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Driftsmaessige forholdsregler og
begransninger

Bemaerk: Lees alle afsnit i denne vejledning, far systemet betjenes.

Dette afsnit indeholder generelle sikkerhedsrelaterede oplysninger og oplysninger om
overholdelse af lovgivningen. Det indeholder ogsa en beskrivelse af potentielle farer og
tilhgrende advarsler for systemet og de forholdsregler, der skal treeffes for at minimere
farerne.

Ud over dette afsnit henvises der til afsnittet Symbolforklaring for oplysninger om
symbolerneog konventionerne, som anvendes i laboratoriemiljget, pa systemet og i denne
dokumentation. Se nedenstaende dokument for oplysninger om krav til installationsstedet,
herunder krav til nettilslutning, kildeudstadning, ventilation, komprimeret luft, nitrogen og
forvakuumpumpe: Vejledning til planlsegning af anlaeg.

Generelle sikkerhedsoplysninger

For at forhindre personskade eller systemskade skal du laese, forsta og

overholde alle sikkerhedsforanstaltninger og advarsler i dette dokument, producentens
kemikaliesikkerhedsdatablade (SDS) og produktmaerkningsoplysninger. Etiketter vises med
internationalt anerkendte symboler. Manglende overholdelse af disse advarsler kan resultere
i alvorlig personskade.

Disse sikkerhedsoplysninger er beregnet til at supplere federale, statslige, provinsielle

og lokale regler for miljg, sundhed og sikkerhed (EHS). Oplysningerne omfatter
systemrelaterede sikkerhedsoplysninger, der geelder for driften af systemet. Det deekker
ikke alle de sikkerhedsprocedurer, der bar praktiseres. | sidste ende er brugeren og
organisationen ansvarlige for overholdelse af fgderale, statslige, provinsielle og lokale EHS-
bestemmelser og opretholdelse af et sikkert laboratoriemilja.

Der henvises til det relevante laboratoriereferencemateriale og standardprocedurer.

Dokumentationssymboler og -konventioner

Folgende symboler og konventioner anvendes i hele guiden.

FARE! Fare betyder en handling, der forer til alvorlig personskade eller dad.

ADVARSEL! Advarsel betyder en handling, der kan forarsage personskade, hvis
forholdsreglerne ikke folges.

FORSIGTIG: Forsigtighed betyder en handling, der kan forarsage skade pa systemet
eller beskadigelse eller tab af data, hvis forholdsregler ikke folges.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Driftsmassige forholdsregler og begransninger

Bemaerk: Bemaerk fremhaever vaesentlige oplysninger i en procedure eller beskrivelse.

Tip! Tip giver nyttige oplysninger, der hjeelper med at anvende de teknikker og procedurer i
teksten til et specifikt behov og giver genveje, men er ikke afgerende for afslutningen af en
procedure.

Overholdelse af lovgivningen

Dette system overholder de regler og standarder, der er anfgrt i dette afsnit. For daterede
referencer henvises der til overensstemmelseserkleeringen, der fulgte med systemet og de
enkelte systemkomponenter. Relevante klistermaerker er blevet pasat systemet.

Canada

+ Elektromagnetisk interferens (EMI): CAN/CSA CISPR11. Denne ISM-enhed overholder
canadiske ICES-001. Der henvises til afsnittet: Elektromagnetisk interferens.

+ Sikkerhed:

+ CAN/CSA C22.2 No. 61010-1
+ CAN/CSA C22.2 No 61010-2-061
+ CAN/CSA C22.2 No. 61010-2-101

Europa

* Enbhed til in vitro-diagnostik (IVD): Forordning om in vitro-diagnostik 2017/746

+ Elektromagnetisk kompatibilitet (EMC): Direktiv 2014/30/EU om elektromagnetisk
kompatibilitet som implementeret i disse standarder:

« EN 61326-1
+ EN 61326-2-6
* EN 55011 (klasse A)

Der henvises til afsnittet: Elektromagnetisk kompatibilitet.

» Sikkerhed: Lavspaendingsdirektiver 2014/35/EU som implementeret i disse standarder:

« EN61010-1
+ EN61010-2-061
« EN61010-2-101

+ Affald af elektrisk og elektronisk udstyr (WEEE): Direktiv 2012/96/EQJF om affald af
elektrisk og elektronisk udstyr, som implementeret i EN 40519. Der henvises til afsnittet:
Affald af elektrisk og elektronisk udstyr.

+ Emballage og emballageaffald (PPW): Direktiv 94/62/EF om emballage og
emballageaffald

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
IVD-IDV-05-6996-DA-D 11/293



Driftsmaessige forholdsregler og begransninger

* RoHS (Restriction of Hazardous Substances — restriktioner vedr. farlige stoffer):
RoHS-direktiv 2011/65/EU og 2015/863/EU

USA

* Forordninger om interferens i radioemissioner: 47 CFR 15, som implementeret i FCC
del 15 (klasse A)

» Sikkerhed: Arbejdsmiljgregler 29 CFR 1910, som implementeret i disse standarder:

« UL 61010-1
+ |EC 61010-2-061
+ IEC 61010-2-101

Internationalt

+ Elektromagnetisk kompatibilitet (EMC):

+ |EC 61326-1

« |EC CISPR 11 (klasse A)

+ |EC 61000-3-2

+ |EC 61000-3-3

Der henvises til afsnittet: Elektromagnetisk kompatibilitet.
+ Sikkerhed:

+ |[EC 61010-1

+ |EC 61010-2-061

« IEC 61010-2-101

Elektriske forholdsregler

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stod. Fjern ikke dakslerne.

Hvis dakslerne fijernes, kan det forarsage personskade eller
funktionsfejl i systemet. Daekslerne behgver ikke fjernes for
rutinemaessig vedligeholdelse, inspektion eller justering. Kontakt en
SCIEX-feltservicemedarbejder (FSE) for reparationer, der kraever, at
dakslerne fjernes.

» Folg pakreevede praksisser for sikkert elektrisk arbejde.

» Brug kabelstyringspraksisser il at styre elektriske kabler. Dette vil mindske risikoen for at
snuble.

For oplysninger om systemets elektriske specifikationer henvises der til afsnittet:
Ydeevneegenskaber og specifikationer eller dokumentet: Vejledning til planlaegning af
anlaeg.
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Stremforsyning

Forbind systemet til en kompatibel stramforsyning som beskrevet i denne vejledning.

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Brug kun kvalificeret personale til
installation af alle elektriske forsyninger og inventar, og serg for, at alle
installationer overholder lokale bestemmelser og sikkerhedsstandarder.

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stead. Serg for, at systemet kan frakobles
udgangen til netforsyningen i en nagdsituation. Bloker ikke udgangen til
netforsyningen.

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Brug kun de nettilslutningskabler,
der folger med systemet. Brug ikke nettilslutningskabler, der ikke er
korrekt klassificeret til drift af dette system.

Der er ikke behov for en ekstern ledningstransformator til massespektrometeret, det valgfrie
bord eller forvakuumpumpen.

Beskyttelsesjordleder

Strgmforsyningen skal omfatte en korrekt installeret beskyttelsesjordleder.
Beskyttelsesjordlederen skal installeres eller undersgges af en kvalificeret elektriker, for
systemet tilsluttes.

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stead. Afbryd ikke med
forsaet beskyttelsesjordlederen. Enhver afbrydelse af den
beskyttelsesjordlederen skaber risiko for elektrisk stad.

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Sgrg for, at en beskyttelsesjordleder
(jordkabel) er forbundet mellem proveloopet og et passende
jordingspunkt ved ionkilden. Denne supplerende jordforbindelse styrker
den sikkerhedskonfiguration, der er specificeret af SCIEX.

Kemiske forholdsregler

A A‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
6o kemisk fare. Bestem, om dekontaminering er pakrzvet fer rengering

; eller vedligeholdelse. Hvis der er anvendt radioaktive materialer,

biologiske agenser eller toksiske kemikalier med systemet, skal
kunden dekontaminere systemet for rengoering eller vedligeholdelse.

é: ADVARSEL! Miljofare. Systemkomponenter ma ikke bortskaffes i
== kommunalt affald. Felg lokale bestemmelser ved bortskaffelse af
komponenter.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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A. @ ADVARSEL! Biologisk fare eller toksisk kemisk fare. Forbind
2 aflebsslangen til massespektrometeret og kildeudsteadningsaflebsflasken

korrekt for at forhindre laekager.

» Bestem, hvilke kemikalier der er blevet brugt i systemet fgr service og regelmaessig
vedligeholdelse. For de sundheds- og sikkerhedsforanstaltninger, der skal falges for et
kemikalie, henvises der til dokumentet: Sikkerhedsdatablad For opbevaringsoplysninger
henvises der til dokumentet: Analyse-certifikat. For at finde et SCIEXSikkerhedsdatablad
eller Analyse-certifikat skal du ga til sciex.com/tech-regulatory.

» Beer altid tildelt personlige veernemidler, inklusive pulverfri handsker, beskyttelsesbriller og
en laboratoriekittel.

Bemaerk: Det anbefales at bruge handsker af nitril eller neopren.

« Arbejd i et godt ventileret omrade eller stinkskab.

* Undga antaendelseskilder, nar du arbejder med braendbare materialer, sasom isopropanol,
methanol og andre braendbare oplgsningsmidler.

» Veer forsigtig ved brug og bortskaffelse af kemikalier. Der er en potential risiko for
personskade, hvis korrekte procedurer for handtering og bortskaffelse af kemikalier ikke
folges.

» Undga hudkontakt med kemikalier under renggring, og vask haender efter brug.

» Soarg for, at alle udstgdningsslanger er forbundet korrekt, og at alle forbindelser fungerer
efter hensigten.

+ Saml alle brugte vaesker og bortskaf dem som farligt affald.

« Overhold alle lokale bestemmelser for opbevaring, handtering og bortskaffelse af biologisk
farlige, giftige og radioaktive materialer.

* (Anbefalet) Brug sekundeere indeslutningsbakker under forvakuumpumpen,
oplgsningsmiddelflaskerne og affaldsbeholderen til at opfange potentiale kemikaliespild.

Systemsikre vasker

Folgende vaesker kan bruges pa sikker vis med systemet.For oplysninger om sikre
renggringsoplgsninger, se afsnittet: Ngdvendige materialer.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Brug ikke andre vaesker, for der er modtaget
bekraftelse fra SCIEX, at de ikke udger en fare. Listen er ikke udtemmende.

Bemaerk: Brug kun nye, friskt fremstillede LC-MS-grad eller bedre oplgsningsmidler til LC-
mobilfaser.

* Organiske oplgsningsmidler
+ LC-MS-grad acetonitril; op til 100 %
* LC-MS-grad methanol; op til 100 %
» LC-MS-grad isopropanol; op til 100 %

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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* LC-MS-grad eller hgjere vand; op til 100 %
+ Buffere
* Ammoniumacetat; under 100 mM
Ammoniumformiat; under 100 mM
» Syrer og baser
* Myresyre; mindre end 1 %
» Eddikesyre; mindre end 1 %
+ Trifluoreddikesyre (TFA); mindre end 1 %
» Heptafluorosmgrsyre (HFBA); mindre end 1 %

* Ammoniak/ammoniumhydroxid; under 1 %

Forholdsregler for ventilation

Udluftning af dampe og bortskaffelse af affald skal overholde alle de fgderale, statslige,
provinsielle og lokale sundheds- og sikkerhedsbestemmelser. Det er kundens ansvar
at sikre, at luftkvaliteten opretholdes i overensstemmelse med lokale sundheds- og
sikkerhedsforskrifter.

Kildeudstadningssystemet og forvakuumpumpen skal udluftes til en dedikeret emheette eller
et eksternt udstgdningssystem.

ﬁ ADVARSEL! Brandfare. Sgrg for, at kildeudstgdningssystemet er tilsluttet og
fungerer, for at forhindre, at der ophobes brandfarlig damp i ionkilden.

A A‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
£a kemisk fare. Sorg for at udlede udstodningsgasser til en dedikeret
; laboratorieemhaette eller et udstoedningssystem, og serg for, at

ventilationsslangen er sikret med klemmer. Sgrg for, at laboratoriet har
passende luftudskiftning til det udferte arbejde.

A ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
kemisk fare. Massespektrometret ma ikke anvendes, hvis
kildens udstgdningsdran og forvakuumpumpens udstadningsslanger
@ ikke er korrekt tilsluttet laboratorieventilationssystemet. Undersag
udstedningsslangen regelmassigt for at sikre, at der ikke er laekager.
Brugen af massespektrometre uden korrekt systemventilation kan udgere
en sundhedsfare og kan resultere i alvorlig personskade.

A ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
kemisk fare. Brug ikke ionkilden uden kendskab til og uddannelse
i korrekt brug, indeslutning og evakuering af giftige eller skadelige
materialer, der anvendes sammen med ionkilden.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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&A ADVARSEL! Fare for punktur, ioniserende stralingsfare, biologisk
fare eller toksisk kemisk fare. Afbryd brugen af ionkilden, hvis
ionkildevinduet er revnet eller gdelagt, og kontakt derefter en
@ feltservicemedarbejder (FSE) fra SCIEX. Eventuelle giftige eller skadelige
materialer, der indferes i udstyret, vil vaere til stede i kildeudstedningen.

Udstodning fra udstyr skal udluftes fra rummet. Bortskaf skarpe
genstande i henhold til etablerede laboratoriesikkerhedsprocedurer.

Fysiske foranstaltninger

ﬁ fE ADVARSEL! Risiko for varme overflader. Lad Turbo V-ionkilden afkole
i mindst 30 minutter, for der pabegyndes vedligeholdelsesprocedurer.
Nogle overflader af ionkilden og vakuumgransefladen bliver varme under
drift.

@ ADVARSEL! Loftefare. Brug en mekanisk lgfteanordning til at Ifte og flytte
massespektrometeret. Hvis massespektrometret skal flyttes manuelt, skal
der mindst seks personer til for at flytte det sikkert. Folg etablerede sikre
lefteprocedurer. Vi anbefaler brug af en professionel flytteservice. For vaegten
af systemkomponenter henvises der til dokumentet: Vejledning til planlaegning
af anlaeg.

Miljgmaessige forholdsregler

Brug kvalificeret personale til installation af elnettet, varme, ventilation og VVS-forsyninger og
-inventar. Sgrg for, at alle installationer overholder lokale vedtaegter og regler for biologisk
risiko. For oplysninger om de kreevede miljgforhold for systemet henvises der til dokumentet:
Vejledning til planleegning af anleeg.

Sarg for, at der er plads omkring udstyret, nar du opsaetter systemet.

‘.@ FARE! Eksplosionsfare. Systemet ma ikke betjenes i et miljo, der indeholder
eksplosive gasser. Systemet er ikke konstrueret til drift i et eksplosivt miljo.

. ADVARSEL! Biologisk fare. For brug af biologisk farligt materiale skal du

e altid overholde lokale bestemmelser for farevurdering, kontrol og handtering.
Dette system eller nogen del er ikke beregnet til at fungere som en biologisk
indeslutning.

é: ADVARSEL! Miljefare. Folg de fastlagte procedurer for bortskaffelse af
== biofarligt, giftigt, radioaktivt og elektronisk affald. Kunden er ansvarlig for
bortskaffelse af farlige stoffer, herunder kemikalier, olieaffald og elektriske
komponenter, i overensstemmelse med lokale love og bestemmelser.

FORSIGTIG: Potentiel masseforskydning. Hold en stabil omgivelsestemperatur.
Hvis temperaturen @ndrer sig med mere end 2 °C i timen, kan oplgsningen og
massekalibreringen blive pavirket.
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FORSIGTIG: Potentiel systemforurening. Nar du bruger en gasgenerator, skal du
se den dokumentation, der felger med gasgeneratoren, for at fa oplysninger fra
producenten om brugen af en gasgenerator med en kompressor. Anvendelse af en
gasgenerator med en kompressor kan f.eks. medfere, at kulbrinter kommer ind i
massespektrometeret, hvis de er til stede i miljoet.

Elektromagnetisk miljo
Elektromagnetisk kompatibilitet

Grundlaeggende elektromagnetisk miljo: Miljg, der findes péa steder, der er karakteriseret
ved at blive leveret direkte ved lav spaending fra det offentlige ledningsnet.

Ydeevnekriterium A (kriterium A): Udstyret skal fungere efter hensigten uden forringelse af
ydeevnen og uden tab af funktion under eller efter pravningen.

Ydeevnekriterium B (kriterium B): Udstyret kan miste en eller flere funktioner under
prgvningen, men skal fungere efter hensigten med en vis forringelse af ydeevnen og
funktioner, der kan genvindes efter prgvningen.

Ydeevnekriterium C (kriterium C): Udstyret kan miste en eller flere funktioner under
prevningen, men skal fungere efter hensigten med en vis forringelse af ydeevnen og
funktioner, som kan genvindes af luftfartsforetagendet efter prgvningen.

Udstyret er beregnet til brug i et grundlaeggende elektromagnetisk miljg.

Det forventede praestationstab under de elektromagnetiske immunitetsforhold er mindre end
20 % aendring i det totale iontal (TIC).

FORSIGTIG: Potentielt forkert resultat. Brug ikke denne enhed i nzerheden af kilder til
staerk elektromagnetisk (EMC) straling, f.eks. ikke-afskarmede intentionelle RF-kilder,
da EMC-straling kan forstyrre den korrekte funktion.

Searg for, at der kan opretholdes et kompatibelt elektromagnetisk miljg for udstyret, sa
enheden fungerer efter hensigten. Hvis streamforsyningsledningen er udsat for hgj elektrisk
stgj, skal du installere en overspaendingsbeskytter.

Elektromagnetisk interferens

Gruppe 1-udstyr: Dette udstyr er klassificeret som industrielt, videnskabeligt og medicinsk
udstyr (ISM), der kan bruge RF-energi til intern drift.

Klasse A-udstyr: Udstyr, der er egnet til brug i alle andre virksomheder end boliger, og
udstyr, der er direkte tilsluttet et lavspaendingsstramforsyningsnet, som leverer strgm til
bygninger anvendt til beboelsesformal. [Afledt fra CISPR 11:2009, 5.3] Klasse A-udstyr skal
opfylde klasse A-greenser.

FORSIGTIG: Potentiel radiointerferens. Dette udstyr er ikke beregnet til brug
i beboelsesmiljoer og giver muligvis ikke tilstraekkelig beskyttelse mod
radiomodtagelse i sddanne miljoer.
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Dette udstyr er blevet afprgvet og fundet i overensstemmelse med greenserne for en
digital enhed i klasse A i henhold til del 15 i FCC (Federal Communications Commission)
Compliance Rules.

Disse begreensninger er fastsat for at yde rimelig beskyttelse mod skadelig interferens, nar
udstyret betjenes i et kommercielt miljg. Dette udstyr genererer, bruger og kan udsende
radiofrekvensenergi, og kan, hvis det ikke installeres og benyttes i overensstemmelse med
brugervejledningen, forarsage skadelig interferens med radiokommunikationer.

Betjening af dette udstyr i boligomrader vil hgjst sandsynligt forarsage skadelig interferens,
og du vil i et sadant tilfaelde veere ansvarlig for at korrigere interferensen for dine egne midler.
AEndringer eller modifikationer, der ikke udtrykkeligt er godkendt af producenten, gare din ret
til at bruge udstyret ugyldig.

Nedlukning og bortskaffelse

é: ADVARSEL! Miljefare. Folg de fastlagte procedurer for bortskaffelse af
== biofarligt, giftigt, radioaktivt og elektronisk affald. Kunden er ansvarlig for
bortskaffelse af farlige stoffer, herunder kemikalier, olieaffald og elektriske
komponenter, i overensstemmelse med lokale love og bestemmelser.

Inden nedlukning skal hele systemet dekontamineres i henhold til lokale bestemmelser.

Nar systemet tages ud af drift, skal du adskille og genbruge forskellige materialer i henhold til
nationale og lokale miljgregler. Der henvises til afsnittet: handtering af massespektrometre.

Bemaerk: SCIEX accepterer ikke returnering af systemer uden en udfyldt
dekontamineringsformular. Kontakt en FSE for at fa en kopi af formularen.

Bortskaf ikke systemkomponenter eller underenheder, herunder computerdele, som
almindeligt husholdningsaffald.

Affald af elektrisk og elektronisk udstyr

Folg lokale kommunale affaldsforskrifter for korrekt bortskaffelse for at reducere
miljgpavirkningen af affald af elektrisk og elektronisk udstyr (WEEE). For sikker bortskaffelse
af dette udstyr skal du kontakte et lokalt kundeservicekontor for gratis afhentning og genbrug
af udstyr.
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Tilsigtet anvendelse

4500MD er et system til flydende kromatografi-tandem massespektrometri (LC-MS/MS), der
er beregnet til at identificere uorganiske eller organiske stoffer i menneskelige praver ved at
ionisere det undersggte stof og adskille de resulterende ioner ved hjaelp af et elektrisk felt i
overensstemmelse med deres masse. Til in vitro-diagnostisk brug.

Anvendelsesbegransninger

4500MD er kun beregnet til brug i et klinisk laboratoriemiljg af kvalificeret
laboratoriepersonale til professionel brug.

Beskrivelse

4500MD-systemet omfatter falgende komponenter:

+ Et SCIEX Triple Quad 4500MD-massespektrometer eller et QTRAP 4500MD-
massespektrometer med en Turbo V-ionkilde, der bruger enten TurbolonSpray-sonde eller
atmosfeaerisk tryk kemisk ionisering (APCI)-sonde, en forvakuumpumpe, og en kilde til
trykluft og nitrogen.

* En computer og skaerm leveret fra SCIEX med Analyst MD-software til
instrumentoptimering, udvikling til dataopsamlingsmetode, dataopsamling og MultiQuant
MD softwaren til behandling.

Bemaerk: | Kina findes der kun triple quadrupol-massespektrometre. Disse systemer
understotter ikke de lineaere ionfaeldescanningstyper (LIT).

Kvalificeret personale

Kun kvalificeret SCIEX-personale ma installere, inspicere og foretage service pa

udstyret. Efter installation af systemet bruger feltservicemedarbejder (FSE) Tjekliste til
kundeopleeringsforlgb til at orientere kunden om systemdrift, rengaring og grundleeggende
vedligeholdelse. SCIEX daekker muligvis ikke skaden pa et system under garanti, hvis
service er foretaget af personale, der ikke er autoriseret af SCIEX.

Kun personale, der er kvalificeret af fabrikanten, ma vedligeholde udstyret. En udpeget
laborant kan under installationen ggre sig bekendt med procedurerne for kvalificeret
vedligeholdelsesperson (QMP). En QMP er en person, der er passende bekendt med de
elektriske og kemiske risici, der er forbundet med at foretage service pa laboratorieudstyr.
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Retningslinjer for kvalitetskontrol

Det forventes, at et klinisk laboratorium, der bruger et 4500MD-system, overholder
procedurer, der deekker emner sasom, men ikke begraenset til, operatgruddannelse,
analyseudvikling og validering samt eksterne revisioner af laboratorieanalyseydeevne.

Arbejdsgange pa laboratorium

Verificer metoder, for de implementeres i klinisk brug til rapportering af resultater2-.
Desuden skal der etableres standard driftsprocedurer for analysemetoder for at sikre, at
praeanalytiske, analytiske og postanalytiske arbejdsgange ikke afviger fra den tilsigtede
anvendelse3 For eksempel skal der som minimum forefindes en standard driftsprocedure
for:3:4

» Metoder for prgvetagning

+ Klarggringsmetoder for praver

+ Indstillinger for veeskekromatografi og indledende forhold

» Indledende forhold for opsaetning og kalibrering af massespektrometer
* Vedligeholdelse af vaeskekromatografi og massespektrometri

» Dataopsamlingsmetoder af massespektrometre

» Klarggringsmetoder for liste over prgvebatch

» Dataanalysemetoder

* Gennemgang af data

» Udgivelsesprotokoller, nar dataene er analyseret

Vi anbefaler, at brugerne manuelt gennemgar alle integrationsresultaterne for at sikre
kvaliteten af radata og korrektheden af topintegrationer udfert af Analyst MD-softwaren.
Gennemgangen af kromatografiske toppe skal udfgres af en uddannet fagperson. Hvis
Analyst MD-softwaren ikke har integreret en kromatografisk top korrekt, som kan
skyldes tilstedeveerelsen af taet eluerende toppe, delte toppe, stgjende data eller hgjt
baggrundssignal, bar topintegrationerne korrigeres i overensstemmelse med standard
driftsprocedurer for analysemetoder fastlagt af laboratoriet.

Kvalitetskontrolprover

Kvalitetskontrolprgver (QC) giver feedback om analysemetodens ydeevne og vurderer
integriteten og gyldigheden af de ukendte prgver, der analyseres i lgbet af karslen2. QC-
provedata skal overvages dagligt. Falg de relevante retningslinjer for inklusion af QC-praver i
en analytisk karsel.

Kvalitetskontrolprgver kan indhentes fra en kommerciel kilde med den relevante
dokumentation eller fra en velkarakteriseret pulje af patientprgver2. Vi anbefaler, at

der medtages mindst to QC-praver pr. analytisk karsel af patientpraver’-2. Brug
datagennemgangsprocessen til at bekreefte, at QC-pragverne er inden for de foruddefinerede
greenser for analysemetoden. Data indsamlet i en analytisk karsel, hvor QC'erne ligger
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uden for de foruddefinerede greenser, kan vaere ugyldige2. Der henvises til laboratoriets
standardprocedurer.

Interne standarder

Interne standarder er analytter, der er strukturelt ensartede analoger eller stabile,
isotopmaerkede analytter, der tilsaettes til alle pravetyperne (dvs. standarder, blank, QC'er
og ukendte) ved kendte og konstante koncentrationer for at lette kvantificeringen3 Den
interne intensitet af standardsignalet kan overvages over en analytisk karsel for at bekraefte
analysemetodens integritet og gyldighed af en enkelt prave.

SOP's bgr omfatte kriterier for evaluering af interne standardanalytter og
kvalitetskontrolpraver. Praver, der falder uden for kriterierne, kan tyde pa problemer

med metodens, systemets eller pravens ydeevne?® Der anvendes interne standarder
(isotopmeerkede analytter) til malinger, der involverer kritiske beslutninger. Tidlig identificering
af disse problemer giver laboratoriet mulighed for at undersage, korrigere og potentielt
gentage analysen, om ngdvendigt?5.
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Centre for Veterinary Medicine (CVM), maj 2001 BP

2. CLSI Standard C50-A-Vol. 27, No. 24—Mass Spectrometry in the Clinical Laboratory:
Generelle principper og retningslinjer: Godkendt retningslinje

ISO 17025: 2005 — Generelle krav til prgvnings- og kalibreringslaboratoriers kompetence
ISO 15189:2012 Medicinske laboratorier — Krav til kvalitet og kompetence

CLSI-dokument C62-A: Liquid Chromatography-Mass Spectrometry Methods; Approved
Guideline Volume 34 Number 16, oktober 2014

Brug og modifikation af udstyr

ﬁ ADVARSEL! Risiko for personskade. Kontakt SCIEX-repraesentanten, hvis det
er ngdvendigt at installere, justere eller flytte produktet.

ﬁ é ADVARSEL! Risiko for elektrisk stod. Fjern ikke dakslerne.

Hvis dzekslerne fjernes, kan det forarsage personskade eller
funktionsfejl i systemet. Daekslerne behgver ikke fjernes for
rutinemassig vedligeholdelse, inspektion eller justering. Kontakt en
SCIEX-feltservicemedarbejder (FSE) for reparationer, der kraever, at
dakslerne fjernes.

ﬁ ADVARSEL! Risiko for personskade. Brug kun SCIEX-anbefalede dele. Brug af
dele, der ikke anbefales af SCIEX, eller brug af dele til andre formal end deres
tilsigtede, kan bringe brugeren i fare for at beskadige eller pavirke systemets
ydeevne negativt.
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Brug og funktion

@ ADVARSEL! Lgftefare. Brug en mekanisk lgfteanordning til at lafte og flytte
massespektrometeret. Hvis massespektrometret skal flyttes manuelt, skal
der mindst seks personer til for at flytte det sikkert. Folg etablerede sikre
lofteprocedurer. Vi anbefaler brug af en professionel flytteservice. For vaegten
af systemkomponenter henvises der til dokumentet: Vejledning til planlaegning
af anlaeg.

& ADVARSEL! Knusningsfare. Brug beskyttelsesfodtgj, nar du flytter tunge
genstande.

Brug systemet indendgars i et laboratorium, der opfylder de miljigmaessige betingelser, der
anbefales i massespektrometerdokumentet: Veejledning til planleegning af anleeg.

Hvis systemet anvendes i et miljg eller pa en made, som ikke er foreskrevet af fabrikanten,
kan den ydeevne og beskyttelse, som udstyret giver, blive forringet.

Uautoriseret eendring eller betjening af systemet kan forarsage personskade og beskadigelse
af udstyret og kan ugyldiggare garantien. Der kan genereres fejlagtige data, hvis systemet
betjenes uden for de anbefalede miljgforhold eller med uautoriserede aendringer. Kontakt en
FSE for oplysninger om vedligeholdelse af systemet.

Garantibetingelser er tilgaengelige pa siden sciex.com/warranty. 4500MD-systemet har en
forventet levetid pa 7 ar fra fremstillingsdatoen. Denne levetid kan forleenges, nar planlagte
vedligeholdelsesprocedurer fglges.

Laboratoriebetingelser
Sikre miljeforhold

Systemet er konstrueret til at fungere sikkert under disse forhold:

* Indendgrs

* Hgjde: Op til 2.000 m (6.560 fod) over havets overflade

* Omgivelsestemperatur: 5 °C (41 °F) til 40 °C (104 °F)

+ Relativ luftfugtighed: 20 % til 80 %, ikke-kondenserende

+ Stremforsyningsspaendingsudsving: £ 10% af den nominelle spaending

+ Transiente overspaendinger: Op til niveauerne for overspeending kategori Il
» Midlertidige overspeendinger pa streamforsyningen

* Forureningsgrad 2

Specifikationer for ydeevne
Systemet er designet til at opfylde specifikationerne under disse betingelser:

» En omgivende temperatur pa 15 °C til 30 °C (59 °F til 86 °F)

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Brug og funktion

Temperaturen skal over tid blive inden for et interval pa 4 °C (7.2 °F) med en
temperaturaendringshastighed pa hgjst 2 °C (3.6 °F) pr. time. Svingninger i den
omgivende temperatur, der overskrider graensen, kan resultere i masseforskydninger i
spektret.

* Relativ fugtighed fra 20 % til 80 %, ikke-kondenserende

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
IVD-IDV-05-6996-DA-D 23/293



Installationsprocedurer og saerlige
krav

En feltservicemedarbejder (FSE) fra SCIEX installerer og konfigurerer systemet.

Dette afsnit indeholder procedurer til forbindelse og konfiguration af systemets hardware og
software. Der henvises til disse procedurer, hvis systemet skal flyttes, genopbygges eller
omkonfigureres.

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk sted. Serg for, at systemet kan frakobles
udgangen til netforsyningen i en nadsituation. Bloker ikke udgangen til
netforsyningen.

For oplysninger om installation af Analyst MD softwaren henvises der til dokumentet:
Vejledning til installation af software.

Juster den integrerede sprgjtepumpeposition

A A ADVARSEL! Risiko for punktur. Ver forsigtig ved handtering af sprgjten.
Spidsen af sprojten er ekstremt skarp.

A ADVARSEL! Risiko for punktur. Serg for, at sprgjten sidder korrekt i
sprojtepumpen, og at det automatiske stop for sprgjtepumpen er justeret
korrekt, for at undga at beskadige eller adelagge glassprgjten. Hvis
& sprojten gar i stykker, skal du felge de fastlagte sikkerhedsprocedurer

for bortskaffelse af skarpe genstande.

For placeringen af sprgjtepumpen pa massespektrometeret henvises der til figuren: Oversigt
over massespektrometer.

1. Abn sprajtedaekslet.

2. Tryk pa udlgserknappen pa hgjre side af sprgjtepumpen for at saenke basen, og indsaet
derefter sprgjten.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Figur 3-1: Saenk sprojten

Element Beskrivelse
1 Sprejtestempel
2 Slip knappen. Tryk for at haeve eller saenke basen.

3. Sarg for, at enden af sprgjten flugter med basen, og at sprgjtens skaft hviler i
udskeeringen.

4. Juster stolpen, sa den udlgser det automatiske sprgjtestop, for sprgjtestemplet rammer
bunden af glassprgjten.
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Figur 3-2: Automatic (Automatisk) sprojtestop
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Element Beskrivelse
1 Automatisk sprejtestop. Efter at stolpen rammer det automatiske

sprgjtestop, stopper sprgjtepumpen.

2 Stolpe. Juster hgjden for at forhindre, at sprgjtestemplet rammer
sprajten under prgveinfusion.

3 Stolpelaseskrue. Spaend skruen efter hgjden af stolpen er justeret.

5. Drej sprgjtepumpens skruer for at fastgare sprgjten.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Figur 3-3: Sprgjtepumpeskruer

6. Soarg for, at massespektrometeret og den integrerede sprgjtepumpe er aktiveret i
softwaren.

Bemeerk: For efterfglgende manuel brug, efter at massespektrometeret er i Klar-tilstand,
startes flowet ved at trykke pa knappen pa massespektrometeret, der er til hgjre

for sprgjten. LED'en ved siden af knappen blinker, nar sprajtepumpen er i brug.
Sprajtepumpens flow kan ogsa styres automatisk af Analyst MD-softwaren.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
IVD-IDV-05-6996-DA-D 27/293



Installationsprocedurer og sarlige krav

Figur 3-4: Sprejtepumpe-LED

Element Beskrivelse
1 Sprajtepumpe teend- og slukknap
2 Sprejtepumpe-LED-status

7. | Analyst MD-softwaren pa navigationslinjen skal du dobbeltklikke pa Manual Tuning.
8. Kilik pa Start Syringe.
9. Kilik pa for at stoppe sprgjtepumpen Stop Syringe.

Plumb omligbsventilen

Den integrerede omlgbsventil, som er placeret ved siden af ionkilden, kan plumbes

i injektortilstand eller omlgbstilstand. For at konfigurere ventilen skal du abne fanen
Configuration og derefter sgrge for, at afkrydsningsfeltet Use integrated injector/diverter
valve er markeret. Der henvises til afsnittet: Fgj enheder til en hardwareprofil.

FORSIGTIG: Potentielt forkert resultat. Tryk ikke pa knappen til omlgbsventilen under
en karsel. Hvis du gor det, kan det resultere i ukorrekte data.
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Plumb omlgbsventil i injektortilstand

Nar ventilen er i position A, strammer prgven gennem den eksterne slgjfe. Nar ventilen
skifter til position B, injiceres praven.

Plumb ventilen til injektortilstand.

Figur 3-5: Omigbsventil — injektortilstand, position A
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Figur 3-6: Omigbsventil — injektortilstand, position B

Element Beskrivelse

1 Prove i

Affald ud

Prgveloop (port 3 og 6)

Mobilfase i

|l | WO|IDN

Til kolonne eller til massespektrometeret, hvis der ikke er installeret en
kolonne

Plumb omlgbsventilen i omstillingstilstand

Nar ventilen er i position A, gar prgveflowet til massespektrometeret. Nar ventilen skifter til
position B, gar flowet til affald.

Plumb ventilen til omlgbstilstand.
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Figur 3-7: Omigbsventil — omlgbstilstand, position A

Figur 3-8: Omlgbsventil — omlgbstilstand, position B

Element Beskrivelse
1 Til massespektrometer
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Element Beskrivelse
2 Fra kolonne
3 Affald ud

Installation af ionkilde

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk sted. Installer ionkilden pa
massespektrometeret som det sidste trin i denne procedure. Hgj
spanding er til stede, nar ionkilden er installeret.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Du ma ikke lofte eller bare ionkilden med én
hand. lonkilden er designet til at blive Ioftet eller baret med to hander, en pa hver side
af ionkilden.

lonkilden er forbundet til vakuumgraensefladen og holdes pa plads af to kildelase. Det indre
af ionkilden er synlig gennem vinduerne pa siden og forsiden af ionkilden.

Nar ionkilden er installeret, genkender softwaren ionkilden og viser ionkildeidentifikationen.

| denne vejledning betegnes den software, der styrer massespektrometeret, som
kontrolsoftwaren.

Pakraevede materialer

* lonkilde
* TurbolonSpray-sonde eller APCl-sonde
* Rgd PEEK-slange (0,005 tommer boring)

Forbered til installation

ADVARSEL! Risiko for punktur. Var forsigtig, nar du handterer elektroden.
Spidsen af elektroden er ekstremt skarp.

Tip! Den tomme pakning ma ikke kasseres. Brug den til at opbevare ionkilden, nar den ikke
er i brug.

Justér elektrodejusteringsmatrikken pa sonden for at flytte elektrodespidsen inde i
elektrodergret. Der henvises til figurerne: Figur 4-4 og Figur 4-5.

For optimal stabilitet og ydeevne skal elektrodespidsen stikke mellem 0,5 mm og 1,0 mm ud
fra enden af sonden. Der henvises til afsnittet: Optimer positionen af TurbolonSpray-sonden
eller Optimer positionen for APCIl-sonden.
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Installer sonden

ﬁ é ADVARSEL! Risiko for elektrisk sted. Serg for, at ionkilden er helt
frakoblet massespektrometeret, for du fortsaetter.

ADVARSEL! Risiko for punktur. Veer forsigtig, nar du handterer elektroden.
Spidsen af elektroden er ekstremt skarp.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Lad ikke den udstaende elektrodespids eller
koronaudladningsnalen rere nogen del af ionkildehuset for at undga at beskadige
sonden.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Serg for, at spidsen af
koronaudladningsnalespidsen er vendt vak fra abningen, hvis TurbolonSpray-sonden
er i brug.

Forudsatningsprocedurer

* Fjern ionkilden.

Sonden er ikke forudinstalleret i ionkilden. Fjern altid ionkilden fra massespektrometeret, for
sonderne udskiftes.

Bemeaerk: Hvis sonden ikke er korrekt installeret i ionkilden, slukkes
hagjspeendingsspaendingen til massespektrometeret og kildeudstadningssystemet.
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Figur 3-9: lonkilde-komponenter

Element Beskrivelse
1 Prgveslange
2 Elektrodejusteringsmatrik
3 Fastholdelsesring
4 Sondetarn
5 Koronaudladningsnalens justeringsskrue
6 Mikrometer bruges til at placere sonden pa den vandrette akse til
justeringer af ionkildefalsomheden
7 Vinduesport
8 En af to kildelase, der fastger ionkilden til massespektrometeret
SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Installationsprocedurer og sarlige krav

Element Beskrivelse
9 Jordforbindelse er placeret under ionkildedaekslet
10 Mikrometer bruges til at placere sonden pa den lodrette akse for
justeringer af ionkildefalsomheden

1. Sarg for, at spidsen af koronaudladningsnalen peger veek fra skeermpladens abning. Der
henvises til afsnittet: Juster positionen af koronaudladningsnalen.

2. Indseaet sonden i tarnet. Juster hullet pa sonden med justerskruen til
koronaudladningsnalen gverst pa ionkilden. Der henvises til afsnittet: lonkilde-
komponenter.

Skub forsigtigt sonden ned, indtil kontakterne griber ind i kontakterne i tarnet.

Drej fastholdelsesringen over sonden, skub den ned for at aktivere gevindet pa sonden
med gevindet pa tarnet, og stram den derefter, indtil den er fingerspaendt.

5. Ved APCI-sonden skal du serge for, at koronaudladningsnalens spids er rettet
mod skaermpladens abning. Der henvises til afsnittet: Juster positionen af
koronaudladningsnalen.

Forbind ionkildeslangen

A A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stod. Tilslutningen til jordforbindelsen
ma ikke omgas. Jordforbindelsessamleren giver jordforbindelse mellem
massespektrometeret og preveindferingsenheden.

/\ /\ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
N\ /2 kemisk fare. Serg for, at metrikken til proveslanger er strammet
korrekt, for du betjener dette udstyr, for at forhindre laekage.

Der henvises til afsnittet: lonkilde-komponenter.

1. Indseet et 30 cm stykke rad PEEK-slange i prgveslangemgtrikken.

2. Installer praveslangemgtrikken i porten gverst pa sonden, og spaend derefter
proveslangemgtrikken, indtil den er fingerteet.

3. Forbind den anden ende af slangen til jordforbindelsen pa ionkilden.

Installer ionkilden pa massespektrometeret

AA ADVARSEL! Risiko for elektrisk stod. Installer sonden i ionkilden, for du
installerer ionkilden pa massespektrometeret.

Sk ADVARSEL! Fare for klemning. Nar du installerer ionkilden, skal du
vaere forsigtig med ikke at klemme fingrene mellem ionkilden og
vakuumgransefladen.
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Installationsprocedurer og sarlige krav

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Lad ikke den udstaende elektrodespids eller
koronaudladningsnalen rgre nogen del af ionkildehuset for at undga at beskadige
sonden.

Bemaerk: Hvis sonden ikke er korrekt installeret i ionkilden, slukkes
hagjspeendingsspaendingen til massespektrometeret og kildeudstadningssystemet.

Forudseetninger

» Sorg for, at alle O-ringe er til stede pa vakuumgraensefladen.

Figur 3-10: O-ringe pa vakuumgransefladen

Element Beskrivelse
1 Skaermplade
2 O-ringe

1. Serg for, at ionkilden laser sig pa hver side af ionkilden og peger opad i positionen
klokken 12. Der henvises til afsnittet: lonkilde-komponenter.

2. Juster ionkilden med vakuumgraensefladen, og sarg for, at styrestikkene pa ionkilden er
pa linje med stikkene pa vakuumgraensefladen.

3. Skub ionkilden forsigtigt mod vakuumgraensefladen, og drej derefter ionkilden ned for at
lase ionkilden pa plads.
Massespektrometeret genkender ionkilden og viser derefter ionkildeidentifikationen i
kontrolsoftwaren.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
36/293 IVD-IDV-05-6996-DA-D



Installationsprocedurer og sarlige krav

4. Forbind den rgde peek-slange fra prgveforsyningsenheden til den anden side af
jordforbindelsen pa ionkilden.
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Principper for drift 4

Systemet er beregnet til at identificere uorganiske eller organiske stoffer i prgver fra
mennesker.

Systemet er designet til analyse af sma molekyler i biologiske prever. Afhaengigt af
analytternes egenskaber eller startprovens kompleksitet kan prgveforberedelsen omfatte
forskellige typer ekstraktion eller filtrering, inden analytterne i oplgsningen ekstraheres.
Praven adskilles ved hjeelp af en vaeskekromatograf. De adskilte fraktioner indferes derefter

i et massespektrometer for yderligere adskillelse baseret pa stoffernes specifikke molekyleere
masse.

For oplysninger om computer og software henvises der til dokumentet: Vejledning til
installation af software til softwaren.

Systemoversigt

4500MD-systemet omfatter falgende komponenter:

+ Et SCIEX Triple Quad 4500MD- eller et 4500MD QTRAP-massespektrometer med en
forvakuumpumpe og en kilde til trykluft og nitrogen.

* En Turbo V-ionkilde, der bruger enten TurbolonSpray-sonden eller atmosfeerisk tryk
kemisk ionisering (APCI)-sonden.

* En computer og skaerm leveret fra SCIEX med Analyst MD-software il
instrumentoptimering, udvikling til dataopsamlingsmetode, dataopsamling og behandling.
For computerspecifikationer og -krav henvises der til dokumentet: Vejledning til installation
af software til Analyst MD-softwaren.
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Oversigt over massespektrometer

Figur 4-1: Set forfra

Element Beskrivelse Primasre materialer Der henvises til

1 Panelsymboler Plastik Panelsymboler.

2 Sprejtepumpe Maling over stal (krop), |Juster den integrerede
rustfrit stal (skinner), sprgjtepumpeposition
messing, Cu, Sn, Pb
(lejer)

3 lonkilde Ikke relevant lonkildeoversigt

4 Omigbsventil Rustfrit stal Plumb omlgbsventilen.

Panelsymboler

Folgende tabel indeholder en beskrivelse af status-LED'er for massespektrometeret.

Tabel 4-1: Panelsymboler

LED

Farve

Navn Beskrivelse

O

Gron

Stram

Lyser, nar systemet er taendt.
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Tabel 4-1: Panelsymboler (fortsat)

A

LED Farve Navn Beskrivelse
Gran Vakuum Lyser, nar driftsvakuumniveauet er naet.
Blinker, hvis vakuumet ikke er pa
korrekt niveau, f.eks. under pumpning
og udluftning.
Grgn Klar Lyser, nar systemet er i klar-tilstand.
Systemet skal veere i klar-tilstand for at
fungere.
II Bla Scanner Lyser, nar systemet indhenter data.
[ []
Rad Fejl Lyser, nar systemet stader pa en

systemfejl.

Nar systemet teendes, lyser alle LED'er. Stram-LED'en forbliver teendt. Alle andre LED'er
blinker i to sekunder og slukkes derefter. Vakuum-LED'en begynder at blinke. Denne LED

forbliver teendt, nar driftsvakuumniveauet er opnéaet.

Forbindelser

Folgende figur viser placeringen af massespektrometerforbindelserne, inklusive placeringen
af knapperne RESET og VENT og massespektrometerets bekvemmelighedskontakt.

A ADVARSEL! Fare for personskade: Var forsigtig, nar du arbejder med
gasledninger under tryk. Undladelse af at gore det kan resultere i personskade.

