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前 言

本标准是在地质矿产石油地质海洋地质局企业标准《重馏分油芳香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芳香烃的烃类组成》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
分石油芳香烃族组成的质谱分析方法、定量计算过程和分析精密度要求。
本标准的附录 Ａ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芳香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℃）芳香烃馏分中的 １８种芳香烃及 ３种芳香噻吩

的烃族组成的定量分析。试样中必须不含烯烃，总硫量必须低于总重量的 １％，非芳烃含量应＜５％。
注：在总计 ２１种烃族中，只有 １５种已定名，其余 ６种为相应于各自同系物的未鉴定芳烃。

 方法提要

被测油样不经分离直接作质谱测定，得到该样品的混合质谱图。根据质谱数据算出Ⅰ～Ⅶ类芳烃的
特征峰组强度加和，每一特征峰组包括多同位素分子离子峰系列和单同位素分子离子峰减 １系列。用根
据纯芳烃化合物导出的 ７×７逆阵计算出 ７类芳烃的相对含量。又根据基线法把每类烃分为标称型（０
型）、第一重叠型（１型）和第二重叠型（２型）。最后求出 ７类 ３型共计 ２１种芳香烃族的相对含量，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、无污染的样品汽化导入装置。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：能对谱图作数据实时采集、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。
 氯仿：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：≥８００。
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 电子轰击能量：７０ｅＶ。
 电离室温度：２５０℃。
 进样器加热温度：１２５℃～３５０℃。
 质量扫描方式：指数扫描。
 质量扫描范围：６０ｕ～７６０ｕ。
 电子倍增器增益：≥１０５。
 离子通道真空度：≤１×１０－３Ｐａ。

 校准和其他准备工作

 各种仪器校准和分析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～７６０ｕ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。

 计算芳香烃族组成用的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）和四个子程序（附录 Ａ２～Ａ５）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 Ａ４）和 ＳＡＶＥＲ．ＦＯＲ（附录 Ａ５）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，并用柱层析法分离得到芳香烃馏分。
 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～７６０ｕ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

 用氯仿作溶剂，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，待溶剂自然挥发干后，样品坩埚内将留有约５μｇ～２０μｇ
量的芳香烃试样。

２

﹩﹣燉．—



 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
进样杆预抽至 １０Ｐａ量级的前级真空。
 启动质谱扫描，在 ｍ燉ｚ６０ｕ～７６０ｕ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。
 用计算机计算芳香烃烃族组成
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芳香烃烃族组成，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。
 开始计算芳香烃样品中 ２１种烃族的体积百分含量。这 ２１种烃族的类别、类型、名称以及分子通
式见表 １。
有关芳香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。

 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 ２。
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。
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表 １ 重馏分石油芳香烃的类别、类型、名称以及分子通式

类别 类型 名 称 分 子 式

Ⅰ

Ⅱ

Ⅲ

Ⅳ

Ⅴ

Ⅵ

Ⅶ

０ 烷基苯 Ｃ牕Ｈ２牕６

１ 苯并噻吩 Ｃ牕Ｈ２牕１０Ｓ

２ 环烷菲 Ｃ牕Ｈ２牕２０

０ 环烷苯 Ｃ牕Ｈ２牕８

１ 芘类 Ｃ牕Ｈ２牕２２

２ 未鉴定 —

０ 二环烷苯 Ｃ牕Ｈ２牕１０

１ 类 Ｃ牕Ｈ２牕２４

２ 未鉴定 —

０ 萘类 Ｃ牕Ｈ２牕１２

１ 二苯并噻吩 Ｃ牕Ｈ２牕１６Ｓ

２ 未鉴定 —

０ 苊及二苯并呋喃 Ｃ牕Ｈ２牕１４及 Ｃ牕Ｈ２牕１６Ｏ

１ 类 Ｃ牕Ｈ２牕２８

２ 未鉴定 —

０ 芴类 Ｃ牕Ｈ２牕１６

１ 二苯并蒽 Ｃ牕Ｈ２牕３０

２ 未鉴定 —

０ 菲类 Ｃ牕Ｈ２牕１８

１ 萘苯并噻吩 Ｃ牕Ｈ２牕２２Ｓ

２ 未鉴定 —

表 ２ 重馏分石油芳香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

﹩﹣燉．—



附 录 ﹢
（标准的附录）

计算重馏分石油芳香烃族组成用的 ﹨﹢源程序

﹢ 主程序 ﹢﹢

ＰＲＯＧＲＡＭ ＡＴＡ
Ｃ
Ｃ 本程序是计算重馏分石油芳香烃族组成用的主程序

Ｃ 程序中的 Ｈ（Ｍ）代表质量 Ｍ的多同位素峰高

Ｃ 程序中的 ＨＤＩ（Ｍ）代表质量 Ｍ的单同位素峰高

Ｃ
ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＭＳ（８），ＨＴ（８）
ＣＨＡＲＡＣＴＥＲ３２ＦＩＬ，ＴＩＴ６４，ＣＤＡＴ１１，ＣＴＩＭ８
ＣＯＭＭＯＮＨ（１０００），ＨＤＩ（１０００）

