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微 机 与 色 谱 仪 的 联 用

李庆水 黄佳德 卢琳璋
1物钡化学所 化学东 3 1 计性机与东统科学系 3

本义逆忆的联机系统能对色谱数据自动采集不∗处即
: ;

长出各个色<普峰石烈
、

=玻

各化学成分的含最等今数
, 编制的程今可算出 乙烯环气化节化刹的 >刮上

:

,

选于爷比冷

关健词 微机
,

气相色谱叹
,

环气乙烷

一
、

引 言

色谱分析的数据处理是实验中既烦锁又必不可少的一步
,

现有 的数 据处 理 专用仪

器
,

只能解决样品的定性定量何题而不能求取反应动力学滓参数
,

且价格较贵
:

我们利

用微机与色潜联用
,

既可以达到操作简便
、

省时
、

准确的效果
,

又可与催化动力学系统

联接
,

利用自编的程序获得催化剂活性
、

选择性
、

碳平衡等催化动力学参数
:

二
、

硬 件 系 统

微机与色谱仪联机的硬件系统由气相色谱仪 1 ? ≅ 3
、

苹果 亚型微机
、
工�位 & Α Β

,

Β Α & 转换器
、

前置放大器和低通滤器波
、

稳压电源等部分组成
,

联接框图示于 (< Χ
:

6

1 图中的记录仪是调机作对比用的
,

应用时可不接 3
:
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由色谱检知器输出毫伏级的电压信号
,

输入到自装的直流前置放大器
,

把它放大到
& Α Β 转换器的工作电压范围

,

& Α Β 转换器为人Β & 一 6 � 一 6 Τ型转换器 1 中山大学 电子 尸产

品 3 ,

它是采用逐次近似的转换方法
,

输入电压范围为。Υ ς ΩΟ ,
分辩率为6� 位

,
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三
、

软 件 系 统

软件系统的上程序包括色谱数据采集和贮存
、

色谱峰时间函数的显示
、

色谱峰数据

处理 1峰面积
、

峰高
、

保留时间的计算 3
、

化学成分的各种定量计算方法
、

结果打印等

几部分
:

为了便于调试或与其他软件系统采用2& Ω , 块结构
,
在萤光屏显示器上 以清单

形式显示
。

6
:

数据采集 应用Τ 9ϑ �汇编语言
,

用等时间间隔采样法
,

通过& Α Β 转换将色谱仪

检知器输出的模拟电压信号转换为数仿并贮存到指定的内存空间
:

采集的数据可直接进

行处理 , 也可存盘与后续实验数据
,
通过编程联合处理

,

以便获得动力学的信息
:

根据

实验要求
,
通过人机对话可以设定采样速率和实验持续时间 1或采样点数 3 等参数

:

�
。

色谱蜂时间函数的显示 应用 Ξ & . ∗≅ 语言编制程序
,
将内存的& Α ϑ 数据还原为

色谱峰模拟信号的电压数值
,

并对时间画 ∗Γ!
,
自动地显示在屏幕上或打印在纸上

:
‘

 
。

色谱峰的数据处理 在该2& Ω , 块中设置各种参数对 采集 数据 进行处理 和调

试
,
找出正确的基线

、

起峰位置
、

峰高
、

终峰位置
、

保留时间
、

峰面积
、

峰底宽度等色

谱图参数
:

为了消除分析过程中出现的伪峰 1如进样峰
、

空气峰
、

负峰等 3 的影响
,

系

统内设置封锁时间
、

最小峰高
、

最小峰宽
、

最小峰面积等数字滤波参数进行滤波
,
这些

参数选定后可固定存入软件
「
卜

,
修改和调用都很方便

:

积分面积可 选用 1 & Α Β 值 Ψ 时

间 3 或 1 电压值 Ψ 时间 3 米显示
。

Ζ
:

化学成份的定量分析 备有归一化法
、

校正归 一化法
、

内标法
、

外标法
、

求校

正因子等方法的子程序
,

供选用
:

还具备用于催化反应动力学参数计算的程序
:

此外
,
根据需要可以把测定日期

、

样品编号
、

色谱图形
,
各个色谱参数及其对应的

化学成份含量等结果打印出来
。

四
、

实 验 示 例

为了检验该软
、

硬件系统对复杂情况的适应性
,

通过色谱仪输出端向前置放大器输

入较有代表性的模拟电压信号 1(< Χ
:

� 3

进行数据采集
、

处理和计算
。

图中第Ζ和第

个峰是重叠峰 , 第 6 峰是个小峰
,

也可看

成进样的伪峰 ; 第 � 峰是较大的峰
,

也可

看成空气峰或溶[55 峰 1计算时应删除 3 ;

第 Τ 峰可以是一个有效成份的峰
,

也可看

成跟后续的化学计算无关的峰 1不计算它

的面积 3
。

若把全部 Τ 个峰都看成有效峰
,

选用

合适参数后
,

打印出 / ΕΛ
:

5 的结 果
。

由

此可见
,

该系统能把大小峰都计算出来
,

且能分离计算重叠峰
,

精度符合色谱分析

的要求
,
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也可选用不同的参数
,

分别将伪峰6
、

溶剂峰�和无效峰Τ删除掉
,

进行计量
:

删除

峰6和�的结果如/ ΕΛ
:

�
:

删除峰6
、

�和Τ后的结果如/ ΕΛ
:

 :
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上述结果表明该联机系统能适应一般的色谱分析
:

用气相色谱仪作为检测器来评价乙烯催化选择氧化制环氧乙烷的银催化剂的活性
、

选择性时
,

数据处理是相当烦杂的
:

为了解决烦锁的手算
,

我们将计算过程编成程序
,

迅速准确地求出表征催化剂动力学性能的有关参数
>
环氧乙烷的 含量 , 4 1⊥ 3

、

选 择性

Ω >
和Ω > 、

碳平衡Ξ ≅
。

例如某号催化剂测试数据及其运行结果如下
>

∃ #Π

2& ∋ 2# ∋& / ∗∀% ∀( , ) Κ, ∃ ∗+ , % / ∃ , .# ∋/ .

工% , − & ∋ # & / ∗∀% ∀(
“
, ∀一 .0%

: ”
2&

’

5∴ & ∋ 0 ./ .
:

成,勺叙
5
、5‘:::6

=
2Β一Η。 >

徽说叼
χ
≅ ⎯一≅’66’

α

吸, ∀ , 2 > δ 刁∀

− 12 Β 3εε 8
:

� Ζ � ⊥

− 12⎯ 3二� ϑ
:

�夕‘

− 1, ∀ 3ε  
:
ϑ 7纬



含6Ζ 厦 学 报 5 , 二年

∃ 仁2Β 3ε 6 ϑ7 �弓

∃ 12 ⎯ 3ε � 9 �  9

, ∀ 1⊥ 3

6
。

 � 8

∃ 1 / 3εε Ζ 79 7�

9 6 1⊥ 3 9 � 1⊥ 3

名Ζ
。

6� 8  
。

79

Κ 12Β 3二 6 6�� 6

Κ 12 ⎯ 3二 �  7 Τ �

Κ1, ∀3二 �� 66 

Ξ 21⊥ 3

6 ϑϑ
。

 6

=
·计·

一
‘; >·

χ
、终> 、

总之
,

本联机系统可用于日常色谱分析
,

件程序可求出动力学参数
:

结果准确
,
操作简便

、

节省时间, 自编菊

了明照同志多加机器语言的修改
,
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:
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