SCIEX 4500MD-systemer
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Figur 4-2: Bagside og sidevisninger

Element Beskrivelse Primare materialer For yderligere
oplysninger
1 Forvakuumpumpe Aluminium Kontakt en FSE. Denne
vakuumforbindelse (slangefitting), forbindelse kan ikke
zinkbelagt stal betjenes af brugeren.
(slangeklemme)
2 Luftforsyning (Gas Plastik Der henvises
1/Gas 2) til Vejledning til
planlaegning af anleeg.
3 Kilde Plastik Der henvises til
udstgdningsforsyning Kildeudstadningssyste
m og dokumentet:
Vejledning til
planleegning af anleeg.
4 Kildekommunikations Aluminium Kontakt en FSE.
forbindelse
5 RESET-knap Plastik Der henvises til
afsnittet: Nulstil
massespektrometeret.
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Element Beskrivelse Primaere materialer For yderligere
oplysninger

6 Tilslutning af Aluminium/plast Der henvises til
nettilslutning afsnittet: Opstart af

systemet eller Luk og
udluft systemet.

7 Massespektrometer Plastik Der henvises til
bekvemmelighedskonta afsnittet: Opstart af
kt systemet eller Luk og

i udluft systemet.
« Op=Til
* Ned=Fra
8 Aux I/O forbindelse Metalplade (forzinket) | Der henvises til
dokumentet: Vejledning
til opseetning af perifere
enheder

9 Ethernet-forbindelse, Metalplade (forzinket) [Kontakt en FSE.
forbinder
massespektrometeret
0g computeren

10 VENT-knap Plastik Der henvises til

afsnittet: Opstart af
systemet eller Luk og
udluft systemet.

11 Kildeudstadningsaffald, | Rustfrit stal Der henvises til
til dokumentet: Vejledning
kildeudstgdningsaffalds til planlaegning af
flasken anleeg.

12 Nitrogengasforsyning Rustfrit stal Der henvises til
(Curtain Gas™'- dokumentet: Vejledning
forsyning, CAD gas) til planleegning af

anlaeg.
lonkildeoversigt

Turbo V-ionkilden kan bruges til enten elektrospray-ionisering (ESI) eller atmosfaerisk
trykkemisk ionisering (APCI).

Den TurbolonSpray-sonde bruges til ESI-tilstandsdrift. Den APCI-sonde bruges til APCI-

tilstandsdrift.
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lonkilde-komponenter

Figur 4-3: lonkilde-komponenter

Element Beskrivelse Primaere materialer
1 Prgveslange fra en prgveforsyningsenhed Rgd PEEK
2 Elektrodejusteringsmatrik Polyoxymethylen
3 Fastholdelsesring PEEK
4 Sondetarn Rustfrit stal
5 Koronaudladningsnalens justeringsskrue PEEK
6 Mikrometer bruges til at placere sonden Glas
pa den vandrette akse til justeringer af
ionkildefglsomheden
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Element Beskrivelse Primare materialer
7 Vinduesport Rustfrit stal
8 En af to kildelase, der fastger ionkilden til Rustfrit stal
massespektrometeret
9 Jordforbindelse, placeret under Rustfrit stal

ionkildedaekslet.

10 Mikrometer bruges til at placere sonden Polyoxymethylen
pa den lodrette akse for justeringer af
ionkildefglsomheden

Sonder

Sonderne TurbolonSpray og APCI giver en raekke muligheder for at teste praver. Veelg den
sonde og metode, der passer bedst til stofferne i prgven.

Tabel 4-2: Specifikationer for ionkilde

Specifikation TurbolonSpray-sonde APCl-sonde

Temperaturomrade Fra omgivende temperatur Fra omgivende temperatur
til 750 °C, afhaengigt af til 750 °C, afhaengigt af
vaeskeflow vaeskeflow

Vaeskeflowindlgb 5 pL/min til 3.000 pL/min 200 pL/min til 3.000 pL/min

lonkildegas 1/ionkildegas 2 | Der henvises til dokumentet til massespektrometeret:
Vgjledning til planleegning af anleeg

Softwaren til massespektrometeret identificerer den installerede sonde og aktiverer de
tilsvarende brugerkontroller. Alle data, der indsamles ved hjeelp af ionkilden, identificeres
med en forkortelse, der repraesenterer den sonde, som anvendes til at indsamle dataene
(TIS for TurbolonSpray-sonden og HN for APCI-sonden).

TurbolonSpray-sonde

TurbolonSpray-sonden bestar af 300 ym udvendig diameter (0.d.) (0,012 tommer) rustfri
stalrar. Den er placeret centralt med de to turbovarmelegemer placeret i en 45 graders
vinkel til hver side. Prgver, der indfgres gennem TurbolonSpray-sonden, ioniseres inde i
slangen ved anvendelse af hgjspaending (lonSpray Voltage). Derefter nebuliseres de af en
strale af varm, ter, Zero-grad luft fra turbovarmelegemerne, hvilket skaber en tage af sma,
hgjt opladede draber. Kombinationen af ionkildens spildevand og den opvarmede tgrgas
fra turbosprgiten projiceres i en 90 graders vinkel til ionbanen. Der henvises til afsnittet:
Operationsteori — lonkilde.

ADVARSEL! Risiko for punktur. Var forsigtig, nar du handterer elektroden.
Spidserne pa elektroderne er ekstremt skarpe.
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Figur 4-4: Dele af TurbolonSpray-sonden

Element Beskrivelse
1 Elektrodejusteringsmatrik (sort krave), der justerer forleengelsen af
elektrodespidsen
2 Fastholdelsesring, der fastgar sonden til sondetarnet pa ionkildehuset
3 Elektrodespids, gennem hvilken prever sprgjtes i prgveindlgbsomradet
af ionkilden
APCIl-sonde

APCIl-sonden bestar af 100 uym indre diameter (i.d.) (0,004 tomme) rustfrit stalrgr omgivet
af et flow af forstgvergas (gas 1). Vaeskeprgvestrammen pumpes gennem sprgijten, hvor
den forstgves i et keramisk rgr indeholdende et varmelegeme. Den indvendige vaeg af det
keramiske rgr kan holdes i et temperaturomrade pa 100 °C til 750 °C og overvages af
sensoren, der er indbygget i varmeren.

En hgjhastighedsstrale af forstgvergas stremmer rundt om elektrodespidsen for at sprede
preven som en tage af fine batchkler. Den beveaeger sig gennem den keramiske
fordampningsvarmer til ionkildens reaktionsomrade og derefter forbi koronaudladningsnalen,
hvor pravemolekylerne ioniseres, nar de passerer gennem ionkildehuset. Der henvises til
afsnittet: Operationsteori — lonkilde.

ADVARSEL! Risiko for punktur. Var forsigtig, nar du handterer elektroden.
Spidserne pa elektroderne er ekstremt skarpe.
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Figur 4-5: Dele af APCl-sonden

Element Beskrivelse
1 Elektrodejusteringsmetrik (sort krave), der justerer forleengelsen af
elektrodespidsen
2 Fastholdelsesring, der fastggr sonden i sondetarnet
3 Elektrodespids, gennem hvilken praver sprgjtes i prgveindlgbsomradet
af ionkilden

Gas og elektriske forbindelser

Gas- og lav- og hajspaendingsforbindelser leveres pa frontpladen pa vakuumgreensefladen,
og de forbindes internt gennem ionkildehuset. Nar ionkilden er installeret pa
massespektrometeret, er alle elektriske forbindelser og gasforbindelser faerdige.

lonkildens detektorkredslob

Et ionkildes detektorkredslgb deaktiverer stramforsyningen til massespektrometeret og
kildeudstgdningssystemet under disse betingelser:

* lonkilden er ikke installeret eller er forkert installeret.
* En sonde er ikke installeret.

» Massespektrometeret registrerer en gasfejl.

» Etturbovarmelegeme er gaet i stykker.

* lonkilden er overophedet.
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Kildeudstedningssystem

ZE ‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk kemisk
ga fare. Sorg for, at kildeudstedningssystemet er tilsluttet og fungerer, for

sikkert at fjerne prevedampudsteadning fra laboratoriemiljget. Emissioner
& fra udstyret skal udledes i den almindelige bygnings udledning

og ma ikke udledes i laboratoriets arbejdsomrade. For krav til

kildeudstodningssystemet henvises der til dokumentet: Vejledning til

planleegning af anlaeg.

ZE . ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
ga kemisk fare. Udluft kildeudstadningssystemet til enten en dedikeret
emheette eller et eksternt ventilationssystem for at forhindre, at
@ farlige dampe frigives i laboratoriemiljoet.

A A‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller
6o toksisk kemisk fare. Hvis der anvendes et LC-system
g med massespektrometeret, og hvis kildeudstedningssystemet

ikke fungerer korrekt, lukkes LC-systemet ned, indtil
kildeudstodningssystemets funktionalitet er genoprettet.

A ADVARSEL! Brandfare. Ret ikke mere end 3 ml/min. brandfarligt
oplgsningsmiddel i ionkilden. Selvom LC-komponenterne kan give en
flowhastighed pa op til 5 ml/min., kan overskridelse af den maksimale
flowhastighed forarsage ophobning af oplesningsmiddel i ionkilden. Brug ikke
ionkilden, hvis kildeudstodningssystemet ikke er aktiveret og fungerer, nar
ionkilden og sonden er korrekt installeret.

Bemaerk: Sgrg for, at alle udstadningsslangerne er forsvarligt tilsluttet for at reducere
risikoen for, at udstyrsudstadningen kommer ind i rummet.

En ionkilde producerer bade pregve- og solventdampe. Disse dampe udger en potentiel

fare for laboratoriemiljget. Kildeudstadningssystemet er konstrueret til pa sikker vis at fierne
og muliggare korrekt handtering af prave- og solventdampene. Nar ionkilden er installeret,
fungerer massespektrometeret ikke, medmindre kildeudst@dningssystemet er i drift.

En vakuumafbryder, der er installeret i kildens sensorkredslgb for udstadningsgas, maler
vakuumet i kilden. Hvis vakuumet i kilden stiger over det indstillede punkt, mens sonden er
installeret, gar systemet ind i en udstedningsfejl, dvs. lkke klar, tilstand.

Et aktivt udstedningssystem fjerner ionkildeudstadning, herunder gasser, oplgsningsmiddel
og prevedampe, gennem en dreenport uden at indtroducere kemisk stgj. Aflgbsporten
forbindes gennem et dreenkammer og en kildeudst@dningspumpe til en aflabsflaske,

og derfra til et kundeleveret udstedningsventilationssystem. For oplysninger om
ventilationskravene til kildeudstadningssystemet henvises der til dokumentet: Vejledning til
planlaegning af anlaeg.
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Bemaerk: Undersgg kildeudstgdningssystemet med jeevne mellemrum for at sikre, at
udstgdningsslangen er intakt, og at udstadningen ikke laekker i rummet.

Oversigt over Analyst MD-software

Analyst MD-softwaren arbejder med massespekirometeret og vaeskekromatografisystemet
(LC) og den tilhgrende firmware for at styre systemet og dataopsamlingen. Under systemdrift
sendes de indsamlede data til Analyst MD-softwaren, hvor de kan vises som fuldt
massespektrum, intensitet af enkelte eller flere ioner over tid eller samlet iontal over tid.

Forskellige datavisninger
MS-parametre

Arbejdsparametrene er det seet af massespektrometerparametre (MS), som i gjeblikket

anvendes.

Stofparametrene samt kilde- og gasparametre gemmes med denne metode. Opl@snings-
og detektorparametrene er massespektrometerafhangige og gemmes som instrumentdata.
Huvis tilstanden Tune og Calibrate bruges til at oprette en metode, sa kan
arbejdsparametrene optimeres for bedste instrumentydelse. Alternativt kan du @ge hver

parameter trinvist, mens du varierer eksperimentet.

* Kilde- og gasparametre: Disse parametre kan aendres afheengigt af den anvendte

ionkilde.

» Stofparametre: Disse parametre bestar overvejende af spaendinger i ionbanen. De
optimale veerdier for stofafhaengige parametre varierer afhaengigt af den stof, der

analyseres.

» Oplasningsparametre: Disse parametre pavirker oplgsningen og kalibreringen.

» Detektorparametre: Disse parametre pavirker detektoren.

Figur 4-6: lonoptikbane og parametre
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i
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Curtain Gas-graensefladen er placeret
mellem skeermpladen og abningen.
Den forhindrer kontaminering af
ionoptikken.

Placering |Parameter |Parametert| Anvendelse Scannings
ype type
1 lonSpray- | Kilde og IS parameteren styrer den spaending, |[Alle
spaending |gas der anvendes for elektroden i ESI-
(1S) sonden, som ioniserer prgven i
ionkilden. Parameteren afhaenger af
polariteten, og det pavirker sprayens
stabilitet og fglsomhed. Parameteren
kan veere afhaengig af stoffet og skal
optimeres for hver stof.
1 Forstagverst | Kilde og NC-parameteren styrer den Alle
rem (NC) [gas strgm, som anvendes for
koronaudladningsnalen i APCI-
sonden. Udladningen ioniserer
oplgsningsmiddelmolekyler, som igen
ioniserer prgvemolekylerne.
1 lonkildegas | Kilde og GS1-parameteren styrer Alle
1(GS1) gas forstgvergassen til bade ESI- og
APCIl-sonden.
1 lonkildegas | Kilde og GS2-parameteren styrer Alle
2 (GS2) gas opvarmningsgassen til ESI-sonden.
1 Temperatur | Kilde og TEM-parameteren styrer Alle
(TEM) gas temperaturen i opvarmningsgassen til
ESI- og APCl-sonderne.
1 Skaermgas |Kilde og CUR-parameteren styrer gasflowet Alle
(CUR) gas for Curtain Gas-graensefladen.
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Placering

Parameter

Parametert
ype

Anvendelse

Scannings
type

Declusterin
gspotential
e (DP)

Stof

DP-parameteren styrer speendingen i
abningen, hvilket styrer evnen til at
foretage declustering af ioner mellem
abningen og QJet-ionvejledningen.
Den anvendes til at minimere de
solventklynger, der kan forblive pa
pr@veionerne, efter at de er kommet
ind i vakuumkammeret, og om
ngdvendigt til at fragmentere ionerne.
Jo hgjere spaending, jo hgjere energi
tilferes ionerne. Hvis DP-parameteren
er for hgj, kan der opsta ugnsket
fragmentering.

Brug den forudindstillede veerdi, og
optimér for stoffet.

Alle

Indgangspo
tentiale
(EP)

Stof

EP-parameteren styrer
spaendingsforskellen mellem
spaendingen i Q0 og jorden.
Indgangspotentialet guider og
fokuserer ionerne gennem QO-
hgjtryksomradet.

Brug den forudindstillede veerdi.

Alle

QO-
separator

Stof

QO-separatorparameteren styrer
opbevaringen af ioner i Q0-omradet.
Den anvendes til at age fglsomheden
og driftscyklussen ved at fange

ioner i Q0-omradet, mens ioner
masseselektivt skubbes ud af den
linezere ionfeelde. Brug en fast
fyldningstid med denne parameter.

Veelg eller fiern funktionen
i overensstemmelse med
eksperimentet.

Det anbefales at bruge en fast
fyldningstid pa 20 ms eller mere.

EMS, EPI,
ER og
MS/MS/MS
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Placering

Parameter

Parametert
ype

Anvendelse

Scannings
type

CAD-gas

Kilde og
gas

CAD-gasparameteren styrer trykket af
CAD-gassen i kollisionscellen under
Q3-, MS/MS- og LIT-scanninger.

For Q3-scanninger hjaelper
kollisionsgassen med at fokusere
ionerne, nar de passerer gennem Q2-
kollisionscellen. Den forudindstillede
veerdi for CAD-gasparameteren

er i fast tilstand. For MS/MS-
scanningstyper hjeelper CAD-gassen
med at fragmentere praekursor-
ionerne. Nar preekursor-ionerne
kolliderer med kollisionsgassen,
adskilles de og danner produki-

ioner. For LIT-scanningstyper hjeelper
kollisionsgassen med at fokusere og
fange ioner i den lineaere ionfeelde.

Brug den forudindstillede veerdi, og
optimér for stoffet.

Q3 MI, Q3
MS, MRM,
Prec, NL,
EMS, ER,
EPI og
MS/MS/MS

Kollisionse
nergi (CE)

Stof

CE-parameteren styrer
spaendingsforskellen mellem QO-
omradet og Q2-kollisionscellen. Den
bruges kun i MS/MS-scanningstyper.
Denne parameter er maengden

af energi, som praekursor-ioner
modtager, nar de accelereres i Q2
kollisionscellen, hvor de kolliderer
med gasmolekyler og fragmenter.

Brug den forudindstillede veerdi, og
optimér for stoffet.

EPI,
MS/MS/MS
, MRM,
MS2, Prec,
NL og LIT

Kollisionse
nergispred
ning (CES)

Stof

CES-parameteren bestemmer
sammen med CE-parameteren, hvilke
tre adskilte kollisionsenergier der
anvendes for praekursormassen i

en forbedret produkt-ion (EPI)-

eller MS/MS/MS( MS3) , nar CES
anvendes. Nar der indtastes

en kollisionsenergispedningsveerdi,
aktiveres CES automatisk.

Brug den forudindstillede veerdi, og
optimér for stoffet.

EPI og
MS/MS/MS
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Brug den forudindstillede veerdi,

og tilpas den for at opna den
gnskede signalrespons pa baggrund
af prevekoncentrationen.

Placering |Parameter |Parametert| Anvendelse Scannings
ype type

3 Kollisionsc | Stof CXP-parameteren bruges kun i Q3- Q3, MRM,
elle- og MS/MS-scanningstyper. Denne MS2, Prec,
udgangspot parameter overfgrer ionerne til Q3- NL
entiale quadrupolen.

(CXP) . .
Brug den forudindstillede veerdi, og
optimér for stoffet.

4 Q3- Stof Parameteren for Q3-indgangsbarriere | EMS, EPI,
indgangsba anvendes til at overfgre ionerne ER og
rriere fra Q2-kollisionscellen i den linezere MS/MS/MS

ionfeelde.
Brug den forudindstillede veerdi.

5 Excitation | Stof Tidsparameteren for MS/MS/MS- MS/MS/MS
for fragmenteringstid styrer, hvor lang
MS/MS/MS tid excitationsenergien anvendes.

-fragmenter Den anvendes i kombination med

ing excitationsenergien til at fragmentere
den isolerede anden praekursor-ion.
Brug den forudindstillede veerdi.

6 Fast LIT- Stof Tidsparameteren for fast LIT- EMS, EPI,
fyldningstid fyldningstid styrer, hvor lang tid LIT ER og

fyldes med ioner. MS/MS/MS
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Placering |Parameter |Parametert| Anvendelse Scannings
ype type
6 Dynamisk | Stof DFT-parameteren beregner dynamisk | EMS, EPI,
fyldningstid den tid, som ioner opsamles i den ER og
(DFT) lineaere ionfaelde pa baggrund af MS/MS/MS
det indgaende ionsignal. Nar DFT er
aktiveret, optimeres signalet til enten
at sge fglsomheden eller minimere
rumladningen.
Veelg eller fiern funktionen
i overensstemmelse med
eksperimentet.
| dialogboksen Tools >
Settings > Method Options
er DFT-indstillingerne optimeret til
standardscanningshastighed. Disse
indstillinger egner sig ogsa til andre
LIT-scanningshastigheder.
7 CEM Detektor CEM-parameteren styrer den Alle
spaending, der anvendes for
detektoren. Spzendingen styrer
detektorresponsen.
Operationsteori

Massespektrometri maler ionernes masse/ladningsforhold for at identificere ukendte stoffer,
kvantificere kendte stoffer og give oplysninger om molekylers strukturelle og kemiske

egenskaber.

Massespektrometeret har en raekke quadrupolfiltre, der overfarer ioner i henhold til deres
masse/ladningsforhold (m/z). Den farste quadrupol i denne serie QJet-ionguiden, der er
placeret mellem abningspladen og Q0-omradet. The QJet-ionguiden filtrerer ikke ioner, men
fokuserer dem, fgr de kommer ind i Q0-omradet. QJet-ionguiden hjeelper med at fokusere
ioner ind i Q0-omradet. | Q0-omradet fokuseres ionerne igen, far de kommer ind i Q1-

quadrupolen.
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Figur 4-7: lonbane
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Element Beskrivelse

1 Skeermplade og abningsplade

QJet-ionguide

QO0-omréade

Q1-quadrupol

Q2-kollisionscelle

Q3-quadrupol
Detektor
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Q1-quadrupolen er en filtrerende quadrupol, der sorterer ionerne, for de kommer ind i Q2-
kollisionscellen. | Q2-kollisionscelle @ges den interne energi af et ion gennem kollisioner med
gasmolekyler, indtil de molekylaere bindinger brydes, hvilket skaber produkt-ioner. Denne
teknik giver brugerne mulighed for at designe eksperimenter, der maler produkt-ionernes n/z
for at bestemme sammensaetningen af de overordnede ioner.

Efter at have passeret gennem Q2-kollisionscellen, kommer ionerne ind i Q3-quadrupolen
for yderligere filtrering. S& kommer de ind i detektoren. | detektoren skaber ionerne en
stram, der omdannes til en spaendingspuls. Spaendingsimpulserne, der forlader detektoren,
er direkte proportionale med maengden af ioner, der kommer ind i detektoren. Systemet
overvager disse spaendingsimpulser og konverterer derefter informationen til et signal.
Signalet repraesenterer ionintensiteten for en bestemt m/z-veerdi, og systemet viser denne
information som et massespektrum.

Den lineeere ionfeeldefunktionalitet (LIT) giver en reekke forbedrede driftsfunktioner. En
feelles faktor for de forbedrede tilstande er, at ioner er fanget i Q3 quadrupolomradet og
derefter scannes ud for at producere fuldspektrumdata. Mange spektra indsamles hurtigt
pa kort tid og er betydeligt mere intense end spektra indsamlet i en sammenlignelig
standardquadrupoldriftstilstand.

| opsamlingsfasen passerer ioner gennem Q2-kollisionscellen, hvor CAD-gassen fokuserer
ionerne ind i Q3-omradet. Q3-quadrupolen betjenes med kun den primaere RF-speending.
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loner forhindres i at passere gennem Q3-quadrupolen og reflekteres tilbage af en
udgangslinse, hvor der pafgres en jaevnstreamsbarrierespaending. Efter pafyldningstiden, en
tid defineret af brugeren eller bestemt af funktionen Dynamisk pafyldningstid, paferes Q3-
indgangsobjektivet (IQ3) en jeevnstramsbarrierespaending. Denne spaending begraenser de
opsamlede ioner i Q3-omradet og forhindrer yderligere ioner i at komme ind. Indgangs-

og udgangsobijektivets jaevnstreamsbarrierer og den RF-spaending, der pafgres firpolede
steenger, begreenser ionerne inden for Q3-omradet.

Under scanningsudfasningen rampes spandingen pa udgangsobjektivet og den ekstra
RF-spaending samtidig med den primaere RF-spaending for gget oplagsning og felsomhed
sammenlignet med quadrupolscanningstyper. Der anvendes en ekstra AC-frekvens pa Q3-
quadrupolen. Den primaere hgjfrekvensspaendingsamplitude gges fra lave til hgje veerdier,
hvilket sekventielt bringer masserne i resonans med den supplerende vekselstrgmsfrekvens.
Nar ionerne bringes i resonans med vekselstramsfrekvensen, opnar de tilstrackkelig
aksialhastighed til at overvinde udgangslinsens barriere og kastes aksialt ud mod
massespektrometerets iondetektor. Der kan registreres fuldsteendige spektraldata fra de
ioner, der er indsamlet i Q3-omradet, ved hurtigt at scanne hgjfrekvensspaendingen.

ESlI-tilstand

ESI producerer gasfaseioner af analytter i en prgve ved at pafgre hgjspaending pa
prevespildevand, der strammer gennem en nal. Ved hjzelp af et opvarmet gasflow producerer
ESI enkelt- og flerladede ioner under relativt milde forhold, sa den er velegnet til en

lang reekke stoffer, herunder sma molekyler, sasom laegemidler eller pesticider, og starre
molekyler, sasom peptider, proteiner og andre biopolymerer. Falsomheden afhaenger

af analyttens kemiske egenskaber, gasflowhastigheden, temperaturen, spaendingen og
sammensaetningen af mobilfasen.

ESI-teknikken er mild nok til at blive brugt med labile stoffer, sdsom peptider, proteiner, og
termisk labile laegemidler. Det fungerer med flowhastigheder fra 5 yL/min til 3.000 uL/min og
det fordamper 100 % vandige til 100 % organiske oplgsningsmidler.

Der henvises til afsnittet: Elektrospray-ioniseringstilstand.

APClI-tilstand

APClI-tilstanden er velegnet til:

* lonisering af stoffer, der ikke let danner ioner i oplgsning. Disse er normalt ikke-polzere
stoffer.

» Oprettelse af simple APCI-spektre til LC-MS/MS-eksperimenter.

* Hgjgennemlgbsanalyser af komplekse og snavsede praver. Det er mindre falsomt over for
ionundertrykkende virkninger.

* Hurtig preveindfgring ved flow-injektion med eller uden LC-kolonne.

APCI-teknikken kan bruges til flygtige og termisk labile stoffer med minimal termisk
nedbrydning. Den hurtige desolvering og fordampning af draberne og den medfarte

analyt minimerer termisk nedbrydning og bevarer den molekylzaere identitet til ionisering af
koronaudladningsnalen. Buffere tolereres let af ionkilden uden veesentlig kontamination, og
lynfordampningen af det sprgjtede spildevand ggr det muligt at bruge op til 100 % vand.
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Sonden kan modtage hele spildevandet uden at spalte ved flowhastigheder fra 200 pyL/min til
3.000 pL/min gennem en bred sgjle.

Der henvises til afsnittet: APCI-tilstand.

Datahandtering
Reporter-software

Analyst MD-softwaren er ansvarlig for dataopsamling og -behandling og treeffer ingen kliniske
beslutninger. Reporter-softwaren udvider rapporteringsfunktionaliteten, der er tilgaengelig i
Analyst MD-softwaren. Reporter-softwaren kan bruges til at oprette tilpassede rapporter.

MultiQuant MD Software

MultiQuant MD-softwaren er kvantitativ databehandlingssoftware, der muligggr behandling af
flere analytter og praver pa samme tid. Det installeres sammen med Analyst MD-softwaren.
MultiQuant MD-softwaren traeffer ingen kliniske beslutninger. Rapporteringsfunktionen er
tilgeengelig i MultiQuant MD-softwaren, og den kan bruges til at oprette tilpassede rapporter.

Cliquid MD Software

Cliquid MD-softwaren giver brugerne en brugervenlig massespektrometrisk arbejdssekvens,
og arbejder sammen med Analyst MD-softwaren. Cliquid MD-softwaren styrer ikke
massespektrometeret, og den behandler ikke data direkte. Den interagerer snarere

direkte med Analyst MD-softwaren for at interagere med massespektrometeret under
dataopsamling, behandler opsamlede data, og udferer topgennemgang. Cliquid MD-
softwaren treeffer ingen kliniske beslutninger.

Operationsteori — software

Dette afsnit beskriver begreber, der anvendes i softwaren.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
56/293 IVD-IDV-05-6996-DA-D



Principper for drift

Analyst MD

Figur 4-8: Analyst MD
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Element Beskrivelse

1 Navigationslinje: Navigationslinjen giver adgang til de forskellige
softwaretilstande. Brugere kan tilpasse nogle elementer i
navigationslinjen, sa de passer til deres praeferencer. Brugere kan f.eks.
2&ndre starrelsen pa den, flytte den eller rette den pa plads. For at skjule
navigationslinjen skal du klikke pa x i gverste hgjre hjgrne. Klik pa View
> Navigation Bar for at se navigationslinjen.

Det gverste niveau af navigationstreeet har et ikon, der repraesenterer
hver softwaretilstand. Dobbeltklik pa ikonet for en bestemt tilstand for
at udvide eller skjule treeet. Dette viser eller skjuler ikonerne for den
tilgeengelige funktionalitet i den valgte tilstand.

2 Menulinje: Zndres afhaengigt af tilstanden. Nogle muligheder, sdsom
Klip, Kopier og Seet ind, er de samme i alle tilstande. Andre muligheder
er specifikke for visse tilstande og er ikke tilgeengelige i andre tilstande.

3 Tilstandsliste: Klik for at aendre tilstande. Forskellige tilstande har
forskellige veerktgjslinjeikoner tilgaengelige.

4 Projektliste: Klik for at eendre det projekt, hvori data gemmes.
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Element Beskrivelse

5 Status for instrument og perifer enhed: Statuslinjen indeholder
oplysninger om aktuelle aktiviteter. Den afbilder instrumentets tilstand
efter farve: grgn (klar), gul (ledig), rad (fejl) eller hvid (ingen lokal
instrumentarbejdsstation). Et ikon angiver status for et fijerninstrument.
Dobbeltklik pa et ikon for at abne enhedsstatusvinduet.

6 Ledsagende software: Indeholder enhver installeret ledsagende
software, der abnes fra softwaren.

Analyst MD Softwaretilstande

Softwaren er opdelt i tilstande, som er diskrete funktionsomrader, hvor brugere kan udfgre
en raekke aktiviteter relateret til en hovedopgave. Brugere kan f& adgang til tilstande via
navigationslinjen eller tilstandslisten pa veerktgjslinjen og kan skifte fra en tilstand til en
anden uden at miste noget arbejde.

Tabel 4-3: Tilstande i Analyst MD

Navn Beskrivelse

Configure (Konfigurer)Brug denne tilstand til at konfigurere enheder og
systemindstillinger. Indstil forskellige muligheder og parametre for softwaren,
herunder hardwarekonfiguration og rapportskabelonindstillinger.

Tune and (Tune og Kalibrer)Brug denne tilstand til at indstille muligheder for tuning af
Calibrate instrumenterne for at sikre optimale resultater. | denne tilstand kan brugere:

+ Udfer instrumentoptimering.
* Udfer manuel tuning.

« Skift udseendet af grafiske visninger, veelg de typer oplysninger, der
vises, nar filoplysningerne abnes, og indstil sammenkaedningsindstillinger
og andre udseendeindstillinger.

» /Endr procesmuligheder.

Acquire (Erhverv)Brug denne tilstand til at indstille muligheder for at bestemme,
hvordan prgver skal erhverves. | denne tilstand kan brugere:

* Opret en IDA-dataopsamlingsmetode med IDA Method Wizard.

+ Opret en anskaffelsesmetode med redigeringsprogrammet til
dataopsamlingsmetoden.

* Opret en batch med redigeringsprogrammet til batch.
* Vis kgen med Kgstyring.

+ Overvag dataopsamlingsstatus.
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Tabel 4-3: Tilstande i Analyst MD (fortsat)

Navn Beskrivelse

Explore (Udforsk)Brug denne tilstand til at udfere kvalitativ analyse pa prever. |
denne tilstand kan brugere:

+ Seen graf.
+ Se et kromatogram.
* Se et spektrum.

* Vis data i realtid under batchdataopsamling.

Quantitate | (Kvantificer)Brug denne tilstand til at analysere de indhentede data og
opbygge en kvantitativ metode til at generere en resultattabel. Brug
resultattabellen til manuelt at gennemga alle toppene for hver analyt og
intern standard i en batch og til at se kalibreringskurver, prgvestatistikker og
metriske plot.

Kvantitativ analyse

Kvantitativ analyse anvendes til at bestemme koncentrationen af et bestemt stof i en

prgve. Ved at analysere en ukendt prgve og sammenligne den med standardprgver, dvs.
prover, der indeholder det samme stof med kendte koncentrationer, kan softwaren beregne
koncentrationen af den ukendte preve. Processen indebzerer at skabe en kalibreringskurve
ved hjeelp af standardernes signalrespons eller responsforhold og derefter beregne
koncentrationerne af de ukendte praver. De beregnede koncentrationer af alle prgverne fgjes
til en resultattabel.

Kvantitativ analyse udfgres oftest ved hjeelp af en MRM-scanning (Multiple Reactions
Monitoring). | en MRM-scanning anvendes en praekursor-ion og en karakteristisk produkt-ion
til at definere en MRM-overgang, der er meget specifik for analytten. MRM-overgangen,
kombineret med retentionstiden forbundet med analytten under vaeskekromatografi, giver
den specificitet, der kraeves til kvantificering.

Kvantificering sker ved brug af validerede MRM LC-MS/MS-dataopsamlingsmetoder,

opsamling af kalibreringsstandardkurver og efterfglgende integration af de toppe, der er
forbundet med de relevante stoffer. Kalibreringskurveforholdet mellem signalrespons og
koncentration bruges til at bestemme kvantiteten af en bestemt analyt i en ukendt prgve.

Integration

Ved LC-MS/MS-data refererer integration til opnaelse af omradet under en kurve for
topveerdien forbundet med et bestemt stof. Ved hjaelp af en metode, der angiver overgange,
forventede retentionstider, interne standarder, integration og regressionsparametre, kan
softwaren automatisk integrere toppe for et givet seet prgver.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
IVD-IDV-05-6996-DA-D 59/293



Principper for drift

Resultattabeller

Resultattabeller opsummerer den beregnede koncentration af en analyt i hver ukendt preve
baseret pa kalibreringskurven. Resultattabeller indeholder ogsa kalibreringskurverne samt
statistikker for resultaterne. Brugeren kan tilpasse resultattabellerne og se resultattabellerne i
layouts.

Dataene fra en resultattabel kan eksporteres til en .txt-fil til brug i andre programmer, sasom
Microsoft Excel. Brugeren kan ogsa eksportere data i tabellen eller kun data i de synlige
kolonner.

Vi anbefaler, at brugere ikke omdgber datafiler efter oprettelse af resultattabeller.

Se fglgende afsnit for oplysninger om brug af Resultattabel-genvejsmenuen: Resultattabel.

Kalibreringskurver

En kalibreringskurve, ogsa kendt som en standardkoncentrationskurve, er en metode til at
bestemme koncentrationen af et stof i en ukendt prgve ved at sammenligne den ukendte
prgve med et saet standardprgver med kendt koncentration. Kalibreringskurven er et plot
af, hvordan instrumentet reagerer (det analytiske signal) pa aendringer i koncentrationen af
analytten (det stof, der skal males). Operatgren udarbejder en raekke standarder pa tveers
af en raekke koncentrationer nzer den forventede koncentration af analytten i den ukendte
prave.

Kalibreringsstandarder bruges til at bygge kalibreringskurver. Forkerte aflaesninger eller
manglende afleesninger pa nogle af kalibreringspraverne kan indikere problemer med en
analytisk karsel. Folg acceptable metoder, der findes i litteraturen og vejledninger fra
regulerende myndigheder for at skabe en kalibreringskurve. Eksempler pa god praksis i
udarbejdelsen af kalibreringskurver omfatter:

» Udarbejdelse af kalibreringsstandarder i en blank matrix, hvori analytten skal males.
» Generering af en kalibreringskurve for hver analyt, der skal méles.

» Sgrg for daekning af analyttens forventede koncentrations omrade, inklusive typiske og
atypiske praver.

» Brug af seks til otte standarder til at generere kurven.

Dette er ikke en udtesmmende liste, og andre vejledninger bgr bruges til at bestemme den
bedste praksis ved udvikling af en kalibreringskurve for laboratoriet.

Bemaerk: | nogle analytiske karsler anvendes enkeltpunkts-kalibrerings standarder.
Enkeltpunkts-kalibreringer udfgres ved hjeelp af blindpraver og en enkelt
standardkoncentration. Forholdet mellem instrument-respons og analyt-koncentration
bestemmes af linjen skabt af disse to punkter.Bade dataopsamling og
kvantificeringsmetoderne bgr valideres, for de accepteres til deres tilsigtede anvendelse.

Regressionstyper

* Lineaer (y =mx +Db)
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* Lineaer gennem nul (y = mx)

« Kvadratisk (y = a2 + bx + ¢)
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Ydeevneegenskaber og

specifikationer

5

Dette afsnit omfatter egenskaber og specifikationer for SCIEX Triple Quad 4500MD LC-
MS/MS-systemet og QTRAP 4500MD LC-MS/MS-systemet.

Specifikationer for massespektrometer

Tabel 5-1: Specifikationer for massespektrometer og forvakuumpumpe

Felsomhed (MRM-tilstand)

Reserpin 200 fg pa kolonne [ S/N stgrre end 2000

CV mindre end 5 %

Maksimal
scanningshastighed

12.000 Da/sek.

Maksimal lineaer ionfaelde-
scanningshastighed (kun
QTRAP-systemer)

20.000 Da/sek

Polaritetsskift

50 msek. i Scheduled MRM-tilstand og mindst 50 msek. i
MRM-tilstand

Minimum MRM-hviletid

1 msek.

Masseomrade (m/z)

5 Da til 2000 Da

Masseomrade for lineaer
ionfeelde (m/z) (kun QTRAP-
systemer)

50 Da til 2000 Da

Interferens for reserpin
609/195

Mindre end 0,5 % interferens kan detekteres med en 2
msek. hviletid og en 3 msek. inter-MRM pausetid

Massestabilitet
(Massestabilitet evalueret
ved hjeelp af Q1-scanning

og produkt-ion-scanning med
en scanningshastighed pa 10
Da/sek.)

0,1 Da over 24 timer

Scanningstyper

Fuld scanning MS og valgt ion MS for bade Q1

og Q3, produkt-ion-scanning, praekursor-ion-scanning,
scanning med neutralt tab eller gevinst, multiple
scanninger af reaktionsovervagning (MRM), og planlagte
MRM-scanningstyper. Kun for QTRAP-systemer, forbedret
MS-scanning, forbedret produkt-ion-scanning, forbedret
oplasningsscanning og MS3-scanning.
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Tabel 5-1: Specifikationer for massespektrometer og forvakuumpumpe (fortsat)

Dynamisk interval

Fire starrelsesordener

Vaegt

Maks. stabelbar veegt oven
pa massespektrometeret

77,5 kg (171 pund)

Veegt — massespektrometer

130 kg (287 pund)

Veegt — forvakuumpumpe

34 kg (75 pund)

Dimensioner

Massespektrometer 79cm x 79 cm x 59 cm
(BxD xH)

32 tommer x 32 tommer x 24 tommer
Forvakuumpumpe 12 tommer x 17 tommer x 9 tommer
(BxD xH)
Instrumentbord 100 cm x 84 cm x 78 cm
(B xD x H)

Tabel 5-2: Specifikationer for sonde

Parameter

TurbolonSpray-sonde

APCIl-sonde

lonkildens temperaturinterval

Sondetemperatur fra
omgivende temperatur til 750
°C, athaengigt af veeskeflow

Sondetemperatur fra
omgivende temperatur til 750
°C, atheengigt af vaeskeflow

Flowhastighedskompatibilitet

5 yL/min til 3 ml/min

200 pL/min til 3 ml/min

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Den maksimale
flowhastighed ma ikke overskrides. Hvis du ger det,
kan det medfere uregelmaessig ydeevne eller beskadige

systemet.

Gas 1
Gas 2

* Nul-grad Iuft, eller kontakt SCIEX for muligheder for

gasindgang.

* Indgangstryk pa 100 psi (6,89 bar) til 105 psi (7,25 bar)

med flows op til 22 I/min

Der henvises til dokumentet: Vejledning til planlsegning af

anlaeg.

Tabel 5-3: Elektriske specifikationer

Massespektrometer

Brugervejledning til systemet
IVD-IDV-05-6996-DA-D

SCIEX 4500MD-systemer
63/293



Ydeevneegenskaber og specifikationer

Tabel 5-3: Elektriske specifikationer (fortsat)

Nominel indgangsspaending

200 VAC til 240 VAC

Indgangsspaendingsudsving

+ 10 % af nominel

Frekvens 50 Hz eller 60 Hz
Maksimal indgangsstream 10A
Maksimal indgangseffekt 1.000 VA

Forvakuumpumpe pumpe

Nominel indgangsspaending

200 VAC til 240 VAC

Indgangsspaendingsudsving

+10 % af nominel

Frekvens

50 Hz eller 60 Hz

Maksimal indgangsstream

4,2 A (50 Hz), 4,7 A (60 Hz)

Maksimal indgangseffekt

1.420 VA (50 Hz), 1.250 VA (60 Hz)

Computer

Nominel indgangsspaending

100 VAC til 240 VAC

Indgangsspaendingsudsving

+10 % af nominel

Frekvens

50 Hz eller 60 Hz

Maksimal indgangsstream

8 A (50 Hz), 6 A (60 Hz)

Maksimal indgangseffekt

460 W

Skarm

Nominel indgangsspaending

100 VAC til 240 VAC

Frekvens

50 Hz eller 60 Hz

Maksimal indgangsstream

25A
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Betjeningsvejledning —
Provearbejdssekvenser

Tabel 6-1: Arbejdssekvens for opsatning af instrument

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i
1 Opret en Opret en Hver hardwareprofil skal omfatte
hardwareprofil. hardwareprofil et massespektrometer og andre
anordninger, f.eks. et LC-system. Kun
anordninger, der er inkluderet i den
aktive hardwareprofil, kan bruges, nar
der oprettes dataopsamlingsmetoder.
2 Opret projekter Opret projekter Brug af projekter og delprojekter
for at lagre data. |og delprojekter ger datastyringen nemmere, og
det blivere lettere at sammenligne
resultater.
3 Optimer Verificer Dette er processen for
massespektromet | instrumentets optimering af oplgsningen
eret. ydeevne 0g massespektrometerets

parametre samt kalibrering af
massespektrometeret med henblik pa
at opna den bedste fglsomhed og
ydeevne i systemet.

Tabel 6-2: Eksempel pa arbejdssekvens for rutineanalyse

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i
1 Aktivér en Opret en Hver hardwareprofil skal omfatte
hardwareprofil, hardwareprofil et massespektrometer og andre
der er relevant for anordninger, f.eks. et LC-system. Kun
metoden. anordninger, der er inkluderet i den
aktive hardwareprofil, kan bruges, nar
der oprettes dataopsamlingsmetoder.
2 Opret projekter Opret projekter Brug af projekter og delprojekter
for at lagre data. |og delprojekter gor datastyringen nemmere, og
det blivere lettere at sammenligne
resultater.
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Tabel 6-2: Eksempel pa arbejdssekvens for rutineanalyse (fortsat)

i Explore-tilstand
(valgfrit).

ing — Analysér og
udforsk data

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i
3 Opret og indsend | Tilfgj seet og Nar du har oprettet en
en batch. pragver til en batch | dataopsamlingsmetode, kan du
og Indsend en kgre prover ved at oprette en
prgve eller et seet | dataopsamlingsbatch og sende den
praver til dataopsamlingskaen.
4 Afbalancér AEkvilibrerer Afbalancér systemet, for du starter
systemet. systemet dataopsamling. Et system, der ikke
er afbalanceret, kan medfgre darlige
data.
5 Kear praver for at |Hent data Karsel af prever omfatter styring af
indsamle data. dataopsamlingsk@en og overvagning
af status for instrumentet og
anordninger. Brug Kgstyring til at
indsende prgver og indsamle data.
Kastyring viser k@-, batch- og
prgvestatus og letter administrationen
af pragver og batches i kgen.
6 Analysér data Betjeningsvejledn | Explore-tilstand indeholder mange

veerktgjer for visning og behandling
af de indsamlede data. Grafer

kan tilpasses med etiketter og
billedtekster for toppe, der kan vises
konturplots, og spektre kan gemmes i
biblioteket.

» For kvantitativ analyse ved hjzelp af MultiQuant MD-softwaren udfgres trin 7 til 8.
MultiQuant MD-softwaren anbefales til starre datasaet.

» For kvantitativ analyse ved hjeelp af Analyst MD-softwaren udfgres trin 9 til 10a.

» For kvalitativ analyse ved hjeelp af Analyst MD-softwaren udfares trin 9 til 10b.

7 Analysér Referenceguide | Generér og brug en resultattabel til
kvantitative data | til MultiQuant MD- | manuelt at gennemga alle toppene
i MultiQuant MD- | software: Kapitel |for hver analyt og intern standard i en
softwaren. 7,8,10, 11, 12, batch og til at se kalibreringskurver,

13,14 prgvestatistikker og metriske plot.

8 Opret en rapport | Referenceguide | Generér en rapport ved hjeelp af
i MultiQuant MD- | til MultiQuant MD- | de angivne rapportskabeloner for
softwaren. software: Bilag C |de genererede og gennemgaede

resultater.
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Tabel 6-2: Eksempel pa arbejdssekvens for rutineanalyse (fortsat)

og opret derefter
en rapport

ved hjeelp

af Reporter-
softwaren.

rapporter

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i
9 Analysér Betjeningsvejledn | Generér en resultattabel til manuelt
kvalitative (eller |ing — Analysér og |at gennemga alle toppene for hver
kvantitative) data |bearbejd analyt og intern standard i en
i Analyst MD- kvantitative data | batch. Til kvantitativ analyse skal du
softwaren. ogsa gennemga kalibreringskurver,
prgvestatistikker og metriske plot.
10a Opret en rapport | Oprettelse af Generér en rapport ved hjeelp af
i Reporter- rapporter de angivne rapportskabeloner for
softwaren. de genererede og gennemgaede
resultater. Til rapporter, som er
specifikke for kvalitativ analyse,
skal du bruge seettet af
rapportskabeloner, som er meerket
med bibliotekss@gning.
10b Veelg et bibliotek, | Oprettelse af Veelg det relevante MS/MS-

spektrabibliotek for resultaterne, og
generér en rapport ved hjeelp af

de angivne rapportskabeloner som
bibliotekssggning for de genererede
0og gennemgaede resultater. Til
rapporter, som er specifikke for
kvalitativ analyse, skal du bruge
saettet af rapportskabeloner, som er
maerket med bibliotekss@gning.

Tabel 6-3: Eksempel pa arbejdssekvens for metodeudvikling

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i
1 Opret en Opret en Hver hardwareprofil skal omfatte
hardwareprofil. hardwareprofil et massespektrometer og andre
anordninger, f.eks. et LC-system. Kun
anordninger, der er inkluderet i den
aktive hardwareprofil, kan bruges, nar
der oprettes dataopsamlingsmetoder.
2 Opret projekter Opret projekter Brug af projekter og delprojekter
for at lagre data. |og delprojekter gor datastyringen nemmere, og
det blivere lettere at sammenligne
resultater.
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Tabel 6-3: Eksempel pa arbejdssekvens for metodeudyvikling (fortsat)

indsamle data.

