），Ｉ＝１，ＩＩ），Ｋ＝１，ＫＫ）
７１００ ＦＯＲＭＡＴ（２（８（燉８（２Ｘ，Ｆ７．４））））
Ｄ７２００ ＷＲＩＴＥ（７，７１００）（（（ＲＭＣ１（Ｉ，Ｊ，Ｋ），Ｊ＝１，ＪＪ），Ｉ＝１，ＩＩ），Ｋ＝１，ＫＫ）

ＣＬＯＳＥ（ＵＮＩＴ＝１）
ＲＥＴＵＲＮ
ＥＮＤ

﹢ 子程序 

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＰＲＴＮ１６（ＦＩＬ２，Ｗ１，ＴＩＴ１，ＣＤＡＴ１，ＣＴＩＭ１，ＲＡ）
Ｃ 本子程序用于将正十六烷的两个比值存入文件

ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＲＡ（２）
ＣＨＡＲＡＣＴＥＲ３２ＦＩＬ２，Ｗ１，ＴＩＴ１６４，ＣＤＡＴ１１１，ＣＴＩＭ１８
ＯＰＥＮ（８，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ２，ｓｔａｔｕｓ＝’ｎｅｗ’）
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ＷＲＩＴＥ（８，１７００）Ｗ１，ＣＤＡＴ１，ＣＴＩＭ１，ＴＩＴ１
１７００ ＦＯＲＭＡＴ（燉燉’分析文件名：’，Ａ，Ｔ３３，６Ｈ日期：，Ａ，２Ｘ，Ａ燉

 ’样品说明：’，Ａ燉）
ＷＲＩＴＥ（８，１７２０）ＲＡ

１７２０ ＦＯＲＭＡＴ（燉燉４Ｘ，’∑６９燉∑７１＝’，Ｆ５．２，Ｔ４１，’１２７峰燉２２６峰＝’，Ｆ４．１）
ＷＲＩＴＥ（８，１７４０）

１７４０ ＦＯＲＭＡＴ（燉燉）
ＣＬＯＳＥ（８）
ＥＮＤ

﹢ 子程序 

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＲＭＳ（ＦＩＬ，ＴＩＴ，ＣＤＡＴ，ＣＴＩＭ）
Ｃ 子程序 ＲＭＳ用于读取存于磁盘上的质谱数据

ＬＯＧＩＣＡＬＥＸＩＳＴＳ
ＩＮＴＥＧＥＲ２ＩＢ（１０００）
ＩＮＴＥＧＥＲ４ＩＡ（１０００），ＩＣ（１０００）
ＣＨＡＲＡＣＴＥＲ３２ＦＩＬ，ＦＩＬ１，ＦＩＬ２，ＢＦＩＬ，ＦＩＬ３，ＦＩＬ４，ＦＩＬ５，ＦＩＬ６，ＳＦＩＬ，

 ＴＩＴ６４，ＳＴ１１２８，ＣＤＡＴ１１，ＣＴＩＭ８
ＣＯＭＭＯＮＨ（１０００），ＨＤＩ（１０００）
ＷＲＩＴＥ（，２０）

２０ ＦＯＲＭＡＴ（燉燉１Ｘ，’输入样品文件名（不含文件扩展名）：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＦＩＬ
ＬＣ＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＦＩＬ）
ＦＩＬ１＝ＦＩＬ（１：ＬＣ）燉燉’．ＣＴＬ’

３０ ＷＲＩＴＥ（，４０）
４０ ＦＯＲＭＡＴ（’输入样品谱范围（起始，终了）：’，燋）

ＲＥＡＤ（，’（２Ｉ５）’，ＥＲＲ＝３０）ＩＢＧ，ＩＥＤ
Ｃ 读样品谱控制文件

ＯＰＥＮ（１，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ１，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’）
ＲＥＡＤ（１，’（燉Ａ）’）ＣＤＡＴ
ＲＥＡＤ（１，’（Ａ）’）ＣＴＩＭ
ＲＥＡＤ（１，’（Ｉ８，Ｉ４）’）ＩＮ０，ＩＲ１
ＲＥＡＤ（１，’（２Ｉ４）’）Ｍ１，Ｍ２
ＲＥＡＤ（１，’（燉Ａ）’）ＴＩＴ
ＣＬＯＳＥ（１）
ＷＲＩＴＥ（，６０）