Ｃ 质谱的读入、平均、相减和储存

ＣＡＬＬＲＭＳ（ＦＩＬ，ＴＩＴ，ＣＤＡＴ，ＣＴＩＭ）
Ｃ 校正重同位素影响

ＣＡＬＬＤＥＩＳＯ
Ｃ 计算和报告芳香烃族组成

ＣＡＬＬＡＲＯＭＴＣ（ＦＩＬ，ＴＩＴ，ＣＤＡＴ，ＣＴＩＭ）
ＳＴＯＰ
ＥＮＤ

﹢ 子程序 ﹥﹦﹫

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＤＥＩＳＯ
Ｃ
Ｃ 本子程序计算单同位素峰强，假设所有离子的 Ｚ值在＋２至－１１之间

Ｃ 分子通式为 Ｃ（Ｎ）Ｈ（２Ｎ＋Ｚ）．
Ｃ ＣＯＭＭＯＮＨ（１０００），ＨＤＩ（１０００）

ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＮＣＡＲＢ（１０００），ＮＨＹＤ（１０００）
ＤＯ１０Ｉ＝１２，７５８
ＮＣＡＲＢ（Ｉ）＝０

１０ ＮＨＹＤ（Ｉ）＝０
ＤＯ２０Ｋ＝１２，７５８
ＮＣＡＲＢ（Ｋ）＝（Ｋ＋１１）燉１４
ＮＨＹＤ（Ｋ）＝Ｋ－１２ＮＣＡＲＢ（Ｋ）
ＩＦ（ＮＨＹＤ（Ｋ）．ＬＴ．０）ＮＨＹＤ（Ｋ）＝０

２０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
ＤＯ３０Ｋ＝１４，７５８
ＨＤＩ（Ｋ）＝Ｈ（Ｋ）－ＨＤＩ（Ｋ－１）（．０１０８１１ＦＬＯＡＴ（ＮＣＡＲＢ（Ｋ－１））＋．０００１５

 ＦＬＯＡＴ（ＮＨＹＤ（Ｋ－１）））
５
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ＨＤＩ（Ｋ）＝ＨＤＩ（Ｋ）＋ＨＤＩ（Ｋ－２）（．００００５８４４ＦＬＯＡＴ（ＮＣＡＲＢ（Ｋ－２）
 （１－ＮＣＡＲＢ（Ｋ－２）））＋．１１２５Ｅ－７ＦＬＯＡＴ（ＮＨＹＤ（Ｋ－２）（１－ＮＨＹＤ（Ｋ－

２）））
 －．１６２１６５Ｅ－５ＦＬＯＡＴ（ＮＣＡＲＢ（Ｋ－２）ＮＨＹＤ（Ｋ－２）））

ＩＦ（ＨＤＩ（Ｋ）．ＬＴ．０．０）ＨＤＩ（Ｋ）＝０．０
３０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ

ＲＥＴＵＲＮ
ＥＮＤ

﹢ 子程序 ﹢﹤

ＳＵＢＲＯＵＴＩＮＥＡＲＯＭＴＣ（Ｗ，ＴＩＴＬＥ，ＣＤＡＴ１，ＣＴＩＭ１）
Ｃ
Ｃ 本子程序给出了石油重芳烃馏分计算过程

Ｃ 详细的计算过程描述见 ＡｎａｌＣｈｅｍ４１，１５４８５４（１９６９）．
Ｃ

ＣＯＭＭＯＮＨ（１０００），ＨＤＩ（１０００）
ＤＩＭＥＮＳＩＯＮＡＩＮ（７，７），ＢＡ（７），ＢＢ（７），ＳＲ（１０００）
ＣＨＡＲＡＣＴＥＲＡＮＳ１，Ｗ３２，ＤＥＶ３２，Ｆ２５０１８，ＴＩＴＬＥ６４，ＣＤＡＴ１１１，
ＣＴＩＭ１８
ＤＡＴＡＡＩＮ燉＋１．８０９４，－．１９５２，＋．０１２４，－．００２７，－．００１５，－．００１１，－．００２８，

 －．１６０１，＋２．０４７９，－．２８０６，－．０４０１，＋．００８２，＋．００１２，＋．００００，
 －．０９４３，－．２２８７，＋２．３０２４，－．４９３６，－．０６０１，－．０１５５，－．００８９，
 －．０２９２，＋．００３３，－．０５８０，＋１．９４０４，－．１３３７，－．０１１７，－．００４３，
 －．００２２，－．００３３，－．００２６，－．０１９５，＋１．９７７３，－．１８２３，＋．０１２３，
 －．０４２０，＋．００２６，－．００１８，－．０１５１，－．０５８４，＋２．０６１６，－．４１９３，
 －．２３４６，－．１０６９，－．０２６７，－．００１９，－．００５７，－．０９０４，＋１．９９０４燉