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i

3 Optimer stoffet Betjeningsvejledn | Softwaren optimerer automatisk stof-

automatisk ing — Automatisk | og massespektrometerparametrene
optimering for de relevante stoffer.

Eller

Trin 4 — Optimer

stoffet manuelt.

4 Optimer stoffet Manuel Brugeren optimerer manuelt stof-

manuelt. stofoptimering 0g massespektrometerparametrene
for de relevante stoffer. Med
en manuel optimering far mere
erfarne brugere stgrre kontrol under
optimeringsprocessen.

5 Opret en Betjeningsvejledn | For at analysere praver skal du
dataopsamlingsm |ing — oprette en dataopsamlingsmetode
etode. Dataopsamlingsm | til massespektrometeret og

etoder eventuelle LC-anordninger. En
dataopsamlingsmetode angiver,
hvilke perifere anordninger der skal
bruges, hvornar de skal bruges til
at indhente data, samt de tilhgrende
parametre.

6 Opret og indsend | Tilfgj seet og Nar du har oprettet en
en batch. pragver til en batch | dataopsamlingsmetode, kan du

og Indsend en kgre prover ved at oprette en
prave eller et seet | dataopsamlingsbatch og sende den
praver til dataopsamlingskaen.

7 Afbalancér AEkvilibrerer Afbalancér systemet, for du starter
systemet. systemet dataopsamling. Et system, der ikke

er afbalanceret, kan medfgre darlige
data.

8 Kear prgver for at [Hent data Karsel af prgver omfatter styring af

dataopsamlingskaen og overvagning
af status for instrumentet og
anordninger. Brug Kgstyring til at
indsende prgver og indsamle data.
Kastyring viser kg@-, batch- og
prgvestatus og letter administrationen
af pragver og batches i kgen.
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Betjeningsvejledning — Progvearbejdssekvenser

Tabel 6-3: Eksempel pa arbejdssekvens for metodeudyvikling (fortsat)

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i
9 Analysér data Betjeningsvejledn | Explore-tilstand indeholder mange
i Explore-tilstand |ing — Analysér og |veerktgjer for visning og behandling
(valgfrit). udforsk data af de indsamlede data. Grafer

kan tilpasses med etiketter og
billedtekster for toppe, der kan vises
konturplots, og spektre kan gemmes i
biblioteket.

support for generel vejledning.

» For kvantitativ analyse ved hjeelp af MultiQuant MD-softwaren udfgres trin 10 til 12.
MultiQuant MD-softwaren anbefales til starre dataseet.

» For kvantitativ analyse ved hjzelp af Analyst MD-softwaren udfgres trin 13 til 15.
+ Kontakt support vedrgrende kvalitativ analyse.

* For kvalitativ analyse ved hjeelp af Analyst MD-softwaren udfgres trin 14 til 15. Kontakt

10 Opret en Referenceguide |Brug de forskellige kvantitative
kvantitativ til MultiQuant MD- | metodeoprettelsesvaerktgjer i
metode i software: Editor til | softwaren til at analysere de
MultiQuant MD- [ kvantificeringsmet | indhentede data og opbygge en
softwaren. ode kvantitativ metode til at generere en

resultattabel.

11 Analysér Referenceguide | Generér og brug en resultattabel til
kvantitative data | til MultiQuant MD- | manuelt at gennemga alle toppene
i MultiQuant MD- | software: Kapitel |for hver analyt og intern standard i en
softwaren. 7,8,10, 11, 12, batch og til at se kalibreringskurver,

13,14 prgvestatistikker og metriske plot.

12 Opret en rapport | Referenceguide | Generér en rapport ved hjeelp af
i MultiQuant MD- | til MultiQuant MD- | de angivne rapportskabeloner for
softwaren. software: Bilag C |de genererede og gennemgaede

resultater.

13 Opret en Referenceguide |Brug de forskellige kvantitative
kvantitativ til MultiQuant MD- | metodeoprettelsesvaerktgijer i
metode i software: Editor til | softwaren til at analysere de
Analyst MD- kvantificeringsmet | indhentede data og opbygge en
softwaren. ode kvantitativ metode til at generere en

resultattabel.
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Tabel 6-3: Eksempel pa arbejdssekvens for metodeudyvikling (fortsat)

Analyst Reporter.

Trin For at gore dette | Find Hvad ger den?
oplysningerne i

14 Analysér Betjeningsvejledn | Generér en resultattabel til manuelt
kvalitative (eller |ing — Analysér og |at gennemga alle toppene for hver
kvantitative) data |bearbejd analyt og intern standard i en
i Analyst MD- kvantitative data | batch. Til kvantitativ analyse skal du
softwaren. ogsa gennemga kalibreringskurver,

prgvestatistikker og metriske plot.
15 Opret en rapport i | Oprettelse af Generér en rapport ved hjeelp af

rapporter

de angivne rapportskabeloner for
de genererede og gennemgaede
resultater. Til rapporter, som er
specifikke for kvalitativ analyse,
skal du bruge seettet af
rapportskabeloner, som er meerket
med bibliotekss@gning.
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Betjeningsvejledning —
Massespektrometer og ionkilde r4

ADVARSEL! Risiko for personskade. Folg instruktionerne i dokumentationen,
nar du bruger systemet. Den beskyttelse, som udstyret yder, kan blive forringet,
hvis udstyret anvendes pa en made, der ikke er specificeret af SCIEX.

Opstart af systemet

A A ADVARSEL! Risiko for elektrisk sted. Serg for, at systemet kan frakobles
udgangen til netforsyningen i en ngdsituation. Bloker ikke udgangen til
netforsyningen.

Bemaerk: Far du betjener instrumentet, skal du lzese sikkerhedsoplysningerne i afsnittet:
Driftsmaessige forholdsregler og begreaensninger.

Forudseatninger

» De krav til lokalitet, der er angivet i Vejledning til planlaegning af anlaeg, er opfyldt.
Vgjledning til planleegning af anleeg indeholder oplysninger om stramforsyning og
forbindelser, trykluft, kvaelstof, forvakuumpumpe, ventilation, udst@dning og krauv til
sletning. Kontakt SCIEX for en kopi af Vejledning til planleegning af anlaeg, hvis det
er ngdvendigt. For kontaktoplysninger, ga til sciex.com/contact-us.

+ Kildeudstgdningsgassen, trykluften og nitrogengasserne er forbundet med
massespektrometeret.

+ 4 |L-kildeudstgdningsaffaldsflasken er forbundet med udstedningsaffaldsforbindelsen pa
bagsiden af massespektrometeret og til laboratorieventilationssystemet.

» Kildeudstgdningsslangerne er forsvarligt fastspaendt ved massespektrometeret,
kildeudstgdningsaflabsflasken og ventilationsforbindelserne.

» Massespektrometrets bekvemmelighedskontakt er slukket, og nettilslutningskablet er
forbundet til massespektrometeret.

* Netforsyningskablerne til massespektrometeret og forvakuumpumpen er forbundet til
200 VAC til 240 VAC netforsyning.

» Ethernet-kablet er forbundet til bade massespektrometeret og computeren.

1. Teend for forvakuumpumpen.

2. Vent fem minutter, og teend derefter for massespektrometrets bekvemmelighedskontakt.
Der henvises til figuren: Figur 4-2.

3. Teend for computeren.
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4. Abn kontrolsoftwaren.

lonkildeoptimering

A ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
kemisk fare. Brug ikke ionkilden uden kendskab til og uddannelse
i korrekt brug, indeslutning og evakuering af giftige eller skadelige
materialer, der anvendes sammen med ionkilden.

A ADVARSEL! Brandfare. Ret ikke mere end 3 ml/min. brandfarligt
oplgsningsmiddel i ionkilden. Selvom LC-komponenterne kan give en
flowhastighed pa op til 5 ml/min., kan overskridelse af den maksimale
flowhastighed forarsage ophobning af oplesningsmiddel i ionkilden. Brug ikke
ionkilden, hvis kildeudstodningssystemet ikke er aktiveret og fungerer, nar
ionkilden og sonden er korrekt installeret.

& ADVARSEL! Fare for punktur, ioniserende stralingsfare, biologisk
fare eller toksisk kemisk fare. Afbryd brugen af ionkilden, hvis
ionkildevinduet er revnet eller gdelagt, og kontakt derefter en
@ feltservicemedarbejder (FSE) fra SCIEX. Eventuelle giftige eller skadelige
materialer, der indfores i udstyret, vil vaere til stede i kildeudstedningen.

Udstadning fra udstyr skal udluftes fra rummet. Bortskaf skarpe
genstande i henhold til etablerede laboratoriesikkerhedsprocedurer.

Optimer ionkilden, nar analytten, flowhastigheden eller sammensaetningen af mobilfasen
gendres.

Ved optimering af ionkildeafhaengige parametre indfgres praven ved en flowhastighed, der
vil blive anvendt under prgveanalysen, ved hjeelp af enten flowinjektionsanalyse (FIA) eller T-
stykkeinfusion som metode til prgveindfgring. Optimer positionen af ionkilden fgr optimering
af de ionkildeafheengige parametre.

Flere parametre pavirker kildens ydeevne. Optimer ydeevnen, mens du injicerer et
kendt stof og overvager signalet fra den kendte ion. Juster mikrometer- og gas- og
speaendingsparametrene for at maksimere signal/stgj-forholdet og signalstabiliteten.

Der henvises til afsnittet: TurbolonSpray-sondeoptimering eller APCIl-sondeoptimering.

TurbolonSpray-sondeoptimering

ZE ‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
ga kemisk fare. Sgrg for, at kildeudstedningssystemet er tilsluttet og

; fungerer, og at der er god generel laboratorieventilation. Der kraeves

passende laboratorieventilation for at kontrollere emissionen af
oplgsningsmidler og prover og for at sikre sikker drift af systemet.
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ADVARSEL! Brandfare. Ret ikke mere end 3 ml/min. brandfarligt
oplgsningsmiddel i ionkilden. Selvom LC-komponenterne kan give en
flowhastighed pa op til 5 ml/min., kan overskridelse af den maksimale
flowhastighed forarsage ophobning af oplesningsmiddel i ionkilden. Brug ikke
ionkilden, hvis kildeudstedningssystemet ikke er aktiveret og fungerer, nar
ionkilden og sonden er korrekt installeret.

A ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
kemisk fare. Sgrg for, at elektroden stikker ud uden for sondens
spids, for at forhindre farlige dampe i at slippe ud fra kilden.
@ Elektroden ma ikke vaere forsaenket i sonden.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Hvis det LC-system, der er tilsluttet
massespektrometeret, ikke styres af softwaren, ma massespektrometeret ikke
efterlades uden opsyn, mens det er i drift. Veeskestremmen fra LC-systemets kan
oversvemme ionkilden, nar massespektrometeret gar i standby-tilstand.

Bemaerk: For at holde systemet rent og optimalt skal du justere sondens position, nar du
&ndrer flowhastigheden.

Tip! Det er nemmere at optimere signal og signal-til-stgj med flowinjektionsanalyse end med
injektioner pa sgijlen.

Bemaerk: Hvis lonSpray Voltage er for hgj, kan der opsta en koronaudladning. En
koronaudladning kan ses som en bla glgd i spidsen af sonden. Det resulterer i nedsat
folsomhed og stabilitet af signalet.

Flowhastighed og ionkildetemperatur

Flowhastigheden for prgveindfgringen og pravens oplgsningsmiddelsammensaetning
pavirker den optimale TurbolonSpray-sondetemperatur. En hajere flowhastighed eller et
hejere vandindhold kraever en hgjere optimal temperatur.

TurbolonSpray-sonden anvendes ofte med preveflowhastigheder pa 5 pyL/min til

1.000 pyL/min. Varmen bruges til at age fordampningshastigheden, hvilket forbedrer
ioniseringseffektiviteten, hvilket resulterer i gget falsomhed. Ekstremt lave flowhastigheder
med hgjt organisk oplgsningsmiddel kraever normalt ikke ggede temperaturer. Der henvises
til afsnittet: Kildeparametre og spaendinger.

Folgende tabel viser den typiske ionkildetemperatur for forskellige flowhastigheder. Brugeren
skal altid optimere ionkildens temperatur for en bestemt applikation.

Tabel 7-1: Flowhastighed og typiske temperaturer

Flowhastighed (uL/min) Typisk ionkildetemperatur (°C)

1 til 20 0 til 100

20 til 100 150 til 350
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Tabel 7-1: Flowhastighed og typiske temperaturer (fortsat)

Flowhastighed (uL/min) Typisk ionkildetemperatur (°C)
100 til 300 300 til 400

300 til 1000 400 til 500

Metode

Vaeskeprgvestrgmmen tilfgres ionkilden af en LC-pumpe eller af en sprgjtepumpe. Hvis
den leveres af en LC-pumpe, kan praven injiceres direkte i mobilfasen ved hjeelp af
flowinjektionsanalyse (FIA) eller T-stykkeinfusion, gennem en sprgjtepumpe eller gennem
en separationssgijle ved hjeelp af en loop-injektor eller autosampler. Hvis den indfgres af

en sprgjtepumpe, injiceres prgven direkte i ionkilden. Infusionsoptimering kan kun bruges til
optimering af ionbane og MS/MS-fragmentvalg.

Forbered systemet
For oprettelse af en metode, der er optimeret til en stof, henvises der til afsnittet: Manuel
stofoptimering.

1. Abn Analyst MD-softwaren.
2. Dobbeltklik pa Manual Tuning pa navigationslinjen under Tune and Calibrate-tilstand.
3. Abn en tidligere optimeret metode, eller opret en metode baseret pa stoffer.
4. Hvis ionkilden har faet lov til at kale af, skal du ggre falgende.
a. Indstil ionkildetemperaturen til 450.
b. Lad ionkilden varme op i 30 minutter.

Opvarmningsstadiet pa 30 minutter forhindrer, at solventdampe kondenserer i den kolde
sonde.

5. Start solventflowet og praveinjektionen.

Indstil startbetingelserne

1. Searg for, at den korrekte Scan Type og de passende stofparametre er valgt i Tune
Method Editor.

2. Indtast en startveerdi for lon Source Gas 1.
For LC-pumper anvendes en veaerdi mellem 40 og 60 for gas 1.

3. Indtast en startveerdi for lon Source Gas 2 (GS2).
For LC-pumper anvendes en veaerdi mellem 30 og 50 for gas 2.

Bemeerk: Gas 2 anvendes med hgjere flowhastigheder, som er typiske for et LC-
system, og i forbindelse med gget temperatur.

4. Skriv 4500 i feltet lonSpray Voltage (IS).
5. Skriv 20 i feltet Curtain Gas (CUR).
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6. Start dataopsamling.

Optimer positionen af TurbolonSpray-sonden

A ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
kemisk fare. Sgrg for, at elektroden stikker ud uden for sondens
spids, for at forhindre farlige dampe i at slippe ud fra kilden.
@ Elektroden ma ikke vaere forsaenket i sonden.

ADVARSEL! Risiko for punktur. Var forsigtig, nar du handterer elektroden.
Spidsen af elektroden er ekstremt skarp.

Nar sonden er optimeret, skal den kun justeres i mindre omfang. Hvis sonden fjernes, eller
hvis analytten, flowhastigheden eller sammensaetningen af oplgsningsmidlet aendres, skal
optimeringsproceduren gentages.

Der henvises til afsnittet: lonkilde-komponenter.

1. Kig igennem vinduet pa ionkilden for at se sondens position.

2. Brug de tidligere vandrette og lodrette mikrometerindstillinger, eller indstil dem til 5 som
startposition.

Overvag signalet eller signal/stgj-forholdet i styresoftwaren.

Brug det vandrette mikrometer til at justere sondens position i sma trin for at opna det
bedste signal eller signal/stgj-forhold.

Sonden kan optimeres en smule til begge sider af abningen.

Tip! Juster den vandrette mikrometerindstilling for at lede vaeskesprayen fra
TurbolonSpray-sonden vak fra abningen for at forhindre kontaminering af abningen;

for at forhindre gennemtraengning af gasflowet for Curtain Gas-graensefladen, hvilket kan
skabe et ustabilt signal; og for at forhindre elektrisk kortslutning pa grund af vaeskens
tilstedeveerelse.

5. Brug det lodrette mikrometer til at justere sondens position i sma trin for at opna det
bedste signal eller signal/stgj-forhold.

Bemeerk: Sondens lodrette placering afhaenger af flowhastigheden. Ved lavere
flowhastigheder skal sonden veere taettere pa abningen. Ved hgjere flowhastigheder skal
sonden veere laengere vaek fra abningen.

6. Justér den sorte elektrodejusteringsmatrik pa sonden for at flytte elektroderaret ind eller
ud af sonden (for at justere fremspringet).

Bemeerk: Elektrodespidsen skal stikke mellem 0,5 mm og 1,0 mm ud fra enden af
sonden.

Den optimale indstilling for elektrodespidsen afhaenger af stoffet. Afstanden, som
elektrodespidsen stikker ud, pavirker formen pa sprajtekeglen, og formen pa
spragjtekeglen pavirker massespektrometerets falsomhed.
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Figur 7-1: Justering af elektrodespidsens forlangelse

—®
05-1mm | —(2)

Element Beskrivelse
1 Sonde
2 Elektrode

Optimer kilde- og gasparametre og spaending

Optimer ionkildegas 1 (forstevergas) for den bedste signalstabilitet og -falsomhed
lonkildegas 2 (opvarmningsgas) hjeelper med at fordampe oplgsningsmidlet, hvilket bidrager
til at @ge ioniseringen af praven.

For hgj temperatur kan medfgre for tidlig fordampning af oplasningsmidlet pa spidsen af
den TurbolonSpray-sonde, isaer hvis sonden stikker for langt ud, hvilket medfarer et ustabilt
signal og hgj kemisk baggrundsstgj. Tilsvarende kan et hgjt opvarmningsgasflow danne et
stgjende eller ustabilt signal.

Bemaerk: Hvis lonSpray Voltage er for hgj, kan der opsta en koronaudladning. En
koronaudladning kan ses som en bla gled i spidsen af sonden. Det resulterer i nedsat
felsomhed og stabilitet af signalet.

1. Justérionkildegas 1 og ionkildegas 2 i trin pa 5 for at opna det bedste signal eller signal/

stgj-forhold.

2. g gasflowhastigheden for Curtain Gas-greensefladen, indtil signalet begynder at falde.
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Bemaerk: For at undga kontaminering skal du bruge den hgjest mulige veerdi

for gassens flowhastighed til Curtain Gas-graensefladen, som ikke gar ud over
felsomheden. Indstil ikke flowhastigheden lavere end veerdierne i tabellen: Tabel 7-2.
Dette er med til at forhindre indtraengning af gasflowet til Curtain Gas-graensefladen,
hvilket kan give et stgjende signal, forhindre kontamination af abningen og @ge det
samlede signal/stgj-forhold.

Tabel 7-2: CUR-parametervaerdier

Massespektrometer Startveerdi

4500MD-systemer 20

3. Justér lonSpray Voltage (IS)-sprayspeendingen i trin pa 500 V for at maksimere signal/
stgj-forholdet.

Optimer turbovarmertemperaturen

Den optimale opvarmningstemperatur afthaenger af stoffet, flowhastigheden og
sammensaetningen af mobilfasen. Jo hgjere flowhastighed og jo hgjere vandig
sammensaetning, desto hgjere er den optimale temperatur.

Ved optimering af kildetemperaturen skal du sgrge for, at ionkilden afbalanceres til den nye
temperaturindstilling.

Justér ionkildens temperatur i trin pa 50-100 °C for at opna det bedste signal eller signal/
stgj-forhold.

APCl-sondeoptimering
A A‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
6 kemisk fare. Sorg for, at kildeudstodningssystemet er tilsluttet og
; fungerer, og at der er god generel laboratorieventilation. Der kraeves

passende laboratorieventilation for at kontrollere emissionen af
oplgsningsmidler og prover og for at sikre sikker drift af systemet.

A ADVARSEL! Brandfare. Ret ikke mere end 3 ml/min. brandfarligt
oplgsningsmiddel i ionkilden. Selvom LC-komponenterne kan give en
flowhastighed pa op til 5 ml/min., kan overskridelse af den maksimale
flowhastighed forarsage ophobning af oplesningsmiddel i ionkilden. Brug ikke
ionkilden, hvis kildeudstodningssystemet ikke er aktiveret og fungerer, nar
ionkilden og sonden er korrekt installeret.

A ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
kemisk fare. Sgrg for, at elektroden stikker ud uden for sondens
spids, for at forhindre farlige dampe i at slippe ud fra kilden.
@ Elektroden ma ikke vaere forsaenket i sonden.
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FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Hvis det LC-system, der er tilsluttet
massespektrometeret, ikke styres af softwaren, ma massespektrometeret ikke
efterlades uden opsyn, mens det er i drift. Vaeskestremmen fra LC-systemets kan
oversvemme ionkilden, nar massespektrometeret gar i standby-tilstand.

Bemaerk: Den mindste flowhastighed, der understgttes af APCIl-sonden, er 200 yL/min. For
en komplet liste over APCl-sondeparametre henvises der til afsnittet: APCl-sondeparametre.

Tip! Det er nemmere at optimere signal og signal-til-stgj med flowinjektionsanalyse end med
injektioner pa sgjlen.

Bemaerk: Nar du bruger APCIl-sonden, skal du s@rge for, at koronaudladningsnalen peger
mod abningen.

Forbered systemet
For oprettelse af en metode, der er optimeret til en stof, henvises der til afsnittet: Manuel
stofoptimering.

1. Abn Analyst MD-softwaren.
2. Dobbeltklik pa Manual Tuning pa navigationslinjen under Tune and Calibrate-tilstand.
3. Abn en tidligere optimeret metode, eller opret en metode baseret pé stoffer.
4. Hvis ionkilden har faet lov til at kale af, skal du ggre falgende.
a. Indstil ionkildetemperaturen til 450.
b. Lad ionkilden varme op i 30 minutter.

Opvarmningsstadiet pa 30 minutter forhindrer, at solventdampe kondenserer i den kolde
sonde.

5. Start solventflowet og praveinjektionen.
Indstil startbetingelserne

1. Sarg for, at den korrekte Scan Type og de passende stofparametre er valgt i Tune
Method Editor.

Skriv 30 i feltet lon Source Gas 1 (GS1).

Skriv 20 i feltet Curtain Gas (CUR).

Skriv 1 i feltet Nebulizer Current (NC).

Skriv 100 pa fanen Compound i feltet Declustering potential (DP).

o a0 &~ Db

Start dataopsamling.
Optimer kilde- og gasparametre

1. Justérionkildegas 1 i trin pa 5 for at opna det bedste signal eller signal/stgj-forhold.

2. g gasflowhastigheden for Curtain Gas-graensefladen, indtil signalet begynder at falde.
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Bemaerk: For at undga kontaminering skal du bruge den hgjest mulige veerdi

for gassens flowhastighed til Curtain Gas-graensefladen, som ikke gar ud over
felsomheden. Indstil ikke flowhastigheden lavere end veerdierne i tabellen: Tabel 7-3.
Dette er med til at forhindre indtraengning af gasflowet til Curtain Gas-graensefladen,
hvilket kan give et stgjende signal, forhindre kontamination af abningen og @ge det
samlede signal/stgj-forhold.

Tabel 7-3: CUR-parametervaerdier

Massespektrometer Startveerdi

4500MD-systemer 20

Juster positionen af koronaudladningsnalen

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Folg denne procedure for at undga
kontakt med de hgje spandinger, der paferes koronaudladningsnalen,
skarmpladen og turbovarmelegemet.

Pakraevede materialer

* |soleret flad skruetreekker

Nar du bruger APCI-sonden, skal du serge for, at koronaudladningsnalen peger
mod abningen. Nar du bruger TurbolonSpray-sonden, skal du serge for, at
koronaudladningsnalen peger veek fra abningen.

1. Brug en isoleret flad skruetraekker til at dreje justeringsskruen for koronaudladningsnalen
pa toppen af nalen.

2. Kig gennem glasvinduet for at sikre dig, at nalen er justeret med spidsen, der vender
mod abningen.

Optimer positionen for APCl-sonden

A ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
kemisk fare. Sgrg for, at elektroden stikker ud uden for sondens
spids, for at forhindre farlige dampe i at slippe ud fra kilden.
@ Elektroden ma ikke vaere forsaenket i sonden.

ADVARSEL! Risiko for punktur. Veer forsigtig, nar du handterer elektroden.
Spidsen af elektroden er ekstremt skarp.

Sarg for, at skeermpladedbningen altid er fri for oplasningsmiddel eller draber af
oplgsningsmiddel.

Positionen af sprgjtedysen pavirker falsomheden og stabiliteten af signalet. Justér kun
sondens position i sma trin. Flyt sonden taettere pa abningen ved lavere flowhastigheder. Flyt
sonden lzengere vaek fra abningen ved hajere flowhastigheder. Nar sonden er optimeret, skal
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den kun justeres i mindre omfang. Hvis sonden fjernes, eller hvis analytten, flowhastigheden
eller sammenseetningen af oplgsningsmidlet zendres, gentages optimeringsproceduren.

Figur 7-2: Sprgjtedyseposition

— Q)

vy
Element Beskrivelse
1 Koronaudladningsnal
2 Skaermplade
3 APCl-sonde

1. Brug de tidligere vandrette og lodrette mikrometerindstillinger, eller indstil dem til 5 som
startposition.

Bemaerk: For at undgéa at reducere massespektrometerets ydeevne ma du ikke sprgjte
direkte i abningen.

2. | styresoftwaren overvages analytternes signal eller signal/stgj-forhold.

3. Brug det vandrette mikrometer til at justere sonden i sma trin for at opna det bedste
signal eller signal/stgj-forhold.

4. Brug det lodrette mikrometer til at justere sonden i sma trin for at opna det bedste signal
eller signal/stgj-forhold.

5. Justér den sorte elektrodejusteringsmatrik pa sonden for at flytte elektroderaret ind eller
ud af sonden (for at justere fremspringet).
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Bemeerk: Elektrodespidsen skal stikke mellem 0,5 mm og 1,0 mm ud fra enden af
sonden.

Den optimale indstilling for elektrodespidsen afhaenger af stoffet. Afstanden, som
elektrodespidsen stikker ud, pavirker formen pa sprajtekeglen, og formen pa
spragjtekeglen pavirker massespektrometerets falsomhed.

Figur 7-3: Justering af elektrodespidsens forlangelse

—®
05-1mm | —(2)

Element Beskrivelse
1 Sonde
2 Elektrode

Optimer forstoverstremmen

lonkilden kontrolleres af stram og ikke af spaending. Veelg den relevante strem for
dataopsamlingsmetoden, uanset positionen af ionkildevalget.

Start med en forstaverstreamvaerdi pa 3, og @g eller reducér den derefter for at opna det
bedste signal eller signal/stgj-forhold.

Den forstgverstrgm, der anvendes pa koronaudladningsnalen, er normalt optimal mellem

1 WA og 5 PA i begge polariteter. Hvis der ikke observeres nogen andringer i signalet, nar
strammen gges, indstilles stremmen pa den laveste vaerdi, der giver det bedste signal eller
signal/stgj-forhold.

Optimer APCl-sondens temperaturen

Meaengden og typen af oplgsningsmiddel pavirker den optimale temperatur for APCl-sonden.
Ved hgijere flowhastigheder gges den optimale temperatur.

Justér ionkildens temperatur i trin pa 50-100 °C for at opna det bedste signal eller signal/
stgj-forhold.
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Optimeringstips

Optimering af ionkilden minimerer behovet for rengaring af ionkilden og komponenterne til
vakuumgraensefladen.

» Brug den hgjst mulige temperatur ved optimering af stoffer. En temperatur pa 700 °C er
almindelig for mange stoffer. Hgje temperaturer hjaelper med at holde ionkilden ren og
reducere baggrundsstgj.

* Brug den hgjst mulige veerdi for gassens flowhastighed til Curtain Gas-graensefladen, som
ikke gar ud over fglsomheden. Dette er med til at:

» Forhindre indtraengning af gasflowet til Curtain Gas-graensefladen, hvilket kan give et
stgjende signal.

» Forhindre kontamination af dbningen.
* @ge det samlede signal/stgj-forhold.

» Juster den vandrette mikrometerindstilling for at lede vaeskesprayen fra sonden veek fra
abningen for at:

* Forhindre kontamination af dbningen.

» Forhindre indtraengning af gasflowet til Curtain Gas-graensefladen, hvilket kan skabe et
ustabilt signal.

» Undga elektrisk kortslutning som falge af vaeskens tilstedeveerelse.

For at gare dette, skal du bruge det lodrette mikrometer til at flytte sonden op.

* Brug den lavest mulige lonSpray-spaending uden at miste signalet. Fokusér pa signal/stg;j
og ikke kun signal.

» Ved flowhastigheder pa over 2 ml/min. i APCl-tilstand skal massespektrometeret
afbalanceres, fgr vaeskestremmen startes, for at sikre, at nebuliseringstemperaturen nas.

Kalibreringsprocedure for massespektrometer

Massekalibrering kan aendre sig over tid. Kontrollér massekalibreringen regelmaessigt. Ved
installationen massekalibreres systemet, og oplgsningen af spektraltoppene optimeres ved
bade enhed og hgj oplasning, i bade positiv og negativ tilstand, for at opna den bedste
felsomhed og ydeevne af massespektrometeret. Massekalibrering sikrer, at signalerne fra de
ioniserede stoffer registreres til deres sande m/z vaerdier." m/z Skalaen kalibreres ved hjeelp
af stoffer af en kendt renhed og masse. Under optimering af oplgsning justeres bredden og
formen af toppen. Massespektral oplgsning er repreesenteret som (m/z)/Bredde, hvor Bredde
er topbredden af en spektral top ved en given m/z vaerdi.! Topbredden méles typisk i de
punkter, hvor intensiteten er halvdelen af tophgjden.

Bemaerk: Folsomheden aftager med stigende oplasning. Det er vigtigt at finde en balance
mellem kravene til falsomhed og oplasning.

1 CLSI Standard C50-A—-Vol. 27, No. 24—Mass Spectrometry in the Clinical Laboratory: Generelle principper
og retningslinjer: Godkendt retningslinje.
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Modulet til instrumentoptimering i Analyst MD softwaren bruges til at massekalibrere

og optimere oplgsningen. Kontrollér massekalibreringen og oplgsningen ugentligt eller
efter rengering af instrumentet for at bekraefte, at systemet fungerer korrekt. Generelt
er kalibreringen og oplgsningen for et triple quadrupol-massespektrometer stabil i tre til
seks maneder, medmindre systemet mister vakuum. Hvis systemet mister vakuum, skal
kalibreringen og oplgsningen kontrolleres, far systemet tages i brug. Der henvises til
afsnittet: Betjeningsvejledning — Indstil og kalibrer.

FORSIGTIG: Potentielt forkert resultat. Serg for, at systemet er kalibreret. Hvis
systemet ikke er kalibreret korrekt, kan en masse blive identificeret forkert, eller
kvantificeringen kan vare ungjagtig.

Der henvises til afsnittene: Driftsmaessige forholdsregler og begraensninger og
Kalibreringsioner og -lgsninger.

Nulstil massespektrometeret

1. Stop eventuelle igangveerende scanninger, og sluk derefter for praveflowet til
massespektrometeret.
2. Luk kontrolsoftwaren.

3. Hold knappen Reset nede i fem sekunder.
Der lyder et klik, nar releeet aktiveres. Efter ca. three minutter nar massespektrometeret
driftstrykket.

Luk og udluft systemet

Nogle procedurer kraever, at systemet lukkes ned. Andre kraever, at det ogsa udluftes. Falg
disse trin for at lukke og om ngdvendigt udlufte systemet.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Sluk ikke for forvakuumpumperne, for
turbopumpernes omdrejninger er nedsat.

Bemaerk: Hvis indgangsgasforsyningen skal afmonteres, skal trykket i gasledningerne
afhjaelpes, inden den afmonteres.

Tip! Hvis massespektrometret ikke vil blive brugt i en leengere periode, skal det efterlades i
standby-tilstand med ionkilden pa plads. Hvis massespektrometret skal lukkes ned, sa falg
disse instruktioner.

1.  Gennemfgr eller stop alle igangveaerende scanninger.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Sluk for preveflowet, for systemet lukkes ned.

2. Sluk for prgveflowet til systemet.
Luk softwaren.

4. (Hvis pakreevet) Fglg disse trin for at udlufte systemet:
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Bemaerk: Udluft systemet, for du udfgrer en fuldsteendig rengering af
vakuumgraensefladen, fgr du renggr Q0-omradet, og fer du udskifter
forvakuumpumpeolien. Kontakt den kvalificerede vedligeholdelsesperson (QMP) eller
FSE for at fa yderligere oplysninger.

a. Tryk og hold knappen Vent nede i tre sekunder.
Vakuum-LED'en begynder at blinke hurtigere, end nar pumpen er nede.
Turbopumpen spinder gradvist ned.

b. Lad systemet udlufte i 15 minutter, og sluk derefter for forvakuumpumpen.
Sluk for massespektrometrets bekvemmelighedskontak.
6. Afbryd massespektrometrets stramforsyningskabel fra stikkontakten.

7. (Hvis systemet udluftes) Afbryd forvakuumpumpens stremforsyningskabel fra
stikkontakten.
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Hardwareprofiler

En hardwareprofil forteeller softwaren, hvordan massespektrometeret og enhederne er
konfigureret og tilsluttet computeren. Flere hardwareprofiler kan konfigureres, men kun én
profil kan veere aktiv pa et hvilket som helst tidspunkt.

Nar der oprettes en hardwareprofil i Hardware Configuration Editor (editor til konfiguration af
hardware), skal de perifere enheder konfigureres, sa softwaren kan kommunikere med dem.
Konfiguration af de perifere enheder kreever to procedurer:

» At oprette de fysiske forbindelser. For oplysninger om at oprette de fysiske forbindelser til
enhederne henvises der til dokumentet: Vejledning til opseetning af perifere enheder

» Konfiguration af softwaren til at kommunikere med de perifere enheder. En liste over
de understoattede enheder findes i dokumentet Analyst MD: Vejledning til installation af
Softwatre.

Nar softwaren er installeret, er den driver, der kraeves for hver perifer enhed, ogsa installeret.
Nar de perifere enheder er fysisk tilsluttet computeren, skal du konfigurere de relevante
konfigurationsoplysninger.

Hver hardwareprofil skal omfatte et massespektrometer. Fagr du opretter en
dataopsamlingsmetode, skal du sgrge for, at alle enheder, der skal bruges i metoden, er
inkluderet i hardwareprofilen. Enhederne, der er konfigureret i den aktive hardwareprofil og
valgt i dialogen Tilfgj/fiern enhedsmetode, vises som ikoner i ruden dataopsamlingsmetode.
Kun perifere enheder, der er inkluderet i den aktive hardwareprofil, kan bruges til at oprette
dataopsamlingsmetoder.

Opret en hardwareprofil
Brugeren kan oprette flere hardwareprofiler, men kun én profil kan vaere aktiv til enhver tid.

1. Dobbeltklik pa Hardware Configuration under Configure i navigationslinjen.
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2.

Figur 8-1: Hardwarekonfigurations-editor dialog

Hardware Configuration Editor

Hardware Profiles:

==

[ Mew Prafile. .. ]

| viewProfie.. |

Delete Profile

[ Deactivate Profile ]

[.ﬁ.vailalgle Devices... ]

[ LCloze J

| Hep |

-

Klik pa New Profile.
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Figur 8-2: | dialogboksen Opret ny hardwareprofil.

-

Create Mew Hardware Profile @

Prafile Mame: |

Devices in curent profile;

| Add Device...

Delete Device

Setup Device..

o

3. Indtast et navn i feltet Profile Name.
4. Klik pa Add Device.
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Figur 8-3: Dialogboksen Tilgaangelige enheder

Available Devices i ﬁ
Device Type:
Mazs Spectrometer - ]
Devices:
bl azs Spectrometer AR 3200
bazs Spectrometer 3200 0 TRAP
bazs Spectrometer Triple Quad 4500

bl azs Spectrometer ATRAF 4500
bazs Spectrometer Citrine Triple Quad
bazs Spectrometer Citrine G TRAP

o

| dialogboksen Available Devices er Mass Spectrometer den forudindstillede veerdi for
Device Type-feltet.

5. Palisten Devices skal du veaelge det relevante massespektrometer og derefter klikke pa
OK.

6. Klik pa Setup Device i dialogboksen Opret ny hardwareprofil.

7. (Valgfrit) For at konfigurere massespektrometre, der bruger den integrerede
sprajtepumpe, pa fanen Configuration og veelg afkrydsningsfeltet Use integrated
syringe pump.
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Figur 8-4: Konfigurationsfane med sprgjtepumpe konfigureret

Synchronization Trgger
& Active low
Active high

Hote: Scanning will be tiggerad by a 0V sgnal § the
Adtive Low syrchronization ngger is selected

Settings for Inegrated Devices

[T Use intagrated injectar/diveter valve
|¥] Use integrated syringe pump

DucSpray lon Saurce Switching Valve Counter

Beset Counter |

8. (Valgfrit) For at konfigurere massespektrometeret til omlgbsventilen skal du pa fanen
Configuration veelge Use integrated injector/diverter valve.

9. (Valgfrit) Veelg yderligere funktioner pa fanerne Konfiguration og Communication efter
behov.

10. Klik pa OK.

11. | dialogboksen Opret ny hardwareprofil skal du klikke pa Add Device og derefter tilfgje
og opsaette hver enhed, der bruges med massespektrometeret. Der henvises til afsnittet:
Faj enheder til en hardwareprofil.

12. Klik pa OK i dialogboksen Create New Hardware Profile.
13. Klik pa den hardwareprofil, der skal aktiveres i Hardware Configuration Editor.

14. Klik pa Activate Profile.
Markeringen bliver gren. Hvis der vises et radt x, er der et problem med aktiveringen af
hardwareprofilen.

Tip! En hardwareprofil skal ikke deaktiveres, far en anden aktiveres. Klik pa en
hardwareprofil, og klik derefter pa Activate Profile. Den aktive profil deaktiveres
automatisk.

15. Klik pa Close.
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Bemeerk: Den aktuelle driftstilstand for den aktive hardwareprofil kan ses i dialogboksen
Detailed Status for instrumentet ved at dobbeltklikke pa Mass Spec-ikonet nederst til
hgjre i softwarevinduet Analyst MD.

Foj enheder til en hardwareprofil

Enheder skal konfigureres til at ggre det muligt for softwaren at kommunikere med dem. Nar
softwaren er installeret, er den nadvendige driver til hver enhed ogsa installeret. Far enheder
kan konfigureres, skal de veere fysisk forbundet til computeren. For yderligere oplysninger
henvises der til dokumentet: Vejledning til opsaetning af perifere enheder.

1. Abn Hardware Configuration Editor.

2. Palisten Hardware Profiles skal du deaktivere hardwareprofilen.
3. Kilik pa Edit Profile.
4

Klik pa Add Device.
Dialogboksen Available Devices abnes.

5. Palisten Device Type skal du vaelge enheden og derefter klikke pa OK.

Figur 8-5: Dialogboksen Tilgaangelige enheder

Available Devices @

Device Type:

bl azz Spectrometer -

b azz Spectrometer
Purmp

Autozampler

Colurmn Owven

Walve

Detector

&40 Corvverter
Integrated System
Software Application

6. Klik pa OK.
Pa listen Devices skal du veelge enheden og derefter klikke pa OK.

8. Kiik pa Setup Device.
En dialog med konfigurationsvaerdier for enheden abnes.
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9. (Valgfrit) Pa fanen Communication skal du i feltet Alias indtaste et navn eller en anden
identifikator for enheden.

Bemeerk: For enheder, der bruger seriel kommunikation, skal du sgrge for, at den valgte
serielle port svarer til den serielle port, som enheden er fysisk forbundet til.

Bemaerk: Alias-Feltet kan ogsa kaldes Name-boksen og kan findes pa en anden fane
under Alias.

» Hvis enheden bruger en Serial Port som kommunikationsgraenseflade, skal du pa
listen COM Port Number vaelge den COM-port, som enheden er tilsluttet.

* Hvis enheden bruger Ethernet som en kommunikationsgraenseflade, skal du indtaste
den IP Address, der er tildelt enheden af administratoren, eller bruge den tilsvarende
Host Name til adressen.

» Hvis enheden bruger GPIB Board som en kommunikationsgreenseflade, skal du ikke
eendre indstillingerne for GPIB-kortet.

Resten af de forudindstillede veerdier for enheden er sandsynligvis passende. Du ma
ikke 2endre dem. For information om fanerne Konfiguration og Communication, se
dokumentet: Hjaelp.

10. For at gendanne enhedens forudindstillede veerdier skal du klikke pa Set Defaults pa
fanen Communication.

11. Klik pa OK for at gemme konfigurationen.

12. Gentag trin 4 til trin 11 for hver enhed.

13. Klik pa OK i dialogboksen Create New Hardware Profile.

14. Gaor dette for at aktivere hardwaren:
a. Kilik pa hardwareprofilen i Hardware Configuration Editor.
b. Klik pa Activate Profile.

Markeringen bliver gran. Hvis der vises et rgdt x, er der et problem med aktiveringen
af hardwareprofilen. For yderligere oplysninger henvises der til afsnittet Fejlfinding af
hardwareprofilaktivering.

Tip! En aktiv hardwareprofil skal ikke deaktiveres, for en anden aktiveres. Klik pa en
inaktiv hardwareprofil, og klik derefter pa Activate Profile. Den anden profil deaktiveres
automatisk.

15. Klik pa Close.

Rediger enheder i en hardwareprofil
1. Abn Hardware Configuration Editor.

2. Palisten Hardware Profiles skal du deaktivere hardwareprofilen.
3. Kiik pa Edit Profile.
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4. Veelg den relevante enhed, og klik derefter pa Setup Device.
Dialogboksen Enhedskonfiguration abnes.

5. Rediger konfigurationen, og klik derefter pa OK.
6. Klik pa OK.

Klik pa Activate Profile.
Markeringen bliver gran. Hvis der vises et rgdt x, er der et problem med aktiveringen
af hardwareprofilen. For yderligere oplysninger henvises der til afsnittet Fejlfinding af
hardwareprofilaktivering.

Tip! En aktiv hardwareprofil skal ikke deaktiveres, faer en anden aktiveres. Klik pa en
inaktiv hardwareprofil, og klik derefter pa Activate Profile. Den anden profil deaktiveres
automatisk.

8. Kilik pa Close.

Fejlfinding af hardwareprofilaktivering

Hvis en hardwareprofil ikke bliver aktiv, abnes der en dialogboks, der angiver, hvilken
enhed i profilen der ikke blev aktiveret. En enhed kan muligvis ikke aktiveres pa grund af
kommunikationsfejl.

1. Lees den genererede fejlmeddelelse. Afheengigt af beskeden kan der veere et problem
med en enhed, eller hvordan kommunikationen er sat op.

Sarg for, at enheden er forbundet til stramforsyningen og er teendt.

3. Sarg for, at COM-porten eller IP-adressen, der er tildelt enheden, er korrekt.

Tip! P4 computere med to indbyggede serielle porte er den farste port pa det serielle
portudvidelseskort normalt COM3, selvom kablet angiver P1.

4. Serg for, at kommunikationsindstillingerne for enheden, for eksempel indstillingerne
for den dobbelte indbyggede pakkekontakt (DIP), er indstillet korrekt og matcher
indstillingerne pa fanen Communication.

5. Sluk for enheden.
Vent 10 sekunder.

7. Teend for enheden.
Vent, indtil alle enhedens opstartsaktiviteter er fuldfart, for du forsgger at aktivere
hardwareprofilen igen. Nogle enheder kan tage 30 sekunder eller mere at fuldfere
opstartsaktiviteter.

8. Aktiver hardwareprofilen.
9. Hvis problemet fortseetter, skal du slette den mislykkede profil og oprette en ny.

10. Hvis problemet stadig vedvarer, sa ga til sciex.com/request-support.
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Projekter og delprojekter

For du begynder et eksperiment, skal du beslutte, hvor filerne relateret til eksperimentet skal
gemmes. Brug projekter og delprojekter til hvert eksperiment til bedre at administrere data
og sammenligne resultater. Brug f.eks. underprojekter til at gemme resultaterne for bestemte
datoer.

Om delprojekter

Et delprojekt indeholder en undergruppe af mapperne i projektet. Alle delprojekter skal
indeholde de samme mapper. Delprojekter kan vaere meget nyttige til at organisere data.
Hvis forskellige laboratorier for eksempel karer praver af forskellige stoffer ved hjeelp af
den samme dataopsamlingsmetode, kan delprojekter bruges til at gemme resultaterne for
hvert laboratorium, mens mappen med dataoptagelsesmetoden er gemt i projektmappen.
Dataopsamlingsmetoden vil sa veere tilgeengelig til brug med delprojekt eller laboratorium.
Alternativt, hvis prgver kares over en periode pa flere uger, kan resultaterne fra hver dag
gemmes i et separat delprojekt.

Figur 8-6: Eksempel pa en projekt- og delprojektmappestruktur
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D Data
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Opret projekter og delprojekter

For at bruge en delprojektstruktur i et projekt skal du oprette delprojektstrukturen, nar
projektet er oprettet.

1. Klik pa Tools > Project > Create Project.

Figur 8-7: Opret nyt projekt/delprojekt dialog

( Create Mew Project/Subproject @

Project wil be created undar the following directory:
:'I"..L-..;;lll-_!--l‘.'ll-. Iects

Project name:

Subproject Speciications

Subproject narme:

2M7_02_26

Project folders: Subproject folders:
Acquisition Methods a

Acquisiion Scnpts ;

Balch =

Bicdnalyzt E —

Diata

Log

Processing Methods
Processing Scipls o

Add Al | | Bemove Al

Set configuration as default for new projects

[ ok [ Cancal [ Hep

Bemeerk: Et nyt delprojekt kan ikke oprettes for et projekt, der ikke oprindeligt blev
oprettet med et delprojekt.

