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PeakMaster软件模拟毛细管电泳中的系统峰

李 萍，王 伟
(盐城工学院信息工程学院，江苏盐城224051)

摘要：在毛细管电泳中，由于缓冲溶液与样品溶液之间存在液液界面，以及电解质在溶液中的迁

移速度不一致，会产生除了样品物质以外的系统峰，全面了解系统峰的状况有助于更好地分析

电泳图。介绍了计算机软件PeakMaster在模拟系统峰中的应用，说明了需要输入的参数与输出

的结果，有利于毛细管电泳研究人员预见系统峰的情况。
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毛细管电泳，是近年来发展最快的分析化学

研究领域之一。由于毛细管电泳符合以生物工程

为代表的生命科学各领域中对生物大分子(肽、

蛋白、DNA等)的高度分离分析的要求，得到了迅

速发展，正逐步成为生命科学及其它学科实验室

中一种常用的分析手段。

毛细管电泳是以高压电场为驱动力。以毛细

管为分离通道，依据样品中各组成之间淌度和分

配行为上的差异，而实现分离的一类液相分离技

术。仪器装置包括高压电源、毛细管、柱上检测器

和供毛细管两端插入又和电源相连的两个缓冲液

贮瓶，在电解质溶液中，带电粒子在电场作用下，

以不同的速度向其所带电荷相反方向迁移的现象

称电泳。毛细管电泳所用的石英毛细管在PH大

于3时，其内液面带负电，和溶液接触形成一双电

层。在高电压作用下，双电层中的水合阳离子层

引起溶液在毛细管内整体向负极流动，形成电渗

液。带电粒子在毛细管内电解质溶液中的迁移速

度等于电泳和电渗流二者的矢量和。带正电荷粒

子最先流出；中性粒子的电泳速度为“零”，故其

迁移速度相当于电渗流速度；带负电荷粒子运动

方向与电渗流方向相反，因电渗流速度一般大于

电泳速度，故它将在中性粒子之后流出；各种粒子

因迁移速度不同而实现分离，这就是毛细管区带

电泳的分离原理。

毛细管电泳的实验过程中，因为使用的缓冲

溶液与样品溶液之间有差异，在分离结果的图谱

上会出现被分析物质以外的峰。在色谱和毛细管

电泳中不当的操作都会导致不正常峰的出现，但

在毛细管电泳由于溶液的差异出现的重现性很好

的峰是系统峰。为了让研究人员更好地掌握系统

峰的特征和位置，最理想的解决方法是能有系统

模拟系统峰的情形。

有文献报道【1—1基于依据仪器参数和背景电

解质溶液参数计算有效淌度和电解质的峰型。本

文介绍的软件PeakMaster不受电解质组分多少的

限制，也不受电解质溶液价态的影响，提供的模拟

图形可以方便地同实验数据比较，操作界面简单。

1计算模型介绍

PeakMaster计算机模拟模型要求输入几个参

数介绍背景电解质溶液的情况、待分离组分的种

类和仪器设备的参数，输出参数直接同实验数据

相比较，并且给出模拟图形。

1．1输入参数

1．I．1溶液组分

输入参数包括：溶液中各组分的浓度，标准离

子淌度以及所有组分的离解常数。PeakMaster本

身自带一个数据库，里面包含有各种组分的标准

离子淌度，另外使用者还可以根据自己的需要添

加相关物质的标准淌度到数据库中。

1．1．2 离子强度的较正
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背景电解质溶液都是包含两种以上的组分，

而每一种组分的离子强度不仅与自身有浓度有

关，还与共存的组分的性质及浓度有关，为了保证

计算准确，在本软件中都自带了校正系统，因为离

子强度的影响对于不同的体系影响程度不一样，

有时会很小，如果不需要，可以在PeakMaster系统

中关闭离子强度的校正功能。

1．1．3仪器参数

仪器参数是很重要的指标，整个柱长，检测点

距离检测器的距离，在毛细管一端所加电压的极

性，所加电压的大小，电渗流淌度以及检测器的类

型。检测器的类型包括：直接紫外检测，间接紫外

检测或者电导检测。

1．2输出参数

1．2．1 电解质溶液的pH

在大多数情况下，背景电解质溶液的pH是

决定组分分离的关键，通常背景电解质溶液是弱

酸，弱碱或者两性电解质并且淌度取决于背景电

解质溶液的pH，特别的pH接近于电解质的离解

常数时，情形更为明显。软件计算pH是通过文

献[5]报道的方法解决的。

1．2．2有效淌度

当溶液的pH已知时，所有组分各种形态的

浓度和有效淌度就可以通过参考文献[3、4]中的

相关公式进行计算，有效淌度就决定了所有组分

在电泳图中的位置。

1．2．3摩尔电导率检测响应

摩尔电导率的检测原理是基于背景电解质的

导电能力的改变而产生的信号变化，摩尔电导率

检测响应信号(b，)的大小是由以下关系决定的：

6，=船两Okc臂—娟dcM

其中，k是背景电解质的电导率，c嚣是最初在进样

区带导人的被分析物质的浓度。

1．2．4相对速度曲线低斜率

相对速度曲线斜率(＆)是按照以下公式计

算的：

。 ．． kOv^，

屯2船谣dc叫哥—0 yⅣ Ⅳ

其中，t，Ⅳ是被分析物组分的速率。

1．2．5系统本征峰淌度

系统本征峰是本体溶液的移动产生的信号响

应。当一个被分析物质的淌度与系统本征峰接近

时，会导致被分析物质的峰形展宽，在极端的情况

下，当两者重合时，会导致共振现象，峰强度会大

大提高且展宽，如果用间接检测或电导检测时，会

得到一个之形的异形峰。

1．2．6模拟电泳峰

峰形是通过Haarhoff—van der Linde(HVL)

函数来模拟的，这个函数一直被用于色谱和电泳

峰的模拟【6“】。HVL函数描述的响应信号的位

置(LDET)如下：

HVL(f)=

———————ji—一
唧(等)一-

其中，a。是正比于被分析物的数量；口。是峰的位

置，口。=(蜥+移EoF)t，t，EoF是溶液的电渗流速度；口2

是扩散导致的峰形展宽；口，是正比于相对速度曲

线斜率S。。

2计算软件

PeakMaster可以在网页上获得的免费软件，

程序是利用C++环境编写。图形使用的界面非

常友好，输入参数和输出的信号如图1所示。

图l PeakMaster输入参数和输出的信号的截图

Fig．1 Screen capture for input and output

parameters of PeakMaster

3 结论

毛细管电泳的计算机模拟是一个很有效的工

具，如果能准确地输人各种参数，可以得到很吻合

的输出结果，需要更好的改进的是一些理化常数

的较正。即使输入的组分淌度值等是近似值，也

可以对系统峰的情形有一个大致的了解。
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Preparation of Catalyst

Application in

Based on Chitosan and Its

Chiral Synthesis

CAI Zhao—sheng

(School of Chemical and Biological Engineering．Yaneheng Institute of Technology，Jiangsu Yancheng 224051，China)

Abstract：Chiral synthesis is an important aspect in organic synthesis．The reaction based on chlral catalyst could be found spe-

cial status for the preparation of ehiral compound．Chitesan，as a polymer containning chlral structure，could be utilized to pre-

pare the ehiral catalyst．In this paper，the typical methods for the preparation of metal chiral catalyst based On chitesan were in·

treduced．Meanwhile，the applieation of ehiral catalyst based on chitesan Was also presented．
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