ＮＣ１＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（Ｗ）
ＮＣ２＝ＬＥＮ ＴＲＩＭ（ＴＩＴＬＥ）

Ｃ
Ｃ “开方”数组初始化

Ｃ
ＤＯ２１３２Ｉ＝１２，７５０

２１３２ ＳＲ（Ｉ）＝０．０
Ｃ
Ｃ 加和芳烃馏分相关谱峰以用于 ７×７矩阵处理

Ｃ Ａ６，Ａ７，Ａ８的值先是代表 Ｚ值为 ６，７，８的峰强加和

Ｃ 然后在 Ａ６，Ａ７，Ａ８中又加入了相应于分子离子峰－１系列的奇数 Ｚ值峰强

Ｃ Ａ６＝Ａ６＋Ａ７，Ａ８＝Ａ８＋Ａ９．．．．．．
Ｃ

Ａ６＝０．０
ＤＯ２１０６Ｍ＝７８，７５０，１４

２１０６ Ａ６＝Ａ６＋Ｈ（Ｍ）
Ａ７＝０．０

６
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ＤＯ２１０７Ｍ＝９１，７５０，１４
２１０７ Ａ７＝Ａ７＋ＨＤＩ（Ｍ）

Ａ６＝Ａ６＋Ａ７
ＩＦ（Ａ６．ＬＴ．１．０）Ａ６＝１．０
Ａ８＝０．０
ＤＯ２１０８Ｍ＝１０４，７５０，１４

２１０８ Ａ８＝Ａ８＋Ｈ（Ｍ）
Ａ９＝０．０
ＤＯ２１０９Ｍ＝１１７，７５０，１４

２１０９ Ａ９＝Ａ９＋ＨＤＩ（Ｍ）
Ａ８＝Ａ８＋Ａ９
ＩＦ（Ａ８．ＬＴ．１．０）Ａ８＝１．０
Ａ１０＝０．０
ＤＯ２１１０Ｍ＝１３０，７５０，１４

２１１０ Ａ１０＝Ａ１０＋Ｈ（Ｍ）
Ａ１１＝０．０
ＤＯ２１１１Ｍ＝１２９，７５０，１４

２１１１ Ａ１１＝Ａ１１＋ＨＤＩ（Ｍ）
Ａ１０＝Ａ１０＋Ａ１１
ＩＦ（Ａ１０．ＬＴ．１．０）Ａ１０＝１．０
Ａ１２＝０．０
ＤＯ２１１２Ｍ＝１２８，７５０，１４

２１１２ Ａ１２＝Ａ１２＋Ｈ（Ｍ）
Ａ１３＝０．０
ＤＯ２１１３Ｍ＝１４１，７５０，１４

２１１３ Ａ１３＝Ａ１３＋ＨＤＩ（Ｍ）
Ａ１２＝Ａ１２＋Ａ１３
ＩＦ（Ａ１２．ＬＴ．１．０）Ａ１２＝１．０
Ａ１４＝０．０
ＤＯ２１１４Ｍ＝１５４，７５０，１４

２１１４ Ａ１４＝Ａ１４＋Ｈ（Ｍ）
Ａ１５＝０．０
ＤＯ２１１５Ｍ＝１６７，７５０，１４

２１１５ Ａ１５＝Ａ１５＋ＨＤＩ（Ｍ）
Ａ１４＝Ａ１４＋Ａ１５
ＩＦ（Ａ１４．ＬＴ．１．０）Ａ１４＝１．０
Ａ１６＝０．０
ＤＯ２１１６Ｍ＝１６６，７５０，１４

２１１６ Ａ１６＝Ａ１６＋Ｈ（Ｍ）
Ａ１７＝０．０
ＤＯ２１１７Ｍ＝１７９，７５０，１４

２１１７ Ａ１７＝Ａ１７＋ＨＤＩ（Ｍ）
Ａ１６＝Ａ１６＋Ａ１７

７