2. Indtast et projektnavn i feltet Project name.
3. (Valgfrit) For at bruge underprojekter skal du gare dette:

a. Veelg de snskede mapper, og brug derefter piletasterne til at flytte dem til listen
Subproject folders.

b. |feltet Subproject name skal du skrive et navn til underprojektet eller bruge den
eksisterende dato.

4. (Valgfrit) For at bruge denne projekt- og underprojektmappeorganisation til alle nye
projekter, skal du markere afkrydsningsfeltet Set configuration as default for new

projects.

Alle nye projekter oprettes med denne mappekonfiguration.
5. Kiik pa OK.
Opret delprojekter

Delprojekter kan kun oprettes i et projekt, der har en eksisterende delprojektstruktur.
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1. Pa veerktgjslinjen Project skal du veaelge projektet fra listen Project.
Klik pa Tools > Project > Create Subproject.

3. | feltet Subproject name skal du skrive et navn til underprojektet eller bruge den
eksisterende dato.

4. Klik pa OK.

Kopier delprojekter

Et delprojekt kan kopieres fra et andet projekt, der har eksisterende delprojekter. Hvis de
kopierede underprojekter indeholder mapper, der ogsa findes i destinationsprojektmappen,
bruger softwaren mapperne pa projektniveau.

1. Klik pa Tools > Project > Copy Subproject.
Dialogboksen Copy Subproject abnes.

Klik pa Browse for at ga til delprojektkilden.

Klik pa OK.

Veelg underprojektet fra listen Source Subproject.
Klik pa Browse for at ga til delprojektets destination.
Indtast navnet i feltet Target Subproject.

Klik pa OK.

Gor et af fglgende:

© N o o &~ weDd

» For at kopiere alle mapper og filer fra Subproject Source til Subproject Destination
skal du markere afkrydsningsfeltet Copy Contents.

* For kun at kopiere mapperne i den samme struktur til Subproject Destination, skal
du sgrge for, at afkrydsningsfeltet Copy Contents er fiernet.

9. Klik pa Copy.
Skift mellem projekter og delprojekter
Klik pa det anskede projekt eller delprojekt pa veerktgjslinjen for software fra projektlisten.

Figur 8-8: Projektliste

Help

Explore Mode v] 3 [Example -
APT Instrument
Default

Projektlisten i denne figur viser mapperne API Instrument, Default og Example.
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Installerede projektmapper

Tre projektmapper er installeret med softwaren: API Instrument, Default 0og Example.

APIl-instrumentmappe

API Instrument-mappen er unik og meget vigtig for massespektrometerets korrekte funktion.
API Instrument-mappen indeholder de ngdvendige oplysninger til tuning og kalibrering af
massespektrometeret. Denne information omfatter:

+ Parameterindstillingsfiler
» Referencefiler
» Instrumentdatafiler, der indeholder oplysninger om kalibrering og oplgsning

» Dataopsamlingsmetoder, der anvendes under automatisk indstilling

API Instrument-mappen indeholder ogsa datafiler til manuelle tuning-kgrsler, der blev udfert
med knappen Start i stedet for knappen Acquire. Disse datafiler gemmes automatisk i
mappen API Instrument\Tuning Cache 0og navngives med dato og klokkesleet, hvor de
blev oprettet. Tuning Cache-mappen ryddes automatisk med jeevne mellemrum.

Standardmappe

Standardmappen indeholder mapper, der er til stede i nye projekter og fungerer som
skabelon for nye projekter.

Eksempel mappe

Eksempelmappen indeholder eksempelmetoder og datafiler. Brugere kan gve sig i at arbejde
med tilstandene Udforsk eller ved hjeelp af eksempeldata. Eksempelfilerne er sorteret i
undermapper efter massespektrometertype og anvendelsesomrade.
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kalibrer

Kgar indstillingen Verify instrument performance ugentligt, eller efter massespektrometeret
er rengjort, for at bekraefte, at systemet fungerer korrekt. For triple quadrupol-systemer
bevares kalibrering og oplasning generelt i tre til seks maneder, medmindre systemet
mister vakuum. For QTRAP-systemer bar oplgsningen ogsa bevares i tre til seks

maneder, men systemet bgr kalibreres ca. en gang om maneden. Hvis systemet mister
vakuum, skal kalibreringen og oplgsningen kontrolleres, fgr systemet tages i brug. Se
falgende dokumenter for yderligere oplysninger om afstemning og kalibrering: Avanceret
brugervejledning og Vejledning i manuel tuning.

Tip! Udfar vedligeholdelsesopgaver regelmaessigt for at sikre, at massespektrometer
fungerer optimailt.

Forudseatninger

» Spray er stabil, og der anvendes korrekt justeringsoplgsning.

* En printer er konfigureret.

Pakraevede materialer

+ Justeringsoplgsninger, der leveres i kemikaliesaettet til standarder, som fglger med
systemet. Om ngdvendigt kan der bestilles et nyt saet hos SCIEX. Der henvises il
afsnittet: Kalibreringsioner og -lgsninger.

* 5 ml, 1 mleller 250 pl serielle gasteette sprajter.

* Raed PEEK-prgveslange.

Om Tuning og Kalibrering

Tuning af instrumentet er processen med at optimere oplgsningen og instrumentparametrene
for at opna den bedste falsomhed og ydeevne af massespektrometeret. At optimere
oplasningen betyder justering af topbredden og topformen. Du kan indstille og kalibrere
instrumentet enten automatisk eller manuelt.

FORSIGTIG: Potentiel kalibreringsfejl. Hvis temperaturen andres med mere end 2 °C,
kan oplgsningen og massekalibreringen blive pavirket.

Tip! Renger QO0-omradet regelmaessigt for at minimere virkningen af opladning (et betydeligt
tab af falsomhed af ionerne af interesse over en kort periode) pa de firdoblede. Kontakt den
kvalificerede vedligeholdelsesperson (QMP) eller FSE.
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Automatic tuning: Softwaren udfgrer oplgsningsoptimering og massekalibrering ved hjeelp
af instrumentoptimeringsguiden. For LIT-instrumenter udferes ogsa MS3-optimeringer.

Manual tuning: Mange af instrumentets oplgsningsoptimeringer og kalibreringer kan udfares
manuelt.

Sikkerhedskopier APl-instrumentmappen

Sikkerhedskopiér API Instrument-mappen regelmaessigt, og efter at rutinemaessig
vedligeholdelse er udfart.

Kopier mappen API Instrument, indsaet den et andet sted, helst pa en anden computer,
og omdeb derefter mappen. Brug datoen og en massespektrometerreference, nar du
navngiver mappen, hvis der er mere end ét massespektrometer. For eksempel API
Instrument_instrument model3_010107.

Sikkerhedskopier instrumentparametre
1. Dobbeltklik pa Instrument Optimization under Tune and Calibrate pa
navigationslinjen.

2. Klik pa File > Backup Instrument Settings Files i dialogboksen Instrument
Optimization.

Indtast et filnavn, og klik derefter pa Save.
4. Kiik pa Exit.

Gendan instrumentparametre

1. Dobbeltklik pa Instrument Optimization under Tune and Calibrate pa
navigationslinjen.

2. Kilik pa File > Restore Instrument Settings Files i dialogboksen Instrumentoptimering.
3. Gatil de instrumentindstillinger, som du vil gendanne, og klik derefter pa Open.

4. Kilik pa Exit.

Indstil og kalibrer automatisk

Instrumentoptimering er automatisk instrumenttuningssoftware, der tuner bade firedobbelte-
og LIT-tilstande og udfgrer massekalibrering. Til firedobbelt-tilstand justerer det
oplagsningsforskydningerne. Til LIT-tilstand optimerer den AF3 og EXB. For MS3 justerer den
eksitation- og isolationskoefficienterne. Veelg en af instrumentets ydeevnemuligheder:

+ Verify instrument performance: Tester instrumentets ydeevne, men lader
instrumentindstillingerne vaere uaendrede. En rapport genereres i slutningen af testen. Du
kan bruge denne mulighed ugentligt til at kontrollere, hvor godt instrumentet yder.

* Adjust mass calibration only: Kontrollerer og justerer automatisk massekalibreringen.
Hvis massekalibreringen er aendret, retter softwaren det. Denne mulighed kan
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bruges ugentligt til LIT-instrumenter eller manedligt til at kontrollere og justere
massekalibreringen, hvis det er ngdvendigt.

* Adjust instrument settings: Kontrollerer og justerer instrumentindstillingerne og
massekalibreringen. Instrumentindstillingerne opdateres fra de aktuelle indstillinger il
optimale indstillinger. Brug denne mulighed, hvis instrumentets ydeevne er darlig, eller
hvis topformen er darlig. Kun erfarne brugere bgr justere instrumentindstillingerne.

Bemaerk: Gamle LIT-metoder skal opdateres med de nye indstillinger. Skift LIT-
hastigheden i den avancerede MS-fane, og gem derefter metoden.

* Reset selected scan modes to default values and adjust instrument settings:
Nulstiller instrumentveerdierne til fabriksindstillede veerdier. Vaelg denne mulighed, hvis en
hovedkomponent af instrumentet udskiftes eller efter den farste installation. Kun FSE'er
bar bruge denne funktion.

Sikkerhedskopier de aktuelle instrumentparametre, hvis de skal gendannes senere. Den
forudindstillede placering for instrumentparametrene er <drive>:\Analyst Data\Projects\API
Instrument\Instrument Optimization\Instrument Settings Backups\User Created Backups.

Verificer instrumentets ydeevne

Brug denne procedure til at verificere eller justere massespektrometrets ydeevne. For
oplysninger om brug af de andre muligheder for instrumentydelse henvises der til
dokumentet: Hjeelp.

Forudsaetninger

+ Sprejtepumpen aktiveres i hardwareprofilen. Hvis sprejtepumpen ikke er aktiveret, skal
du redigere hardwareprofilen. Der henvises til afsnittet: Faj enheder til en hardwareprofil.

* APl-instrumentmappen er valgt.

1. Dobbeltklik pa Manual Tuning under Tune and Calibrate i navigationslinjen.

2. Start sprgjtepumpen, indtast 5 i feltet Duration, og kar derefter en kalibreringsmetode.
Bekreeft, at det samlede ionkromatogram (TIC) er stabilt, og at de pagaeldende toppe er
til stede i spektret.
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Figur 9-1: Eksempel pa en stabil TIC og interessante toppe
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3. Dobbeltklik pa Instrument Optimization under Tune and Calibrate i navigationslinjen.
Dialogboksen Instrument Optimization dbnes.

4. Klik pa Verify instrument performance.

5. Klik pa Next.

6. Klik pa Approved Tuning.

7. Klik pa Next.
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8. Veelg en Tuning Solution fra listen.
Afheengigt af den valgte Igsning er der forskellige tilstande til radighed:

a. Kilik pa en polaritet.
b. (Hvis tilgeengelig) Klik pa Q1 og Q3 i afsnittet Quad.
c. (Hvis tilgaengelig) Klik pa de gnskede scanningshastigheder.
d. (Hvis tilgeengelig) Klik pa scanningshastighederne i afsnittet LIT.
e. (Hvis tilgeengelig) Klik pa Excitation i afsnittet MS/MS/MS
9. Kiik pa Next.
10. Huvis siden Select a mode abnes, skal du vaelge Automatic.
11. Klik pa Next.

12. Klik pa GO.
Dialogboksen Verifying or Adjusting Performance abnes. Nar processen er afsluttet,
abnes Results Summary. For yderligere oplysninger henvises der til dokumentet: Hjeelp.

13. (Hvis det er relevant, afthaengigt af de valgte indstillinger) Nar du bliver bedt om det, skal
du skifte oplgsninger for forskellige scanningstyper og polariteter.

Dialogboksen Verificering eller justering af
ydeevne

Det gverste venstre hjgrne viser den del af instrumentet, der er ved at blive tunet.

Grafen Aktuelt spektrum viser spektret for den aktuelle scanning, den optimale
scanning valgt af softwaren eller scanningen ved den aktuelle parameterveerdi, nar
softwareresultaterne ses i interaktiv tilstand.

Instrumentoptimeringsbeslutningsdiagrammerne gverst til hajre viser dynamisk intensitet-til-
spanding-kurverne for de parametre, der i gjeblikket optimeres.

Resultatoversigt

Resultatoversigten er en registrering af eventuelle andringer i instrumentindstillingerne, der
blev foretaget af guiden Instrument Optimization.

Resultatoversigten indeholder placeringen af backupfilerne til data- og
instrumentindstillingerne samt en trinvis registrering af aendringerne og resultaterne under
optimeringen.

Resultatoversigten indeholder ogsa en verifikationsrapport. Denne rapport indeholder
et gjebliksbillede af massespektret for hver relevant masse for de scanningstilstande,
der verificeres. Spektret er maerket med malmassen, hvor massen blev fundet,
masseforskydningen, topbredden og topintensiteten. Spektret kan bruges som en visuel
registrering af topformen eller scanningstilstandens ydeevne. En oversigtstabel med
resultater fglger spektret.
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Resultatoversigten gemmes automatisk i felgende sti: <drive>:\Analyst
Data\Projects\API Instrument\Datal\Instrument Optimization\yyyy-mm-
dd\results.pdf, hvor 4d84-mm-dd er datoen, hvor rapporten blev oprettet. Brugere kan
udskrive resultatoversigten eller abne en tidligere gemt resultatoversigt.

Gendan APIl-instrumentmappen

Sikkerhedskopiér APT Instrument-mappen regelmaessigt, og efter at rutinemeessig
vedligeholdelse er udfert.

1. Omdgb den aktuelle mappe API Instrument.
2. Kopiér backupmappen til mappen Projects.

3. Skift navnet pa backupmappen til APTI Instrument.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
102/293 IVD-IDV-05-6996-DA-D



Betjeningsvejledning — Automatisk
optimering

Nedenstaende trin anbefales for at afstemme instrumentparametre for bestemte stoffer.
Blandingen af fire stoffer bruges til at illustrere trinene i proceduren. Brugeren skal anvende
den samme procedure under brug af de relevante stoffer for den pageeldende analyse.

Dette afsnit beskriver, hvordan du:

» Automatisk optimerer til analytten ved hjaelp af guiden Compound Optimization.
+ Veelger mellem infusions- og flowinjektionsanalyse (FIA).

* Optimerer parametre:

» Huvis der veelges infusionsanalyse, skal der anvendes en infusionsmetode til optimering
af stofafhaengige parametre.

* Huvis der veelges FlA-analyse, skal FIA anvendes til at optimere stof- og
ionkildeafhaengige parametre.

Denne procedure bruger minoxidil, tolbutamid, reserpin og rescinnamin som eksempler
pa stoffer. Der kan anvendes andre tilgeengelige stoffer, men metoderne skal tilpasses i
overensstemmelse hermed.

Brugeren kan ogsa optimere stoffer manuelt. Der henvises til dokumentet: Brugervejledning
til systemet for oplysninger om massespektrometeret.

Forudsaetninger

» Massespektrometeret er indstillet og kalibreret.
» (Til FIA-analyse) Der er en skabelon for en dataopsamlingsmetode til radighed.

» (Til FIA-analyse) En LC-pumpe og en autosampler er tilsluttet og konfigureret i
hardwareprofilen.

* En integreret sprgjtepumpe er konfigureret i hardwareprofilen.

+ Alle de ngdvendige perifere anordninger, herunder LC-komponenterne, hvis pakraevet,
konfigureres i hardwareprofilen.
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Pakraevede materialer

» Blandinger med fire stoffer (10 ng/ml), bestdende af reserpin, minoxidil, tolbutamid
og rescinnamin. Oplgsningen kan anvendes til infusion og FIA. Koncentrationen er
systemafhaengig. Brug en oplasning, der bestar af 49,9 % acetonitril, 50 % deioniseret
vand og 0,1 % myresyre som fortyndingsmiddel.

Bemaerk: Dette er en eksempelblanding til demonstrationsformal. Brugerne skal skabe
deres egen blanding i et passende oplgsningsmiddel, nar de udvikler applikationer. En
oplgsning med et enkelt stof foretraekkes. Ved blanding af stoffer skal det sikres, at
stofferne ikke interfererer med hinanden eller har samme molekylveegt.

* En spragjte, fortrinsvis en 1,0 ml sprgijte.

+ (Til FIA-analyse) mobilfase: 1:1 acetonitril:vand + 2 mM ammoniumacetat + 0,1 %
myresyre.

Bemaerk: Brugerne kan vaelge en anden mobilfase baseret pa stoffets eksperimentelle
egenskaber.

* LC-pumpe og autosampler.

+ (Til FIA-analyse) autosampler-heetteglas.

Om automatisk optimering

Automatisk optimering kontrollerer fgrst for tilstedeveerelsen af stofferne. Spaendingerne

af de forskellige ionbaneparametre ages eller reduceres gradvist for at bestemme den
maksimale signalintensitet af Q1-scanningen for hver ion. En tekstfil genereres og vises
under optimeringsprocessen. Denne fil registrerer de udfgrte eksperimenter og den optimale
veerdi for hver parameter. En filmappe, der indeholder alle de udferte eksperimenter,
genereres ogsa og kan findes ved at abne datafilmappen i Udforsk-tilstand. For hvert
eksperiment, der udfgres, genereres der ogsa en dataopsamlingsmetode, som gemmes i
mappen dataopsamlingsmetode.

Under optimeringsprocessen skal du veelge, hvordan prae-cursorionen og de tilsvarende
produktioner skal veelges.

Typer af proveintroduktion
Infusion

Infusion er det kontinuerlige flow af prgven ved lave flowhastigheder ind i ionkilden ved
hjeelp af en sprgjtepumpe. Under infusionsoptimeringsprocessen kan softwaren veaelge
preekursor-ioner og produkt-ioner og optimere for modvirke klyngedannelse, kollisionsenergi
og afslutningspotentiale for kollisionscelle. Spaendingerne i ionbaneparametrene gges eller
mindskes gradvist for at fa den maksimale signalintensitet for moder-ionen og produkt-
ionerne.

Brug infusionsoptimering til kun at optimere stofathaengige parametre ved meget lavere
flowhastigheder end dem, der anvendes under LC-MS/MS-analyse.
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FIA

FIA er autosamplerens indsprgijtning af en prave i massespektrometeret ved hjzelp af et
LC-system. Under FIA-optimeringsprocessen udfares flere praveinjektioner for forskellige
ionkilde- eller stofathaengige parametre, der aendres mellem injektioner. FIA-stofoptimering
optimerer parametre ved at udfere loopede eksperimenter i reekkefalge. En stofafheengig
parameter optimeres forst efterfulgt af den naeste stofafhaengige parameter. FIA optimerer for
ionkildeafhaengige parametre ved at foretage en injektion for hver veerdi.

Stofparametrene skal indsnaevres ved hjeelp af mindst to yderligere FIA-cyklusser.

Brug FIA-optimering til at optimere bade stofafhaengige og kildeafhaengige parametre ved
hjeelp af et LC-system med hgjere flowhastigheder.

Tabel 10-1: Forskelle mellem proveintroduktionsmetoder

Metode Pakraevede enheder Parametre Typisk
flowhastighedsomr
ade

Infusion Sprgjtepumpe Stofafthaengig 5 uL/min til 25 pL/min

FIA LC-pumpe og lonkilde- og stofafhaengig 25 pL/min til 1000

autosampler pL/min

Under optimeringen genereres der en tekstfil, som derefter vises. Denne fil registrerer

de udferte eksperimenter og de optimale vaerdier for hver parameter. En filmappe, der
indeholder alle datafiler, genereres ogsa. For hvert eksperiment, der udferes, genereres og
gemmes der ogsa en dataopsamlingsmetode i Acquisition Methods-mappen.

Optimer automatisk til en analyt ved hjaelp af
infusion

Brug denne procedure til at udfgre automatisk MS/MS-optimering ved hjeelp af infusion med
en kendt pree-cursorion og en ukendt produktion.

Bekraeft tilstedevaerelsen af stoffer

Bekreeft tilstedeveerelsen af stoffer af interesse, far du fortsaetter med automatisk optimering.

1. | softwarenAnalyst MDopret et projekt.
2. Aktiver hardwareprofilen.
3. Forbered prgven:
a. Aspirer stof oplgsningen i en sprgjte og fjern luften fra sprgjten.

b. Brug slangen med den specielle fitting til at forbinde sprejten med
massespektrometeret.

c. Installer sprgjten i den integrerede sprgjtepumpe.

4. Infunder stoffet i oplgsning med en hastighed pa 5 pl/min til 10 yl/min.
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5. Dobbeltklik p4 Manual Tuning under Tune and Calibrate i navigationslinjen.
6. Klik pa i metodelistefeltet Syringe Pump Method.
7. Ondtast de relevante parameterveerdier pa fanen Syringe Pump Method Properties. Der
henvises til tabellen: Tabel 10-2.
Tabel 10-2: Fanebladet Egenskaber for sprgjtepumpe-metode
Parameter Typisk vaerdi
Syringe Diameter Sprajteafthaengig; 1,0 ml sprajte er 4,610
mm
Flow Rate 5til 10
Unit HI/min
Figur 10-1: Fanebladet Egenskaber for sprgjtepumpe-metode
| EditRamp... | |Syinge PumpMethod w| []Use | Start Syringe Pump
Integrated Harvard Syringe Pump Method Properties |
Syringe Diameter {mm):
4610 -
Flow Rate: Lt :
10.000 | uL/min -
8. Klik pa Start Syringe Pump.
9. Klik pa MS Method i metodelisten.
10. | fanen MS, indtast parametrene vist i tabellen: Tabel 10-3.
Tabel 10-3: MS fane
Parameter Veaerdi
Scanningstype Q1 MS (Q1)
Start (Da) 200
Stop (Da) 700
Scanningshastighed (Da/s) (hvis 200
tilgeengelig)
Varighed (min) 3
11. Klik pa Start.
12. Vent, indtil en jaevn TIC vises til venstre, og toppe vises til hagjre. Klik derefter pa Stop.
13. Veelg afkrydsningsfeltet MCA.
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14. Type 10 | Cycles feltet.
15. Klik pa Start.

Nar de ti scanninger er faerdige, viser grafen masserne af de fire stoffer som ioner.

Bemeerk: Intensiteterne af stofferne bgr vaere meget hgjere end de mindste stajtoppe,
men ikke sa hgje, at der ikke ses nogen stgjtoppe. | det farste tilfaelde er toppen maske
ikke et rigtigt stof. | det andet tilfeelde kan koncentrationen veere for hgj til, at softwaren
kan optimere korrekt.

Figur 10-2: Sammensatte ioner
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Udfer automatisk MS- og MS/MS-optimering ved hjalp
af infusion med en kendt prakursor-ion og en ukendt
produktion

Automatisk optimering til MS/MS-analyse optimerer visse stofafhaengige parametre for en
eller flere MRM-overgange. Softwaren finder ionen af interesse og optimerer derefter de
stofathaengige parametre for at fa den maksimale falsomhed for stoffet. Softwaren ager
CE og veelger derefter de mest intense fragmenter, der opfylder alle kriterier for valg af
produkt-ion.

Hvis det indledende Q1-scanningssignal er for hgijt, forsgger softwaren at reducere CEM for
at holde ionerne inden for detektoromradet. Hvis signalet stadig er for hgijt efter reduktion

af CEM, stopper processen, og en fejlmeddelelse vises. Fortynd oplgsningen, og genstart
derefter optimeringen. Sgrg for at rense infusionsledningen.

Parametrene fra den sidste kvantitative optimering gemmes.
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1. Sarg for, at den rigtige koncentration af oplgsningen er kommet i sprgjtepumpen, og at
sprgjtepumpen er startet.

Sprejtepumpen skal startes i vinduet Manual Tune, for stofoptimering starter.

Hvis en integreret sprajtepumpe er tilgaengelig og er blevet startet, vil status-LED'en for
sprgjtepumpen blinke.

2. Dobbeltklik pA Compound Optimization under Tune and Calibrate i navigationslinjen.
Siden Instrument Settings abnes.

Klik pa Infusion i afsnittet Inlet.Klik pa MS/MS Analysis i afsnittet Mass Spectrometer.

Klik pa Next.
Siden lons to use in MS/MS Analysis, abner.

6. Veelg de passende parameterveerdier. Der henvises til tabellen: Tabel 10-4.

Tabel 10-4: Eksempel pa siden Parametre, der skal bruges i MS/MS-analyse

Parameter Vardi
MW lon: Search Window 2,500
Resolution Enhed
Polarity Positiv eller Negativ, afhaengigt af egenskaberne for
malstoffet
Product lon Veelg automatisk
Resolution Enhed

Bemeerk: Optimeringsalgoritmen for den mest intense top i det angivne sggevindue.
Hvis den mest intense top i dette vindue ikke er den relevante masse, vil softwaren
optimere for den forkerte ion.

7. Klik pa Criteria ved siden af muligheden Auto Select.
Dialogboksen Product lon Auto Selection Criteria abner.

8. Indtast de passende parameterveerdier. Der henvises til tabellen: Tabel 10-5.

Tabel 10-5: Parametre for dialogen Automatisk valg af kriterier for produkt-ion

Parameter Vardi Beskrivelse
From the Most 3 Antallet af fragmentoppe, der skal optimeres.
Intense (peaks) Algoritmen genererer et spektrum for produkt-ion-

scanning, mens CE gges i MCA-tilstand. | dette
eksempel tager algoritmen de tre mest intense
fragment-ioner fra spektret og fortseetter derefter
MS/MS-optimering pa kun disse fragmenter.

For ukendte stoffer skal der veelges flere toppe.
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Tabel 10-5: Parametre for dialogen Automatisk valg af kriterier for produkt-ion

(fortsat)
Parameter Veerdi Beskrivelse
Build final 2 Antallet af fragment-ioner pr. preekursor-ion
method using (malstof), der automatisk skal medtages i
(most intense dataopsamlingsmetoden. Det angivne tal definerer
peaks) antallet af MRM-overgange, der skal inkluderes for
hver malstof i metoden. Prioriteringsraekkefalgen er
baseret pa intensiteten af fragment-ionen.
To er en bedre startveerdi end et, da der typisk
kraeves to produkt-ioner til kvantificering. Start med
tre, hvis der er et problem med en af de to bedste. Ga
tilbage, og den tredje er allerede identificeret.
For ukendte stoffer veelges flere toppe til brug i
tilfeelde af interferens.
Exclude 20,000 Da-veerdien, som definerer eksklusionsvinduet
Product lons omkring praekursor-ionen. Fragment-ioner, der falder
within £ (Da of inden for dette vindue, er ikke valgt til MRM-
Precursor lon optimering. Hvis brugeren f.eks. skriver £ 5 Da for
m/z) en praekursor-ion, der har en m/z-veaerdi pa 500,
udelukkes eventuelle fragment-ioner inden for en
m/z-veerdi pa 495 til 505. Dette forhindrer preekursor-
ionen i at blive optimeret som en produkt-ion.
Min. Mass for 60,000 Den laveste fragmentmasse, der skal tages i
Product lon betragtning ved optimering. Brug denne indstilling
(Da) til at @ge eller reducere stgrrelsen af det vindue,
der indeholder fragment-ioner, som skal tages i
betragtning fra praekursormassen.
Threshold for 100,000 Det mindste antal teellinger for en produkt-ion, der
Product lon skal tages i betragtning.
(cps)

10. Klik pa Next.

Dialogen Target Components abner.

Klik pa OK for at gemme aendringerne i valgkriterierne.

11. Indtast de passende parametervaerdier. Der henvises til tabellen: Tabel 10-6.

Bemaerk: Stoffets navn skal vaere unikt for hver stof eller overgang.

Tabel 10-6: Eksempel pa parametre for dialogen Malstoffer

Malstof

Felt Vardi

Reserpin

Stofnavn Reserpin
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Tabel 10-6: Eksempel pa parametre for dialogen Malstoffer (fortsat)

Malstof Felt Verdi
MW (Da)? 609,3
Antal ladninger 1
Minoxidil Stofnavn Minoxidil
MW (Da)? 210,2
Antal ladninger 1
Tolbutamid Stofnavn Tolbutamid
MW (Da)? 2711

Antal ladninger

1

Rescinnamin (IS)

Stofnavn

Rescinnamin

MW (Da)?

635,3

Antal ladninger

1

12. Klik pa Finish for at starte optimeringsprocessen.

To vinduer vises, et tekstfilvindue og et dataopsamlingsvindue. Brugeren kan veere
nadt til at minimere et af dem for at se det andet. Eksperimentet, der kares, vises
gverst i dataopsamlingsvinduet. X-aksen viser parameteren, som optimeres, for hvert
eksperiment. Tekstfilvinduet opdateres, efterhanden som resultaterne genereres.

Nar optimeringen er fuldfart, oprettes og dabes en MRM-dataopsamlingsfil
<compound>_QOpt_FinalMRM_Pos.dam, hvor <compound> er det farste stof pa siden
Malkomponenter.

Gennemga optimeringsresultaterne

Nar optimeringen er fuldfart, gemmes de optimerede parametre i en dataopsamlingsmetode.
Alle dam- og wiff-filer, der genereres under optimeringsprocessen, gemmes i henholdsvis
mappen Acquisition Methods 0gien undermappe i mappen Data i projektet. Navnet

pa undermappen genereres ved hjaelp af navnet pa stoffet og datoen.

1. Nar du har gennemfart optimeringen, skal du udskrive tekstfilen, der indeholder de

optimerede parametre for hvert stof.

2. KIlik pa File > Open og veelg derefter filen Reserpine QOpt FinalMRM.POS.dam.

Sammenlign veerdierne i tekstfilen med vaerdierne i damfilen.

Undersgag indholdet af fgalgende mapper:

Data: Gennemga alle de karsler, der er udfart under optimering. Sammenlign en
wiff-fil med den optimerede veerdi i metoden eller udskrevne parametre.

2 |ndtast den ngjagtige ionmasse.
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* Acquisition Method: Reserpine QOpt FinalMRM.POS.dam fil og andre
deemningsfiler oprettet under optimering.

* Log: Rapportfil (rtf) vist under optimeringsprocessen.

Optimer automatisk til en analyt ved hjzelp af
FIA

Forudsaetninger

Identificer ionerne for stofferne og gem den grundlaeggende dataopsamlingsmetode.

Tilfgj en autosampler og LC-pumpe til den grundlaeggende dataopsamlingsmetode. Brug
af FIA til optimering kraever, at disse enheder er aktive i hardwareprofilen.

Opret en LC-MS/MS-dataopsamlingsmetode baseret pa
Reserpine_QOpt_FinalMRM.POS.dam-filen og navngiv derefter den nye metode.

Bemaerk: Selvom FIA kan bruges til at optimere stofafhaengige parametre, ggres dette typisk
ikke pa grund af antallet af cyklusser, der kraeves for at opna de optimale parameterveerdier.

1.

Seet en fortynding af blandingen med fire stoffer i en autosampler.

Der kraeves tilstraekkelig stikprave til at gennemga hver variabel for hver parameter og
have praven tilovers. For at temperaturen for eksempel skal kare ved 300 °C, 400 °C
0g 500 °C, hvis injektionsvolumenet er 10 pL, kraeves der mere end en 30 uL (3 x 10
pL-injektion).

2. Sgrg for, at LC Sync er valgt i metoden.
Bemaerk: | LC Sync-tilstand koordinerer massespektrometeret med LC-systemets
handling for at sikre, at dataene registreres korrekt.
Figur 10-3: Dataopsamlingsmetode med LC Sync valgt
Acquisition Method Properties |
Comment:
Duration (min): D.015
Synchronization Made: LC Sync -
Auto-Eguilibration
Auto-Equilibration
3. Soarg for, at ionkilde- og gasparametrene er indstillet til imelige niveauer for at forhindre
kontamination af massespektrometeret under optimering. Der henvises til afsnittet:
lonkildeoptimering.
4. Indstil det vandrette mikrometer til 5.
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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5. Indstil det lodrette mikrometer pa ionkilden for flowhastigheden. Som udgangspunkt skal

du bruge parametrene i fglgende tabel.

Tabel 10-7: Vertikale ionkildeparametre

Flowhastighed

Indledende lodrette parametre

1 pL/min til 20 pL/min 10 mm
20 pL/min til 250 pyL/min 5 mm
250 pL/min til 500 pL/min 2 mm

500 + uyL/min 0 mm

6. Indstil vaerdierne for LC-systemet, og brug for eksempel en autosampler-
injektionsvolumen pa 10 L. Brug den samme koncentration til infusionsforsgget eller

en lavere koncentration.

LC-pumperne skal konfigureres til en isokratisk kgrsel uden kolonne. MS- og LC-tiderne
skal veere de samme for at indsamle de korrekte data.

Flowhastigheden og procentdelen af anvendte mobile faser ber veere baseret
pa den anvendte LC-sgjle, den generelle kromatografi og den omtrentlige
mobilfasekoncentration, ved hvilken stofferne af interesse eluerer.

7. Dobbeltklik p4 Compound Optimization under Tune and Calibrate i navigationslinjen.

Siden Instrument Settings abnes.

8. Afheengigt af det anvendte LC-system skal du indtaste de relevante parameterveerdier.

Der henvises til tabellen: Tabel 10-8.

Tabel 10-8: Eksempel pa instrumentindstillinger

Parameter Vardi
Inlet FIA
Rack Code Autosampler specifik

Rack Position

Autosampler specifik

Injection Volume

10 uL (eksempelvolumen)

Mass Spectrometer

MS/MS-analyse

9. Veelg den relevante standarddataopsamlingsmetode.

10. Klik pa Next.

11. Sarg for, at afkrydsningsfeltet Int. Std. er fjernet.

Markering af afkrydsningsfeltet angiver, hvilken MRM der svarer til de interne standarder.
Interne standarder optimeres ikke under optimeringsprocessen.

12. |1 gruppen Resolution skal du veelge Unit i bade Q1 Resolution- og Q3 Resolution-

felterne.
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Figur 10-4: Oplesningsfelter for Q1 og Q3

FIA Target Compounsds

o

Thess larget compounds will be optimized. You may changs the compound name.  Pleass specy
standands.

which ona of them are used a3 intemal
Compound Name | @1 Mass (Da)| 03 Mass (0a)| nt. St | vial Pes.
1 Compound 609.300-155.00 605300 155,000 || 11
F] Compound 210.200-164.20 | 210.200 | 164.200 E
3 Compound 271.100-81.100 | 271,100 | §1.100 | £
4| Compound 635.300-221.20 | £35.300 | il S EE

Source / Gas Parameber conditions.

Naote: Al compounds identfied 83 |5, fntemal standsrd) will not be used to determins optimum

Reschuion
Q1 Resohution: | Und
Q3 Resshution: [0z

13. Klik pa Next.

14. Pa siden FIA Compound Parameters skal du indtaste tal, der er lavere eller hgjere end
den oprindelige veerdi, men inden for specifikationerne.

Bemaerk: For at holde systemet rent skal du sgrge for, at veerdierne ikke er for lave. For
parametre, der kan bruges som udgangspunkt, henvises der til tabellen: Tabel 10-9.

Tip! Indtast veerdierne, far du markerer afkrydsningsfeltet.

Tabel 10-9: Eksempel pa parametre for FIA-kildeparametersiden

Parameter Marker afkrydsningsfeltet Vardier for optimering
Optimer?
Curtain Gas Ja 20;40;55
Collision Gas Nej —
lonSpray Voltage Ja 1500;2000;3000;4000;5000
Temperature Ja 300;400;500;600;700
lon Source Gas 1 Ja 40;50;60;70;80;90
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Tabel 10-9: Eksempel pa parametre for FIA-kildeparametersiden (fortsat)

Parameter Marker afkrydsningsfeltet Veardier for optimering
Optimer?
lon Source Gas 2 Ja 40;50;60;70;80:;90

15. Veelg 1 eller 2 ved siden af Replicate Injection for each Parameter.
Det samlede antal injektioner og det samlede prgvevolumen beregnes baseret pa
specifikationerne i denne dialogboks. Bemeerk den samlede ngdvendige prgvevolumen.
Prgvevolumenet stiger med antallet af variabler for hver parameter, der optimeres, fordi
hver variabel er en separat metode.

Figur 10-5: Eksempel Replikatinjektion for hvert parameterfelt

FI& Sowrce Parameters [
Planse salact the Source Paramebers to optimize in FIA:
Parameter Hame Oplil'ﬁlle Current 'l.l"al.l Values for Dptimi:,ﬂian

L Curtain Gas | 10.0 | S0.0:40.0.55.0;

3 |lenSpray Volage 4 5500.0 | 1500.0:2000.0:2000.0,4000

4 Temperalure [ 0.0 | 200.0;400.0,500.0,800.0;70

s kon Source Gas 1 | i 15.0 | 40.0:50.0,60.0.70.0,20.0:80

B lon Sowrce Gas 2 | il 0.0 ;_fI]_I}.E-&] 0:60.0:70.0:80 ﬂ:"j‘_ﬂ

4 ] ¥
Bepbeate Injaction for aach Parametar 1 =32 3 4

Total # of injections: 50
Total Sampbe Volume: 50 ()
[ <oek [ ee> | [ canca | [ hHep |

16. Klik pa Next.

17. Pa siden FIA Compound Parameters skal du for hver analyt bruge de angivne
eksempelparametervaerdier som udgangspunkt. Der henvises til tabellen: Tabel 10-10.

Bemaerk: Veerdierne i falgende tabel er foreslaede veerdier. For yderligere oplysninger
henvises der til dokumentet: Hjeelp.
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Tabel 10-10: Eksempel FIA stofparametre-side

Parameter Marker afkrydsningsfeltet Veardier for optimering
Optimer?
Declustering Potential Ja 60;80;100;120;200
Entrance Potential Nej —
Collision Energy Ja 20;30;40;50;70;80;100
Collision Cell Exit Potential Ja 2;4;6;8;10;12

Det samlede antal injektioner og den afthaengige prgvevolumen opdateres automatisk. |
modseetning til ionkildeparametre, som kraever én injektion pr. vaerdi pr. replikat, kraever
stofafhaengige parametre kun én injektion pr. parameter. Et slgjfeeksperiment udfgres for
hver parameter. Veerdierne skiftes scan-for-scan inden for én injektion.

Bemaerk: Angiv ikke for mange veerdier. Hvis du ggr det, forhindres korrekt evaluering af

parameteren.

18. Brug stoflisten, flyt til et andet stof og indtast de parametre, der skal optimeres.

19. Gentag trin 18, indtil alle parametrene for alle stofferne er angivet.

20. Indtast varigheden af optimeringen i feltet Mass Spec. Duration.

Bemaerk: Denne vaerdi bagr mindst veere den ngdvendige tidslaengde for hver injektion.
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Figur 10-6: Eksempelmassespec. Varighedsfelt

, FIA ;Cvmpwnd Parameters

Please select the Compound Paameters to optimize by FLA:

Compound: | Compound 605.300-195.000 |  MRM: 609.300- 195,000
Parameter Name [ Optimize | Current "n"al.l Values for Optimization

1 Declustering Fotertal I 12&.[:!‘: 60.0:80.0;100.0; 1.20.0:200

2 Entrance Petental 10.0 |

3 Colision Energy o 30.0 | 20.0,30.0,30.0,50.0,70.0,60

+ | Comsun CetExtPoental |7 TE0[20.406080,100,120;

o m

Tetsl 2of jections: 53
Total Sample Volume: 53 )

Btass Spec. Dumtion: 4 g fmin)

e

21. Klik pa Finish for at starte optimeringsprocessen.

Softwaren optimerer den specificerede ionkilde og stofafheengige parametre for at opna
den maksimale fglsomhed for MRM-overgangen af stoffet. Efterhanden som softwaren
fortsaetter gennem optimeringen, opretter den en Compound Optimization rapport.

22.

Gentag denne rutine for at fa optimerede parametre.

Bemeerk: Typisk skal ionkilde- og gasparametrene indsnaevres ved at bruge endnu en

FlA-cyklus.

23.

Abn den endelige optimerede FIA-metode kaldet *_FIA_sample 1.

Bemaerk: Softwaren genererer flere dataopsamlingsmetoder.

24. Gem denne metode med et enklere navn.
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En dataopsamlingsmetode bestar af eksperimenter og perioder. Brug Acquisition Method
Editor til at oprette en sekvens af perioder og eksperimenter for massespektrometeret og
eventuelle anordninger i den aktive hardwareprofil.

Det anbefales, at kun brugere, der er dygtige til metodeudvikling, opretter eller aendrer
dataopsamlings- og kvantificeringsmetoder. Se falgende dokument for yderligere oplysninger
om roller og sikkerhed: Laboratoriechefens vejledning.

Opret en dataopsamlingsmetode ved hjalp af
editoren til anskaffelsesmetode

Tip! Hvis brugere opretter en ny dataopsamlingsmetode-fil fra en eksisterende fil, kan nogle
eller alle de perifere enhedsmetoder i optagelsesmetoden blive brugt.

Kun enheder, der er konfigureret i den aktive hardwareprofil, vises i ruden Acquisition
method. Alle enheder, der fgjes til hardwareprofilen, skal ogsa fgjes til eksisterende
dataopsamlingsmetoder. For yderligere oplysninger om enheder henvises der til dokumentet:
Vgjledning til opsaetning af perifere enheder

1. Sarg for, at en hardwareprofil, der indeholder massespektrometeret og perifere enheder,
er aktiv.

2. Dobbeltklik pa Build Acquisition Method under Acquire i navigationslinjen.
Veelg en Synchronization Mode pa fanen Acquisition Method Properties.

(Valgfrit) Marker afkrydsningsfeltet Auto-Equilibration, og indtast derefter den
pakraevede eekvilibreringstid i minutter.

Klik pa ikonet Mass Spec i ruden Acquisition Method.

Pa fanen MS skal du veelge Scan type.

Indtast veerdier i de andre felter efter behov.

Pa fanen Advanced MS skal du indtaste veerdier i felterne efter behov.

Pa fanen MS skal du klikke pa Edit Parameters.

> © © N o o

0. Pafanen Source/Gas skal du angive veerdier i felterne efter behov.
11. Pa fanen Compound skal du angive veerdier i felterne efter behov.
12. Klik pa OK.

13. Klik pa et enhedsikon, og indstil derefter parametrene for enheden.
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14. Tilfgj eventuelle yderligere perioder og eksperimenter. Der henvises til afsnittene: Tilfgj
et eksperiment og Tilfgj en periode.

15. Klik pa File > Save.
Om LC-metoder

Oprettelse af en dataopsamlingsmetode ved hjeelp af en perifer enhed, sdsom et LC-system,
omfatter levering af driftsparametrene for den pagaeldende enhed. Hvis der oprettes en

ny dataopsamlingsmetode ud fra en eksisterende fil, kan nogle af eller alle de perifere
enhedsmetoder bruges i dataoptagelsesmetoden.

Opret massespektrometrimetoder

Brug Acquisition Method Editor til at oprette en massespektrometer (MS)-
dataopsamlingsmetode. Afhaengigt af den konfigurerede type massespektrometer og den
valgte scanningstype er forskellige felter og muligheder tilgeengelige. Acquisition Method
Editor validerer indstillingerne, efterhanden som parametrene indtastes.

Opret en af fglgende metoder, og brug den derefter til at indhente data. Der henvises til
afsnittet: Opret og indsend en batch

» Opret en dataopsamlingsmetode ved hjeelp af en Q1 MS-scanningstype
* Opret en dataopsamlingsmetode ved hjeelp af en Q1 Ml-scanningstype
* Opret en dataopsamlingsmetode ved hjeelp af en MRM-scanningstype

Opret en dataopsamlingsmetode ved hjalp af en Q1 MS-
scanningstype

Brug falgende procedure til at oprette en metode ved hjaelp af Q1 MS-scanningen.
lonintensiteten returneres for hver anmodet masse i scanningsomradet.

Forudsaetninger

» Sarg for, at en hardwareprofil, der indeholder massespektrometeret og sprajtepumpen,
er aktiv.

» Sorg for, at det relevante projekt er valgt pa softwareveerktajslinjen.

1. Dobbeltklik pa Build Acquisition Method under Acquire i navigationslinjen.
Acquisition Method Editor vises med en metodeskabelon baseret pa den aktive
hardwareprofil.

2. Klik pa Acquisition Method i ruden Acquisition method.

3. Pafanen Acquisition Method Properties pa listenSynchronization Mode skal du sgrge
for, at No Sync er valgt. For yderligere oplysninger om synkroniseringstilstande henvises
der til dokumentet: Hjeelp.

4. Kiik pa ikonet Mass Spec i ruden Dataopsamlingsmetode.
5. Pafanen MS pa listen Scan type skal du vaelge Q1 MS (Q1).
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| sektionen Polarity, klik pa Positive.

Ryd afkrydsningsfelterne Center/Width og Parameter Range, hvis de er valgt.

Figur 11-1: MS fa

ne Parameter Vardier

Indtast de veerdier, der er vist i fglgende tabel, i tabellen med masseomrader.

M5 | Advanced M5

Expaniment: :1

|

Scantype: (@1 MS (1)

Polarity
@ Positive

Hagative

MCA

Teotal Scam Time
lincludes pauses):

| Edt Pameters... |

Center / Width —I_ut
Parameter Range I—I
Period Summary .
|1 Scheduled lonization
i 0.000 0
Buraton i) Delay Time {eec) Start Time Stop Time
Cycles: 1 Cycle 0.0000 [sec) fmin) |0 i)
Start (Da) Stop (Da) Time (sec)

0.0000 [pec)

Tabel 11-1: MS fane Parameter Vaerdier

Felt Eksempelveerdi
Start (Da) 200

Stop (Da) 700

Time (sec) 2,5

Scan rate (Dals) 200

Duration (min) 3

9. Pafanen Advanced MS skal du bemaerke, at Scan mode er sat til Profile og Step size

er0,1.
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10.