６０ ＦＯＲＭＡＴ（’你要减本底谱吗？［Ｙ燉Ｎ］：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ１）’）ＡＮＳ
ＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’Ｎ’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｎ’）ＧＯＴＯ２００
ＷＲＩＴＥ（，８０）ＦＩＬ（１：ＬＣ）

８０ ＦＯＲＭＡＴ（’使用的本底谱是″’，Ａ，’：４８″，对吗？［Ｙ燉Ｎ］’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ１）’）ＡＮＳ１
ＩＦ（ＡＮＳ１．ＥＱ．’Ｎ’．ＯＲ．ＡＮＳ１．ＥＱ．’ｎ’）ＧＯＴＯ１００
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ＦＩＬ４＝ＦＩＬ（１：ＬＣ）燉燉’．ＲＡＷ’
ＩＲ２＝ＩＲ１
Ｍ３＝Ｍ１
Ｍ４＝Ｍ２
ＩＢＧ１＝４
ＩＥＤ１＝８
ＧＯＴＯ１８０

１００ ＷＲＩＴＥ（，１２０）
１２０ ＦＯＲＭＡＴ（燉’输入本底谱文件名：’，燋）

ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＢＦＩＬ
ＬＣ１＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＢＦＩＬ）
ＦＩＬ３＝ＢＦＩＬ（１：ＬＣ１）燉燉’．ＣＴＬ’
ＦＩＬ４＝ＢＦＩＬ（１：ＬＣ１）燉燉’．ＲＡＷ’
ＷＲＩＴＥ（，１６０）

１６０ ＦＯＲＭＡＴ（’输入本底谱范围（开始，终了）：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（２Ｉ５）’）ＩＢＧ１，ＩＥＤ１
ＯＰＥＮ（１，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ３，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’）
ＲＥＡＤ（１，’（燉燉燉Ｉ８，Ｉ４）’）ＩＮ０，ＩＲ２
ＲＥＡＤ（１，’（２Ｉ４）’）Ｍ３，Ｍ４
ＣＬＯＳＥ（１）

Ｃ 本底谱平均

１８０ ＣＡＬＬＳＡＶＥＲ（ＦＩＬ４，ＩＢＧ１，ＩＥＤ１，Ｍ３，Ｍ４，ＩＣ）
２００ ＦＩＬ２＝ＦＩＬ（１：ＬＣ）燉燉’．ＲＡＷ’

Ｃ 样品谱平均

ＣＡＬＬＳＡＶＥＲ（ＦＩＬ２，ＩＢＧ，ＩＥＤ，Ｍ１，Ｍ２，ＩＡ）
Ｃ 样品谱与本底谱相减

ＤＯ３００Ｉ＝１，７５８
ＩＡ（Ｉ）＝ＩＡ（Ｉ）－ＩＣ（Ｉ）
ＩＦ（ＩＡ（Ｉ）．ＬＴ．０）ＩＡ（Ｉ）＝０

３００ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
Ｃ 减谱存盘

３２０ ＷＲＩＴＥ（，３４０）
３４０ ＦＯＲＭＡＴ（燉’输入减谱文件名：’，燋）

ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＳＦＩＬ
ＬＣ３＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＳＦＩＬ）
ＦＩＬ５＝ＳＦＩＬ（１：ＬＣ３）燉燉’．ＣＴＬ’
ＦＩＬ６＝ＳＦＩＬ（１：ＬＣ３）燉燉’．ＲＡＷ’