﹩﹣燉．—



ＩＦ（Ａ１６．ＬＴ．１．０）Ａ１６＝１．０
Ａ１８＝０．０
ＤＯ２１１８Ｍ＝１７８，７５０，１４

２１１８ Ａ１８＝Ａ１８＋Ｈ（Ｍ）
Ａ１９＝０．０
ＤＯ２１１９Ｍ＝１９１，７５０，１４

２１１９ Ａ１９＝Ａ１９＋ＨＤＩ（Ｍ）
Ａ１８＝Ａ１８＋Ａ１９
ＩＦ（Ａ１８．ＬＴ．１．０）Ａ１８＝１．０

Ｃ
Ｃ 对质量数 １７５，１７６，１８９，１９０，２００，２１３处的不恰当的离子峰强作校正

Ｃ
Ｃ 校正 ＨＤＩ（１７５）
Ｃ

ＣＤＩ１７５＝ＨＤＩ（１６１）－（ＨＤＩ（１６１）－ＨＤＩ（２０３））燉３．０
ＩＦ（ＨＤＩ（１７５）．ＧＥ．ＣＤＩ１７５）ＧＯＴＯ１０４６
ＣＤＩ１７５＝ＨＤＩ（１７５）

Ｃ
Ｃ 校正 Ｈ（１７６）
Ｃ

１０４６ ＣＨ１７６＝Ｈ（１６２）－（Ｈ（１６２）－Ｈ（２０４））燉３．０
ＩＦ（Ｈ（１７６）．ＧＥ．ＣＨ１７６）ＧＯＴＯ１０４８
ＣＨ１７６＝Ｈ（１７６）

Ｃ
Ｃ 校正 ＨＤＩ（１８９）
Ｃ

１０４８ ＣＤＩ１８９＝ＣＤＩ１７５－（ＣＤＩ１７５－ＨＤＩ（２０３））燉２．０
ＩＦ（ＨＤＩ（１８９）．ＧＥ．ＣＤＩ１８９）ＧＯＴＯ１０４９
ＣＤＩ１８９＝ＨＤＩ（１８９）

Ｃ
Ｃ 校正 Ｈ（１９０）
Ｃ

１０４９ ＣＨ１９０＝ＣＨ１７６－（ＣＨ１７６－Ｈ（２０４））燉２．０
ＩＦ（Ｈ（１９０）．ＧＥ．ＣＨ１９０）ＧＯＴＯ２１０１
ＣＨ１９０＝Ｈ（１９０）

Ｃ
Ｃ 校正 Ｈ（２００）
Ｃ

２１０１ ＣＨ２００＝（Ｈ（１８６）＋Ｈ（２１４））燉２．０
ＩＦ（Ｈ（２００）．ＧＥ．ＣＨ２００）ＧＯＴＯ２１０２
ＣＨ２００＝Ｈ（２００）

Ｃ
Ｃ 校正 ＨＤＩ（２１３）

８
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Ｃ
２１０２ ＣＤＩ２１３＝（ＨＤＩ（１９９）＋ＨＤＩ（２２７））燉２．０

ＩＦ（ＨＤＩ（２１３）．ＧＥ．ＣＤＩ２１３）ＧＯＴＯ２１０３
ＣＤＩ２１３＝ＨＤＩ（２１３）

Ｃ
Ｃ 下述语句校正 Ａ６，Ａ１０加和

２１０３ Ａ６＝Ａ６－（ＨＤＩ（１７５））＋ＨＤＩ（１８９）＋Ｈ（１７６）＋Ｈ（１９０））
 ＋ＣＤＩ１７５＋ＣＤＩ１８９＋ＣＨ１７６＋ＣＨ１９０

Ａ１０＝Ａ１０－（Ｈ（２００）＋ＨＤＩ（２１３））＋ＣＨ２００＋ＣＤＩ２１３
Ｃ
Ｃ 把 Ａ６，Ａ８加和值重定义为数组元素变量，然后以芳烃逆矩阵 ＡＩＮ（Ｉ，Ｊ）乘之