Figur 11-2: Avanceret MS-faneblad

M5 Advanced M5 |
Scan mode: | Profile s |
Step size: 0.1 (Da)
Resolution (31: it -
Intensity threshold 0
ttotal count):
Settling time: 0 {mz)
Pause between mass - ]
ranges: 5.007 {ms)

| dette eksempel scanner quadrupolen (Q1) et 500 Da-omrade i trin pa 0,1 Da. Derfor
er der 5000 trin pa tvaers af masseomradet. Hvis scanningen tager 2,5 sekunder, er
opholdstiden 0,5 ms pr. trin. Dette er normalt det hurtigste, Q1 eller Q3 skal scannes i
en standardkalibreringsprocedure. Der bar tages passende hensyn til massekalibrering,
hvis Q1 eller Q3 skal scannes hurtigere.

Bemaerk: Trinstarrelsen og tidspunktet for scanningen styrer opholdstiden pr. trin for
scanningen. Opholdstiden er lzengden af den tid, der bruges pa at opna signal ved hvert
trin i en scanning.

Pa fanen MS skal du klikke pa Edit Parameters.
Dialogboksen Parameter table abnes.

11. Pa fanen Source/Gas skal du indtaste felgende veerdier:
Tabel 11-2: Kilde/Gas-faneparametre
Kilde/Gas-parametre Typisk vardi
Curtain Gas (CUR) 35
lonSpray Voltage (IS) 5000
Temperature (TEM) 0
lon Source Gas 1 (GS1) 20
lon Source Gas 2 (GS2) 0
12. Klik pa fanen Compound, og indstil derefter Declustering Potential (DP) til 90 og lad
Entrance Potential (EP) veere pa 10.
SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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En veerdi pa 90 er maske ikke optimal for massespektrometeret, men det er en god DP
at starte med.

13. Klik pa OK.

14. Klik pa ikonet Harvard Syringe Pump or Integrated Syringe Pump i ruden
Dataopsamlingsmetode.

Figur 11-3: Fanen Harvard sprgjtepumpemetode egenskaber

Harvard Syringe Pump Method Properties

Syringe Diameter (mm):

4.100
Flow Rate: it :
35.000 | ulsh - |

15. Rediger sprgjtepumpemetoden, der skal inkluderes Syringe Diameter, Flow Rate og
Unit.

16. Gem dataopsamlingsmetoden.
Neeste skridt: Brug dataopsamlingsmetode til at indhente data til forelgbig analyse. For
at oprette og indsende batcher, henvis til afsnittet: Opret og indsend en batch.

Opret en dataopsamlingsmetode ved hjzelp af en Q1 MI-
scanningstype

Brug falgende procedure til at oprette en metode ved hjeelp af Q1 Ml-scanningen.
lonintensiteten returneres kun for de angivhe masser.

Forudsaetninger

» Sarg for, at en hardwareprofil, der indeholder massespektrometeret og sprajtepumpen,
er aktiv.

» Sorg for, at det relevante projekt er valgt pa softwareveerktgjslinjen.

1. Dobbeltklik pa Build Acquisition Method under Acquire i navigationslinjen.
Method Editor vises med en metodeskabelon baseret pa den aktive hardwareprofil.

2. Klik pa Acquisition Method i ruden Acquisition method.

3. Pa fanen Acquisition Method Properties pa listenSynchronization Mode skal du sgrge
for, at No Sync er valgt. For yderligere oplysninger om synkroniseringstilstande henvises
der til dokumentet: Hjeelp.

4. Kiik pa ikonet Mass Spec i ruden Dataopsamlingsmetode.
Pa fanen MS pa listen Scan type skal du vaelge Q1 Multiple lons (Q1 Mi).

6. | sektionen Polarity, klik pa Positive.
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7. Indtast de veerdier, der er vist i fglgende tabel, i tabellen med masseomrader.

Figur 11-4: MS fane Parameter Vardier

NS Advanced MS

Epenment. |1 v [ impotust |

Scantype: Q1 Muliple lons (Q1 M)~

Pesicd Summary
Scheduled lonization
Pelarty Duration: 0.000 {min) Delay Time: 0 [smc)

& Posit Sted Time Stop Time
T
,g * Cycles 1 : Cycle: 0.0000 [smc) | fmin) |0 |min)
Hegative
Dhweell Time
Q1 Mass (Da) [msec)
1
Total Scan Time fasc)
includes pauses) . pec)
: Ed# Parameters.., ]

Tabel 11-3: MS fane Parameter Vardier

Felt Vaerdi
Q1 Mass (Da) 609
Time (msec) 100

8. Kiik pa Edit Parameters.
Dialogboksen Parameter table abnes.

9. Pafanen Source/Gas skal du indtaste fglgende veerdier:

Tabel 11-4: Kilde/Gas-faneparametre

Kilde/Gas-parametre Typisk vardi
Curtain Gas (CUR) 35

lonSpray Voltage (IS) 5000
Temperature (TEM) 0

lon Source Gas 1 (GS1) 20

lon Source Gas 2 (GS2) 0

10. Klik pa fanen Compound, og indstil derefter Declustering Potential (DP) til 90 og lad
Entrance Potential (EP) veaere pa 10.
En veerdi pa 90 er maske ikke optimal for massespektrometeret, men det er en god DP
at starte med.

11. Klik pa OK.
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12. Klik pa ikonet Harvard Syringe Pump or Integrated Syringe Pump i ruden
Dataopsamlingsmetode.

Figur 11-5: Fanen Harvard sprgjtepumpemetode egenskaber

Harvard Syringe Pump Method Properties

Syringe Diameter (mm):

4.100
Flow Rate: it :
35.000 | ulsh - |

13. Rediger sprgjtepumpemetoden, der skal inkluderes Syringe Diameter, Flow Rate og
Unit.
14. Save dataopsamlingsmetoden.

Neaeste skridt: Opret og indsend en batch, der indeholder denne dataopsamlingsmetode.
For at oprette og indsende batcher, henvis til afsnittet: Opret og indsend en batch.

Opret en dataopsamlingsmetode ved hjalp af en MRM-
scanningstype

Brug falgende procedure til at oprette en metode ved hjzelp af MRM-scanningen. Denne
scanningstype bruges i kvantitative applikationer. En MRM-scanning kan bruges til at
bestemme, hvor meget af et stof, der er i en pragve. Det bruges i farmakokinetiske analyser
og i stigende grad pa anvendte markeder og screenings-applikationer.

Forudseatninger

» Serg for, at en hardwareprofil, der indeholder massespektrometeret og sprejtepumpen,
er aktiv.

+ Sgrg for, at det relevante projekt er valgt pa softwareveerktgjslinjen.

1. Dobbeltklik pa Build Acquisition Method under Acquire i navigationslinjen.
Acquisition Method Editor vises med en metodeskabelon baseret pa den aktive
hardwareprofil.

2. Klik pa Acquisition Method i ruden Acquisition method.

3. Pafanen Acquisition Method Properties pa listenSynchronization Mode skal du sarge
for, at No Sync er valgt. For yderligere oplysninger om synkroniseringstilstande henvises
der til dokumentet: Hjeelp.

4. Kiik pa ikonet Mass Spec i ruden Dataopsamlingsmetode.

5. Pafanen MS p4 listen Scan type skal du veelge MRM (MRM).

6. | sektionen Polarity, klik pa Positive.

7. Indtast de veerdier, der er vist i fglgende tabel, i tabellen med masseomrader.
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Figur 11-6: MRM-scanningstype

M3 Advanced M5
Scheduled MRM
Expanment; |1 - Enabled Impont List
Scantypa: | MRM (MRM) =
Pediod Summary
Schadulad lonization
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1
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Edit Parameters...
Tabel 11-5: Masserakkevidde og Opholdstid
Q1-masse (Da) Q3-masse (Da) Tid (msek)
609 397,2 100

8. Pafanen MS skal du klikke pa Edit Parameters.
Dialogboksen Parameter table abnes.

9. Pa fanen Source/Gas skal du indtaste folgende veerdier:

Tabel 11-6: Kilde/Gas-faneparametre

Kilde/Gas-parametre Typisk vaerdi
Curtain Gas (CUR) 35

lonSpray Voltage (IS) 5000
Temperature (TEM) 0

lon Source Gas 1 (GS1) 20

lon Source Gas 2 (GS2) 0

10.
Potential (EP) veere 45.

11. Klik pa OK.
12.

Indstil Declustering Potential (DP) til 90 pa fanen Compound, og lad Entrance

Klik pa ikonet Harvard Syringe Pump i ruden Dataopsamlingsmetode.
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Figur 11-7: Fanen Harvard sprgjtepumpemetode egenskaber

Harvard Syringe Pump Method Properties

Syringe Diameter (mm):

4.100
Flow Rate: it :
35.000 | ulsh - |

13. Pa fanen Sprgjtepumpe skal du redigere den sprgjtepumpe-metode, der skal inkluderes
Syringe Diameter, Flow Rate og Unit.

14. Save dataopsamlingsmetoden.

Neaeste skridt: Opret og indsend en batch, der indeholder denne dataopsamlingsmetode.
For at oprette og indsende batcher, henvis til afsnittet: Opret og indsend en batch.

Tilfaj eller fjern enheder fra dataopsamlingsmetoder

Brug redigeringsprogram til dataopsamlingsmetode til at tilpasse optagelsesmetoden ved at
tilfgje eller fierne LC-perifere enhedsmetoder. Hvis det pakraevede enhedsikon ikke er i ruden
dataopsamlingsmetodebrowser, skal du kun tilfgje den perifere enhed, hvis den er inkluderet
i den aktive hardwareprofil.

Bemaerk: De tilgeengelige parametre for LC-enhederne varierer afhaengigt af producenten.

Tilfgj eller fjern en LC-enhed

1.  Med en metodefil aben i Acquisition Method Editor, i ruden dataopsamlingsmetode
skal du hgjreklikke pa Acquisition Method og derefter klikke pa Add/Remove Device
Method.

2. Marker eller fiern markeringen i afkrydsningsfelterne ved siden af enhedsmetoden for at
tilfaje eller fierne enhedsmetoden.

Klik pa OK.

4. Hvis en LC-enhed er valgt, skal du pa fanen Acquisition Method Properties vaelge LC
sync for tilstanden Synchronization.

Modifikation af LC-pumpeegenskaber
Modificer hver enhed i metoden, sa den fungerer korrekt i forhold til din metode.

1.  Med en metodefil aben i Acquisition Method Editor, i ruden Acquisition Method, klikkes
pa ikonet LC-enhed.
Fanen LC Pump Gradient abnes i ruden Acquisition Method Editor.
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Figur 11-8: SCIEX DX-pumpeparametre
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2. Rediger LC-pumpemetoden efter behov for eksperimenterne.
3. Gem metoden.
Indstil egenskaber for autosampler

1. Klik pa enheden Autosampler med en metodefil aben i Acquisition Method Editor i

ruden Acquisition Method.
Fanen Autosampler Properties abnes i ruden Acquisition Method Editor.

Figur 11-9: SCIEX DX Autosampler-parametre
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2. Om ngdvendigt skal du redigere injektions- og vaskeoplysningerne.

3. Gem metoden.

Angiv egenskaber for sgjleovn

1. Klik pa enheden Column Oven med en metodefil aben i Acquisition Method Editor i
ruden Acquisition Method.

Fanen Column Oven Properties abnes i ruden Acquisition Method Editor.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
126/293 IVD-IDV-05-6996-DA-D



Betjeningsvejledning — Dataopsamlingsmetoder

Figur 11-10: SCIEX DX sgjleovn-parametre
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2. Indtast temperaturen i sgjleovnen eller sgjleovnrummenstartopsamlingstolerancene i
grader Celsius.

3. Gemfilen.
Konfigurerer den integrerede sprgjtepumpe
Denne procedure geelder for den integrerede sprgjtepumpe.

1. Sarg for, at den integrerede sprgjtepumpe er valgt i hardwareenhedsprofilen.

2. Kilik pa ikonet Syringe Pump i ruden Acquisition method.
Fanen Syringe Pump Method Properties abnes i Acquisition Method Editor.

Figur 11-11: Fanen Egenskaber for sprojtepumpe-metode

Integrated Harvard Syringe Pump Method Properties |

Syringe Diameter (mm):

4610 -
Flow Rate: it :
7.000 |uL/min -

3. Indtast sprgjtens diameter i feltetSyringe Diameter (mm).
4. Indtast flowhastigheden i feltet Flow Rate.

5. Veelg flowenhederne fra listen Unit.

Indstil omlgbsventilens egenskaber
Skifteventilen kan bruges som afleder eller injektionsventil.

1. Kiik pa ikonet Valve med en metodefil aben i Acquisition Method Editor i ruden
Acquisition Method.
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Fanen Ventilegenskaber abnes i ruden Acquisition Method Editor.

Figur 11-12: Integreret Falco-ventil
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2. /AEndre positionsnavne fra deres forudindstillede navne, hvis det er ngdvendigt.

Skifteventilen bruges undertiden til at omstille strammen af oplgsningsmiddel til affald
eller til en anden kolonne. De forudindstillede positionsnavne er A og B.

+ Veelg en position pa listen Change Position Names.

* |listen Change Position Names skal du omdgbe de forudindstillede positionsnavne
A og B til Injicer and Afled eller til Kolonne og affald, athaengigt af hvordan ventilen er
tilsluttet.

3. | kolonnen Total Time (min) skal du klikke pa en celle og derefter indtaste den samlede
tid, ventilen forbliver i denne position.
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4. Kilik pa en celle i kolonnen Position, og veelg derefter ventilpositionen i listen Position.

5. Gentag trin 3 og trin 4 for hver kontakt pa ventilen, der kreeves under dataopsamlingen.

6. Gemfilen.

Indstil egenskaber for diodearray-detektor

1. Klik pa ikonet Diode Array Detector (DAD) med en metodefil &ben i Acquisition Method
Editor i ruden Acquisition Method.

Fanen DAD Method Editor abnes i vinduet Acquisition Method Editor.

Figur 11-13: Fanen DAD-metodeeditor
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2. Gor et af fglgende:

* Hvis du vil scanne en til fem individuelle balgelaengder, skal du klikke pa Signal Data
i afsnittet Operating Mode og derefter redigere datakravene.

* Hvis du vil scanne over et bglgeleengdeomrade, skal du klikke pa Spectral Data i
afsnittet Operating Mode og derefter redigere datakravene.

3. Gemfilen.

Indstil egenskaber for analog til digital-konverter

1. Klik pa ikonet Analog to Digital Converter (ADC) med en metodefil aben i Acquisition
Method Editor i ruden Acquisition Method.

Fanen Analog/Digital Convertor Properties abnes i vinduet Acquisition Method Editor.
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Figur 11-14: Fanebladet Egenskaber for analog til digital-konverter
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2. Indtast hastigheden i afsnittet Sample i feltet Rate (pts/sec).

Bemeerk: Intervallet og hastigheden er proportionale med hinanden. Nar du eendrer
hastigheden, beregner softwaren automatisk intervallet.

3. Sadan indstilles kanaloplysningerne:

+ | feltet Channels skal du klikke pa kanalnavnet og derefter markere afkrydsningsfeltet
ved siden af navnet for at inkludere det i metoden.

* Indtast den relevante veerdi i feltet Interpreted Value @ Full Scale.
» Indtast den relevante enhed i feltet Interpreted Unit.
Antallet af tilgeengelige kanaler angives ved opseetning af ADC i hardwareprofilen.

4. Gem filen.

Andr dataopsamlingsmetode

| Acquire-tilstand kan brugere tilfaje eller slette perioder og eksperimenter til eksisterende
dataopsamlingsmetoder.

Perioder

En periode kan indeholde et eller flere slgjfeeksperimenter. | en dataopsamlingsmetode med
flere perioder udfgres eksperimenter for en bestemt maengde tid, hvorefter softwaren skifter
til et andet seet af eksperimenter. Perioder er nyttige, nar man kender elueringstiden for
stoffer i en LC-karsel. Massespektrometeret kan udfere forskellige eksperimenter, alt efter
hvornar stofferne eluerer, for at fa s& mange oplysninger som muligt i samme karsel.

Falgende figur viser en metode med tre perioder.
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Figur 11-15: Eksempel pa et flerperiode-eksperiment
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Eksperimenter

Et eksperiment omfatter massespektrometerindstillingerne og scanningstypen under en
MS-scanning. Et seet MS-scanninger udfgrt i et bestemt tidsrum kaldes en periode. En

dataopsamlingsmetode, hvor MS-parametre og -handlinger er de samme gennem hele
varigheden kaldes en enkelt periode, enkelt eksperiment-metode.

| looped-forsgg eendres MS-indstillingerne for hver enkelt scanning. Hvis preven f.eks.
indeholder to stoffer, A og B, kan brugerne f.eks. gnske at loope et MS/MS-eksperiment

af stof A med et MS/MS-eksperiment af stof B for at fa oplysninger om begge stoffer i den
samme kgrsel. Massespektrometermetoden vil veksle mellem de to scanningstyper. Andre
eksempler pa loopede eksperimenter omfatter veksling mellem positive og negative tilstande
i en procedure og informationsafhangige dataopsamlingsmetoder (IDA).

Tilfoj et eksperiment

1. I ruden dataopsamlingsmetode, pa den periode, hvor eksperimentet skal tilfgjes, skal du
hgjreklikke og derefter klikke Add experiment.

Figur 11-16: Tilfaj eksperiment
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Et forsag tilfgjes under det sidste forsgg i perioden.
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Bemaerk: Et eksperiment kan ikke indsaettes mellem eksperimenter, IDA-kriterier eller
perioder. Brugere kan kun tilfgje et eksperiment i slutningen af perioden.

2. Pafanen MS skal du veelge de relevante parametre.

Kopier et eksperiment ind i en periode

1. Abn en flerperiodemetode.

2. |l ruden Acquisition method skal du trykke paCtrl og derefter traekke eksperimentet til
perioden.
Forsgget er kopieret under det sidste forsgg i perioden.

Kopier et eksperiment inden for en periode

Brug denne procedure til at tilfgje de samme eller lignende eksperimenter til en periode, hvis
de fleste eller alle parametrene er de samme.

Hajreklik pa eksperimentet, og klik derefter pa Copy this experiment.
En kopi af eksperimentet tilfgjes under det sidst oprettede eksperiment.
Tilfej en periode

| ruden Acquisition method skal du hgjreklikke pa ikonet Mass Spec og derefter klikke pa
Add period.
En periode tilfgjes under den sidst oprettede periode.

Bemaerk: Brugere kan ikke bruge flere perioder i et IDA-eksperiment.

Scanningsteknikker

MS: | MS-scanninger, ogsa kaldet enkelt MS-scanninger, er ioner adskilt i henhold

til deres masse-til-opladning-forhold (m/z). En enkelt MS-scanning kan anvendes til at
bestemme molekylveegten af et stof. Enkelte MS-scanninger kan ogsa omtales som
undersggelsesscanninger. MS-scanninger giver ingen oplysninger om ionernes kemiske
sammensaetning, bortset fra massen. Udfer MS/MS eller MS/MS/MS-scanninger for at fa
flere oplysninger om ionerne.

MS/MS: MS/MS-scanninger bruges til at bestemme strukturelle oplysninger.

* For MS/MS-scanninger pa triple quadrupol-systemer kommer udvalgte ioner ind i Q2-
kollisionscellen, hvor de kollisionsaktiveres til fragmentering og producerer karakteristiske
produkt-ioner.

* For MS/MS-scanninger pa QTRAP-systemer QTRAP der forekomme ionfragmentering af
preekursor-ioner i Q2-kollisionscellen eller den linezere ionfeelde.

Hvis der anvendes nok energi, kan praekursor-ionfragmenter producere karakteristiske
produkt-ioner.
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MS/MS/MS: LIT-systemet (linear ion trap) MS/MS/MS-scanninger gar et skridt videre end
MS/MS-scanninger. Et fragment, der produceres i kollisionscellen, fragmenteres yderligere i
LIT for at give mere strukturel information om det molekyleere ion.

Quadrupole-tilstand-scanningstyper

Tredobbelte quadrupol-instrumenter har Multiple Reaktions Maling (MRM) med hgj
fglsomhed, der kreeves til kvantificeringseksperimenter. Desuden har de meget specifikke
scanningstyper, sasom scanning af preekursor-ion og neutralt tab, som tillader en mere
avanceret sggning, der skal udfgres pa komponenterne i prgverne.

Q1 MS (Q1): En fuld scanning ved brug af den fgrste quadrupol (Q1). lonintensiteten
returneres for hver masse i scanningsomradet.

Q1 Multiple lons (Q1 MI): En selektiv scanningstype ved brug af Q1-quadrupolen.
lonintensiteten returneres kun for de angivhe masser.

Q3 MS (Q3): En fuld scanning ved brug af den tredje quadrupol (Q3). lonintensiteten
returneres for hver masse i scanningsomradet.

Q3 Multiple lons (Q3 MI): En selektiv scanningstype ved brug af Q3-quadrupolen.
lonintensiteten returneres kun for de angivhe masser.

MRM (MRM): En MS/MS-scanning, hvor en brugerdefineret ion isoleres i Q1-quadrupolen og
derefter fragmenteres i Q2-kollisionscellen. Q3-quadrupolen anvendes derefter til at isolere
en brugerdefineret fragment-ion, der registreres af detektoren. Denne scanningstype bruges
primaert til kvantificering.

Product lon (MS2): En fuld MS/MS-scanning, hvor Q1-quadrupolen bruges til at isolere og
overfgre en specifik praekursor-ion, og Q3-quadrupolen scanner et defineret masseomrade.
Denne scanningstype bruges til at identificere alle fragment-ioner af en bestemt praekursor-
ion.

Precursor lon (Prec): En MS/MS-scanning, hvor Q3-quadrupolen er fastsat til en
bestemt m/z-vaerdi for at overfgre et specifikt produkt-ion, og Q1-quadrupolen scanner
et masseomrade. Denne scanningstype bruges til at bekreefte tilstedeveerelsen af en
praekursor-ion, typisk til at identificere stoffer med en feelles produkt-ion.

Neutral Loss (NL): En MS/MS-scanning, hvor bade Q1-quadrupolen og Q3-quadrupolen
scanner et masseomrade, en fast fra hinanden. Der observeres en respons, hvis den ion,
der veelges af Q1-quadrupolfragmenter ved at miste det neutrale tab, den faste masse, er
specificeret. Denne scanningstype bruges til at bekreefte tilstedeveerelsen af en praekursor-
ion, typisk til at identificere stoffer med et faelles neutralt tab.

Scanningstyper i LIT-tilstand

Scanninger til LIT-tilstand bruger Q3 quadrupol som en linezer ionfeelde. loner fanges og
opbevares i Q3 quadrupol, far de scannes ud, hvilket giver gget falsomhed. Derudover
kan MS/MS/MS-analyse udfgres i den linezere ionfeelde, hvilket giver flere oplysninger om
praven. Scanningstyper i LIT-tilstand anvendes typisk til kvalitative malinger.
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Bemaerk: | Kina findes der kun triple quadrupol-massespektrometre. Disse systemer
understotter ikke de lineaere ionfaeldescanningstyper (LIT).

Enhanced MS (EMS): loner scannes i Q1-quadrupolen og opsamles derefter i den lineaere
ionfeelde. Disse ioner scannes ud af Q3 quadrupolen til at producere enkelte MS-type
spektre.

Enhanced Product lon (EPI): Denne scanningstype bruges til at opna et MS/MS-spektrum
af hgj kvalitet af et specifikt ion. Fragmenteringen foretages i Q2-kollisionscellen og

giver saledes det oplysningsrige MS/MS-spektrum, der er typisk for fragmentering af
kollisionsaktiveret dissociation (CAD). | denne scanningstilstand vaelges det praekursor-ion,
der skal fragmenteres, forst i Q1-quadrupolen med et massevindue, der er 1 Da til 4 Da
bredt, og filtrerer alle de andre ioner ud. Praekursor-ionet fragmenteres af CAD-gas i Q2-
kollisionscellen. De genererede fragment-ioner fanges i den linezere ionfaelde og scannes
derefter med en af tre scanningshastigheder, afhaengigt af den kreevede oplgsning af
fragmentioner.

For IDA-eksperimenter er Product Of-feltet som standard indstillet til 30 Da, og denne veerdi
bar ikke eendres.

Enhanced Resolution (ER): Denne scanningstype svarer til EMS-scanningen, bortset fra at
et lille 30 Da massevindue omkring preekursormassen scannes ud af den lineaere ionfaelde
med den langsomste scanningshastighed for at producere et smalt vindue af de bedst
oplaste spektre.

MS/MS/MS (MS3): Et praekursor-ion veelges af Q1-quadrupolen og fragmenteres med
kollisionsaktiveret dissociation i Q2-kollisionscellen. De resulterende produkt-ioner overfares
alle til den lineaere ionfeelde, hvor et enkelt produkt-ion derefter isoleres. Det isolerede ion
er yderligere fragmenteret i den lineeere ionfaelde, og de resulterende produkt-ioner scannes
ud af separatoren med en af tre scanningshastigheder. Som med enhver kollisionsinduceret
dissociationsteknik (CID) inde i separatoren er der en lav masseafskaermning for det andet
MS/MS-trin, fordi det laveste massefragment og forlgberen skal vaere samtidig stabile i
separatoren. For QTRAP-systemer resulterer dette i tab af ioner, der er lavere end 28
procent af massen af preekursor-ionet under MS3-eksperimenter. Dette faanomen omtales
ofte som en tredjedel afskaeringsregel.

Om spektral dataopsamling

For en beskrivelse af de tilstande, hvori spektrale data kan erhverves, henvises der til
tabellen: Tabel 11-7.

Tabel 11-7: Spektraldata

Tilstand Beskrivelse

Profil Forhandsindstillingsveerdien er 0,1 Da. Profildata er de data, der
genereres af massespektrometeret og svarer til den intensitet, der er
registreret ved en serie af jaevnt fordelte diskrete masseveerdier. For
eksempel, for et masseomrade fra 100 Da til 200 Da og en trinstarrelse
pa 0,1 Da, scanner massespektrometeret 99,95 til 100,05 (registreret
som veerdi 100), 100,95 til 101,05 (registreret som vaerdi 101)...199,95 til
200,05 (registreret som veerdi 200).
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Tabel 11-7: Spektraldata (fortsat)

Tilstand

Beskrivelse

Top-hop

Forhandsindstillingsveerdien er 1,0 Da. Top-hop er en made at betjene
et massespektrometer pa, hvor der foretages store skridt (ca. 1 Da). Det
har fordelen ved hastighed (der laves faerre datatrin), men med tab af
topforminformation.

Massemidtpunkt

Massespektrometeret scanner som i profiltiistand, men skaber et
massemidtpunkt af dataene, der erstatter fundne toppe med det
intensitetsvaegtede tyngdepunkt for hver top. Massemidtpunktdata har
den fordel, at de reducerer filstgrrelsen markant. Ulempen er, at
topforminformation gar tabt, og hvis data er blevet indsamlet som

et massemidtpunkt, kan det ikke aendres. Vi anbefaler brugen af
profiltilstand og massemidtpunkt af dataene efter dataopsamling.
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FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Hvis det LC-system, der er tilsluttet
massespektrometeret, ikke styres af softwaren, ma massespektrometeret ikke
efterlades uden opsyn, mens det er i drift. Vaeskestremmen fra LC-systemets kan
oversvemme ionkilden, nar massespektrometeret gar i standby-tilstand.

En batch er en samling af oplysninger om de praver, der skal analyseres. Prgver grupperes
normalt i saet for at forenkle indsendelsen. Ved at gruppere praverne i et saet reduceres
ogsa maengden af data, der skal indtastes manuelt. Et saet kan besta af en enkelt pragve
eller flere praver. Alle szt i en batch bruger den samme hardwareprofil. Prgver i et saet

kan dog have forskellige dataopsamlingsmetoder. En batch kan kun indsendes fra en
dataopsamlingscomputer.

Batches omfatter fglgende oplysninger:

* Proveoplysninger, f.eks. navn, id og kommentar

» Oplysninger om autosamplerrack, heetteglasposition og injektionsvolumen
» Dataopsamlingsmetoder

+ Behandlingsmetode (valgfrit)

» Kvantificeringsoplysninger (valgfrit)

» Brugerdefinerede prgvedata (valgfrit)

» Saetoplysninger

Opret og indsend batcher

En batch er en samling af oplysninger om de prgver, der skal analyseres. Batcher forteeller
softwaren, i hvilken reekkefalge preverne skal analyseres. For oplysninger om import af
batcher henvises der til Avanceret brugervejledning.

Indstil ke-indstillinger

Softwaren gar én efter én gennem listen over prgver i kaen, og indsamler hver prave
med den valgte dataopsamlingsmetode. Nar alle praverne er blevet indsamlet, stopper
dataopsamlingen, og massespektrometeret gar i standby-tilstand, nar indstillingen Max.
Idle Time i kaindstillingerne er gaet. | standby-tilstand stopper LC-pumperne, og nogle
instrumentspaendinger slukkes.

Brugeren kan aendre tidsrummet mellem dataopsamlingen af den sidste prgve og skiftet til
standbytilstand. For information om de andre felter i dialogboksen Queue Options henvises
der til dokumentet: Hjeelp.

1. Klik Configure pa navigationslinjen.

2. Klik pa Tools > Settings > Queue Options.
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Figur 12-1: Dialog for keindstillinger

rQueuE Options @
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|Jze fat files for scan data )

[ ok | Cancel Hep |

| feltet Max. Num. Waiting Samples indstilles det maksimale antal prgver til en veerdi,
der er stgrre end det antal prgver, der vil blive sendt til kgen.

| feltet Max. Idle Time skal du indtaste, hvor lang tid softwaren vil vente, efter at
dataopsamlingen er afsluttet, far du gar til standby-tilstand. Den forudindstillede vaerdi
er 60 minutter.

Hvis der anvendes gasflasker, skal du justere denne tid for at sikre, at gassen i flaskerne
ikke er udtgmt.

Hvis der anvendes en LC-metode, skal det, inden proceduren pabegyndes, sikres, at
der er tilstraekkeligt oplgsningsmiddel i reservoirene til, at hele prgven kgrer med den
primaere flowhastighed og den maksimale tomgangstid.

Markér afkrydsningsfeltet Leave Mass Spec on in Standby for at holde
massespektrometeret kgrende, efter at analysen er afs|uttet.

Denne funktion gar det muligt for varmeapparater og gasser at fortsaette med at
kare, selv efter at enhederne er gaet i tomgang, sa ionkilden og indgangen til
massespektrometeret holdes fri for forurenende stoffer.

Markeér afkrydsningsfeltet Fail Whole Batch in Case of Missing Vial for at fa hele
batchen til at mislykkes, nar der opstar et manglende heetteglas.

Hvis denne indstilling ikke er valgt, vil kun den aktuelle prgve mislykkes, og softwaren vil
fortsaette til den naeste prave.

Opret og indsend en batch

Brug denne arbejdssekvens til at oprette en batch.
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Brug ikke den automatisk genererede Quick Quant-metode til at udfgre kvantificering, hvis
Quick Quant-funktionen bruges til at gemme prgvetyper og -koncentrationer i datafilen.
Denne kvantificeringsmetode bruger ikke stoffer og pravespecifikke integrationsparametre,
der er blevet optimeret til top-udveelgelse.

Tilfoj saet og praver til en batch

Et seet kan besta af en enkelt prave eller flere praver.

Bemaerk: For yderligere oplysninger om tilfgjelse af kvantificeringsoplysninger til en batch,
se dokumentet: Avanceret brugervejledning.

1. Dobbeltklik pa Build Acquisition Batch under Acquire i navigationslinjen.

Figur 12-2: Batchredigeringsprogramdialog

Somple | Locations | Guantiation | Subma

Select Mathod for Sample Set

Cuanttation
Set: 3N - THifed ¥ | | Guck Quant |
[ Add 5at Acouision
L pe 3 Templats | e * | |Methed Edior

Sample Name | Rack Code | Rack Position | Plate Code | Plate Position | Vial Position| Data Fite | inj.Volume (i) |

2. Skriv et navn pa fanen Sample pa listen Set.
Klik pa Add Set.
4. Klik pa Add Samples for at tilfgje praver til det nye seet.
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Figur 12-3: Tilfgj provedialog
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| afsnittet Sample name i Prefix-feltet skal du skrive et navn til preverne i dette seet.

6. For at tilfgje trinvis nummerering til slutningen af prevenavnet skal du markere
afkrydsningsfeltet Sample number.

7. Hvis afkrydsningsfeltet Sample number er markeret, skal du i feltet Number of digits
indtaste antallet af cifre, der skal inkluderes i eksempelnavnet.
For eksempel, hvis 3 er skrevet, vil eksempelnavnene vaere eksempelnavn001,
eksempelnavn002 og eksempelnavn003.

8. | sektionen Data file i feltet Prefix skal du skrive et navn til den datafil, der skal gemme
eksempeloplysningerne.

9. Marker afkrydsningsfeltet Set name for at bruge saetnavnet som en del af datafilnavnet.

10. Marker afkrydsningsfeltet Auto Increment for at gge datafilnavnene automatisk.

Nar massespektrometeret bruges som en in vitro diagnostisk enhed, anbefales det, at
der kun tages én prgve pr. datafil.

Bemeerk: Dataene for hver prgve kan gemmes i den samme eller en separat datafil.
Navnene pa datafilen vil have numeriske suffikser fra 1.

11. Indtast et navn i feltet Sub Folder.
Mappen er gemt i mappen Data for det aktuelle projekt. Hvis feltet Sub Folder
efterlades tomt, gemmes datafilen i mappen Data, og der oprettes ikke en undermappe.

12. | sektionen New samples i feltet Number skal du indtaste antallet af nye praver, der skal
tilfgjes.

13. Klik pa OK.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
IVD-IDV-05-6996-DA-D 139/293



Betjeningsvejledning — Batches

Eksempeltabellen fyldes med eksempelnavne og datafilnavne. Valgmulighederne

Tip! Fill Down og Auto Increment er tilgeengelige i hgjrekliksmenuen, efter at en enkelt
kolonneoverskrift eller flere raeekker i en kolonne er valgt.

14. P& fanen Sample i sektionen dataopsamling skal du veelge en metode fra listen.
Afhaengigt af, hvordan systemet er sat op, skal specifikke oplysninger for autosampler
indtastes. Selvom injektionsvolumenet er indstillet i metoden, kan brugeren zendre
injektionsvolumenet for en eller flere prgver ved at eendre veerdien i kolonnen med
injektionsvolumen.

Bemaerk: For at bruge forskellige metoder til nogle af praverne i dette saet skal du
veelge Use Multiple Methods afkrydsningsfeltet. Kolonnen Acquisition Method vises i
tabellen Sample. Veelg dataopsamlingsmetoden for hver prgve i denne kolonne.

15. Pa fanen Sample skal du veelge saettet fra listen Set.

16. For hver prgve i saettet skal du gere falgende, hvis det er relevant:

* | kolonnen Rack Code skal du veelge racktypen.

» | kolonnen Rack Position skal du vaelge placeringen af stativet i autosampleren.
* Veelg pladetypen i kolonnen Plate Code .

* | kolonnen Plate Position skal du vaelge placeringen af pladen pa stativet.

+ Indtast placeringen af haetteglasset i pladen eller bakken i kolonnen Vial Position.

Bemaerk: For automatisk at udfylde prgverne fra fanen Locations skal du klikke pa det
forste og sidste haetteglas i et seet, mens du trykker pa tasten Shift. Disse haetteglas
fremstar som rgde cirkler. Pa fanen Locations kan flere injektioner fra det samme
haetteglas udfares ved at trykke pa Ctrl-tasten, mens du klikker pa heaetteglassets
placering. Den ragde cirkel bliver gran.

17. Alternativt kan du bruge placeringsfanen til at vaelge heetteglaspositionerne i afsnittet:
Veelg haetteglas-positioner ved hjeelp af fanen Placeringer (valgfrit).

18. (Valgfrit) Brug procedurerne i afsnittet: Tabel 12-1 efter behov.
Tabel 12-1: Batchredigeringsprogramtips

For at gore dette Gor dette
For at @endre alle veerdierne i en kolonne Klik pa en kolonneoverskrift, og hgjreklik
samtidigt derefter. Fra menuen skal du vaelge

kommandoerne Auto Increment og Fill
Down for at aendre vaerdierne i kolonnen.

Denne funktion fungerer ogsa for flere celler
i samme kolonne.
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Tabel 12-1: Batchredigeringsprogramtips (fortsat)

For at gore dette

Gor dette

For at eendre en eksisterende
dataopsamlingsmetode

Veelg metoden, og klik herefter pa Method
Editor fra listen. For at oprette en

ny dataopsamlingsmetode veelg None fra
listen, og klik herefter pa Method Editor.
Kun erfarne brugere begr bruge denne
funktion.

Brug ikke denne funktion, hvis Use Multiple
Methods muligheden er valgt.

At anvende en tidligere oprettet
kvantificeringsmetode

Veelg metoden fra Quantitation list.

For at veelge mere end én brgnd eller ét
heetteglas ad gangen

Tryk pa tasten, Shift mens du klikker pa
den fagrste og sidste brgnd eller haetteglas
i omradet.

19. (Valgfrit) Der henvises til afsnittet: Indstil kvantificering-detaljer i batch editoren (valgfrit)
for at definere kvantificeringsdetaljer for indsendelse af batchen.

20. Abn fanen Submit.

Bemeerk: Raekkefglgen af praver kan redigeres, for praverne sendes til kgen. For at
&ndre reekkefelgen af prgver skal du pa fanen Submit dobbeltklikke pa et af tallene
yderst til venstre i tabellen (en meget svag firkantet boks vises), og derefter treekke dem

til den nye placering.

21. Hvis sektionen Submit Status indeholder en meddelelse om batchens status, skal du

gore et af fglgende:

» Hvis meddelelsen indikerer, at batchen er klar til indsendelse, skal du ga til trin 22.

* Hvis meddelelsen indikerer, at batchen ikke er klar til indsendelse, skal du foretage

g&ndringerne som angivet i meddelelsen.

22. Nar du har bekraeftet, at alle batchoplysningerne er korrekte, skal du klikke pa Submit.
Batchen sendes til kgen og kan ses i Kgstyring.

23. Gem filen.

Indsend en prave eller et sat prover

Bemaerk: Kgr praven igen, hvis der opstar en unormal afbrydelse under
prgvedataopsamlingen. Hvis den unormale afslutning skyldes stremsvigt, opretholdes
temperaturen i autosamplerbakken ikke, og praveintegriteten kan blive kompromitteret.

1. Veelg en prove eller et saet prover.
2. Abn fanen Submit i Batch Editor.
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4.

Hvis gruppen Submit Status indeholder en meddelelse om batchens status, skal du ggre
et af folgende:

» Hvis meddelelsen angiver, at batchen er klar til indsendelse, skal du ga til naeste trin.

* Hvis meddelelsen indikerer, at batchen ikke er klar til indsendelse, skal du foretage
g&ndringerne som angivet i meddelelsen.

Klik pa Submit.

AEndr proverakkefolge

Raekkefglgen af prgverne kan eendres, far prgverne indsendes til Queue.

Pa fanen Submit skal du dobbeltklikke pa et af tallene yderst til venstre i tabellen (en meget
svag firkantet boks er synlig), og treek dem derefter til den nye placering.

Valg haetteglas-positioner ved hjzlp af fanen Placeringer
(valgfrit)

1.

Abn fanen Locations i Batch Editor.

2. Veelg saettet pa listen Set.

3. Veelg autosampler pa listen Autosampler.

4. |det rum, der er tilknyttet racket, skal du hgjreklikke og derefter veelge racktypen.
Pladerne eller bakkerne er vist i racket.

5. Dobbeltklik i den hvide plads meerket racktype. Der vises et visuelt praveracklayout.
Det passende antal rackpladser til autosampleren vises i den grafiske rackvisning.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet

142/293 IVD-IDV-05-6996-DA-D



Betjeningsvejledning — Batches

Figur 12-4: Visuel proveplacering
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6. Dobbeltklik pa en af rektanglerne.
De cirkler, der viser brgndene eller haetteglassene til pladen eller bakken, vises.

Tip! Hvis du vil se det tilsvarende hastteglasnummer i den grafiske repraesentation,
skal du flytte cursoren over prgvepositionen. Brug disse oplysninger til at bekreefte, at
haetteglassets positioner i softwaren matcher haetteglassets positioner i autosampleren.
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Figur 12-5: Fanebladet Lokationer
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Bemaerk: Afheengigt af den autosampler, der anvendes, er det maske ikke ngdvendigt at
indtaste detaljer i yderligere kolonner.

7. For at veelge, om prgver er markeret med raekke eller kolonne, skal du klikke pa
veelgerknappen Row/Column selection.
Hvis knappen viser en rgd vandret linje, markerer Batch Editor prgverne efter raekke.
Hvis knappen viser en rad lodret linje, markerer Batch Editor prgverne efter kolonne.

8. KiIik pa prgvebrgndene eller heetteglassene i den reekkefalge, de skal analyseres.

Tip! Klik pa en udvalgt brand eller et heetteglas igen for at fierne den.

Tip! Tryk pa Shift for at udfylde preverne automatisk, mens du klikker pa det fgrste og
sidste haetteglas i et saet. Tryk pa Ctrl, mens du klikker pa haetteglassets placering, for at
udfere flere injektioner fra det samme haetteglas. Den rade cirkel skifter til en gren cirkel.
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Indstil kvantificering-detaljer i batch editoren (valgfrit)

Hvis der anvendes en kvantificeringsmetode med en batch, og hvis brugeren ikke gnsker
at vaelge kvantificeringoplysninger efter dataopsamlingen, skal kvantificeringoplysningerne
(provetype, pr@vekoncentration) defineres, fgr batchen indsendes.

De relevante Internal Standard- og Standard -kolonner vises i fanen Quantitation i henhold
til den kvantificeringsmetode, der er valgt i fanen Sample.

1. Abn fanen Quantitation med en batchfil &ben i vinduet Batch Editor.
Veelg det saet, der indeholder prgverne.

3. Veelg Quant Type, Dilution Factor og Weight/Volume for alle prgverne fra listen i
cellen.

4. (Hvis pakraevet) | kolonnen Analyte indtastes analytkoncentrationen.

5. (Hvis pakraevet) | kolonnen Internal Standard indtastes den interne
standardkoncentration.

6. Gentag denne procedure for hvert szt i batchen.

AKkvilibrerer systemet

AEKkvilibrerer systemet, far der indsendes en batch. Zkvilibrering opvarmer og forbereder
massespektrometeret til den neeste pragve eller det naeste batch.

o - i
1. Klik pa Equilibrate ( )

Dialogboksen Equilibrate abnes.

Veelg den dataopsamlingsmetode, der anvendes til det indsendte batch.
Indtast aekvilibreringstiden i feltet Time (min) i minutter.

4. Klik pa OK. Systemet starter eekvilibreringen.
Nar eekvilibreringen er afsluttet, aendres systemtilstanden til Klar.

Tip! Hvis aekvilibreringen ikke afsluttes som forventet, eller hvis systemtilstanden ikke
ndres til Klar, nar aekvilibreringen er afsluttet, skal du sgrge for, at falgende betingelser
er opfyldt:

» Den aktiverede hardwareprofil er egnet til dataopsamlingsmetoden.
* LC-systemet er teendt.

» LC-systemet har korrekt etableret kommunikation med softwaren.

Hent data

Softwaren ma ikke veere i tune- og kalibrer-tilstand, nar prevedataopsamling startes. Hvis
systemet tidligere har veaeret kgrt den dag og endnu ikke er sat til standbytilstand, starter
prgvedataopsamlingen automatisk.
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1. Sarg for, at sgjleovnens temperatur er naet.

2. Sorg for, at ikonet Reserve Instrument for Tuning ( ) ikke er trykket ind.
Klik Acquire pa navigationslinjen.

4. KIlik pa View > Sample Queue.
Queue Manager abner med alle de indsendte praver.

Figur 12-6: Kestyring

—had e T %
("
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| | | Start Time | Sample Hame | Plate Pnl Vial PU'EII Status Method | Batch |I2Iam File | Project
Element Beskrivelse
1 Reserve Instrument for Tuning-ikonet bgr ikke trykkes ind.
2 Katilstand skal veere klar.
3 Queue Server-status skal vaere normal. Der henvises til afsnittet:
Katilstande.

5. Klik pa Acquire > Start Sample.

Bemaerk: Vi anbefaler, at praven kares igen, hvis der opstar en unormal afbrydelse
under prgvedataopsamling.

Importer batchfiler

Brugere kan importere en tekstfil, der indeholder batchoplysninger, i stedet for at oprette
en batch i Batch Editor. Hvis alle praveoplysningerne er i et regneark, er det hurtigere at
omarrangere og importere dataene i regnearket end manuelt at indtaste dataene i Batch
Editor.

For du importerer batchoplysninger fra en tekstfil, skal du sgrge for, at dataene i filen er
organiseret og formateret korrekt. Navnlig skal kolonneoverskrifterne i regnearket stemme
overens med kolonneoverskrifterne i Batch Editor. For at sikre, at tekstfilen indeholder

de korrekte overskrifter, skal du oprette en batch ved hjeelp af Batch Editor (batcheditor),
eksportere den som en tekstfil, indtaste de relevante veerdier i en regnearkseditor og derefter
importere filen tilbage til Batch Editor (batcheditor).

For eksempler pa korrekt formaterede filer henvises der til mappen Batch (batch) i
eksempelprojektet.

Oplysningerne i en batchfil kan ogséa eksporteres til brug med andre applikationer, sdsom
Microsoft Excel, Microsoft Access og visse software til Laboratory Information Management
System (laboratorieinformationsstyringssystem) (LIMS).
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Byg en batch som en tekstfil

Forudseetninger

Sarg for, at den aktive hardwareprofil inkluderer alle de enheder, der skal bruges til at
erhverve prgverne.

For at sikre, at tekstfilen indeholder de korrekte overskrifter, skal du oprette en batch

ved hjeelp af Batch Editor, eksportere den som en tekstfil, indtaste de relevante veerdier

i en regnearkseditor og derefter importere filen tilbage til Batch Editor. Brugere kan kun
eksportere en batch, hvis den indeholder mindst ét seet med mindst én preve. Den gemte
tekstfil kan bruges igen senere som skabelon.