Ｃ 测试是否有同名文件

ＩＮＱＵＩＲＥ（ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ５，ＥＸＩＳＴ＝ＥＸＩＳＴＳ）
ＩＦ（．ＮＯＴ．ＥＸＩＳＴＳ）ＧＯＴＯ４００
ＷＲＩＴＥ（，３６０）ＳＦＩＬ（１：ＬＣ）

３６０ ＦＯＲＭＡＴ（’文件’，Ａ，’已存在！覆盖燉重命名燉跳过？［Ｏ燉Ｒ燉Ｓ］：’，燋）
ＲＥＡＤ（，’（Ａ）’）ＡＮＳ
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ＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’Ｏ’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｏ’）ＴＨＥＮ
ＯＰＥＮ（２，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ５，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’）
ＣＬＯＳＥ（２，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＤＥＬＥＴＥ’）
ＯＰＥＮ（２，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ６，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’，ＥＲＲ＝４００）
ＣＬＯＳＥ（２，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＤＥＬＥＴＥ’）

ＥＬＳＥＩＦ（ＡＮＳ．ＥＱ．’Ｒ’．ＯＲ．ＡＮＳ．ＥＱ．’ｒ’）ＴＨＥＮ
ＧＯＴＯ３２０

ＥＬＳＥ
ＧＯＴＯ５００

ＥＮＤＩＦ
Ｃ 产生减谱控制文件

４００ ＯＰＥＮ（１，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ１，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＯＬＤ’）
ＯＰＥＮ（２，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ５，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＮＥＷ’）
ＤＯ４２０Ｉ＝１，５
ＲＥＡＤ（１，’（Ａ）’）ＳＴ１
ＬＣ２＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＳＴ１）

４２０ ＷＲＩＴＥ（２，’（Ａ）’）ＳＴ１（１：ＬＣ２）
ＲＥＡＤ（１，’（Ｉ４）’）Ｎ１
ＷＲＩＴＥ（２，’（Ｉ１）’）１
ＲＥＡＤ（１，’（Ａ）’）ＳＴ１
ＤＯ４４０Ｉ＝１２８，１，－１
ＩＦ（ＳＴ１（Ｉ：Ｉ）．ＮＥ．’’．ＡＮＤ．ＳＴ１（Ｉ：Ｉ）．ＮＥ．ＣＨＡＲ（０））ＧＯＴＯ４６０

４４０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
４６０ ＬＣ２＝Ｉ

ＴＩＴ＝ＳＴ１（１：ＬＣ２）
ＷＲＩＴＥ（２，４８０）ＳＴ１（１：ＬＣ２），ＦＩＬ（１：ＬＣ），ＩＢＧ，ＩＥＤ，ＢＦＩＬ（１：ＬＣ１），ＩＢＧ１，ＩＥＤ１

４８０ ＦＯＲＭＡＴ（Ａ，’，’，Ａ，’（’，Ｉ４，’，’，Ｉ４，’）－’，Ａ，’（’，Ｉ４，’，’，Ｉ４，’）’）
ＷＲＩＴＥ（２，’（Ｉ１）’）１
ＣＬＯＳＥ（１）
ＣＬＯＳＥ（２）

Ｃ 产生减谱数据文件

ＩＢ＝ＩＡ
ＯＰＥＮ（ＵＮＩＴ＝２，ＦＩＬＥ＝ＦＩＬ６，ＳＴＡＴＵＳ＝’ＮＥＷ’，ＦＯＲＭ＝’ＢＩＮＡＲＹ’）
ＷＲＩＴＥ（２）（ＩＢ（Ｊ），Ｊ＝Ｍ１，Ｍ２）
ＣＬＯＳＥ（ＵＮＩＴ＝２）

５００ Ｈ＝ＩＡ
ＲＥＴＵＲＮ
ＥＮＤ

﹢ 子程序 ﹢﹦

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＳＡＶＥＲ（ＦＩＬ２，ＩＢＧ，ＩＥＤ，Ｍ１，Ｍ２，ＩＬ）
Ｃ 读取多幅质谱并将它们平均

ＩＮＴＥＧＥＲ２ＩＡ（１０００）
５１

﹩﹣燉．—
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