Ｃ
ＢＡ（１）＝Ａ６
ＢＡ（２）＝Ａ８
ＢＡ（３）＝Ａ１０
ＢＡ（４）＝Ａ１２
ＢＡ（５）＝Ａ１４
ＢＡ（６）＝Ａ１６
ＢＡ（７）＝Ａ１８
ＤＯ２１２５Ｊ＝１，７
ＢＢ（Ｊ）＝０．０
ＤＯ２１２４Ｉ＝１，７

２１２４ ＢＢ（Ｊ）＝ＢＢ（Ｊ）＋ＢＡ（Ｉ）ＡＩＮ（Ｊ，Ｉ）
２１２５ ＣＯＮＴＩＮＵＥ

ＤＯ２１２７Ｊ＝１，７
ＩＦ（ＢＢ（Ｊ））２１２６，２１２７，２１２７

２１２６ ＢＢ（Ｊ）＝０．０
２１２７ ＣＯＮＴＩＮＵＥ

ＡＡ６＝ＢＢ（１）
ＡＡ８＝ＢＢ（２）
ＡＡ１０＝ＢＢ（３）
ＡＡ１２＝ＢＢ（４）
ＡＡ１４＝ＢＢ（５）
ＡＡ１６＝ＢＢ（６）
ＡＡ１８＝ＢＢ（７）
ＳＵＭＡＡ＝０．０
ＤＯ２１２８Ｊ＝１，７

２１２８ ＳＵＭＡＡ＝ＳＵＭＡＡ＋ＢＢ（Ｊ）
Ｃ
Ｃ 计算出的 ＡＡ６，ＡＡ８即相应于 Ｚ＝－６，－８等类芳烃的分量大小

Ｃ ＳＵＭＡＡ是 ＡＡ值的加和，它代表所计算芳烃的总量

Ｃ 下面用基线法求解 Ｚ＝－６重叠型

Ｃ
９
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Ａ７＝Ａ７－ＨＤＩ（１７５）－ＨＤＩ（１８９）＋ＣＤＩ１７５＋ＣＤＩ１８９
ＨＤＩ（１７５）＝ＣＤＩ１７５
ＨＤＩ（１８９）＝ＣＤＩ１８９
ＤＯ２１３０Ｍ＝１０５，７５０，１４
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｍ））２１３０，２１３１，２１３０

２１３０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
２１３１ ＭＭ＝Ｍ－１４

ＳＬＯＰＥ＝（（（０．７２ＨＤＩ（１０５））０．５）－（ＨＤＩ（ＭＭ））０．５）燉
 （９０．７１－（１０００．０燉ＦＬＯＡＴ（ＭＭ））２）

Ｂ＝（０．７２ＨＤＩ（１０５））０．５－９０．７１ＳＬＯＰＥ
ＤＯ２１３３Ｍ＝１４７，ＭＭ，１４
ＲＥＡＬＭ＝Ｍ

２１３３ ＳＲ（Ｍ）＝ＳＬＯＰＥ（１０００．０燉ＲＥＡＬＭ）２＋Ｂ
Ｃ
Ｃ 以上是 Ｚ＝－６重叠型，烷基苯峰强的开方储存于数组 ＳＲ（Ｉ）中

Ｃ 以下是解 Ｚ＝－８重叠型

Ｃ
ＤＯ２１３４Ｍ＝２１５，７５０，１４
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｍ））２１３４，２１３５，２１３４

２１３４ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
２１３５ ＭＮ＝Ｍ－１４

ＳＬＯＰＥ＝（（（０．６６ＨＤＩ（１７３））０．５）－（ＨＤＩ（ＭＮ））０．５）燉
 （３４．１２－（１０００．０燉ＦＬＯＡＴ（ＭＮ））２）

Ｂ＝（０．６６ＨＤＩ（１７３））０．５－３４．１２ＳＬＯＰＥ
ＤＯ２１３６Ｍ＝２１５，ＭＮ，１４
ＲＥＡＬＭ＝Ｍ

２１３６ ＳＲ（Ｍ）＝ＳＬＯＰＥ（１０００．０燉ＲＥＡＬＭ）２＋Ｂ
Ｃ
Ｃ 以下是解 Ｚ＝－１０重叠型

Ｃ
Ａ１１＝Ａ１１－ＨＤＩ（２１３）＋ＣＤＩ２１３
ＨＤＩ（２１３）＝ＣＤＩ２１３
ＤＯ２１３７Ｍ＝２４１，７５０，１４
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｍ））２１３７，２１３８，２１３７

２１３７ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
２１３８ ＭＯ＝Ｍ－１４

ＳＬＯＰＥ＝（（ＨＤＩ（１８５））０．５－（ＨＤＩ（ＭＯ））０．５）燉
 （２９．２２－（１０００．０燉ＦＬＯＡＴ（ＭＯ））２）

Ｂ＝ＨＤＩ（１８５）０．５－２９．２２ＳＬＯＰＥ
ＤＯ２１３９Ｍ＝２４１，ＭＯ，１４
ＲＥＡＬＭ＝Ｍ

２１３９ ＳＲ（Ｍ）＝ＳＬＯＰＥ（１０００．０燉ＲＥＡＬＭ）２＋Ｂ
Ｃ
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Ｃ 以下是解 Ｚ＝－１２重叠型

Ｃ
ＤＯ２１４０Ｍ＝１９７，７５０，１４
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｍ））２１４０，２１４１，２１４０

２１４０ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
２１４１ ＭＰ＝Ｍ－１４

ＳＬＯＰＥ＝（（（０．２５ＨＤＩ（１８３））０．５）－（ＨＤＩ（ＭＰ））０．５）燉
 （２９．８６－（１０００．０燉ＦＬＯＡＴ（ＭＰ））２）

Ｂ＝（０．２５ＨＤＩ（１８３）０．５－２９．８６ＳＬＯＰＥ
ＤＯ２１４２Ｍ＝１９７，ＭＰ，１４
ＲＥＡＬＭ＝Ｍ

２１４２ ＳＲ（Ｍ）＝ＳＬＯＰＥ（１０００．０燉ＲＥＡＬＭ）２＋Ｂ
Ｃ
Ｃ 以下是解 Ｚ＝－１４重叠型

Ｃ
ＤＯ２１４３Ｍ＝２６５，７５０，１４
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｍ））２１４３，２１４４，２１４３