1. | Batch Editor skal du oprette en enkelt-saet, enkelt-sample batch.

2. Klik pa File > Export.
Dialogboksen Save As abnes.

Indtast et navn til tekstfilen i feltet File name, og klik derefter pa Save.
4. Abn tekstfilen i et regnearksprogram sasom Excel.

5. Indtast eller kopier og indsaet detaljerne for praverne: en praove pr. reekke med detaljerne
under de relevante overskrifter.

Bemaerk: Slet ikke nogen af kolonnerne. Kolonnerne i regnearket skal matche
kolonnerne i Batch Editor.

6. Gem den endrede tekstfil som en txt- eller csv-fil, og luk derefter regnearksprogrammet.
Tekstfilen er nu klar til at blive importeret til Batch Editor.

Importer en batch fra en tekstfil

1. | Batch Editor skal du hgjreklikke pa fanen Sample, og derefter klikke pa Import From >
File.
Dialogboksen Open &bnes.

2. Klik pa den gnskede tekstfil, og klik derefter pa Open.
Hvis en autosampler bruges, abnes dialogen Select autosampler.

Bemeerk: Hvis den gemte tekstfil ikke er synlig pa listen Files of type, skal du veelge
Microsoft Text Driver (*.txt; *.csv). Filer med endelsen .ixt vises i feltet.

3. Veelg autosampler pa listen over autosamplere, og klik derefter pa OK.
Provetabellen udfyldes med detaljerne fra tekstfilen.

4. Indsend batchen.
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Tip til redigering af batch- og dataopsamlingsmetoder

For at gore dette

Gor dette

For at aendre vaerdierne i tabellen

(For eksempel for at eendre et
eksempelnavn) Klik i en celle, og skriv
derefter den nye veerdi.

For at eendre alle veerdierne i en kolonne
samtidigt

Klik pa en kolonneoverskrift, og hgjreklik
derefter. Fra den viste menu skal du veelge
kommandoerne Auto Increment og Fill
Down for at @endre veerdierne i kolonnen.

Denne funktion fungerer ogsa for flere celler
i samme kolonne.

For at eendre en eksisterende
dataopsamlingsmetode

Veelg metoden pa listen, og klik derefter
pa Method Editor. For at oprette en ny
dataopsamlingsmetode skal du fra listen
veelge None og derefter klikke pa Method
Editor. Kun erfarne brugere bgr bruge
denne funktion.

Brug ikke denne funktion, nar du bruger
indstillingen Brug Multiple Methods.

At anvende en tidligere oprettet
kvantificeringsmetode

Veelg metoden i menuen Quantitation.

For at veelge mere end én brgnd eller ét
haetteglas ad gangen

Tryk pa Shiftog klik pa den fgrste og sidste
brend eller heetteglas i det omrade, du vil
veelge.

For information om brug af Batch Editor hgjrekliksmenuen, henvis til afsnittet: Batch Editor.

Tip til batch-fejlfinding

Symptom Mulig arsag

Korrigerende handling

| Analyst MD-softwaren,
batch-editor, vises kolonnen
for injektionsvolumen (uL)

Dataopsamlingsmetoden er
ikke valgt i batchen.

Veelg den korrekte
dataopsamlingsmetode for
batchen.

som -1.

LC-enhed i den valgte
dataopsamlingsmetode
matcher ikke den aktiverede
LC-enhed i hardwareprofilen.

Abn og gennemgé

den pateenkte
Dataopsamlingsmetode. Ret
LC-enhedsoplysningerne, og
gem derefter metoden.
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Symptom

Mulig arsag

Korrigerende handling

Den aktiverede
hardwareprofil indeholder
ikke en LC-enhed, eller

den indeholder en anden LC-
enhed.

Abn Hardware Configuration
Editor, og deaktiver

derefter hardwareprofilen.
Rediger hardwareprofilen,
ret LC-enhedsoplysningerne,
og aktiver derefter
hardwareprofilen.

Stop dataopsamling

Nar en prgvedataopsamling stoppes, fuldfarer softwaren den aktuelle scanning, far

dataopsamlingen stoppes.

1. 1 Queue Manager skal du klikke pa praven i keen efter det punkt, hvor dataopsamlingen

skal stoppe.

2. Klik Acquire pa navigationslinjen.

3. Klik pa Acquire > Stop Sample.
Dataopsamlingen stopper, nar den aktuelle scanning i den valgte prgve er registreret.
Prgvestatus i vinduet Queue Manager (Local) aendres til Terminated, og alle andre
prover, der falger i kgen, er Waiting.

4. Klik pa Acquire > Start Sample. for at fortsaette behandlingen af batchen
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Betjeningsvejledning — Analysér og
udforsk data

Brug eksempelfilerne i mappen Example for at f& mere at vide om, hvordan du far vist
og analyserer data ved hjeelp af de mest almindelige analyse- og behandlingsveerktgjer.
Se fglgende dokument for yderligere oplysninger om nedenstdende emner: Avanceret
brugervejledning.

* Meerkning af grafer

* Overlejring og opsummering af spektre eller kromatogrammer
» Udfgrelse af substraktioner i baggrunden

+ Udglatningsalgoritmer

* Arbejde med udglattede data

* Arbejde med centroide data

* Arbejde med konturplots

» Arbejde med veerktgijet til fortolkning af fragmenter

+ Arbejde med biblioteksdatabaser og biblioteksposter

Oversigt over spektrale og kromatografiske
data

Spektrale data indeholder massespecifikke oplysninger om et stof. Et kromatogram giver et
generelt overblik over dataene, normalt tidsafhaengigt, nar der anvendes en LC-kolonne, men
det indeholder ingen oplysninger om komponenterne i en top. Et spektrum ser imidlertid pa
en bestemt top og viser molekylvaegten af det tilsvarende stof, hvilket kan bruges til at finde
mere specifikke oplysninger. Mens et kromatogram for eksempel kun viser én top, kan denne
top repraesentere mere end ét stof, dvs. forskellige masser. Et spektrum viser alle de masser,
der udgear en top, herunder intensiteten af hver masse.

Kromatografiske data kan aendre sig i bade tid og intensitet, hvis der sker en aendring i
de kromatografiske forhold i en given prgve. Spektrale intensiteter kan sendre sig, men
masserne er faste, eftersom massen af en stof ikke andrer sig.

Spektrale data kan genereres pa to mader:

* Huvis der kun indhentes én scanning, vises data som standard i form af et spektrum.

* Fra et kromatogram.

Et typisk spektrum vises med molekylvaegten, meerket med masse-/ladningsforholdet (m/z)
pa X-aksen. Intensiteten vises pa Y-aksen.
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Analyser data

Nar en datafil &bnes, vises forskellige ruder i vinduer, afhaengigt af den udfarte type
eksperiment. Softwaren gemmer data i filer med en wiff-udvidelse. Wiff-filer kan indeholde
data for mere end én prgve. Ud over wiff-filer kan softwaren abne txt-filer. txt-filer indeholder
dog kun data for én prgve.

Oplysningerne i en datafil kan ses i tabelform eller grafisk. Grafiske data preesenteres enten
som et kromatogram eller som et spektrum. Data fra en af disse kan vises som en tabel over
datapunkter, og forskellige sorteringsoperationer kan udfagres pa dataene.

Brugere kan abne filer, der indeholder eksisterende data eller data, der er ved at

blive anskaffet. Brugere kan ogsa se alle eksperimentrelaterede data i tabelform.
Tabelruden bestar af to faner, fanen dataliste og fanen topliste. Fanen Dataliste indeholder
eksperimentrelaterede oplysninger, sdsom dataopsamlingstid og scanningsintensitet. Fanen
topliste viser peak-relaterede oplysninger sasom tophgjde, topomrade og baselinetype.

Hvis dataene indeholder resultater fra flere eksperimenter, kan brugere oprette individuelle
TIC'er (Total lon Chromatograms) for hvert eksperiment og en anden TIC, der repraesenterer
summen af alle eksperimenter.

Den forudindstillede TIC, der repraesenterer summen af alle eksperimenterne, vises med et
splitterveerktaj under midten af X-aksen.

Abn datafiler

Tip! For at deaktivere automatisk opdatering af massespektret skal du hgjreklikke pa
massespektret og derefter klikke pa Show Last Scan. Hvis der er et flueben ved siden
af Show Last Scan, opdateres spektret i realtid.

1. Dobbeltklik pa Open Data File under Explore i navigationslinjen.
Dialogboksen Select Sample vises.

2. Navigér til den datafil, der skal abnes, pa listen Data Files , veelg en prave, og klik
derefter pa OK.
Dataene, som er indsamlet fra praven, vises. Hvis der stadig indsamles data, opdateres
massespektret, Dad/UV-sporet og TIC automatisk.

Naviger mellem prgver i en datafil

Bemaerk: Hvis prgver blev gemt i separate datafiler, skal du abne hver fil individuelt.

For beskrivelser af de navigationsikoner, der anvendes i denne procedure, henvises der til
tabellen: Tabel D-4.

Abn en datafil, der indeholder flere praver, og gar derefter et af falgende:
» Kilik pa ikonet Show Next Sample () for at ga til den neeste prove i datafilen.

* Klik pa ikonet Go to Sample () for at ga til en ikke-sekvensiel prave.

» | dialogboksen Select Sample, og fra listen Sample veelges den prave, der skal vises.
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» Klik pa ikonet Show Previous Sample () for at ga til den forrige prave i datafilen.

Se eksperimentelle betingelser

De forsggsbetingelser, der anvendes til at indsamle data, gemmes i datafilen

med resultaterne. Oplysningerne indeholder oplysninger om den anvendte
dataopsamlingsmetode: MS dataopsamlingsmetoden, dvs. antallet af perioder,
eksperimenter og cyklusser, herunder instrumentparametre, og LC-enhedens metode,
herunder LC-pumpeflowhastigheden. Desuden indeholder den ogsa de MS-oplasnings-
og massekalibreringstabeller, der anvendes til prgvedataopsamlingen. For den
softwarefunktionalitet, der er tilgaengelig, nar brugeren ser filoplysningerne, henvises der til
afsnittet: Vis rude med filoplysninger Hajreklik pa Menu.

Bemaerk: Hvis der indsamles data fra mere end én preove i den samme WIFF-fil, opdateres
ruden med filoplysninger ikke automatisk, nar brugeren ruller gennem pregverne. Luk ruden
med filoplysninger, og abn den derefter igen for at se detaljerne for den naeste prgve i
WIFF-filen.

Klik pa Explore > Show > Show File Information.
Ruden File Information abnes under grafen.

Tip! Hvis du vil oprette en dataopsamlingsmetode fra ruden File Information, skal du
hgjreklikke pa ruden File Information og derefter klikke pa Save Acquisition Method.

Vis data i tabeller

1. Abn en datafil.

2. Klik pa Explore > Show > Show List Data.
Dataene vises i en rude under grafen.
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Figur 13-1: Fanen Peak List (QTRAP-systemer)
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miz (Da} Centroid mass [Da) Resolution | Intensity (cps) Peak area [coul
L 159.1800 159.1685 6549998 1.2000e6 5.7500e6
2 160.1400 160.1720 701.2606 5500085 4.1333ef
3 161.1600 1612024 B47 5380 3833385 1.3332e6
4 1621800 1621859 11057427 4 16675 1.4333e6
5 167.2200 167.1912 759 9557 |'4.0000e5 166676
G 172.2000 1721858 16836625 3.5000e5 1.1500e6
7 174.1800 174.2020 BOA.6370 |2 0250e7 0.8317eT
B 176.1600 176.2050 040 4631 4833388 15833e6
g 1862400 | 1862193 10482067 | 6500085 12433306
10 1882200 1832062 10456328 | 1300086 4500086
11 1902000 190.1959 9856947 31667es5 1.1333e6
12 182 2400 102.2083 783.1278 231678 1.0567eT
13 185 1600 105 1662 B322716 3.0050e7 1.3722e8
14 186.1400 186.1551 8763162 |5.000085 |2 0167e6
15 1992000 | 199.2103 7545717 13833385 1583366

Tabel 13-1: Hgjreklik pa menuen for fanen Spektral Peak List

Menu

Funktion

Column Options

(Kolonneindstillinger) Abner dialogboksen Select Columns for
Peak List.

Save As Text

(Gem som tekst) Gemmer dataene som en .txt-fil.

Delete Pane

(Slet rude) Sletter den valgte rude.
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Tabel 13-2: Hgjreklik pa menuen for fanen Chromatographic Peak List

Menu

Funktion

Show Peaks in Graph

(Vis toppe i grafen) Vis toppene i to farver i grafen.

IntelliQuan Parameters

(IntelliQuan-parametre) Abner dialogboksen Intelliquan.

Save As Text

(Gem som tekst) Gemmer dataene som en txt-fil.

Delete Pane

(Slet rude) Sletter den valgte rude.

Vis grundlaeggende kvantitative data

1. Abn en datafil.

2. Klik pa Explore > Show > Show List Data.

Figur 13-2: Listedata
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3. Hagjreklik pa fanen Peak List, og veelg derefter Show Peaks in Graph.

Toppe vises i to farver.

4. Hvis du vil eendre indstillingerne for algoritmen til topopsporing, skal du hgjreklikke og
derefter vaelge enten Analyst Classic Parameters eller Intelliquan Parameters, alt

efter hvad der er aktivt.

5. (Valgfrit) For at fijerne de farvede toppe skal du hgjreklikke pa fanen Peak List og
derefter rydde Show Peaks in Graph.
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Spektra

Et spektrum er de data, der indhentes direkte fra massespektrometeret og normalt
repraesenterer det antal ioner, der detekteres med bestemte masse-til-ladning (m/z)-veerdier.
Den vises som en graf med m/z-veerdierne pa X-aksen og intensiteten (cps) repreesenteret
pa Y-aksen. For yderligere oplysninger om, hvordan man arbejder med spektra henvises der
til Tabel G-4.

For MS/MS-data er intensiteten forbundet med to masser, preekursor-ionmassen (Q1) og
produkt-ionmassen eller -masserne (Q3).

Kromatogrammer

Et kromatogram er en grafisk visning af data opnaet fra analysen af en prgve. Den plotter
signalintensiteten langs en akse, der viser enten tid eller scanningsnummer. For yderligere
oplysninger om softwarefunktionalitet, der er tilgaengelig for kromatogrammer, og om brug af
kromatogramrudernes hgjreklikmenu, henvis til afsnittet: Kromatogramruder.

Softwaren plotter intensitet, i antal pr. sekund (cps), pa Y-aksen mod tid pa X-aksen. Toppe
over en fastsat teerskel maerkes automatisk. Ved LC-MS vises kromatogrammet ofte som en
funktion af tiden. For en beskrivelse af typerne af kromatogrammer henvises der til tabellen:
Tabel 13-3.

For yderligere oplysninger om brug af de tilgaengelige ikoner henvises der til tabellen: Tabel
13-5.

Tabel 13-3: Typer af kromatogrammer

Typer af Formal

kromatogramm

er

Total ion- Et kromatogram genereret ved at plotte intensiteten af alle ioner i en
kromatogram scanning mod tid eller scanningsnummer.

(TIC)

Nar en datafil abnes, er den forudindstillet til at &bne som en TIC. Hvis
eksperimentet kun indeholder én scanning, vises det som et spektrum.

Hvis afkrydsningsfeltet MCA er markeret under dataopsamlingen af
datafilen, abnes datafilen til massespektret. Hvis afkrydsningsfeltet MCA
ikke er markeret, abnes datafilen som TIC.

Ekstraheret ion | Et kromatogram skabt ved at tage intensitetsveerdier ved en enkelt,

kromatogram diskret masseveerdi eller et masseomrade fra en reekke massespektrale

(XIC) scanninger. Det angiver adfeerden af en given masse eller masseomrade
som funktion af tiden.

Basetop Et kromatogram, der viser intensiteten af den mest intense ion inden for

kromatogram en scanning versus tid eller scanningsnummer.

(BPC)
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Tabel 13-3: Typer af kromatogrammer (fortsat)

Typer af Formal

kromatogramm

er

Samlet Et kromatogram oprettet ved at summere alle absorbansveerdierne i det
balgeleengde opnaede bglgeleengdeomrade og derefter plotte veerdierne mod tiden.
kromatogram Den bestar af de summerede absorbanser af alle ioner i en scanning
(TWCQC) plottet mod tid i en kromatografisk rude.

Ekstraheret En delmeengde af TWC. En XWC viser absorbansen for en enkelt

belgelaengdekro |bglgelaengde eller summen af absorbansen for en reekke bglgelaengder.
matogram
(XWC)

Diode array- Et kromatogram, der viser absorptionsspektret af eluerende stoffer ved
detektor (DAD) |en eller flere bglgeleengder.

Vis TIC'er fra et spektrum
Sorg for at projektet Example er valgt for at fa vist et eksempel pa en datafil.

Hvis du vil se et OPLYST spektrum, skal du &bne mappen LIT og derefter abne filen
Reserpine.wiff.

Klik pa Explore > Show > Show TIC.
TIC abner i en ny rude.

Tip! Hajreklik inde i en rude, der indeholder et spektrum, og klik derefter pa Show TIC.

For oplysninger om brug af Spectra Panes hgjreklik-menuen henvises der til afsnittet:
Spektraruder

Vis et spektrum fra et TIC

Et TIC oprettes ved at summere intensitetsbidrag for alle ioner fra en serie af
massescanninger. Brug TIC til at se et helt datasaet i en enkelt rude. Det bestar af den
samlede intensitet af alle ionerne i en scanning afbildet mod tiden i en kromatografisk rude.
Hvis dataene indeholder resultater fra flere eksperimenter, kan der oprettes et TIC for hvert
eksperiment under TIC, der reprasenterer summen af alle eksperimenterne.

Nar en datafil abnes, er den forudindstillet til at blive vist som et TIC. Men hvis
eksperimentet kun indeholder én scanning, vises det som et spektrum. Hvis brugeren
markerer afkrydsningsfeltet MCA, for datafilen indhentes, abnes datafilen til massespektret.
Hvis afkrydsningsfeltet MCA ikke markeres, abnes datafilen med TIC.

For oplysninger om brug af Spectra Panes hgjreklik-menuen henvises der til afsnittet:
Spektraruder.

1. Veelg et omrade i en rude, der indeholder et TIC.

2. Kiik pa Explore > Show > Show Spectrum.
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Spektret dbnes i en ny rude.

Tip! Dobbeltklik i TIC-ruden pa et bestemt tidspunkt for at vise spektret.

Figur 13-3: Eksempel pa et TIC
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XIC'er

Et XIC er et ekstraheret ionkromatogram, der er skabt ved at tage intensitetsvaerdier ved en
enkelt diskret masseveaerdi eller et masseomrade fra en reekke massespektrale scanninger.
Det viser adfeerden af en given masse, eller masseomrade, som en funktion af tiden. lonens
intensitet, eller de summerede intensiteter af alle ioner i et givet omrade, afbildes i en
kromatografisk rude.

Generér XIC'er

XIC'er kan kun genereres fra en enkelt periode, kromatogrammer til enkeltforsag eller
spektre. Opdel dataene i separate ruder ved at klikke pa trekanten under X-aksen for at

fa et XIC fra data for flere perioder eller flere eksperimenter. For yderligere oplysninger om
brug af de tilgeengelige ikoner henvises der til tabellen: Tabel 13-5.

Der findes flere metoder til udtraekning af ioner til at generere et XIC afheengigt af, om
der anvendes kromatografiske eller spektrale data. For en oversigt over metoder, der kan
anvendes med kromatogrammer og spektre, henvises der til falgende tabel.
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Tabel 13-4: Sammenfatning af XIC-genereringsmetoder

Metode

Brug med
kromatogram

Brug med
spektrum

Udvinding

Valgt omrade

Nej

Ja

Udtraekker ioner fra et valgt omrade
i et spektrum.

Maksimum

Nej

Ja

Udtraekker ioner fra et valgt omrade
i et spektrum ved hjeelp af den mest
intense top i det valgte omrade.
Denne indstilling opretter et XIC
ved brug af den maksimale masse
fra det valgte spektralomrade.

Basetopmasser

Ja

Ja

Kan kun anvendes med
basetopkromatogrammer (BPK).
Brug kommandoen Use Base
Peak Masses til at udtreekke
ionresultater i et XIC med et
forskelligt farvet spor for hver
masse. Hvis udveelgelsen omfatter
flere toppe, vil det resulterende XIC
have et tilsvarende antal farvede
spor, en for hver masse.

Angivne masser

Ja

Ja

Udtreekker ioner fra enhver type
spektrum eller kromatogram. Veelg
op til ti start- og stopmasser til
generering af XIC'er.

Generer en XIC ved hjalp af et valgt omrade

1. Abn en datafil, der indeholder spektra.

2. Velg et omrade ved at trykke pa venstre museknap i starten af omradet, treekke
cursoren til slutningen af omradet, og derefter slippe venstre museknap.
Valget vises i blat.

3. Kiik pa Explore > Extract lons > Use Range.
Der abnes et XIC for valget en rude under spektrumruden. Eksperimentinformationen
gverst i ruden indeholder masseomradet og den maksimale intensitet i teellinger pr.

sekund.

Generer en XIC ved hjzelp af den maksimale top

1. Abn en datafil, der indeholder spektra.

2. Velg et omrade i et spektrum.
Valget vises i blat.

3. Klik pa Explore > Extract lons > Use Maximum.
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Der abnes et XIC for den maksimalt specificerede top under spektrumruden.
Eksperimentinformationen gverst i ruden indeholder masseomradet og den maksimale
intensitet i teellinger pr. sekund.

Generer en XIC ved hjealp af basetop-masser

1. Abn en datafil, der indeholder spektra.

2. len BPC veelges den top, hvorfra ionerne skal udtraekkes.
Valget vises i blat.

3. Kilik pa Explore > Extract lons > Use Base Peak Masses.
Der abnes et XIC for det angivne valg abnes under spektrumpanelet.
Eksperimentinformationen gverst i ruden viser masseomradet og den maksimale
intensitet i teellinger pr. sekund.

Ekstraher ion ved at vaelge masser

1. Abn et spektrum eller kromatogram.

2. Klik pa Explore > Extract lons > Use Dialog.

Figur 13-4: Dialogboksen Udtrak ikoner
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3. Indtast veerdierne for hvert XIC, der skal oprettes.

+ | feltet Start indtastes startvaerdien (lavere veerdi) for masseomradet.

+ | feltet Stop indtastes stopveerdien (hgjere veerdi) for masseomradet.
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Bemeerk: Hvis der ikke indtastes en stopveerdi, defineres intervallet af startvaerdien.

4. Kilik pa OK.
Et XIC fra valget abnes under kromatogramruden. Eksperimentinformationen gverst i
ruden omfatter masserne og den maksimale intensitet i teellinger pr. sekund.

BPC'er

En BPC viser intensiteten af den mest intense ion i hver scanning som funktion af
scanningsnummer eller retentionstid. Det er nyttigt i tilfaelde, hvor TIC er sa domineret af
stej, at der er en stor offset, og kromatografiske toppe er sveere at skelne. Det hjaelper ogsa
med at skelne mellem co-eluerende komponenter. BPC'er genereres kun fra enkelt periode,
enkelt eksperimentdata.

Grafen bruger to farver, som skifter hver gang massen af basetoppen aendres.
Farveaendringerne bevares, nar dataene manipuleres ved at rulle eller zoome. For
information om valg af farver, der bruges i grafen, henvises der til dokumentet: Hjeelp.

Generer BPC'er

BPC'er kan kun genereres ud fra data fra en enkelt periode og et enkelt eksperiment.

1. Abn en datafil.

2. Velg et omrade inden for et TIC.
Valget vises i blat.

3. Kiik pa Explore > Show > Show Base Peak Chromatogram.
Valgene vises i felterne Start Time og End Time.

Figur 13-5: Indstillinger for basetopkromatogram
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4. |feltet Mass Tolerance indtastes vaerdien for at angive det masseomrade, der anvendes
til at finde en top.
Softwaren finder toppen ved hjeelp af en vaerdi, der er dobbelt sa stor som det indtastede
omrade (+ masseveerdien).

5. | feltet Minimum Intensity skal du indtaste intensiteten, under hvilken toppe ignoreres af
algoritmen.

| feltet Minimum Mass indtastes massen i begyndelsen af scanningsomradet.
7. | feltet Maximum Mass indtastes massen i slutningen af scanningsomradet.

For at indstille start- og sluttiderne skal du markere afkrydsningsfeltet Use Limited
Range og gare fglgende:

» | feltet Start Time indtastes det tidspunkt, hvor eksperimentets malomrade starter.

+ | feltet End Time skal du indtaste det tidspunkt, hvor eksperimentets malomrade
slutter.

9. Kiik pa OK.
BPC genereres i en ny rude.

Juster taerskelvaerdien

Teersklen er en usynlig linje tegnet parallelt med X-aksen af en graf, der seetter en graense,
under hvilken softwaren ikke vil inkludere toppe i et spektrum. Linjen har et handtag,
repraesenteret af en bla trekant til venstre for Y-aksen. Klik pa den bla trekant for at se

en stiplet linje, der repraesenterer teersklen. Teersklen kan haeves eller seenkes, men andring
af teerskelvaerdien aendrer ikke dataene. Softwaren maerker ikke nogen toppe i omradet, der
ligger under teersklen.

1. Abn en datafil.
2. Gor et af fglgende:

» For at @ge teersklen skal du traekke den bla trekant op ad Y-aksen.
» Treek den bla trekant ned for at mindske taersklen.

* Klik pa Explore > Set Threshold. | dialogboksen Threshold Options der abnes, skal
du indtaste teerskelvaerdien og derefter klikke pa OK.

» Klik pa Explore > Threshold.

Grafen opdateres for at vise den nye taerskel. Topmaerkning og toplisten er ogsa
opdateret.

Tip! For at se den aktuelle teerskelvaerdi skal du flytte markgren over teerskelhandtaget.

Generer TWC'er

Et TWC er et mindre almindeligt anvendt kromatogram. Den viser den totale absorbans
(mAU) som en funktion af tiden. TWC'et giver en made at se et helt dataseet i en enkelt rude.
Den bestar af summen af alle ioners absorbans i en scanning, der er afbildet i forhold til
tiden i et kromatogram. Hvis dataene indeholder resultater fra flere eksperimenter, kan der
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oprettes en TWC for hvert eksperiment under den TWC, der repraesenterer summen af alle
eksperimenterne.

Et TWC viser total absorbans (mAU) pa Y-aksen plottet mod tid pa X-aksen. For yderligere
oplysninger om brug af de tilgaengelige ikoner henvises der til tabellen: Tabel 13-5.

1. Abn en datafil, der indeholder et DAD-spektrum.

2. Klik pa Explore > Show > Show DAD TWC.
TWC'et vises i en rude under DAD-spektret.

Tip! Hajreklik inde i ruden, der indeholder DAD-spektret, og klik derefter pa Show DAD
TWC.

Generer XWC'er

Et XWC er et bglgelaeengdekromatogram, der er skabt ved at tage intensitetsveerdier ved
en enkelt balgelaengde eller ved at tage summen af absorbansen for en raekke forskellige
bglgelaengder. Op til tre omrader kan udvindes fra et DAD-spektrum til at generere XWC'et.

For yderligere oplysninger om brug af de tilgaengelige ikoner henvises der til tabellen: Tabel
13-5.

1. Abn en datafil, der indeholder et DAD-spektrum.

2. Hajreklik hvor som helst i ruden, og klik derefter pa Extract Wavelengths.

Figur 13-6: Dialogen Udtraek bglgelaengder
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Indtast Start- og Stop-veerdier.

4. Klik pa OK.
XWC'et vises i en rude under DAD-spektret.

Vis DAD-data

Ligesom massespektrometerdata kan FAR-data ses i kromatogram- eller spektrumform.
Brugerne kan se DAD-spektret for et enkelt tidspunkt eller for et tidsinterval som et samlet
balgelaengde-kromatogram (TWC).

1. Abn en datafil, der indeholder data, der er opsamlet med en FAR.
TWC'en, som er analog med et TIC, abnes i en rude under TIC'en.
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2. Kilik pa et punkt i ruden TWC for at veelge et enkelt tidspunkt, eller fremhaev et omrade af
spektret for at veelge et tidsinterval.

3. Klik pa Explore > Show > Show DAD Spectrum.
DAD-spektret abnes i en rude under TWC. Y-aksen viser absorbansen og X-aksen viser
balgeleengden.

Tip! Hvis ruden med TWC'et er lukket, skal du klikke pa et punkt hvor som helst i
TWC'et for at abne den igen. Klik pa Explore > Show > Show DAD TWC.

Vis ADC-data

Data fra analog til digital konverter (ADC) indhentes fra en sekundzer detektor,

f.eks. fra en UV-detektor gennem et ADC-kort, og er nyttige til sammenligning

med massespektrometerdata. For at gore ADC-data tilgaengelige skal ADC-data og
massespektrometerdata registreres samtidigt. Begge typer data gemmes derefter i samme
fil.

1. Sarg for, at projektmappen, hvor ADC-dataene er gemt, er valgt. Klik f.eks. pa mappen
Example.

2. Dobbeltklik pa4 Open Data File under Explore i navigationslinjen.
Dialogboksen Veelg pr@ve abnes.

3. Dobbeltklik i feltet Data Files pd mappen med underdata (hvis relevant), og klik derefter
pa den datafil, der skal abnes. Dobbeltklik f.eks. pa Devices og klik derefter pa
Adc16chan.wiff i mappen Example.

4. Veelg en prgve pa listen Samples, og klik derefter pa OK.
Klik pa Explore > Show > Show ADC Data.

Figur 13-7: Dialogboksen Vaelg ADC-kanal
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6. Veelg en kanal pa listen Channel, og klik derefter pa OK.
ADC-dataene vises i en ny rude under den aktive rude.

Grafisk databehandling

Grafiske data kan behandles p4 mange mader. Dette afsnit indeholder oplysninger og
procedurer for brug af nogle af de mest almindeligt anvendte veerktgijer.
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Brugeren kan zoome ind pa en del af en graf for at se en bestemt top eller et omrade
mere detaljeret i bade spektre og kromatogrammer. Brugeren kan ogsa zoome ind gentagne
gange for at se mindre toppe.

Administration af data

Brug falgende menuindstillinger eller ikoner til at administrere data i grafer.

Tabel 13-5: Diagramindstillinger

For at gore dette | Brug denne menuindstilling Eller klik pa dette
ikon
Kopiér en graf til et |Veelg grafen, der skal kopieres. Klik pa Explore o
nyt vindue > Duplicate Data > In New Window.
Reskalér en graf Veelg grafen. Klik pa Explore > Home Graph. 3
til dens oprindelige
stgrrelse
Flyt en rude + Veelg grafen. Klik pa Window > Move Pane. =
* Veelg ruden eller vinduet, og treek derefter til
den nye position. Denne position kan veere i
det samme vindue eller i et andet vindue.
En firehovedet pil vises, nar cursoren er pa
greensen af det aktive vindue eller rude.
» Hovis ruden er gverst eller nederst i malruden,
bevaeger ruden sig henholdsvis over eller
under den pageeldende rude.
» Hvis ruden er til venstre eller hgjre for
malruden, beveaeger ruden sig henholdsvis til
venstre eller hgjre for den pageeldende rude.
* Hvis ruden er i en anden position, flyttes
ruden til malraekken. Drop-skyggen pa den
flyttede rude, angiver dens nye position.
Linkruder a. Nar de to grafer er abne, skal du klikke pa =
en af dem for at gere ruden aktiv.
b. Klik pa Explore > Link, og klik derefter pa
den anden rude.
Fjern link Luk en af ruderne. Klik pa Explore > Remove %
Link.
Slet en rude Veelg grafen. Klik pa Window > Delete Pane. =
Las en rude Veelg grafen. Klik paA Window > Lock Panes.
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Tabel 13-5: Diagramindstillinger (fortsat)

For at gore dette | Brug denne menuindstilling Eller klik pa dette
ikon
Skjul en rude Veelg grafen. Klik pa Window > Hide Pane. =
Maksimer en rude |Veelg grafen. Klik p4 Window > Maximize \n
Pane.
Fliseruder Veelg grafen. Klik p4 Window > Tile all Panes.

Zoom ind pa en graf

Zoom ind pa en del af en graf for at se en bestemt top eller et bestemt omrade mere
detaljeret i bade spektre og kromatogrammer. Zoom ind gentagne gange for at se mindre
toppe.

Zoom ind pa Y-aksen

1. Flyt cursoren til venstre for Y-aksen pa hver side af det omrade, der skal udvides, og
treek derefter veek fra startpunktet i lodret retning, mens du holder venstre museknap
nede.

Der tegnes en kasse langs Y-aksen, som repraesenterer den nye skala.

Bemaerk: Veer forsigtig, nar du zoomer ind pa baselinen. Zoom ind for langt, og zoom
ind-boksen lukkes.

2. Slip museknappen for at tegne grafen til den nye skala.

Tip! Dobbeltklik pa en af akserne, hvis du vil returnere grafens Y-akse til den oprindelige
skala. Hvis du vil returnere hele grafen til den oprindelige skala, skal du klikke pa
Explore > Home Graph.

Zoom ind pa X-aksen

1. Flyt cursoren under X-aksen til hver side af det omrade, der skal udvides, og treek
derefter vaek fra startpunktet i vandret retning, mens du holder venstre museknap nede.

2. Slip museknappen for at tegne grafen til den nye skala.

Tip! Dobbeltklik pa X-aksen for at returnere X-aksen til den oprindelige skala. Hvis du
vil returnere hele grafen til den oprindelige skala, skal du klikke pa Explore > Home
Graph.
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Etiketgrafer

Den forudindstillede stil for etiketter pa grafer og kromatogrammer kan tilpasses. Veelg
skrifttyperne, der skal bruges til top- og akseetiketter, og farverne der skal bruges til sporene.
Tilfgj akseetiketter samt etikettype og praecision for toppene.

Tilfoj billedtekster til en graf

Brug billedtekster til at markere toppunkter af interesse eller vaesentlige punkter pa grafen.
En billedtekst placeret ved siden af en top forbliver med toppen, nar toppen er zoomet ind
eller ud. Billedtekster forbliver ogsa med den originale prave, nar brugeren navigerer mellem
prever i en datafil. En billedtekst indeholder én tekstlinje med maksimalt 128 tegn.

1. Hagjreklik pa spektret, og klik derefter pa Add Caption.
Dialogboksen Add Caption abnes.

2. Indtast teksten i feltet Caption.
For at eendre starrelsen og stilen pa billedteksten skal du klikke pa Font.

Klik pa OK for at placere billedteksten.

Tip! For at eendre placeringen af billedteksten skal du trackke den til en anden position.
Billedteksten forbliver pa samme sted i forhold til X- og Y-akserne, nar toppen zoomes

ind eller ud. For at redigere eller slette billedteksten skal du hgjreklikke pa billedteksten
og derefter klikke pa den relevante kommando.

Tilfgj tekst til en graf

Brug tekst til at tilfgje flere linjer med information til en graf. | modseetning til billedtekster,
som er forbundet med en specifik top og bevaeger sig med den, nar brugeren zoomer pa
grafen, forbliver tekstetiketter pa deres oprindelige placering, nar brugeren zoomer pa grafen.
De forbliver ikke med den originale prgve, nar brugeren navigerer mellem prgver i en datafil.

1. Hagjreklik pa grafen, og klik derefter pa Add User Text.
Dialogboksen Add User Text abnes.

2. Indtast teksten i feltet User Text .

3. Markér afkrydsningsfeltet Center Text for at centrere teksten.

4. For at eendre starrelsen og stilen pa billedteksten skal du klikke pa Font.

5. For at indseette teksten skal du klikke pa OK.
Tip! For at zendre tekstens position skal du traekke teksten til en anden position. For
at redigere eller slette teksten skal du hgjreklikke pa teksten og derefter veelge den
relevante kommando.
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Overlejring og opsummering af spektre eller
kromatogrammer

Overlejringsgrafer, som oprettes ved hjeelp af lignende metoder, for visuelt at sammenligne
to eller flere datasaet. Hvert individuelt spektrum er kendetegnet ved farven pa sit spor.

For fuldstaendige scanningsdata giver dette brugeren mulighed for at visualisere forskellene
mellem flere pravespektre.

Nar to eller flere grafer er overlejret, summeres graferne for at fa et nyt spor. Hvert punkt
pa den nye kurve er summen af punkterne fra graferne. Summering af flere overlejringer
af lignende datatype kan gare efterfglgende behandling lettere og hurtigere. Du kan

for eksempel overlejre flere XIC'er, summere dem, og derefter udglatte den summerede
overlejring for at fijerne stgj.

Summering af overlejringer svarer til at generere et TIC med den fordel, at man kan veelge,
hvilke grafer der skal overlejres. Hvis brugeren for eksempel ser pa 10 eksperimenter, tilfgjer
TIC alle 10 eksperimenter sammen. Hvis overlejringerne summeres, har brugeren mulighed
for kun at tilfgje 9 af de 10 overlejrede grafer. Dette er nyttigt, hvis data, som indsamles i det
ene eksperiment, kun er stg;j.

Overlejring af grafer

To eller flere datasaet kan sammenlignes visuelt ved at overlejre grafer, som er oprettet ved
hjeelp af lignende metoder. Hvert individuelt spektrum er kendetegnet ved farven pa sit spor.
For fuldsteendige scanningsdata giver dette brugere mulighed for at visualisere forskellene
mellem flere pravespektre.

Hvis der veelges én eller flere ruder, abnes hver XIC i en separat rude.

Tip! Hvis du vil overlejre mindre end fire grafer i samme rude, skal du trykke pa

Ctrl, hajreklikke pa en rude og derefter klikke pa Appearance Options. | dialogboksen
Appearance Options pa fanen Multiple Graph Options skal du veelge Yes for felterne Overlay
Multiple Panes for Spectrum og Chromatogram.

1. Veelg den farste rude, der skal overlejres.
2. Klik pa Explore > Overlay.

3. Kilik i den anden rude.

Graferne overlejres og viser de to spor med forskellige farver.

Tip! Hajreklik pa rudens titellinje for at fa vist en farvekodet liste over de overlejrede
grafer.

Skift mellem overlejrede grafer

1. Veelg en rude, der indeholder overlejrede grafer.

2. Klik pa Explore > Cycle Overlays.
Visningen aendres, sa den naeste graf i sekvensen vises i forgrunden.
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Sum af overlejringer

1. Overlejr graferne, der skal summeres.

2. Klik pa Explore > Sum Overlays.
De overlejrede grafer lazagges sammen.

Tabel 13-6: Udforsk veerktgjslinjens hurtigreference: Overlejring af grafer

lkon Navn Funktion
fo} Hjemmegraf Klik for at returnere grafen til den oprindelige
skala.
Overlejring Klik for at overlejre grafer.

Cyklusoverlejringer

Klik for at skifte mellem overlejrede grafer.

Sum af overlejringer

Klik for at tilfgje graferne sammen.

Udfar substraktioner i baggrunden

Baggrundssubtraktion reducerer maengden af stgj i et spektrum ved at subtrahere enten
et eller to omrader, der indeholder stgj, fra et omrade, der indeholder en top. Flyt
omraderne separat, eller las dem og flyt dem derefter som en enkelt enhed i grafen. Last
baggrundssubtraktion er den forudindstillede indstilling.

Background Subtract: Brug baggrundssubtraktion til at isolere en relevant top. Fremhaev og
traek derefter op til to valgte omrader fra toppen. Las omraderne og flyt dem derefter inden
for grafen for at optimere topisolering eller for at isolere en anden top.

Udfer en baggrundssubtraktion fra et spektrum

1. Abn en datafil.

2. Veelg et baggrundsomrade.
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Figur 13-8: Valgt baggrundsomrade
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Background

Hold tasten Shift nede og veelg derefter et andet baggrundsomrade.

Klik p& Explore > Background Subtract > Set Subtract Range for at indstille
subtraktionsomradet.

5. Veelg den relevante top.

6. Klik pa Explore > Background Subtract > Perform Background Subtract.
Baggrunden traekkes fra toppen, og der genereres et nyt spektrum.

7. Hvis du vil isolere en anden top, skal du traekke de laste omrader i kromatogrammet og
gentage baggrundssubtraktionen.

Bemaerk: For at rydde baggrundssubtraktionsomradet skal du klikke pa Explore >
Background Subtract > Clear Subtract Range.

8. Klik pa File > Save for at gemme det spektrum, der er fratrukket i baggrunden, som en
behandlet datafil.

Las op for omraderne

Det valgte subtraktionsomrade er indstillet til 1ast.

» Klik pa Explore > Background Subtract > Subtract Range Locked.
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Omraderne er ulaste, og du kan flytte hver enkelt uafhaengigt.

Tabel 13-7: Udforsk vaerktgjslinjens hurtigreference: Baggrunden traekkes fra

lkon Navn Funktion
il Udfar Klik for at udfere en baggrundsfraktion, nar
baggrundssubtraktion baggrundsomraderne er valgt.
Subtraktionsomrade last | Klik for at lase de valgte baggrundsomrader.
Las baggrundsomraderne op for at flytte
hvert omrade uafhaengigt.

Udglatningsalgoritmer

Udglatning af et dataseet fijerner lokale variationer, der sandsynligvis skyldes stgj. Flere
udglatningscyklusser kan anvendes pa dataene, men brugerne kan kun fortryde den seneste
udglatning. Udglatning er ikke tilgaengelig for MI/MRM-spektra. Vaelg udglatningsalgoritmen
eller den gaussiske udglatningsalgoritme som den forudindstillede udglatningsmetode.

Udglat algoritme

Nar denne algoritme anvendes til at udglatte data, fastsaettes pointvaegtningsveerdierne for
tre datapunkter: det aktuelle datapunkt, det foregaende datapunkt og falgende datapunkt.
Den glatte algoritme ganger datapunkterne med de tildelte veegtningsvaerdier, summerer
disse veerdier og dividerer derefter summen med summen af pointvaegtveerdierne. Det er
en blidere udglatning end den gaussiske algoritme, og det tager lang tid at udglatte meget
stgjende data.

Gaussisk udglatningsalgoritme

Gaussisk udglatning indebaerer at erstatte hvert datapunkt med det veegtede gennemsnit af
et antal datapunkter pa hver side af det. Vaegtningen for hvert nyt datapunkt beregnes pa
grundlag af en gaussisk kurve. Det er en grovere udglatning end den glatte algoritme, men
det er godt for udglatning af meget stgjende data.

Du indstiller to veerdier, nar du bruger den gaussiske udglatningsmetode:

Gaussian filter width (% of minimal distance between points): Denne veerdi viser den
bredde, der anvendes til at beregne vaegtningen af tilstadende punkter. Bredden beskrives
i procent af afstanden mellem to punkter i scanningen, hvor den forudindstillede bredde pa
100 % giver en fordeling, der er lige sa bred som afstanden mellem datapunkterne.

Limit of Gaussian filter (hnumber of minimal distance between points): Denne veerdi
svarer til graenserne for den gaussiske kurve, vist i multipla af afstanden mellem punkter. For
eksempel skaber den forudindstillede vaerdi pa 10 en gaussisk kurve, der afkortes efter ti
datapunktbredder pa hver side af midten.
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Udglat data

Du kan veelge Analyst MD software udglatningsmetode eller den gaussiske
udglatningsmetode.

Tip! Klik pa Edit > Undo for at fortryde udglatning. Softwaren understgtter ét niveau af
fortrydelse.

Udglat data ved hjzelp af udglatningsalgoritmen

Tip! Klik pa Edit > Undo for at fortryde udglatning. Softwaren understgtter ét niveau af
fortrydelse.

1. Veelg en rude, der indeholder et kromatogram eller spektrum.

2. Klik pa Explore > Smooth.
Dialogboksen Smoothing Options abnes.

Figur 13-9: Dialogboksen Udglatningsindstillinger
( Smoothing Cptions [ﬁr

Previouz Point "Weight: 155
Current Paint Weight: 1

Mext Point wWeight: 0.5

[ ] 4 ] ||:an|:e|| | Helpl

3. |Ifeltet Previous Point Weight indtastes den veegtningsfaktor, der skal anvendes pa det
foregaende datapunkt.

4. |feltet Current Point Weight indtastes den veegtningsfaktor, der skal anvendes pa
centerdatapunktet.

5. I feltet Next Point Weight indtastes den vaegtningsfaktor, der skal anvendes pa det
felgende datapunkt.

6. Klik pa OK.
Datasaettet udglattes og erstatter det aktuelle dataseet i ruden.

Glat data ved hjalp af gaussisk udglatning

1. Veelg en rude, der indeholder et kromatogram eller spektrum.

2. Klik pa Explore > Gaussian Smooth.
Dialogboksen Gaussian smooth options vises.
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Figur 13-10: Gaussisk glat indstillingsdialog
( Gaussian smooth options [i_z-r
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3. | Gaussian filter width feltet indtastes den bredde, der bruges til at finde vaegtningen af
nabopunkter som en procentdel af afstanden mellem de to punkter.

4. | Limit of gaussian filter feltet skal du indtaste graensen for den gaussiske kurve,
angivet i multipla af afstanden mellem punkterne.

5. Kilik pa for at udglatte dataene OK.
Datasaettet udglattes og erstatter det aktuelle dataseet i ruden.

Tabel 13-8: Udforsk vaerktgjslinjens hurtigreference: Udglatning af data

lkon Navn Funktion

A Glat Klik for at udglatte data ved hjeelp af
udglatningsalgoritmen.

Gaussisk udglatning Klik for at udglatte data ved hjeelp af
gaussisk udglatning.

Massemidtpunkt data

Massemidtpunkt konverterer spidsfordelingsveerdier til en enkelt veerdi pa m/z og intensitet,
der repraesenterer toppen. Massemidtpunkt af data indsamlet i profiltilstand forenkler
dataene og reducerer fil-starrelsen. Massemidtpunkt giver mere ngjagtig top-tildeling og
reducerer maengden af data, men det fierner ogsa informationen om topformen.

