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成分分析机构  ·  配方剖析工作流示例

从原样红外到参考含量表
本 PDF 说明配方工作台如何指导一个示例案例逐步收敛：上传原样 FTIR，得到首轮
方案，按方案补充实验结果，再结合外部检测文字反馈生成参考含量表。适用于所

有成分分析机构向客户展示分析流程。

01
原样 FTIR 给出初始方向

02
方案审核后进入下一轮

03
结合外部结果给参考表



S T E P  1  ·  U P LOA D  O R I G I N A L  F T I R

选择原样并创建项目 01
案例为某白色塑料件。第一步只上传原样红外文件，同时录入样品名称、外观和已知背景。系统不会在这一步直接给完整配

方，而是先从红外事实判断材料体系和下一轮应该补什么实验。

这一阶段的输入是“原样 FTIR + 用户已知信息”。后续 TGA、XRF、PGCMS 等结果以文字形式补充，不作为红外原始
文件上传。



S T E P  2  ·  I N I T I A L  S C H E M E

真实方案页面：原样红外先给方向 02
首轮分析页面显示原样 FTIR 的判断和下一步方案。对本案例，原样红外支持 PC/ABS 主体系，但阻燃剂、颜料和微量助剂
需要通过提取物红外、灰分红外、TGA/XRF/PGCMS 等结果继续确认。

提取物红外

乙醇萃取后测提取物，优先确认 TPP 等可
萃取磷酸酯类组分。

灰分红外

灼烧后测试灰分，确认 TiO2 等无机颜料
或填料。

质量平衡

用 TGA 和 XRF 的文字结果约束树脂、无
机物和含磷助剂比例。



S T E P  3  ·  R E V I E W  A N D  A D J U S T

看完方案后，再手动打开审核浮窗 03
方案反馈不是下一轮实验数据表的一部分。用户先阅读当前方案，再打开审核浮窗输入意见。LLM 会结合完整项目上下文和
本轮意见重写当前方案；用户可以多次调整，直到确认后才进入下一轮。

这里保留“修改历史”，目的是让用户知道本轮方案曾因哪些意见改变；确认方案后，本轮过程数据不需要反复提交。



S T E P  4  ·  F O L LO W - U P  DATA  I N P U T

进入下一轮，按分项输入实验结果 04
确认首轮方案后，用户把实验室得到的结果填入下一轮：提取物/灰分红外可上传或备注，TGA、XRF、PGCMS、DSC 等非
红外结果用文字输入。每个环节的数据只需要提交一次。

截图中的结果来自示例报告链：TGA 用于质量平衡，XRF 的 P/Ti 用于估算 TPP 和 TiO2，PGCMS 用于确认微量助
剂。



S T E P  5  ·  E V I D E N C E  N A R R O W S  T H E  F O R M U L A

各分项结果如何把预测体系缩小 05
工作台的作用是把“未知物”逐步变成“有证据边界的候选体系”。红外负责定性骨架，用户输入的热重、元素和质谱结果提供
含量参考约束。

原样 FTIR

支持 PC/ABS 主体，这是首轮方向的基础。

提取物 FTIR

提取物红外支持 TPP，将阻燃/增塑方向从泛化候选缩小到磷酸三苯
酯。

灰分 FTIR

灰分谱图支持 TiO2，使白色无机组分具备直接证据。

XRF

P 2.491%、Ti 0.508%，分别用于 TPP 和 TiO2 的参考含量换算。

TGA

树脂/助剂失重与残渣比例共同约束总量，不单独作为成分定性依
据。

PGCMS

辅助确认 MBS、UV-329、抗氧剂 1076 等低含量有机助剂。

阶段 系统能做什么 不能替代什么

首轮原样 基于红外判断 PC/ABS 方向，并给出下一步实验方案。 不能只凭原样红外定量所有助剂。

实验反馈 把外部检测结论纳入上下文，调整方案或收敛候选。 不能读取未输入的 TGA/XRF/PGCMS 原始数据。

最终综合 给参考含量表和缺失结果清单。 不能替代正式报告所需的原始曲线、谱图、校准和复核流程。



S T E P  6  ·  R E F E R E N C E  R E S U LT

最终生成参考含量表，并列明缺失结果 06
最终页结合红外证据和用户输入的外部检测文字结果，输出参考成分含量表。这个表用于指导报告整理和复核，不等同于系

统独立出具正式配方报告。

成分 示例参考含量 主要证据

PC 约 76.6% 原样 FTIR + TGA/质量平衡

ABS 约 17.4% 原样 FTIR + 质量平衡

MBS 约 2.3% PGCMS 文字反馈

TPP 约 2.1% 提取物 FTIR + XRF P 元素

UV-329 约 0.2% PGCMS/质谱或标准品对照

抗氧剂 1076 约 0.1% PGCMS/标准品确认

二氧化钛 约 1.3% 灰分 FTIR + XRF Ti 元素 + TGA 残渣

仍需补充或复核：PGCMS 原始峰表/质谱图或标准品对照、TGA 原始曲线与测试气氛/升温程序、XRF/EDS 完整元素表与校准方式。



FTIR . fun
A N A LY S I S  C A PA B I L I T Y

成为配方分析的有力助手
从红外事实出发，结合用户输入的实验反馈和外部检测结果，帮助实验室把未知物

体系一步步缩窄到可复核的参考结论。

13万+
红外谱库

2000万+
知识库与文献语料

多平台
API / MCP / GPT
Actions / Dify / Coze
/ n8n

AI
多轮上下文分析能力

已准备/上线接入形态包括：OpenAPI、MCP、OpenAI Actions、Dify、
Coze、Gemini Function、LangChain、n8n、Smithery 等。