２１４３ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
２１４４ ＭＱ＝Ｍ－１４

ＳＬＯＰＥ＝（（（０．６４ＨＤＩ（２５１））０．５）－（ＨＤＩ（ＭＱ））０．５）燉
 （１５．８７－（１０００．０燉ＦＬＯＡＴ（ＭＱ））２）

Ｂ＝（０．６４ＨＤＩ（２５１）０．５－１５．８７ＳＬＯＰＥ
ＤＯ２１４５Ｍ＝２６５，ＭＱ，１４
ＲＥＡＬＭ＝Ｍ

２１４５ ＳＲ（Ｍ）＝ＳＬＯＰＥ（１０００．０燉ＲＥＡＬＭ）２＋Ｂ
Ｃ
Ｃ 以下是解 Ｚ＝－１６重叠型

Ｃ
ＤＯ２１４６Ｍ＝２９１，７５０，１４
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｍ））２１４６，２１４７，２１４６

２１４６ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
２１４７ ＭＲ＝Ｍ－１４

ＳＬＯＰＥ＝（（（０．７ＨＤＩ（２７７））０．５）－（ＨＤＩ（ＭＲ））０．５）燉
 （１３．０３－（１０００．０燉ＦＬＯＡＴ（ＭＲ））２）

Ｂ＝（０．７ＨＤＩ（２７７）０．５－１３．０３ＳＬＯＰＥ
ＤＯ２１４８Ｍ＝２９１，ＭＲ，１４
ＲＥＡＬＭ＝Ｍ

２１４８ ＳＲ（Ｍ）＝ＳＬＯＰＥ（１０００．０燉ＲＥＡＬＭ）２＋Ｂ
Ｃ
Ｃ 以下是解 Ｚ＝－１８重叠型

Ｃ
ＤＯ２１４９Ｍ＝２４７，７５０，１４
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｍ））２１４９，２１５０，２１４９
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２１４９ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
２１５０ ＭＳ＝Ｍ－１４

ＳＬＯＰＥ＝（（（０．５８ＨＤＩ（２３３））０．５）－（ＨＤＩ（ＭＳ））０．５）燉
 （１８．４２－（１０００．０燉ＦＬＯＡＴ（ＭＳ））２）

Ｂ＝（０．５８ＨＤＩ（２３３））０．５－１８．４２ＳＬＯＰＥ
ＤＯ２１５１Ｍ＝２４７，ＭＳ，１４
ＲＥＡＬＭ＝Ｍ

２１５１ ＳＲ（Ｍ）＝ＳＬＯＰＥ（１０００．０燉ＲＥＡＬＭ）２＋Ｂ
Ｃ
Ｃ 至此已计算了开方数组

Ｃ 对某些谱在零峰高区仍得到斜率和截距。如发生这一情况，将会把错误带入 ＳＲ数组

Ｃ 以下语句使 ＨＤＩ＝０．０时 ＳＲ也为零

Ｃ
ＤＯ２１５３Ｉ＝１２，７５０
ＩＦ（ＨＤＩ（Ｉ））２１５２，２１５２，２１５３

２１５２ ＳＲ（Ｉ）＝０．０
２１５３ ＣＯＮＴＩＮＵＥ

Ｃ
Ｃ ＳＲ数组平方，得到各个 Ｚ值的未校准标称型峰高

Ｃ
ＤＯ２１５４Ｉ＝１２，７５０

２１５４ ＳＲ（Ｉ）＝ＳＲ（Ｉ）２
Ｃ
Ｃ 对某些非线性开方关系的 ＳＲ（Ｉ）值进行校准

Ｃ
ＳＲ（１４７）＝ＳＲ（１４７）１．４４
ＳＲ（１９７）＝ＳＲ（１９７）３．１０
ＳＲ（２１１）＝ＳＲ（２１１）２．５２
ＳＲ（２２５）＝ＳＲ（２２５）２．０７
ＳＲ（２３９）＝ＳＲ（２３９）１．８３
ＳＲ（２５３）＝ＳＲ（２５３）１．５９
ＳＲ（２６７）＝ＳＲ（２６７）１．３９
ＳＲ（２８１）＝ＳＲ（２８１）１．２８
ＳＲ（２９５）＝ＳＲ（２９５）１．２６
ＳＲ（３０９）＝ＳＲ（３０９）１．１４
ＳＲ（３２３）＝ＳＲ（３２３）１．０６
ＳＲ（２６５）＝ＳＲ（２６５）１．４２
ＳＲ（２７９）＝ＳＲ（２７９）１．２４
ＳＲ（２９３）＝ＳＲ（２９３）１．１２
ＳＲ（３０７）＝ＳＲ（３０７）１．０６
ＳＲ（２９１）＝ＳＲ（２９１）１．２４
ＳＲ（３０５）＝ＳＲ（３０５）１．１５
ＳＲ（３１９）＝ＳＲ（３１９）１．０７
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ＳＲ（３３３）＝ＳＲ（３３３）１．０６
ＳＲ（３４７）＝ＳＲ（３４７）１．０５
ＳＲ（３６１）＝ＳＲ（３６１）１．０３
ＳＲ（２４７）＝ＳＲ（２４７）１．６１
ＳＲ（２６１）＝ＳＲ（２６１）１．５０
ＳＲ（２７５）＝ＳＲ（２７５）１．４４
ＳＲ（２８９）＝ＳＲ（２８９）１．３７
ＳＲ（３０３）＝ＳＲ（３０３）１．２８
ＳＲ（３１７）＝ＳＲ（３１７）１．２８
ＳＲ（３３１）＝ＳＲ（３３１）１．２１
ＳＲ（３４５）＝ＳＲ（３４５）１．１０
ＳＲ（３５９）＝ＳＲ（３５９）１．０９
ＳＲ（３７３）＝ＳＲ（３７３）１．０７
ＳＲ（３８７）＝ＳＲ（３８７）１．０５