Massemidtpunkt-algoritmen konverterer toppe til enkelte veerdier ved at bruge et
intensitetsvaegtet centeret til at beregne toppens tyngdepunkt. Algoritmens output er en liste
over toppe med parametre, som vist i tabellen: Tabel 13-9.

Tabel 13-9: Top-parametre

Parameter Definition

Massemidtpunkt veerdi Veerdien af de centrerede data i masseenheder eller tid.
Intensitet Intensiteten af hver top i cps.
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Tabel 13-9: Top-parametre (fortsat)

Parameter Definition

Bredde Bredden af den centrerede top i amu.

Data centreres automatisk, nar de fgjes til et bibliotek, eller nar en sggning udfaeres.

1. Veelg en rude, der indeholder et spektrum.

Massemidtpunkt af data eendrer udseendet af den eksisterende graf. For at
sammenligne resultatet med de originale data skal du lave en kopi af grafen fgr
massemidtpunktet.

2. Klik pa Explore > Centroid.

Dataene er centreret.

Figur 13-11: Analyte massemidtpunkt placering

Centroid Location

Time —»
lkon Navn Funktion
Lt Massemidtpunkt Klik for at massemidtpunkt
data.
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Gem og abn behandlede datafiler

Brugere kan gemme behandlede data, f.eks. specifikke layouts og billedtekster, som kun kan
genabnes i udforskningstilstand. Disse filer indeholder ogsa relevante historikoplysninger og
ligner datafiler, bortset fra at de kun indeholder data fra den aktive rude i Udforsk. Disse filer
har pdt-udvidelsen og gemmes i mappen Data i det aktuelle projekt.

Gem en behandlet datafil

1. Veelg den rude med data, der skal gemmes.
2. Klik pa File > Save Processed Data File.
3. Indtast et navn i feltet File name.

4. Klik pa Save.

Abn en behandlet datafil

1. Kiik pa File > Open Processed Data File i Explore-tilstand.
Dialogboksen Load Processed Data File abnes.

2. Veelg enfil, og klik derefter pa Open.

Arbejde med konturplot

Et konturplot er et farvekodet plot af et komplet datasaet, der bruger farve til at repraesentere
en tredje dimension i plottet. | et konturplot af en TIC repraesenterer X-aksen retentionstid
eller scanningsnummer, Y-aksen repraesenterer masse, og farven repraesenterer intensiteten
af dataene pa det punkt. | et konturplot af en TWC for DAD-data repraesenterer X-

aksen retentionstid eller scanningsnummer, Y-aksen repraesenterer baglgelaengde, og farven
repraesenterer absorbans. Konturplot er et post-dataopsamlingsveerktgj, der ikke fungerer i
en realtids-scanningsoptagelse.

Bemaerk: Konturplot understgtter ikke MI- eller MRM-scanninger, men det understgtter DAD-
scanninger.

Farve er den tredje akse i konturplottet, og den repraesenterer enten intensitet eller
absorbans. A£ndr de hgje og lave intensitets- eller absorbansveaerdier i konturplottet ved
hjeelp af kontroltrekanterne pa farvelinjen over konturplottet. Procentparametrene gverst i
Konturplot-panelet angiver de veerdier, der holdes af de lave og hgje skydere. De faktiske
veerdier er baseret pa en procentdel af den maksimale intensitet eller absorbans inden for det
valgte omrade. Veerdien vises i gverste hgjre hjgrne af Konturplot-panelet.

Kontrolelementerne vist i Figur 13-12 aendrer farverne i et konturplot.
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Figur 13-12: Knapper til styring af konturplotfarver
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Definer farverne pa et konturplotdiagram for at give bedre kontrast og vise
dataspecifikationer i henhold til kravene. For eksempel kan indstilling af intensitet/
balgelaengde og aendring af farven pa veerdierne for Under lave data og Over hgje data
eliminere baggrundsstgj i konturplottet.

Knapperne Under lave data og Over hgje data krymper og udvides pa farvebjaelken,
hvis skyderkontrollerne flyttes. Nar konturplotfarverne aendres, bliver de nye farver de
forudindstillede farver for alle efterfglgende grafer.

Vis et konturplot

Brugere kan kun se et konturplot fra TIC-, XIC-, TWC- eller XWC-grafer efter dataopsamling.
TIC'er og XIC'er er tilgaengelige for alle WIFF-datafiler. TWC'er og XWC'er er kun
tilgeengelige for data registreret af en DAD.

1. | Explore-tilstand skal du abne en datafil som en TIC-, XIC-, TWC- eller X\WC-graf.

2. Fremhaev det omrade, der skal vises i konturplottet. Hvis der ikke foretages et valg, vises
hele omradet.

3. Kiik pa Explore > Show > Show Contour Plot.
Et konturplot for det valgte omrade vises i en separat rude.

Vaelg et omrade i et konturplot

Brugere kan zoome ind pa et bestemt valg eller se det tilsvarende massespektrum for det
pageeldende valg.

Gor et af fglgende:

* Huvis du vil veelge et standardomrade i en boks, skal du traekke cursoren for at oprette en
boks omkring et omrade i konturplottet.

» Hvis du vil foretage et lodret valg, skal du trykke pa Ctrl og traekke cursoren lodret.

» Huvis du vil foretage et vandret valg, skal du trykke pa mellemrumstasten og traekke
cursoren vandret.

Indstil intensitet og absorbans i et konturplot

Gor et af fglgende:

* For at indstille den lave intensitet/absorbanssvaerdi i konturplot skal du traekke den
venstre trekantede skyder fra farvelinjen over konturplot til den gnskede position.
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Konturplot justerer automatisk farven pa veerdier under indstillingen for at indikere, at de
er uden for omradet.

» For at indstille den hgje intensitet/absorbanssveerdi i konturplot skal du treekke den hgjre
trekantede skyder fra farvelinjen over konturplot til den gnskede position.

Konturplot justerer automatisk farven pa veerdier over indstillingen for at indikere, at de er
uden for omradet.

Andr farver i et konturplot

1. Klik pa en af farveknapperne i ruden Contour Plot.
Dialogboksen Color abnes.

2. Kilik pa en farve, og klik derefter pa OK.

Grafen aendres for at afspejle farvezendringen.

Tip! Brug Define Custom Colors palet til at skabe tilpassede farver til brug i et
konturplot.

Fragmentfortolkning

Veerktajet Fragmentfortolkning hjeelper brugeren med at fortolke MS/MS-data.

Veerktajet Fragmentfortolkning genererer fragmentmasser fra enkeltstdende, ikke-cyklisk
bindingsspaltning af en molekylaer struktur. Den molekyleere struktur kan oprettes i et
tredjeparts tegneprogram og derefter gemmes som en mol-fil. Veerktgjet kan derefter
matche den teoretiske liste med toppe i det aktuelle massespektrum. Fragmentfortolkningen
viser de teoretiske fragmenter i fragmentlisten og sammenligner fragmentmasserne med
toppe i massespektret. Toppe over teerskelintensiteten og inden for den brugerdefinerede
massetolerance (hgjst 2 Da) for fragmentmasser betragtes som matchede og vises med fed
skrift i fragmentlisten.

Bemaerk: Veerktgjet Fragmentfortolkning kan ikke bruges med fglgende scanningstyper:
* Praekursor-ion

* Neutralt tab

* Q1 flere ioner

* Q3 flere ioner

* Multipel reaktionsovervagning (MRM)

Arbejde med fragmentfortolkningsveaerktgjet

Hvis der vises flere spektrumruder, forbindes veerktgjet Fragmentfortolkning til det
aktive spektrum. Hvis datafilen indeholder mere end én prgve, forbindes veerktgjet
Fragmentfortolkning til det aktive spektrum.

Veerktgjet beregner automatisk de enkelte, ikke-cykliske bindings-spaltningsfragmenter fra
en MOL-fil. Nar veerktgjet til fragmentfortolkning er forbundet med et spektrum, angiver
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teoretiske fragmenter med fed tekst en matchende top i spektret inden for den specificerede
massetolerance og intensitetstaerskel.

Nar der veelges en enkelt, ikke-cyklisk binding i den molekyleere struktur, fremhaever
fragmentfortolkningsveerktgjet de to fragmenter, der skabes, nar bindingen spaltes, og viser
derefter matchende toppe i det forbundne spektrum.

Forbind Fragment Interpretation Tool til et Spectrum

Hvis et spektrum er abent, nar vaerktgjet Fragmentfortolkning bnes, linker det aktive panel
automatisk til det abne spektrum.

1.
2.

Klik p4 Explore > Show > Show Fragment Interpretation Tool.

Klik pa forbindelsesknappen i nederste hgjre hjgrne af ruden Fragmentfortolkning.
Markgren skifter til forbindelsesvaerktgjet.

Klik pa spektrumgrafen, der skal forbindes til veerktgjet Fragmentfortolkning.

Den tilsluttede grafindikator i nederste venstre hjgrne indeholder navnet pa den graf,
der er forbundet med ruden Fragmentfortolkning. Forbindelsen afbrydes, nar enten
grafen eller Fragment-fortolkningen lukkes. Hvis den forbindede wiff-fil har mere end én
prave, sa opdaterer ruden Fragmentfortolkning automatisk, nar brugeren ruller gennem
praverne.

Match fragmenter med toppe

Klik pa Explore > Show > Show Fragment Interpretation Tool.

Med en molekylefil i ruden Fragmentfortolkning skal du markere en celle i Fragment
List, der er vist med fed skrift.

| spektret fremhaever softwaren den matchende spektraltop i den farve, der er valgt
under fanen Options. | den molekylaere struktur er bindingen fremhasvet.

Hvis der klikkes pa en raekke, der har mere end ét matchende fragment, fremhaeves den
spektraltop, der er teettest pa dens monoisotopiske masse, i massespektret i den farve,
der er angivet i fanen Options.

Vealg en binding i en molekylaer struktur

Klik p4 Explore > Show > Show Fragment Interpretation Tool.

2. Med en mol-fil abnet i ruden Fragmentfortolkning skal du klikke pa en enkelt, ikke-cyklisk
binding i molekylestrukturen.
De to resulterende fragmenter er vist som hgjdepunkter i fragmentlisten. Massen af de to
fragmenter er vist pa hver side af bandet.
Hvis et spektrum er forbundet, viser veerktgjet Fragmentfortolkning eventuelle
matchende toppe i grafen. Hvis et fragment pa listen er valgt, og fragmentet er
matchet til et hgjdepunkt, zoomer vinduet Fragmentfortolkning ind pa det pageeldende
hgjdepunkt.
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Vis isotoper

Veerktgjet Fragmenttolkning kan vise den teoretiske isotopfordeling for en top, der matcher et
fragment i fragmentlisten.

1.

ok~ 0N

Klik pa Explore > Show > Show Fragment Interpretation Tool.
Klik pa fanen Options i ruden Fragment Interpretation.

Veelg afkrydsningsfeltet Show Isotopes.

Klik pa Apply.

Veelg et fragment, der matcher en top, fra Fragment List.
Den isotopiske fordeling for matchede toppe er vist i spektret.

Vis formelforskelle for fragmenter

Formlen og den monoisotopiske masseforskel mellem to relaterede hypotetiske fragmenter
kan vises i softwaren. Formelforskellen vises, nar der vaelges to toppe. Formlen og den
monoisotopiske masseforskel vises, nar der vaelges to fragmenter, eller nar der veelges to
enkeltstaende, ikke-cykliske bindinger.

Vis en formelforskel i et spektrum

1.
2.

Klik pa en fragment-top.

Tryk pa Shift, og klik derefter pa en anden fragmenttop.

Hvis formelforskellen er lig med et fragment fra fragmentlisten, fremhaeves fragmentet i
listen. | modsat fald vises formelforskellen mellem de matchende brudstykker af toppene
i en meddelelsesboks.

Vis en formelforskel i fragmentlisten

Klik pa reekkenummeret for et fragment.

Tryk pa Shift, og klik derefter pa en anden fragmenttop.

Formlen og den monoisotopiske masseforskel vises i en meddelelsesboks, hvis
fragmenterne er relaterede.

Vis en formelforskel i en molekylaer struktur

1.

Klik pa en enkelt, ikke-cyklisk binding. Standardfragmentet (af de to fremhaevede
fragmenter) vaelges. For at vaelge det andet fragment af den spaltede binding skal du
trykke pa Ctrl og derefter klikke pa bindingen.

Veelg en anden ikke-cyklisk binding. Hvis du vil vaelge standardfragmentet, skal du
trykke pa Shift og derefter klikke pa bindingen. For at veelge det andet fragment af den
spaltede binding skal du trykke pa Ctrl+Shift og derefter klikke pa bindingen.

Fragmentfortolkning beregner formlen og den monoisotopiske masseforskel mellem det

fragment, der er valgt i trin 1 og det fragment, der er valgt i trin 2, hvis fragmenterne er
relaterede. Formlen og den monoisotopiske masseforskel vises i en meddelelsesboks.
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Biblioteksdatabaser

Biblioteksagningsfunktionen sammenligner ukendte spektre med kendte MS-spektre
indeholdt i biblioteksdatabasen og genererer en liste over mulige matches.

Brug Bibliotekssagning til at gare falgende:

+ Sammenlign bibliotekets indhold med et ukendt spektrum.
+ Tilfgj poster til biblioteket.

* Rediger eksisterende poster.

Biblioteksdata gemmes pa fglgende placeringer:

* MS Access pa en lokal database

+ MS SQL Server

Inden du bruger funktionen Biblioteksagning, skal du finde ud af, hvor biblioteksdataene er
gemt, og derefter forbinde computeren til den pagaeldende placering. Biblioteksdatabaser
kan gemmes lokalt pa computeren eller pa en server og tilgas via et netveerk.

Skift mellem eksisterende biblioteksdatabaser

Brugere kan oprette forbindelse til alle databaser, der har aliaser, der allerede er oprettet.

1. Klik pa Tools > Settings > Optimization Options.
Dialogboksen Optimization Options abnes.

2. Klik pa fanen Library Manager.
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Figur 13-13: Fanen Biblioteksmanager

Optimization Options

Compound Databasze ﬂph:ms| Library Manager |

Available Libraries
Choose a library to connect to:

V| Available to all users of this machine.

Library Information
Database Information

Database type: (@) MS Access (local)

Location of databaze:
C\Analyst Data\CompoundLib. mdb

Security Information
@ Use a specific user name and password

UserMName: admin

Password:

() MS SQL Server (server)

Klik pa aliaset for den database, der skal oprettes forbindelse til, i afsnittet Available

Libraries, og klik derefter pa Connect.

Hvis du vil give andre brugere adgang til databasen, skal du markere afkrydsningsfeltet

Available to all users of this machine.
Klik pa OK.
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Opret forbindelse til en lokal biblioteksdatabase

1. Klik pa Tools > Settings > Optimization Options.
Dialogboksen Optimization Options abnes.

2. Kilik pa fanen Library Manager.

3. | afsnittet Available Libraries, klik pa New.
Figur 13-14: Dialogboksen Tilfgj bibliotek

= — ™,
Add Library -

Library Information

Enter a Name for the Library

Database Information

Database type: @ M3 Accaess (local)
W3S SOL Server (server)
Enter the location of the database:
- Browse
secunty Information
@ Use a speciiic usar name and password
ser Mame
Password:
Save ] l Cancel

4. Indtast et navn til biblioteket.

5. | sektionen Database Information, vaelg MS Access (local).

6. Indtast databasens placering.

7. | sektionen Security Information, hvis der kraeves et brugernavn og en adgangskode
for at fa adgang til denne database, skal du indtaste brugernavnet og adgangskoden.
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8. KiIik pa Save.

Opret forbindelse til en serverbiblioteksdatabase

1. Klik pa Tools > Settings > Optimization Options.
Dialogboksen Optimization Options abnes.

Klik pa fanen Library Manager.
| afsnittet Available Libraries, klik p4 New.

Indtast et navn til biblioteket.

ok~ 0N

| sektionen Database Information, vaelg MS SQL Server (server).

Figur 13-15: Dialogboksen Tilfgj bibliotek

i )
Add Library i

Librany Information

Enter & Narme for the Library

Databaze Informeation

Database type: MS Access (local)

@ M3 S0L Server (sarver)
Enter the name of the database server,

- Fefresh

Enter the name of the database an the serer

Security Information

Use Windows integrated security
@ lUge a gpecific user name and password
User Narme

Fassword:

Sanve I Cancel

6. Indtast navnet pa databaseserveren.
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7. Indtast navnet pa databasen.

8. Gor et af folgende i afsnittet Security Information:

» Hvis der kraeves et specifikt brugernavn og en adgangskode for at fa adgang til denne
database, skal du indtaste brugernavnet og adgangskoden.

* For at bruge Windows-sikkerhed skal du veelge indstillingen Use Windows
integrated security.

9. KiIik pa Save.
Arbejde med biblioteksposter

Hvis bibliotekets indhold s@ges uden begraensninger, vises alle poster. Hvis bibliotekets
indhold sgges med begraensninger, vises kun de poster, der matcher de angivne
begraensninger. Antallet af viste poster athaenger af antallet af valgte begraensninger. Hvis
der veelges mange begraensninger, oplistes der kun fa poster.

Se alle biblioteksposter

Klik pa Explore > Library Search > List.
Dialogboksen Bibliotekar &bnes med alle poster i databasen.

Sag i biblioteksposter med begransninger

1. Klik pa Explore > Library Search > List With Constraints.
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N o o s~ DN

Figur 13-16: Dialogboksen Listebegransninger

, |
T

Conditions
Field MName: Felation: Yalue:
Formulal - Containg

Elements Included: Excluded:;

Element | Min. : Element

Veelg et felt, som du vil basere en begreensning pa, pa listen Field Name.
Veelg den relation (operatar), der geelder for feltnavnet, pa listen Relation.
Indtast veerdien af feltnavnet baseret pa relationen i feltet Value.

Klik pa Add for at fgje den valgte begraensning til listen Conditions.
Fortsaet med at tilfgje begraensninger til betingelseslisten efter behov.

Kobling af forskellige begraensninger pa listen Conditions skaber mere specifikke
betingelser, der forbedrer sggningen.

* For at gruppere begraensninger skal du veelge begraensningerne og derefter klikke pa
Group.

» Hvis du vil adskille grupperede begraensninger, skal du klikke pa gruppen og derefter
klikke pa Ungroup.

Hvis du vil aendre forholdet mellem begraensningerne, skal du klikke pa forholdet og
derefter klikke pa And eller Or.
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9. For at udelukke stoffer, der indeholder et bestemt antal atomer af specifikke grundstoffer,
veelges eller indtastes grundstofferne i tabellen Elements Included, og derefter
indtastes et minimums- og maksimumsantal af grundstoffets atomer.

Bemaerk: Elementsymboler er falsomme over for store og sma bogstaver. For eksempel
er brint H, ikke h, og natrium er Na, ikke NA eller na.

10. For at udelukke stoffer, der indeholder visse grundstoffer, skal du vaelge eller indtaste
grundstofferne i tabellen Excluded.

11. Klik pa List for at sgge efter stoffer, der passer til dine kriterier.
Poster, der matcher alle begreensningerne, vises i posttabellen. Opslagsbegraensninger
gemmes.

Tilfoj en optegnelse til biblioteket

1. Hajreklik pa et aktivt spektrum, og klik derefter p4 Add a Record.
Spektret centreres automatisk, hvis det ikke allerede er centreret.
Dialogboksen Add a Record dbnes med data fra spektret.

2. Pafanen Mass Spectral Information skal du skrive et navn i feltet Compound Name.
Navnet pa stoffet er obligatorisk og skal entydigt identificere stoffet i biblioteket.

3. Rediger et af de andre felter. Mange af felterne udfyldes automatisk fra de data, der er
knyttet til spektret.

4. Kilik pa fanen General Information, rediger felterne efter behov, og klik derefter pa OK.

Sag efter et lignende spektrum

Brugere kan sg@ge i biblioteket efter et spektrum (og dets relaterede stofoplysninger),

der matcher (eller ligner) et aktivt spektrum. Sggninger kan udferes med eller uden
begraensninger. Nar sggninger udfares med begraensninger, vises kun de poster, der
matcher alle kriterierne. Resultaterne vises i en rangeret liste. Det fgrste punkt pa listen

er det bedst egnede til det aktive spektrum. Angivelser lazengere nede pa listen stemmer ikke
sa godt overens.

Jo flere begraensninger, der veaelges, jo mere praecis bliver listen, og jo feerre og mere
relevante matcher er der. Nar et seet begraensninger er defineret, vil de gaelde for alle
efterfelgende s@gninger, medmindre de redigeres.

Kun toppe over teersklen bruges i sggningen. Nar du veelger sagebegreensninger, kan toppe
tilfajes eller fijernes fra det aktive spektrum. For eksempel, hvis en top anses for at veere
baggrund eller stgjspids, sa bar den ikke bruges i sagningen, fordi det kan give ungjagtige
resultater.

Nar sagninger er preeformede uden begraensninger, returneres en meget starre liste over
foreslaede spektre, fordi biblioteket laver feerre specifikke match til spektraldataene.

Sog efter et lignende spektrum

1. Hagjreklik pa et aktivt spektrum, og klik derefter pa Search With Constraints.
Softwaren vil centrere spektret automatisk, hvis det er ngdvendigt.
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Figur 13-17: Dialogboksen Sggebegransninger

- -
Search Constraints ﬁ

Maximurn Mumber of Match: 25|
Freselect Constraints: Freset Tolarance:
Mass Tolerance + 0.2 Da

| Intensity Factor P
|15t Precursor mjz + 028 Da.
| Callision Energy w5

" | 2nd Precursor mfz +f- 025 Da

| Excitation Enargy += B

" | Retention Time 4 01 mmin
| Record Containg LY Spectrum

| Record Contains Molecular Structure
Fesult Sorted by -

Comment Contains:
Keyword Contains:
Compound Mamse

Farmula

Compound Class
CAS Number

[ Dafaulll Search | | Cancel ] - Apphy 1 [ Feak Constraints >

Help

2. | feltet Maximum Number of Match skal du indtaste det maksimale antal stoffer, der
skal returneres af sggningen.

3. | Preselect Constraints afsnittet skal du markere afkrydsningsfelterne for de
begraensninger, der skal geelde.

4. Indtast tolerancen for hver af de valgte begreensninger i afsnittet Preset Tolerance.
Veelg om ngdvendigt en metode til sortering af poster fra Result Sorted by-listen.

6. Huvis det er ngdvendigt, skal du indtaste tekst i feltet Comment Contains.
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7. Hvis det er ngdvendigt, skal du indtaste tekst i feltet Keyword Contains.

8. Hvis du vil anvende begreensning af toppe ved at tilfgje og fijerne toppe, skal du klikke pa
Peak Constraints.
Tabellen Peaks Included abnes.

9. Hvis du vil tilfgje toppe til den liste, du vil sage efter, skal du klikke pa Add og derefter
indtaste m/z og den tilsvarende intensitet i den tomme celle.

10. Hyvis du vil fierne toppe, sa de ikke indgar i segningen, skal du veelge de toppe, der skal
udelukkes fra sagningen, og derefter klikke pa Remove.

11. Klik pa Search for at gemme begraensningerne og begynde sggningen.

Vis et stof fra segeresultaterne

Hvis flere spektra matcher det ukendte spektrum, kan andre spektra ses og sammenlignes

med det ukendte.

1. | dialogboksen Search Results skal du veelge reekkenummeret for stoffet i listen over

stoffer.

2. Klik pa spektrumruden for et af de kendte stoffer.
Spektret for det valgte stof abnes.

Tips til bibliotekssagning

For at gore dette

Gor dette

For at gruppere
forhold

Biblioteksagninger:

Veelg de forhold, der skal grupperes, og klik derefter pa Group.
Denne funktion opfarer sig som parenteser i formularer.

Sadan s@ger du
uden at bruge
begraensninger

Biblioteksagninger:

Hajreklik pa et aktivt spektrum, og klik derefter pa Search Library.

Dialogboksen Sggeresultater abnes.

Tabelspecifikke
forespargsler: For
at se hele tabellen
igen

Hajreklik hvor som helst i resultattabellen, og klik derefter pa Query >

Show All. Dine forespgrgsler kan anvendes igen eller redigeres.

Det anbefales, at brugeren validerer alle forespgrgsler, der bruges til

at analysere data i en resultattabel.
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For at gore dette

Gor dette

Topintegration: For
at gennemga toppe

For at gennemga alle toppe skal du sgrge for, at alle prgver er opfart i
resultattabellen.

Peak Review-vinduet (ftopgennemgang) indeholder de toppe, der er
angivet i resultattabellen. Hvis nogle praver er skjult i tabellen (for
eksempel hvis en forespgrgsel blev anvendt), er de ogsa skjult i
topgennemgang.

Det anbefales, at brugeren validerer alle forespgrgsler, der bruges til
at analysere data i en resultattabel.

Topintegration:
Sadan flytter du til
den farste top i
batchen

Hajreklik hvor som helst pa ruden Peak Review (topgennemgang), og
klik derefter pa Show First Page. Hvis du vil ga til den sidste top

i batchen, skal du hgjreklikke hvor som helst i ruden Peak Review
(topgennemgang) og derefter klikke pa Show Last Page.

Undersggelse af
kalibreringskurver

Hgajreklik hvor som helst pa kurven, klik pa Active Plot, og veelg den
kurve, der skal markeres gverst.

Eksempel

pa statistisk
gennemgang:
Sadan gennemgar
du en individuel top

Marker afkrydsningsfeltet Display the Data Set(s) , og dobbeltklik
derefter pa kolonnen Data Point pa det datapunkt, der repraesenterer
toppen. Softwaren viser Peak Review-vinduet (topgennemgang) med
den valgte top.

Resultattabeller:
Sadan returneres
resultattabellen til
sin oprindelige
reekkefolge

Hajreklik pa resultattabellen, og klik pa Sort > Sort By Index.

Dataopsamlingsmet
oder: Sadan
oprettes en
dataopsamlingsmet
ode fra
filoplysningsruden

Hgjreklik pa ruden med filoplysninger, og klik derefter pa Save
Acquisition Method.
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Dette afsnit beskriver, hvordan du bruger Analyst MD-softwaren til at analysere og behandle
kvantitative data. Data kan ogsa behandles ved hjaelp af MultiQuant MD-softwaren. Det
anbefales, at bruge MultiQuant MD-softwaren til at kvantificere data. Der henvises il
dokumentationen, som falger med MultiQuant MD-softwaren.

Brug eksempelfilerne i mappen Example for at fa mere at vide om, hvordan du veelger
prever til kvantificering, hvordan du veelger forudindstillede forespgrgsler og opretter
tabelspecifikke forespargsler samt analyserer de indsamlede data. Se fglgende dokument
for yderligere oplysninger om nedenstaende emner: Avanceret brugervejledning.

Vi anbefaler, at brugeren validerer alle forespgrgsler, der bruges til at analysere data i en
Results Table.

* Metriske plot

» Layout af en resultattabel.

Kvantitativ analyse

Kvantitativ analyse anvendes til at bestemme koncentrationen af et bestemt stof i en

prgve. Ved at analysere en ukendt prgve og sammenligne den med standardprgver, dvs.
prover, der indeholder det samme stof med kendte koncentrationer, kan softwaren beregne
koncentrationen af den ukendte preve. Processen indebzaerer at skabe en kalibreringskurve
ved hjeelp af standardernes signalrespons eller responsforhold og derefter beregne
koncentrationerne af de ukendte praver. De beregnede koncentrationer af alle prgverne fgjes
til en resultattabel.

Kvantitativ analyse udfgres oftest ved hjeelp af en MRM-scanning (Multiple Reactions
Monitoring). | en MRM-scanning anvendes en praekursor-ion og en karakteristisk produkt-ion
til at definere en MRM-overgang, der er meget specifik for analytten. MRM-overgangen,
kombineret med retentionstiden forbundet med analytten under vaeskekromatografi, giver
den specificitet, der kraeves til kvantificering.

Kvantificering sker ved brug af validerede MRM LC-MS/MS-dataopsamlingsmetoder,

opsamling af kalibreringsstandardkurver og efterfalgende integration af de toppe, der er
forbundet med de relevante stoffer. Kalibreringskurveforholdet mellem signalrespons og
koncentration bruges til at bestemme kvantiteten af en bestemt analyt i en ukendt prgve.

Kvantificeringsmetoder

En kvantificeringsmetode er et szet parametre, der anvendes til at generere toppe i en
prgve. Kvantificeringsmetoden kan omfatte parametre, der anvendes til at lokalisere og
integrere toppe, generere standardkurver og beregne ukendte koncentrationer. En tidligere
gemt kvantificeringsmetode kan valges fra menuen Quantitation i batchen.
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Tre veerktgjer kan bruges til at oprette en kvantificeringsmetode: Quantitation Wizard, Build
Quantitation Method og Quick Quant.

Byg kvantificeringsmetode

Byg kvantificeringsmetoden genererer ikke en kvantificeringresultattabel, selvom metoden
efterfalgende kan bruges i kvantificeringguiden til at oprette en resultattabel. Byg
kvantificeringsmetoden kan ogsa bruges til at eendre eksisterende kvantificeringsmetoder.
Dette er den mest fleksible made at skabe en kvantificeringsmetode pa. Der henvises til
afsnittet: Opret en metode ved hjeelp af kvantificeringsmetodeeditoren.

Kvantificeringguide

Quantification Guide genererer en resultattabel samtidig med kvantificeringsmetoden. Du kan
ogsa bruges en eksisterende kvantificeringsmetode til at kvantificere forskellige saet data.

Hurtig kvant
Quick Quant anbefales ikke til kvantificering af resultater.

Quick Quant er en del af Batch Editor. Brug Quick Quant til at tilfgje stofkoncentrationer,
for data opsamles. Da der ikke er opsamlet en prgve, kan der ikke udveelges en
repraesentativ prave, og toppe kan heller ikke gennemgas. Med denne funktion defineres
kun metodekomponenter.

Brug ikke den automatisk genererede Quick Quant-metode til at udfare kvantificering, hvis
Quick Quant-funktionen bruges til at gemme prgvetyper og -koncentrationer i datafilen.
Denne kvantificeringsmetode bruger ikke stoffer og prgvespecifikke integrationsparametre,
der er blevet optimeret til top-udveelgelse.

Hvis du vil bruge en tidligere gemt kvantificeringsmetode, skal du veelge den fra menuen
Quantitation i batchen. For oplysninger om oprettelse af en batch henvises der til afsnittet:
Opret og indsend en batch.

Kvantificeringsmetoder og resultattabeller

Til de fglgende procedurer skal du bruge de pragvedata, der er installeret i mappen
Example/Triple Quad. Mappen indeholder datafilerne Mix_Batch_1 og Mix_Batch_2.
Disse prgvefiler bruges til at demonstrere nyttigheden af metriske plot til at isolere
problematiske pragver. De scannede ioner var reserpin (609, 3/195, 0), minoxidil (210, 2/164,
2), tolbutamid (271, 1/91, 1) og rescinnamin (635, 3/221, 2), som er den interne standard.
Mix_Batch_1 indeholder ingen fejl, men Mix_Batch_2 indeholder en QC-prgve, hvortil den
interne standard blev tilfgjet to gange (prove QC2).

Opret en metode ved hjeelp af kvantificeringsmetodeeditoren

Bemaerk: Vi anbefaler, at brugeren validerer alle forespergsler, der bruges til at analysere
data i en resultattabel.
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Forudsetninger

Veelg det projekt eller delprojekt, der indeholder de data, der skal kvantificeres. Der
henvises til afsnittet: Skift mellem projekter og delprojekter

Serg for, at Examp1e-projektet er valgt.

2. Dobbeltklik pa Build Quantitation Method under Quantitate i navigationslinjen.
Dialogboksen Select Sample abnes.
Dobbeltklik pa mappen Triple Quad pa listen Data Files.

4. Veelg Mix_Batch_2. wiff.
Preverne i den valgte datafil vises pa listen Samples.
Bemaerk: Hvis Compound ID-feltet var udfyldt for prgverne og de interne standarder i
dataopsamlingsmetoden, udfyldes feltet Q1/Q3 automatisk i tabellen Internal Standards,
nar en veerdi er valgt i feltet Name.

5. Veelg en prave, der giver et detekterbart signal for at veelge integrationsparametre, der
passer til hele batchen, og klik derefter pa OK.

6. [tabellen Internal Standards skal du i kolonnen Name veelge rescinnamine. | afsnittet
Q1/Q3 skal du veelge 635.3/221.2.

7. |tabellen Analytes skal du ggre fglgende:
a. | Name-kolonnen, vaelg minoxidol for Q1/Q3 kolonnemasser af 210.2/164.188,

tolbutamide for 271.3/91.146, ogreserpine for 609.4/195.039.
b. I Internal Standard-kolonnen, fra listen skal du veelge rescinnamine som intern
standard, der skal associeres med hver analyt.

c. Slet 635.4/221.185 fra kolonnen Q1/Q3 i tabellen Analytes.
Bemaerk: Hvis feltetCompound ID var udfyldt for prgverne og interne standarder i
dataopsamlingsmetoden, er feltet og feltet Namei tabellen Q1/Q3Analytes udfyldt.

8. Abn fanen Integration.
De forudindstillede integrationsparametre er velegnede til de fleste toppe.

9. Huvis integrationen ikke er egnet, sa aendr algoritmen. Der henvises til afsnittet: Integrer
toppe manuelt.

10. Klik pa Show or Hide Parameters () for at vise de yderligere integrationsalgoritmer.

11. Abn fanen Calibration.
De forudindstillede parametre er velegnede til disse prever. Brugeren kan sendre
tilpasnings-, vaegtnings- og regressionsparametrene afhaengigt af de specifikke
applikationer.

12. Gem kvantificeringsmetoden.
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Den nye metode kan bruges, nar en batch er oprettet i Batch Editor eller nar Quantitation
Wizard bruges til at generere en Results Table.

Tip! Kvantificeringsmetoden kan kun bruges i det aktuelle projekt, medmindre den
kopieres til et andet projekt. For at ggre dette skal du klikke pa Tools > Project > Copy
Data Et nyt projekt skal oprettes og vaelges for at veere tilgaengeligt til brug.

Opret en resultattabel ved hjalp af kvantificeringsguiden

Bemaerk: Vi anbefaler, at brugeren validerer alle forespgrgsler, der bruges til at analysere
data i en resultattabel.

Forudsaetninger

+ Veelg det projekt eller delprojekt, der indeholder de data, der skal kvantificeres. Der
henvises til afsnittet: Skift mellem projekter og delprojekter

1. Dobbeltklik pa Quantitation Wizard under Quantitate i navigationslinjen.
Siden Create Quantitation Set - Select Samples abnes.

2. Palisten Available Data Files dobbeltklik pa folderen Triple Quad.
Veelg Mix_batch_2. wiff.
4. Kilik pa Add All.

Bemeerk: Vi anbefaler, at brugere ikke behandler eller rapporterer resultater fra nogen
preve, hvor dataopsamlingen blev unormalt eller uventet afsluttet.

5. Kilik pa Next.
Siden Create Quantitation Set - Select Settings & Query abnes.

6. Klik pa Select Existing: Query i sektionen Default Query.
7. Veelg Accuracy 15% fra listen Query.

Bemaerk: For at oprette en forespargsel pa samme tid, henvis til afsnittet: Opret en
standardforespgargsel (valgfrit).

Bemeerk: Det er brugerens ansvar at evaluere og validere den forespgrgsel, der skal
bruges til specifikke applikationer.

8. Kiik pa Next.
Siden Create Quantitation Set - Select Method abnes.

9. Kilik pa Choose Existing Method.
10. Veelg PK Data_Mix.gmf fra listen Method.

11. Kiik pa Finish.
Queue Manager abnes.
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Tip! For at tilfgje eller fierne praver i Results Table skal du klikke pa Tools > Results
Table > Add/Remove Samples.

12. Gennemga pravetypen, den faktiske koncentration, topintegration, kalibreringskurver,
statistikrude, metrisk plot for den interne standard og andre oplysninger relateret til
datakvantificering.

13. Gem resultattabellen.

Bemeerk: Vi anbefaler, at brugere ikke aendrer datafilnavne (wiff), hvis en resultattabel
indeholder eksempler fra den fil.

Tip! Velformaterede rapporter kan oprettes fra en resultattabel ved hjeelp af Reporter-
softwaren. Vi anbefaler, at brugeren validerer resultaterne, hvis der bruges en Reporter-
skabelon, der indeholder en forespargsel. Der henvises til afsnittet: Reporter-software.

Opret en standardforespgargsel (valgfrit)

Avancerede brugere kan oprette en forespargsel og en standardforespergsel pa adskillige
mader. Det fglgende er et eksempel. For yderligere oplysninger om oprettelse af
forespargsler henvises der til dokumentet: Hjeelp.

Vi anbefaler, at brugeren validerer alle forespgrgsler, der bruges til at analysere data i en
Results Table.

1. Dobbeltklik pa Quantitation Wizard under Quantitate i navigationslinjen.
Siden Create Quantitation Set - Select Samples abnes.

Veelg prover, der skal bruges som en del af kvantificering-seettet.

3. Klik pa Next.
Siden Select Settings & Query abnes.

4. | sektionen Default Query, veelg Create New Standard Query.

5. Indtast et forespgrgselsnavn.
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Figur 14-1: Opret kvantificeringsaet — Vaelg Indstillinger og forespgrgselsside

Create Quantitation Set - Select Settings & Query ==

Please select the settings for the new results table and the default queny if arry) Integration Mgorthm: IntediCiuan
Seffings to Use: | Defaull 'v
Defauk Guery

Nome

Select Exsting
Guery: | Accuracy 15% v| 1| Execute Guery as Standard Guery

@ Cpmate New Standard Guery
Name: |

6. Kilik pa Next.

Figur 14-2: Opret kvantificeringsat — Opret standardforesporgselsside

Create Quantitation Set - Creste Default Query =™
Plegse specify the concentrationssampis names end the comesponding allowed accun
variations §n percent). You can leave any of the “vanation” fiskds empty as desired.
Manimum Alowed Accuracy Variation for GCs (%) Masmum Alowed Accuracy Vanation for Standarnds (%)
Conceniration Wax, Variabon E - Concentration | Max. Variation -
4000000 | 0.120000 |
40000000 i 0.240000 | =
400000000 | § 0. 450000
_fﬂ_‘ﬂﬂ.ﬂl]DDI]-:] | 0.530000
12000.000000 | 1.950000
| 3510000
| 7810000
| 15.630:0:00
] 31250000
| 62.500000
| = 1.25.000000 -
|| Query By Name
| <Back || Dess | Cancel | | Hep |

7. | Maximum Allowed Accuracy Variation for QCs (%) tabellen i kolonnen Max.
Variation skal du indtaste den maksimalt tilladte procentdel af variation for hver
QC, f.eks. 5 er + 5 %, i samme raekke som den tilsvarende koncentration. Hvis
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koncentrationerne ikke blev specificeret under dataopsamlingen, vises de ikke. | dette
tifeelde skal du skrive dem i kolonnen Concentration.

8. | Maximum Allowed Accuracy Variation for Standards (%) tabellen i kolonnen Max.
Variation skriv den maksimalt tilladte procent af variation for hver standard, f.eks. 10
er 10 %, i samme raekke som den tilsvarende koncentration. Hvis koncentrationerne
ikke blev specificeret under dataopsamlingen, vises de ikke. Indtast koncentrationerne i
kolonnen Concentration.

9. KiIik pa Next.

Figur 14-3: Opret kvantificeringsaet — Vaelg metodeside

Create Quantitation Set - Select Method [

ﬁ;i-cw::i":.- witich mathod wil be used Tor this quantitation et or creale |"t|:g'¢!inr Ngl:ril'rn rilelbCan
a new method now

@ Choose Existing Method
Method: | PK Dista_ec -

Create New Mathod
Mathod Mame:

10. Veelg eller opret en metode.

11. Kiik pa Finish.
Forespgrgslen anvendes som en standardforespgrgsel. Forespargselsresultaterne vises
som bestaet eller ikke bestaet i kolonnen Standard Query Status i resultattabellen.

Tip! For at vende tilbage til den fulde visning skal du hajreklikke og derefter klikke pa
Full.

Definer layoutet af resultattabeller
Foruddefinerede visninger af resultattabellen er tilgeengelige.

Hajreklik i resultattabellen, og klik derefter pa et af felgende:
» Kilik pa Full for at se hele layoutet.

Alle analytterne er vist.

+ Klik pa Summary, og klik derefter pa et feltnavn for at fa vist oversigtslayoutet.
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» Hvis du vil se Analyt-layoutet, skal du klikke pa Analyte og derefter klikke pa en enkelt
analyt, hvis der findes mere end én analyt.

* Huvis du vil se Analytgruppep-layoutet, skal du klikke pa Analyte Group og derefter klikke
pa en analytgruppe.

Tip! Der skal forst oprettes en ny analytgruppe. For at gare dette skal du hgjreklikke i
resultattabellen og derefter klikke p4 Analyte Group > New.

Tip! For at ga tilbage til den fulde visning skal du hgjreklikke og derefter klikke pa Full.

Tabellen vises med det valgte layout.

Sorter data i resultattabeller

Data i en resultattabel kan sorteres pa felgende mader:

» Sorter hurtigt tabellen pa en til tre kolonner ved hjeelp af en af sorteringsknapperne. Dette
sorteringskriterier kan ikke gemmes.

» Opret en tabelspecifik sortering for at gemme sorteringskriterierne med den aktuelle tabel.
Tabel-specifikke sorteringer giver brugeren mulighed for at sortere den aktuelle tabel pa
en til tre kolonner og gemme kriteriet til brug med denne tabel.

» Brug en tidligere oprettet forudindstillet sortering. Brugere kan oprette og gemme en
sortering og derefter anvende den pa en resultattabel.

Tip! Hvis du vil gemme en sortering eller en anden bordindstilling, skal du hgjreklikke i
tabellen og derefter klikke pa Table Settings > Export To New Table Settings. Sortér og
andre parametre kan bruges i det aktuelle projekt. Hvis du vil bruge tabelindstillingerne i et
andet projekt, skal du kopiere det til et andet projekt. Klik pa Tools > Project > Copy Data.
Et nyt projekt skal oprettes og veelges for at vaere tilgangeligt til brug.

Sorter en resultattabel

1. Veelg op til tre kolonner i resultattabellen i den raekkefglge, de skal sorteres.

2. Gor et af folgende:

* Klik pa A-Z for at sortere i stigende raekkefalge.
* Klik pa Z-A for at sortere i faldende raekkefalge.

Sorter en resultattabel, og gem sorteringskriterierne

1. Hgjreklik i resultattabellen, og klik derefter pa Sort > New.
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Figur 14-4: Sorteringsdialog

-

Sort |
l Execute ‘ l Helg I l Cancel ‘
Sort By

Group: IOff "J (@) Ascending
Calumn: l vJ () Descending
Then By

Group: IOﬁ "] (@) Ascending
Caolurmn: I v] () Descending
Then By

Group: IOﬁ "I (@) Ascending
Column: I v] () Descending

Indtast navnet pa den nye sortering i feltet Name.

3. Gor fglgende for hver sorteringsregel i afsnittene Sort By og Then By for hver

sorteringsregel:

* Veelg den kolonnetype, der skal sorteres efter, pa listen Group.
* Veelg den kolonne, der skal sorteres pa, pa listen Column.

* Veelg retningen for sorteringen: Ascending eller Descending.

4. Gogr et af fglgende:

* Klik pa Save/Execute for at udfere sorteringen, gemme sorteringskriterierne og lukke

dialogboksen Sort.

+ Klik pa Execute for at udfgre sorteringen og lukke dialogboksen Sort uden at gemme

sorteringskriterierne.

Gem standardsorteringskriterier for fremtidige resultattabeller

1. Klik pa Tools > Settings > New Quantitation Results Table Settings.
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Figur 14-5: Dialogboksen Tabelindstillinger

-

Table Settings

==

A2 Default
Fk Data Settings

1 Mew Tabkle Settings for Froject

=t
Edit
Femaowe

Duplicate

Help

2. Udvid mappen Table Settings, og dobbeltklik derefter pa mappen Default.

3. Vealg mappen Default i den udvidede Sorts-mappe, og klik derefter pa New.

Figur 14-6: Sorteringsdialog

[ sort =X
[ Execute ] l Help l l Cancel ]
Sort By

Group: ’Off "] @ Ascending

Column: ’ v] (") Descending
Then By

Group: [Oﬁ "'] @) Ascending

Calumn: [ v] (") Descending
Then By

Group: [Oﬁ "] (@) Ascending

Calurnn: [ v] ("1 Descending

4. Indtast navnet pa den nye sortering i feltet Name.
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5. Gar fglgende for hver sorteringsregel i afsnittene Sort By og Then By for hver
sorteringsregel:

* Veelg den kolonnetype, der skal sorteres efter, pa listen Group.

* Veelg den kolonne, der skal sorteres pa, pa listen Column.

* Veelg retningen for sorteringen: Ascending eller Descending.
6. Klik pa OK for at gemme kriterierne og lukke dialogboksen Sort.
7. Klik pa Done for at lukke dialogboksen Table Settings.

Sorter en resultattabel ved hjzelp af forudindstillede
sorteringskriterier

* Hgjreklik i resultattabellen, klik pa Sort, og veelg navnet pa sorteringen.

Topgennemgang og manuel integration af
toppe

Brug topgennemgang til at undersage de toppe, som softwaren har identificeret, og
omdefinér derefter toppen eller start- og slutpunkterne efter behov.

Efter at have identificeret de analytter og interne standarder, som softwaren skal finde,
s@ger softwaren efter toppene i praverne. Nar softwaren identificerer en top, vises
kromatogrammerne for hver analyt og intern standard i Create Quantization Method: Definér
siden Integration i standardguiden eller pa fanen Integration i Full Method Editor. Brugeren
kan bekreefte de fundne toppe eller zendre kvantificeringsmetoden for bedre at definere
toppene. Det anbefales, at brugerne gennemgar alle integrationsresultater manuelt.