Ｃ
Ｃ 如发现有 ＳＲ（Ｍ）值超过对应的 ＨＤＩ（Ｍ）则进行校正

Ｃ
ＤＯ２１５６Ｍ＝１２，７５０
ＩＦ（ＳＲ（Ｍ）－ＨＤＩ（Ｍ）２１５６，２１５６，２１５５

２１５５ ＳＲ（Ｍ）＝ＨＤＩ（Ｍ）
２１５６ ＣＯＮＴＩＮＵＥ

Ｃ
Ｃ 计算 Ａ７的各个部分即 Ａ６Ａ，Ａ１０Ｓ，Ａ２０Ａ各个类型

Ｃ
Ａ６Ａ＝０．０
ＤＯ２１５７Ｍ＝９１，１３３，１４

２１５７ Ａ６Ａ＝Ａ６Ａ＋ＨＤＩ（Ｍ）
ＤＯ２１５８Ｍ＝１４７，ＭＭ，１４

２１５８ Ａ６Ａ＝Ａ６Ａ＋ＳＲ（Ｍ）
Ａ１０Ｓ＝０．０
ＤＯ２１５９Ｍ＝１４７，１８９，１４

２１５９ Ａ１０Ｓ＝Ａ１０Ｓ＋ＨＤＩ（Ｍ）－ＳＲ（Ｍ）
Ａ１０Ｓ＝Ａ１０Ｓ燉０．７５
Ａ２０Ａ＝Ａ７－Ａ６Ａ－Ａ１０Ｓ
ＩＦ（Ａ２０Ａ）２１６０，２１６１，２１６１

２１６０ Ａ２０Ａ＝０．０
Ａ１０Ｓ＝Ａ７－Ａ６Ａ

２１６１ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
Ｃ
Ｃ 计算分量 Ａ６Ａ，Ａ１０Ｓ和 Ａ２０Ａ
Ｃ

ＴＲＡＳＨ＝（Ａ６－ＡＡ６０．５５７９）（Ａ７燉Ａ６）
ＩＦ（ＴＲＡＳＨ．ＬＴ．０．０）ＴＲＡＳＨ＝０．０
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Ａ７＝Ａ７－ＴＲＡＳＨ
Ａ６Ａ＝Ａ６Ａ－ＴＲＡＳＨ
ＩＦ（Ａ６Ａ．ＬＴ．０．０）Ａ６Ａ＝０．０
ＩＦ（Ａ６Ａ．ＥＱ．０．０）Ａ７＝Ａ１０Ｓ＋Ａ２０Ａ
ＩＦ（Ａ７．ＥＱ．０．０）ＴＨＥＮ
Ａ６Ａ＝０．０
Ａ１０Ｓ＝０．０
Ａ２０Ａ＝０．０
ＥＬＳＥ
Ａ６Ａ＝（Ａ６Ａ燉Ａ７）ＡＡ６
Ａ１０Ｓ＝（Ａ１０Ｓ燉Ａ７）ＡＡ６
Ａ２０Ａ＝（Ａ２０Ａ燉Ａ７）ＡＡ６
ＥＮＤＩＦ

Ｃ
Ｃ 计算 Ａ９的各个部分即 Ａ８Ａ，Ａ２２Ａ和 Ａ３６Ａ
Ｃ

Ａ８Ａ＝０．０
ＤＯ２１６２Ｍ＝１１７，２０１，１４

２１６２ Ａ８Ａ＝Ａ８Ａ＋ＨＤＩ（Ｍ）
ＤＯ２１６３Ｍ＝２１５，ＭＮ，１４

２１６３ Ａ８Ａ＝Ａ８Ａ＋ＳＲ（Ｍ）
Ａ２２Ａ＝０．０
ＤＯ２１６４Ｍ＝２１５，２５７，１４

２１６４ Ａ２２Ａ＝Ａ２２Ａ＋ＨＤＩ（Ｍ）－ＳＲ（Ｍ）
Ａ２２Ａ＝Ａ２２Ａ燉０．７５
Ａ３６Ａ＝Ａ９－Ａ８Ａ－Ａ２２Ａ
ＩＦ（Ａ３６Ａ）２１６５，２１６６，２１６６

２１６５ Ａ３６Ａ＝０．０
Ａ２２Ａ＝Ａ９－Ａ８Ａ

２１６６ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
Ｃ
Ｃ 计算分量 Ａ８Ａ，Ａ２２Ａ和 Ａ３６Ａ
Ｃ

ＴＲＡＳＨ＝（Ａ８－ＡＡ８０．４９９７）（Ａ９燉Ａ８）
ＩＦ（ＴＲＡＳＨ．ＬＴ．０．０）ＴＲＡＳＨ＝０．０
Ａ９＝Ａ９－ＴＲＡＳＨ
Ａ８Ａ＝Ａ８Ａ－ＴＲＡＳＨ
ＩＦ（Ａ８Ａ．ＬＴ．０．０）Ａ８Ａ＝０．０
ＩＦ（Ａ８Ａ．ＥＱ．０．０）Ａ９＝Ａ２２Ａ＋Ａ３６Ａ
ＩＦ（Ａ９．ＥＱ．０．０）ＴＨＥＮ
Ａ８Ａ＝０．０
Ａ２２Ａ＝０．０
Ａ３６Ａ＝０．０
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ＥＬＳＥ
Ａ８Ａ＝（Ａ８Ａ燉Ａ９）ＡＡ８
Ａ２２Ａ＝（Ａ２２Ａ燉Ａ９）ＡＡ８
Ａ３６Ａ＝（Ａ３６Ａ燉Ａ９）ＡＡ８
ＥＮＤＩＦ

Ｃ
Ｃ 计算 Ａ１１的各个部分即 Ａ１０Ａ，Ａ２４Ａ和 Ａ３８Ａ
Ｃ

Ａ１０Ａ＝０．０
ＤＯ２１６７Ｍ＝１２９，２２７，１４

２１６７ Ａ１０Ａ＝Ａ１０Ａ＋ＨＤＩ（Ｍ）
ＤＯ２１６８Ｍ＝２４１，ＭＯ，１４

２１６８ Ａ１０Ａ＝Ａ１０Ａ＋ＳＲ（Ｍ）
Ａ２４Ａ＝０．０
ＤＯ２１６９Ｍ＝２４１，２８３，１４

２１６９ Ａ２４Ａ＝Ａ２４Ａ＋ＨＤＩ（Ｍ）－ＳＲ（Ｍ）
Ａ２４Ａ＝Ａ２４Ａ燉０．７５
Ａ３８Ａ＝Ａ１１－Ａ１０Ａ－Ａ２４Ａ
ＩＦ（Ａ３８Ａ）２１７０，２１７１，２１７１

２１７０ Ａ３８Ａ＝０．０
Ａ２４Ａ＝Ａ１１－Ａ１０Ａ

２１７１ ＣＯＮＴＩＮＵＥ
Ｃ
Ｃ 计算分量 Ａ１０Ａ，Ａ２４Ａ和 Ａ３８Ａ
Ｃ

ＴＲＡＳＨ＝（Ａ１０－ＡＡ１００．４４３５）（Ａ１１燉Ａ１０）
ＩＦ（ＴＲＡＳＨ．ＬＴ．０．０）ＴＲＡＳＨ＝０．０
Ａ１１＝Ａ１１－ＴＲＡＳＨ
Ａ１０Ａ＝Ａ１０Ａ－ＴＲＡＳＨ
ＩＦ（Ａ１０Ａ．ＬＴ．０．０）Ａ１０Ａ＝０．０
ＩＦ（Ａ１０Ａ．ＥＱ．０．０）Ａ１１＝Ａ２４Ａ＋Ａ３８Ａ
ＩＦ（Ａ１１．ＥＱ．０．０）ＴＨＥＮ
Ａ１０Ａ＝０．０
Ａ２４Ａ＝０．０
Ａ３８Ａ＝０．０
ＥＬＳＥ
Ａ１０Ａ＝（Ａ１０Ａ燉Ａ１１）ＡＡ１０
Ａ２４Ａ＝（Ａ２４Ａ燉Ａ１１）ＡＡ１０
Ａ３８Ａ＝（Ａ３８Ａ燉Ａ１１）ＡＡ１０
ＥＮＤＩＦ

Ｃ
Ｃ 计算 Ａ１３的各个部分即 Ａ１２Ａ，Ａ１６Ｓ和 Ａ２６Ａ
Ｃ
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