Se fglgende afsnit for oplysninger om brug af hgjreklikmenuen Peak Review :
Topgennemgang.

Gennemga top

Under topgennemgang gnsker brugeren maske at se en top i sin helhed eller undersgge
baseline for at finde ud af, hvor godt softwaren fandt start- og slutpunkter for toppen. Den
automatiske zoomfunktion kan bruges til begge.

For at hjeelpe softwaren med at finde en top, skal de ngjagtige start- og slutpunkter for
toppen og baggrunden defineres manuelt. Disse a&ndringer vil kun anvendes pa den enkelte
top, medmindre den globale metode opdateres.

Bemaerk: Vi anbefaler, at manuelt integrerede resultater valideres.

Tip! For at gennemga en individuel top skal du hgjreklikke pa et punkt pa kurven og derefter
klikke pa Show Peak. Softwaren abner vinduet Peak Review med den valgte top.

1. Hgjreklik pa Resultattabel, og klik derefter pa Analyte.
2. Veelg en analyt.
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3. Klik pa Tools > Peak Review > Pane.
Toppene vises under resultattabellen med kun de toppe, der er angivet i Results Table.

Figur 14-7: Topgennemgang
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4. Haojreklik pa ruden, og klik derefter pa Options.
Dialogboksen Peak Review Options abner.

5. | afsnittet Appearance skal du aandre Num. rows til 1 og Num. columns til 2.

For at se hele toppen skal du i afsnittet Automatic Zooming klikke pa Zoom Y axis to:
100% of largest peak.
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Figur 14-8: Dialogen Indstillinger for topgennemgang

Peak Review Options
Appearance ‘/O
Mur. rows | 2 -
Mum. coumrs: i2 x
| Show sample tupe in tithe : :

10 Don't review inketnal stardands

Review before al analptes
[Summarny Layout orly]

@ Review with each analpte

M arual Integration [Percent Rule)

L_OK

Awtomatic Zoomng

Zoom ' aws o

@ 10000 % of largest peak

100,00

Zoom bme axts bo view peak

Zooen vandowe 200

Cancel | Help |

i

% of laigest pesk for all samples

5.00 tirmes the baseline height
Irtemal Standard Review 1.00e5 't awiz urds
1,005 Y axiz units or largest peak

Element Definition

1 Antal raekker

2 Antal kolonner

3 Zoom Y-axis to 100 % of largest peak for at se hele toppen
7. Klik pa OK.
8. Hvis du vil bevaege dig gennem toppene, skal du klikke pa pilen til hgjre. Der henvises til

figuren: Figur 14-9.

9. Gatil den anden injektion af standard 3.

| dette eksempel kan toppen integreres taettere pa baseline ved at vaelge muligheden

Specify Parameters.

Tip! For at flytte til en specifik top i ruden Peak Review skal du veelge den tilsvarende

reekke i Results Table.
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10.
11.
12.
13.

14.

15.

Figur 14-9: Ruden Topgennemgang

®

D [ e VR Apply
Bkg Stait: ! Ekg. End:
Min Peak Height- | 0.00 cps AT Window: 300 2BC  Smoothing Width il w | poirts
Min Peak Widlh [ o0 s Expected RT 1.60 o
) Awtoenatic - 104 11 ; @ 5 7
W Ld Moize Percant: 50 % Baze Sub'Window:  [1.00 min
(%) Speciy Pasamelars - MO I Peal-Spltting Factor: | 2 bt [ Feport Largest Peak
ET0 1 - wsclnmaming (Standard) 240 2000184 122 Da - sample 1 of 48 from Mi_batch_2 walf STD 1 - minoxido! Standard) 271
Argd: 35881009 counts Height 5.58:+003 cpg RT: 1.00 min Arod; L23 +003 counts Hoight:

400

% 50
Element Definition
1 Pile: Klik for at beveege dig gennem toppene.
2 Show or Hide Parameters: Klik for at se integrationsparametrene.
3 Integrationsparametre: Klik for at 2endre parametrene.
4 Noise Percentage: Indtast en stgjprocent.
5 Apply: Klik for at integrere parametrene.

Klik to gange pa Show or Hide Parameters.
Klik pa Specify Parameters - MQ lil.
Skift veerdien for Noise Percent.

Klik pa Apply.
Toppen er integreret taettere pa baseline.

Hvis aendringen ikke forbedrer topintegrationen, skal du justere parameteren Noise
Percent, indtil den optimale vaerdi er fundet.

Bemaerk: Muligheden Update Method opdaterer kun algoritmeveerdier for den
specifikke analyt (eller intern standard) og ikke alle analytter.

For at opdatere algoritmen for alle toppe skal du hgjreklikke pa ruden og derefter klikke
pa Update Method.
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Figur 14-10: Opdateringsmetode
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800 |

Integrer toppe manuelt

Manuel integration af toppe bar ske til sidst for at begraense variabiliteten mellem
personer. Integrer kun toppe manuelt, hvis alle toppe ikke er blevet fundet, efter at
algoritmeparametrene er blevet justeret og opdateret. Vi anbefaler, at brugerne validerer
resultaterne for at afggre, om manuel integration er acceptabel for specifikke applikationer.

Bemaerk: Toppe, der er manuelt integrerede, eller hvor algoritmen kun blev aendret for
den pageeldende top, identificeres i kolonnen Record Modified i resultattabellen, ligesom
toppe, der har algoritmeparameteraendringer for en preove, der ikke anvendes pa hele
analytgruppen.

1. lruden Peak Review, klikkes pa Manual Integration Mode.

Figur 14-11: Ruden topgennemgang: Manuel integrationstilstand

RN L8 VI 1) el R poply ) [fccem

Bkg. Start: WA Bkg. End:  |N/A

2. Zoom ind pa de nederste 10 % af toppen.
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Figur 14-12: Ruden topgennemgang: Zoom ind pa en top
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3. Flyt tradkorset til det sted, hvor toppens start skal defineres, og treek derefter tradkorset
til det sted, hvor toppens slutning skal defineres.
Softwaren skygger for det omrade, der afgraenses af basen og siderne af toppen. Top-
parametre er gra, fordi de ikke laengere er geeldende, fordi toppen blev tegnet manuelt.

4. Gor et af folgende:
* For at gare denne &ndring permanent, klikkes pa Accept.

* For at kassere a&ndringerne, fiernes afkrydsningsfeltet Manual Integration.

Tip! Hvis en top var korrekt som oprindeligt valgt, skal du hgjreklikke pa toppen, og
derefter klikke pa Revert to Method.

Kalibreringskurver

Brug kalibreringskurver til at finde den beregnede koncentration af praver, inklusive
kvalitetskontrol (QC) praver. QC-prgver fgjes til en batch for at estimere datakvaliteten og
ngjagtigheden af standarder i batchen. QC-prgver har kendte analyt-koncentrationer, men
behandles som ukendte, s& de malte koncentrationer kan sammenlignes med den faktiske
veerdi.

Kalibreringskurven genereres ved at plotte koncentrationen af standarden mod dens

areal eller hgjde. Hvis der anvendes en intern standard, plottes forholdet mellem
standardkoncentrationen eller den interne standard mod forholdet mellem standard top-
hgjden eller -arealet og den interne standardtophgjde eller -areal. Area- eller hgjdeforholdet
af en pragve paferes derefter denne kurve for at finde prevens koncentration, som

vist i resultattabellen. En regressionsligning genereres af denne kalibreringskurve i
overensstemmelse med den angivne regression. Regressionsligningen bruges til at beregne
koncentrationen af de ukendte praver.
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Linezer regression anbefales til kalibreringskurven.

Vi anbefaler, at brugeren ikke rapporterer kvantitative veerdier, der falder uden for det
koncentrationsomrade, der er daekket af kalibreringskurven.

For information om brug af Calibration Curve hgjreklik-menuen, henvis til afsnittet:
Kalibreringskurve.

Se kalibreringskurver

Brugeren kan se kalibreringskurven og endre regressionsindstillingerne i en dben
resultattabel. Hvis to eller flere resultattabeller er abne, kan kalibreringskurverne overlejres.
Hvis du vil overlejre kurver, skal du sgrge for, at den metode, der anvendes til at oprette
tabellerne, er den samme.

Tegn en kalibreringskurve for at se den kurve, der anvendes til regression. Kolonnen
Calculated Concentration i resultattabellen afspejler eventuelle zendringer som folge af
kurvens tilpasning til standardens punkter.

Bemaerk: Denne indstilling er kun tilgaengelig, nar en resultattabel er aben.

1.  Abn en Results Table.

2. Klik pa Tools > Calibration > Pane.
Ruden Kalibreringskurve, der indeholder kalibreringskurven, abnes.

Figur 14-13: Kalibreringskurve
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3. Hvis der er mere end én analyt, skal du bruge falgende trin til at se kalibreringskurven
for en anden analyt:

a. Veelg en analyt pa listen Analyte.
b. Hvis det er ngdvendigt, fra den naeste liste, skal du veelge Area eller Height.

4. For at eendre regressionsindstillingerne for kalibreringskurven skal du gere felgende:

a. Kilik pa Regression.
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5.
6.

Figur 14-14: Dialogboksen Regressionsindstillinger

Regression Options ‘
Fit [ Linear -|
Wieighting | Nane - [arats
. ok | | Cancel | Help

b. Veelg Linear pa listen Fit.
c. Veelg 1/ x pa listen Weighting.
d. Kilik pa OK.

Kalibreringskurven abnes. Brugeren kan gennemga individuelle toppe pa kurven eller
udelukke punkter fra kurven for at producere en bedre kurve.

Gentag om ngdvendigt disse trin for at skabe en mere passende kurve.

Klik pa Accept for at gemme aendringerne.

Overlejring af kalibreringskurver

Tip! Hvis du vil undersage kurven for én tabel neermere, skal du hgjreklikke pa kurven og
derefter klikke pa Active Plot. Veelg den kurve, der skal plottes gverst.

1.

Med to eller flere &bne Results Tables skal du betragte en kalibreringskurve for én af
tabellerne.

Hajreklik pa kalibreringskurven, og klik derefter pa Overlay.

Figur 14-15: Dialogboksen Overlay

oo =
MiBatchrdb
[ ok | Carcel

Veelg de tabeller, der skal overlejres med den aktuelle kurve.

Klik pa OK.
Softwaren plotter kurverne for alle valgte tabeller i samme graf.
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Eksempel pa statistik

Brug vinduet Statistics til at se statistikkerne for praver, typisk for standarder og
kvalitetskontrol (QC'er). Dataene fra hvert tilgeengeligt batch i Results Table abnes i
tabelform i gitteret, og der vises en raekke data for hver standard- eller QC-koncentration.

Vi anbefaler, at batchstatistikker medtages i rapporterne for at sikre, at resultaterne er
gyldige.

Se statistikken for standarder og kvalitetskontrol

Nar mere end én Results Table er aben, kan statistiske oplysninger om standarder og
QC'er for yderligere bundter vises i vinduet Statistics. Dette gar det lettere at sammenligne
resultater mellem batcher og identificere tendenser i standarderne eller QC'erne.

1. Abn en Results Table.
Klik pa Tools > Statistics.
Veelg Concentration fra listen Statistics Metric.

Veelg en analyt i feltet Analyte Name.

ok woDn

Veelg Standard i feltet Sample Type.
Resultaterne vises.

6. Undersgg kolonnerne Accuracy og %CV .
%CV viser varianskoefficienten mellem malingerne af en enkelt parameter, for eksempel
arealet. Accuracy viser, hvor taet det plottede punkt er pa den interpolerede veerdi.

7. Hvis det er ngdvendigt, skal du markere afkrydsningsfeltet Display Low/High values og
derefter undersgge veerdierne Low, High og Mean for hver raekke i gitteret. Hver raekke
repraesenterer standarder, der har de samme koncentrationsniveauer.

8. Veelg en anden analyt.
Resultaterne vises per-analyt.

9. For at kontrollere for variationer i kvalitetskontrol (QC) ved de samme
koncentrationsniveauer skal du veelge feltet QC i Sample Type.

Metriske plot

Et metrisk diagram viser grafisk dataene i en resultattabelkolonne, der er plottet mod X-
aksen eller Y-aksen, eller dataene i to kolonner, der er plottet mod hinanden. Dette afsnit
beskriver, hvordan du genererer og arbejder med metriske plots.

Et par foruddefinerede metriske plot er ogsa inkluderet:

» Int_Std_Response (for at finde eksempel pa prave)
* Analyt_Areal versus hgjde (for at verificere kromatografiens opfarsel)

» PK-profil (koncentration versus tidspunkt, der skal kgres efter pragveforespargsel)
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Generer metriske plot

Brug metriske plot til at plotte en given kolonne, sasom analyttopomrade, Ngjagtighed
eller Beregnet koncentration, fra resultattabellen. To resultattabelfelter kan ogsa plottes
mod hinanden og plottet derefter bruges til at undersgge punkter, der vises uden for det
normale omrade. Metriske plot bruges ofte med forespargsler. Yderligere oplysninger om
forespgrgsler findes i dokumentet: Hjeelp.

Generér metriske plot pa falgende mader:

» Brug knappen Plot til at plotte en kolonne eller kolonner i den aktuelle resultattabel, men
ikke gemme plotkriterierne.

» Opret et tabelspecifikt plot for at gemme plotkriterierne med den aktuelle tabel.

» Opret et globalt plot for at gemme plotkriterierne til brug med fremtidige resultattabeller.

Kvalitetskontrol, ukendt, blanke, dobbeltblanke eller oplagsningsmidler vises ikke pa
kalibreringskurven, men der kan genereres metriske plot af dem.

Figur 14-16: Eksempel pa et metrisk plot
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Generer et midlertidigt metrisk plot
1. Gor en af felgende ting med en resultattabel aben:

* Hvis du vil plotte dataene pa Y-aksen med X-aksen som indeks, skal du klikke pa
overskriften i kolonnen for de data, der skal plottes.

» Hvis du vil plotte data fra den farste valgte kolonne pa X-aksen og den anden
valgte kolonne pa Y-aksen, skal du veelge to kolonner ved at trykke pa Ctrl-tasten
og derefter klikke pa kolonneoverskrifterne.

2. Kilik pa Metric Plot by Selection-ikonet over resultattabellen. Der henvises til Tabel D-9.
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Betjeningsvejledning — Analysér og bearbejd kvantitative data

Det metriske plot abnes.

3. Hagjreklik i plotruden, og klik derefter Data Legend for at se en forklaring pa farverne, der
bruges af plottet.

4. Hajreklik i plotruden, og klik derefter Point Legend for at se en forklaring af symbolerne,
der bruges af plottet.

Generer et metrisk plot, og gem plotkriterierne

1. Abn den relevante Results Table.

2. Hgjreklik i Results Table, og klik derefter pa Metric Plot > New.

Figur 14-17: Dialogboksen Metrisk plot

Metric Plot ﬁ
[ SavelExecute l
Mame:
_ Cancel
> Aas
Group: llndex v] Execute
Column; ’ v] Help
Y Axig
Group: llndex vl
Calurmn: ’ vl
Show
Fegression: ’NDHE v] Weighting: | MNone -
Mane
Fercent Dewviation FPercent |50
Standard Dewviation Multiplier: |2

Indtast navnet pa de nye plotkriterier i feltet Name.

4. | afsnittet X-Axis i listen Group skal du veelge Index og lade listen Column veere tom for
at plotte et felt i Y-aksen ved hjaelp af X-aksen som indeks.

5. Hvis du vil plotte to kolonner op mod hinanden, skal du veelge Internal Standard i
afsnittet Y-axis i listen Group og derefter veelge IS Peak Area i listen Column .
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Betjeningsvejledning — Analysér og bearbejd kvantitative data

10.

Hvis det er ngdvendigt, skal du vaelge den regressionstype, der skal bruges, pa listen
Regression, og derefter veelge de relevante regressionsindstillinger.

Hvis du vil generere plottet og gemme plotkriterierne, skal du klikke pa Save/Execute.
Det metriske plot &bnes. For yderligere oplysninger henvises der til Figur 14-16.

Hajreklik i plotruden, og klik derefter Data Legend for at se en forklaring pa farverne, der
bruges af plottet.

Hajreklik i plotruden, og klik derefter Point Legend for at se en forklaring af symbolerne,
der bruges af plottet.

Dette saet kriterier er nu tilgaengelige for fremtidige diagrammer i denne Results Table i
hgjreklikmenuen i Results Table. Brugere kan ogsa redigere plotkriterierne.

Hvis du vil se problemprgven, kan du prgve at afbilde koncentrationen af det ukendte i
forhold til tiden eller afbilde arealet af den interne standard i forhold til indekset.

Gem standardplotkriterier for fremtidige resultattabeller

1.

Hajreklik i resultattabellen, og klik derefter pa Table Settings > Export To New Table
Settings.

Dette vil eksportere tabelindstillingerne fra rdb, sa det kan genbruges i andre
kvantificeringkarsler inden for projektet.

Hvis du vil eksportere tabelindstillinger til et andet projekt, skal du klikke pa Tools >
Project > Copy Data.

Figur 14-18: Dialogboksen Kopiér data

Copy Data Ljﬁ

Froject Source Directony:
ChAnalyst Datal\Frojects

source Froject Mame:

|Examp|e V|

Target Project Mame:
|Default - |

Directories

Acquisition Methods Cluantitation Methods

Feport Templates v | Table Settings

Copy ] | Cancel | | Help
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Reporter-software 15

Reporter-softwaren udvider rapporteringsfunktionen, der er tilgaengelig i Analyst MD-
softwaren.

FORSIGTIG: Potentielle forkerte resultater. Sadan undgas forkerte resultater:

Validér alle Reporter-forespoargsler, for du bruger dem.

Validér resultaterne, hvis der anvendes en @ndret Reporter-skabelon eller en
skabelon, der indeholder en forespargsel.

Sorg for, at valideringen er gennemfgrt for Reporter-skabeloner.

Reporter-softwaren kan bruges til at oprette brugerdefinerede rapporter med Microsoft Word
og Excel (2013, 2016 eller Office 365). Reporter-softwaren har fglgende funktioner:

Giver en reekke rapporter, som bruger de data, der er tilgeengelige i en resultattabel, i
filoplysninger og i vinduerne for kvantitativ topgennemgang.

Giver en reekke rapporter, der praesenterer sggeresultater fra MS/MS-biblioteket.
Brugeren kan konfigurere Reporter-softwaren til at sage mod ethvert spektralt MS/MS-
bibliotek, der bruger Analyst MD-softwareformat (mdb).

Bruger Microsoft Word-skabeloner til at give de formatoplysninger, der er ngdvendige til
at generere rapporter. Disse skabeloner kan oprettes eller aendres for at give tilpassede
rapportformater. For oplysninger om oprettelse eller redigering af Report Template Editor
henvises der til dokumentet: Hjaelp.

Indeholder en tom startskabelon, der kan bruges i Reporter-softwareredigeringsmiljget til
at designe rapportskabeloner, der opfylder de fleste rapporteringskrav.

Udskriver automatisk, eksporterer til Adobe Portable Document Format (pdf) og leverer
resultater via e-mail.

Genererer rapporter fra brugerdefinerede softwareprogrammer, der bruger de tilgaengelige
Analyst MD-softwareprogrammeringsbiblioteker.

Reporter-softwaren kan bruges som fglger:

| Analyst MD-softwaren for manuelt at oprette en rapport eller et seet af rapporter.

Med programmer, der ikke bruger Analyst MD-softwaren.
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IVD-IDV-05-6996-DA-D 211/293



Reporter-software

Analyst Reporter-brugergraenseflade

Figur 15-1: Analyst Reporter
HOLOHO
File  Settings Help
Current Output Language: @
Current Spectral Library: (5)

Available Templates

Anabite Repoet with cheomatograms. docy

Blank T emplate docx

Calt Curves Template docx

Libtary Search - Best Candidate - 1periPage docx
Library Search - Best Candidate - 2perPage docx
Libwary Search - Best Candidate - BperPage. docx @
Libtary Search - Corfirmation - 1perPage. docx
Libvary Search - Confimation - 2perPage. docx
Libtary Search - Corfirmation - BparPage, docx
LIMS Sample Report docx

MetncPlot docx

Qc Smmrg 1 with :Em
Sample Report 2 docx
| Sample Report 3. docx

L]

English
Sample.mdb

Description

| Repot showing for each sample a section

including File Information, 5ample info, |5
nifa, Analte results Lable, XIC table
ncluding IS and each analpte - WiILL
GEMERALLY PRINT 2 PAGES PER
SAMPLE FOR < 8 ANALYTES

©®©

Output Format @ o Word © Pdf © Html
(1 Print Automatically:
Create Report... | Close |
Element |Valgmulighed Beskrivelse
1 File > Exit Afslutter programmet og frigiver alle ressourcer.
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Element |Valgmulighed Beskrivelse
2 Settings > Indstiller den sprogordbog, der skal bruges til at
Select Output erstatte sprogkoder i en rapportskabelon. Skabeloner,
Language der indeholder sprogkoder, kan bruges til at
generere rapporter pa et hvilket som helst sprog.
Sprogkoderne erstattes med tekst fra en matchende
kode i ordbogsfilen for det valgte sprog. Disse
ordbogsfiler findes i mappen: C:\Program Files\AB
SCIEX\AnalystReporter\Resources\Languages
pa Windows 7, 32-bit operativsystemer
eller C:\Program Files (x86)\AB
SCIEX\AnalystReporter\Resources\Languages
pa Windows 7, 64-bit eller Windows 10, 64-bit
operativsystemer.
2 Settings > Select | Gennemse for at finde et spektralbibliotek. Dette
Library bibliotek vil blive brugt til at matche og score
MS/MS-data fra resultattabeller, der indeholder data
fra informationsafhaengig dataopsamling (IDA)-udlgste
MS/MS-scanningstyper.
2 Settings > Select | Indstiller mappen, hvorfra de tilgaengelige skabeloner vil
Template Folder |blive laest. Vaelg muligheden Default for at vende tilbage
til den standard skabelonmappe.
3 Help > About Viser oplysninger om den version af Reporter-softwaren,
der er installeret i gjeblikket.
4 Current Output | Viser den valgte sprogordbog, der bruges til at erstatte
Language sprogkoder i en rapportskabelon. Klik pa Settings >
Select Output Language. for at veelge et sprogbibliotek
5 Current Spectral | Viser det aktuelt valgte spektralbibliotek. Klik pa Settings
Library > Select Library. for at vaelge et spektralbibliotek
6 Available Viser en liste over tilgaengelige rapportskabeloner. Veelg
Templates og en skabelon for at se en beskrivelse af skabelonen. Hvis
Description du vil @ndre den mappe, hvorfra tilgeengelige skabeloner

leeses, skal du veelge Settings > Select Template
Folder > Browse.
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Element

Valgmulighed

Beskrivelse

Output Format

Viser de outputformater, der understattes af Reporter-
softwaren. Kun formater, der er kompatible med den
valgte rapportskabelon, aktiveres.

Word: Microsoft Word-dokument (docx) produceres.
Dette dokument kan ses med Microsoft Word 2010 og
derover.

PDF: En rapport oprettes direkte i PDF-format.

HTML: Microsoft Word bruges til at generere en
HTML-fil. Tilknyttede billedfiler gemmes i en mappe
med samme navn som HTML-filen.

Excel: En almindelig tekstfil (csv) produceres.
Rapportskabeloner, der indeholder veerdier adskilt af
kommaer, kan abnes i Microsoft Excel, hvor hver
veerdi vises i en separat celle. Kun skabeloner, der

er specifikt markeret som tekstkompatible, kan bruges
til dette outputformat.

Text: Et almindeligt tekstdokument (txt) produceres.
Kun skabeloner, der er specifikt markeret som
tekstkompatible, kan bruges til dette outputformat.

Print
Automatically

Nar rapporten er blevet oprettet, udskrives den til den
valgte printer. Vaelg en hvilken som helst tilgaengelig
printer.

Create Report

Opretter rapporten i det valgte outputformat ved hjselp af
den valgte rapportskabelon.

10

Close

Afslutter programmet og frigiver alle ressourcer.

Oprettelse af rapporter

Reporter-softwaren udtreekker numeriske data fra resultattabellen og prave- og
grafikoplysninger fra wiff-filen.

1.  Abn en Results Table.

2. Dobbeltklik pa Reporter under Companion Software.
Analyst Reporter abnes.

Veelg den relevante rapportskabelon i feltet Available Templates.

4. Klik pa PDF-outputformatet.

Word-indstillingen er forudvalgt, og rapporten gemmes automatisk i den aktuelle
projektresultatmappe. Hvis PDF-uddataformatet ikke vaelges, oprettes og abnes
rapporten i Word eller udskrives som valgt, men rapporten gemmes ikke. Dette lader
brugeren redigere rapporten i Word, fgr den oprindelige rapport gemmes.
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5. Valdgfrit til en bibliotekss@gning (kvalitativ) arbejdssekvens, nar der anvendes en
resultattabel, der indeholder data fra informationsafhaengig dataopsamling (IDA) udlgst
MS/MS-scanningstyper: Klik pa Settings > Select Library, naviger til den relevante
MS/MS biblioteksdatabase (mdb-format), og klik derefter pa Open.

6. (Valgfrit) Marker afkrydsningsfeltet Print Automatically for at udskrive rapporterne
automatisk pa en forudvalgt printer.
Standardprinteren i Windows bruges, medmindre en anden printer er valgt. Reporter-
softwaren holder den valgte printer mellem operationer. Hvis printeren er indstillet til
en PDF-printerdriver, genererer Reporter-softwaren automatisk PDF-filversioner af de
oprettede rapporter.

7. Klik pa Create Report.
Skaermen viser forskellige fremskridtsindikatorer, nar softwaren abner skabelonen og
udfylder den med data fra resultattabellen. Nogle rapporter kan tage sekunder at
generere, andre kan tage leengere tid. Et stort datasset med mange MRM-overgange
eller et stort antal grafik kan resultere i rapporter pa flere hundrede sider, der tager timer
at generere.
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Service- og
vedligeholdelsesoplysninger —
massespektrometer 16

Renggr og vedligehold systemet regelmaessigt for optimal ydeevne.

A A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Fjern ikke dakslerne.

Hvis deekslerne fjernes, kan det forarsage personskade eller
funktionsfejl i systemet. Daekslerne behgver ikke fjernes for
rutinemeessig vedligeholdelse, inspektion eller justering. Kontakt en
SCIEX-feltservicemedarbejder (FSE) for reparationer, der kraever, at
dakslerne fjernes.

A A‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
ea kemisk fare. Bestem, om dekontaminering er pakrzvet for rengering

g eller vedligeholdelse. Hvis der er anvendt radioaktive materialer,

biologiske agenser eller toksiske kemikalier med systemet, skal
kunden dekontaminere systemet far rengoring eller vedligeholdelse.

Anbefalet vedligeholdelsesplan

Folgende tabeller giver en anbefalet tidsplan for renggring og vedligeholdelse af systemet.

Tip! Udfar vedligeholdelsesopgaver regelmaessigt for at sikre, at systemet fungerer optimailt.

» Udfgr periodiske gaslaekagetests og generelle vedligeholdelsesinspektioner for at sikre
sikker drift af systemet.

* Renggr systemet regelmeessigt for at holde det i god stand.

* Under systemvedligeholdelse skal du omhyggeligt undersage dele af det eksterne
gasforsyningssystem, herunder slanger, der er tilsluttet udstyret, for at bekreefte, at
tilstanden er tilfredsstillende. Udskift alle revnede, klemte eller sammenfaldne slanger.

For at bestemme, hvor ofte massespektrometeret og ionkilden skal renggres eller
vedligeholdes, skal fglgende faktorer overvejes. Disse faktorer kan forarsage aendringer i
massespektrometrets ydeevne, hvilket indikerer, at vedligeholdelse er pakreevet.

+ Testede stoffer

* Prgvernes renhed og praveforberedelsesmetoderne
» Den tid, sonden eksponeres for prgven

» Samlet systemkgaretid

For oplysninger om tuningfrekvens henvises der til afsnittet: Kalibreringsioner og -lgsninger.
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For at bestille forbrugsmateriale og for grundlaeggende service- og vedligeholdelseskrav,
kontakt en QMP eller se dokumentet: Guide til vaerktaj og udstyr. Kontakt en SCIEX FSE for
alle andre service- og vedligeholdelseskrav.

Tabel 16-1: Vedligeholdelsesopgaver til massespektrometer

Komponent Frekvens Opgave For yderligere oplysninger

System Dagligt Undersgg for Der henvises til afsnittet:

lekager Kemiske forholdsregler.

Skeermplade Dagligt Rengear Der henvises til afsnittet:
Renggr skaermpladen.

Forvakuumpumpeolie | Ugentligt Undersgg Der henvises til afsnittet:

niveauet Inspicer olieniveauet pa
forvakuumpumpen. Kontakt om
ngdvendigt den lokale QMP
eller FSE for at tilsaette olie.

Forvakuumpumpeolie |Hvert 3. ar Udskift Kontakt den lokale QMP eller

eller efter FSE.
behov.

Forvakuumpumpeolie | Efter behov Genopfyld Kontakt den lokale QMP eller
FSE.

Abningsplade (front) Efter behov Renggr Der henvises til afsnittet:
Renggr forsiden af
abningspladen.

Abningsplade (front og | Efter behov Rengear Kontakt den lokale QMP eller

bag) FSE.

Luftfilter til Efter behov Udskift Kontakt den lokale QMP eller

massespektrometer FSE.

QJet-ionvejledning og | Efter behov Renggr Kontakt den lokale QMP eller

IQO0-linse FSE.

QO-stangsaet og 1Q1- Efter behov Renggr Kontakt den lokale QMP eller

linse FSE.

Instrumentoverflader Efter behov Renggr Der henvises til afsnittet:
Rengear overfladerne.

Kildeudstgdningsaflgbs |Efter behov Tom Der henvises til afsnittet: Tgm

flaske kildeudstgdningsaffaldsflasken.

Greensefladevarmer Efter behov Udskift Kontakt den lokale QMP eller
FSE.
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Tabel 16-2: Vedligeholdelsesopgaver af ionkilde

Komponent Frekvens Opgave For yderligere oplysninger

TurbolonSpray og Efter behov Undersgg og | Der henvises til afsnittet: Fjern

APCI-sonder erstat sonden og Installer sonden.

Elektroder til Efter behov Undersgg og |Der henvises til afsnittet: Udskift

TurbolonSpray og erstat elektroden.

APCI--sonder

Koronaudladningsnal Efter behov Udskift Der henvises til afsnittet: Udskift
koronaudladningsnal.

Turbovarmelegeme Efter behov Udskift Kontakt den lokale QMP eller
FSE.

Prgveslange Efter behov Udskift Der henvises til afsnittet:

Forbind ionkildeslangen.

Ved opgaver af typen "efter behov" skal du fglge disse retningslinjer:

* Rengegr overfladerne pa massespektrometeret efter et spild, eller nar de bliver snavsede.
* Tem kildeudstgdningsaffaldsflasken, fgr den bliver fuld.

* Rengegr dbningspladen, QJet-ion-guide og Q0-omrade, hvis systemets falsomhed
forringes.

Tip! Renger Q0-omradet regelmeessigt for at minimere effekten af opladning, et betydeligt
tab af falsomhed af de relevante ioner over en kort periode, pa quadrupoler og linser.
Kontakt en QMP eller FSE.

» Pa systemer med olieforseglede forvakuumpumper skal der efterfyldes olies, nar standen
falder til under minimumsniveauet.

+ Kontrollér regelmaessigt alle udstgdningsforbindelser for at sikre, at integriteten
opretholdes, og at eventuel udst@dning fiernes fra kundens laboratorium.

Rengor overfladerne

Renger de udvendige overflader af massespektrometeret efter et spild, eller nar de bliver
snavsede.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Brug kun de anbefalede rengeringsmetoder og
-materialer for at undga at beskadige udstyret.

1. Ter de udvendige overflader af med en blad serviet fugtet med varmt saebevand.

2. Tgr de udvendige overflader af med en blgd serviet fugtet med vand for at fierne
saeberester.
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Tom kildeudstadningsaffaldsflasken

ﬁ fE ADVARSEL! Risiko for varme overflader. Lad Turbo V-ionkilden afkole
i mindst 30 minutter, for der pabegyndes vedligeholdelsesprocedurer.
Nogle overflader af ionkilden og vakuumgransefladen bliver varme under
drift.

/\ /\ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
N\ /2 kemisk fare. Bortskaf farlige materialer i korrekt maerkede
affaldsbeholdere, og bortskaf dem i henhold til lokale
bestemmelser.

ZE ‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
ga kemisk fare. Serg for at udlede udstedningsgasser til en dedikeret

g laboratorieemhaette eller et udstodningssystem, og serg for, at

ventilationsslangen er sikret med klemmer. Sorg for, at laboratoriet har
passende luftudskiftning til det udferte arbejde.

Bemaerk: Sgrg for, at der ikke er knzek, fald eller snoninger i kildeaffaldsslangen.

Undersgg kildeudst@dningsaffaldsflasken regelmaessigt, og tam den, far den bliver fuld.
Undersg@g ogsa flasken og beslaget for laekager, og stram tilslutninger eller udskift
komponenter, hvis det er ngdvendigt. Faelg trinene i denne procedure for at tamme flasken.

1. Fjern ionkilden.

2. Lasn klemmerne, der forbinder slangerne til haetten pa kildeudstedningsaffaldsflasken.
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Figur 16-1: Kildeudstadningsaflobsflaske

Element Beskrivelse

1 Tilslutning til udluftning

2 Udstadningsaflabsslange til kilde: 2,5 cm (1,0 tommer) indre diameter
(i.d.)

3 Forvakuumpumpens udstadningsslange: 3,2 cm (1,25 tommer) i.d.

4 Kildeudstgdningsaflgbsflaske
Searg for, at flasken er sikret for at forhindre spild.

5 Kildeudstadningsforbindelse til massespektrometeret: 1,6 cm
(0,625 tommer) i.d.

Bemaerk: Kildeudstadningsslangeforbindelserne ved draenflasken,
massespektrometeret og laboratorieudluftningen er fastgjort med slangeklemmer.

Laft aflebsflasken ud af holderen.

4. Afbryd slangerne fra haetten.

SCIEX 4500MD-systemer
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5. Fjern haetten fra aflebsflasken.

6. Tem aflebsflasken, og bortskaf derefter affaldet i henhold til laboratorieprocedurer og
lokale affaldsforskrifter.

7. Seet haetten pa flasken, og saet derefter flasken i holderen.

8. Fastgear slangerne til haetten, og fastger dem derefter stramt med klemmer.

Rengor frontenden

Folgende advarsel geelder for alle procedurerne i dette afsnit:

A ADVARSEL! Risiko for varme overflader. Lad Turbo V-ionkilden afkole
i mindst 30 minutter, for der pabegyndes vedligeholdelsesprocedurer.
Nogle overflader af ionkilden og vakuumgraensefladen bliver varme under
drift.

Rengar massespektrometerets frontende ved hjeelp af den rutinemaessige rengaringsmetode
for at:

* minimere ikke-planlagt nedetid.
» opretholde optimal falsomhed.

» undga mere omfattende rengaring, der kraever et servicebesgag.

Nar der opstar kontamination, skal du udfgre en indledende rutinemeaessig renggring. Rengar
op til og med forsiden af abningspladen. Hvis rutinemeessig renggring ikke lgser problemer
med fglsomhed, kan en fuld renggring veere ngdvendig. Kontakt den lokale QMP eller FSE.

Dette afsnit indeholder instruktioner til udferelse af rutinemaessig rengaring uden at bryde
vakuum.

Bemaerk: Folg alle geeldende lokale bestemmelser. For retningslinjer for sundhed og
sikkerhed henvises der til afsnittet: Kemiske forholdsregler.

Symptomer pa kontaminition
Systemet kan veere kontamineret, hvis et af fglgende observeres:

+ Veaesentligt tab af falsomhed
» @get baggrundsstg;j

» Yderligere toppe, der ikke er en del af prgven i fuld scanning eller
undersggelsesscanningsmetoder

Renggr massespektrometerets forside, hvis nogen af disse problemer observeres.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Nadvendige materialer

Bemaerk: For oplysninger om bestilling af forbrugsmateriale og forespargsler henvises der
til MD Instrument Family Parts and Equipment Guide. Kontakt en lokal FSE eller besgg
sciex.com for yderligere oplysninger.

» Pulverfri handsker, nitril eller neopren anbefales
» Beskyttelsesbriller
« Laboratoriefrakke

* Frisk LC-MS-kvalitets vand. Gammelt vand kan indeholde forurenende stoffer, der
yderligere kan forurene massespektrometeret.

+ LC-MS-grad methanol, isopropanol (2-propanol) eller acetonitril

* Renggringsoplgsning. Brug en af fglgende:

* 100 % methanol

* 100 % isopropanol

» 1:1 acetonitril:vand, frisk tilberedt

* 1:1 acetonitril:vand med 0,1 % eddikesyreoplgsning, frisk tilberedt
* Rengear 1 | eller 500 ml glasbaegerglas for at fremstille renggringsoplasninger
» 11 beegerglas til at fange brugt oplgsningsmiddel
» Beholder til organisk affald

* Fnugfrie klude. Der henvises til afsnittet: Vaerktgj og forsyninger til radighed fra
producenten.

+ (Valgfrit) Polyester (poly) podepinde

Varktej og forsyninger til radighed fra producenten

Bemaerk: Der henvises til dokumentet for reservedelsnumre: Guide til vaerktagj og udstyr.

+ Lille poly-vatpind, termisk bundet. Fas ogsa i renggringssaettet.
*  Fnugfri klud (11 cm x 21 cm, 4,3" x 8,3"). Fas ogsa i renggringssaettet.

» -renggringssaet. Indeholder den lille poly-vatpind, fnugfrie klude, Q0-rengaringsveaerktaj,
lige QJet ionguiderengaringsbarste og Alconox

Bedste praksis for renggring

A ADVARSEL! Risiko for varme overflader. Lad Turbo V-ionkilden afkole
i mindst 30 minutter, for der pabegyndes vedligeholdelsesprocedurer.
Nogle overflader af ionkilden og vakuumgransefladen bliver varme under
drift.
SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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@ ADVARSEL! Toksisk kemisk fare. Der henvises til sikkerhedsdatablade for
det kemiske produkt, og folg alle de anbefalede sikkerhedsprocedurer ved
handtering, opbevaring og bortskaffelse af kemikalier.

A A‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk
6o kemisk fare. Bestem, om dekontaminering er pakrzvet fer rengering

; eller vedligeholdelse. Hvis der er anvendt radioaktive materialer,

biologiske agenser eller toksiske kemikalier med systemet, skal
kunden dekontaminere systemet for rengoering eller vedligeholdelse.

é: ADVARSEL! Miljofare. Systemkomponenter ma ikke bortskaffes i
== kommunalt affald. Felg lokale bestemmelser ved bortskaffelse af
komponenter.

+ Lad ionkilden kgle af, for du fierner den.
» Beer altid rene, pulverfri handsker, nitril eller neopren anbefalet til renggringsprocedurerne.

» Tag et par nye, rene handsker pa efter rengaring af massespektrometerets komponenter,
og far de samles igen.

* Brug ikke andre renggringsmidler end dem, der er specificeret i denne procedure.
» Forbered om muligt renggringsopl@sninger lige for rengering.

» Forbered og opbevar kun alle de organiske oplgsninger og organiske oplgsninger i meget
rent glas. Brug aldrig plastikflasker. Forurenende stoffer kan udvaskes fra disse flasker og
yderligere forurene massespektrometeret.

» For at undga at forurene renggringsoplasningen, haeld oplgsningen pa servietten eller
vatpinden.

» Lad kun det midterste omrade af servietten komme i kontakt med massespektrometerets
overflade. Afskarne kanter kan efterlade fibre.

Tip! Vikl servietten rundt om en termisk bundet poly vatpind.

Figur 16-2: Eksempel: Fold servieten

—_ )

» For at undga krydskontaminering skal du kassere servietten eller vatpinden, efter at den
har rert overfladen én gang.

+ Udfer om ngdvendigt flere rengeringer ved at bruge flere servietter til starre dele af
vakuumgraensefladen, sdsom skaermpladen.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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» Fugt kun servietten eller vatpinden let, nar du paferer vand eller renggringsoplgsning.
Vand, oftere end organiske opl@gsningsmidler, kan fa servietten til at forringes og efterlade
rester pa massespektrometeret.

* Gnid ikke servietten hen over abningen. Ter rundt om abningen for at forhindre, at fibre fra
serviettene traenger ind i massespektrometeret.

* Indseet ikke bgrsten i abningen pa skeermpladen eller abningspladen.

Forbered massespektrometeret

A ADVARSEL! Risiko for varme overflader. Lad Turbo V-ionkilden afkole
i mindst 30 minutter, for der pabegyndes vedligeholdelsesprocedurer.
Nogle overflader af ionkilden og vakuumgransefladen bliver varme under
drift.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Der ma ikke falde noget i kildedranet, nar
ionkilden er fjernet.

Figur 16-3: Kildedraen pa vakuumgransefladen
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1. Deaktivér hardwareprofilen. Der henvises til dokumentet: Brugervejledning til softwaren.

2. Fjernionkilden. Der henvises til afsnittet: Fjern ionkilden.

Nar ionkilden ikke er i brug, skal den opbevares for at beskytte den mod skader og for at
bevare dens driftsintegritet.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Renggr skaarmpladen

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Skaermpladen eller abningspladen ma ikke hvile
pa abningsspidsen. Sgrg for, at den koniske side af skaarmpladen vender opad.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. For at undga at beskadige abningen ma du ikke
fore en trad eller metalborste ind i abningen pa skarmpladen, abningspladen eller
gransefladevarmeren for at undga at beskadige abningen.

1.

Treek skeermpladen af vakuumgraensefladen og seet den derefter, med den koniske side
op, pa en ren, stabil overflade.

Figur 16-4: Fjernelse af skaermplade

Skaermpladen holdes pa plads af tre kugleldse monteret pa abningspladen.

Tip! Hvis skeermpladen ikke straks adskilles fra abningspladen, drejes skaermpladen en
smule, mindre end 90 grader, for at friggre kuglefijederlasen.

2. Fugt en fnugfri serviet med vand af LC-MS-kvalitet, og rengar derefter begge sider af
skeaermpladen.
Bemeerk: Brug flere servietter efter behov.

3. Gentag trin 2 ved hjeelp af renggringsoplagsningen.

4. Rens abningen med en fugtet serviet eller en lille poly vatpind.

5. Vent, indtil skeermpladen er tar.

6. Undersgg skaermpladen for oplgsningsmiddelpletter eller fnug, og fijern eventuelle rester
med en ren, let fugtig, fnugfri serviet.
Bemaerk: VVedvarende pletter eller filmning er en indikator for forurenet
oplgsningsmiddel.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Rengor forsiden af abningspladen

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Nar du renger overfladen af abningspladen,
ma du ikke fjerne graensefladevarmeren. Hyppig fjernelse af graensefladevarmeren
kan medfere skader pa grensefladevarmeren. Overfladerengoering af
gransefladevarmeren er tilstraekkelig til rutinemaessig rengering.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. For at undga at beskadige abningen ma du ikke
fore en trad eller metalborste ind i abningen pa skarmpladen, abningspladen eller
gransefladevarmeren for at undga at beskadige abningen.

1. Fugt en fnugfri serviet med vand af LC-MS-kvalitet, og ter derefter forsiden af
abningspladen, inklusive interfacevarmeren.

2. Gentag trin 1 ved hjeelp af renggringsoplagsningen.
Vent, indtil abningspladen er tar.

4. Undersgg abningspladen for oplgsningsmiddelpletter eller fnug, og fiern eventuelle
rester med en ren, let fugtig, fnugfri serviet.

Bemeerk: Vedvarende pletter eller filmning er en indikator for forurenet
oplgsningsmiddel.

Ibrugtagning af massespektrometeret igen

1. Monter skeermpladen.

2. Installer ion-kilden pa massespektrometeret. Se afsnittet: Installer ionkilden pa
massespektrometeret.

Speend ion-kilden ved at dreje kildelasene ned i lasepositionen.

3. Hvis massespektrometret er tilsluttet LC-systemet, skal alle tilslutningerne til LC-
systemet genoprettes.

4. Aktivér hardwareprofilen. Se dokumentet: Brugervejledning til softwaren.

handtering af massespektrometre

é: ADVARSEL! Miljofare. Systemkomponenter ma ikke bortskaffes i
== kommunalt affald. Felg lokale bestemmelser ved bortskaffelse af
komponenter.

Hvis massespektrometret skal opbevares i lang tid eller klargares til forsendelse, skal du
kontakte en SCIEX for at fa oplysninger om nedlukning. For at afbryde strammen fra
massespektrometeret skal du fierne stikket til stramforsyningen fra stremforsyningen.

Bemaerk: lonkilden og massespektrometeret skal transporteres og opbevares ved en
temperatur mellem -30 °C til +60 °C (-22 °F til 140 °F) og en relativ luftfugtighed pa hajst
99 %, ikke-kondenserende. Opbevar systemet i en hgjde pa hgjst 2.000 m (6.562 fod) over
havets overflade.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Inspicer olieniveauet pa forvakuumpumpen

Undersgg kontrolglasset pa forvakuumpumpen for at kontrollere, at olien er over
minimumsniveauet.

Hvis olien er under minimumsniveauet, skal du kontakte den kvalificerede
vedligeholdelsesperson (QMP) eller en feltservicemedarbejder (FSE) fra SCIEX.

Figur 16-5: Kontrolglas

Service og vedligeholdelse — ionkilde

Folgende advarsler geelder for alle vedligeholdelsesprocedurer i dette afsnit.

A & ADVARSEL! Risiko for varme overflader. Lad Turbo V-ionkilden afkgle
i mindst 30 minutter, for der pabegyndes vedligeholdelsesprocedurer.
Nogle overflader af ionkilden og vakuumgransefladen bliver varme under
drift.

Aﬁ @ ADVARSEL! Brand og toksisk kemisk fare. Hold brandfarlige vaesker vaek
fra flammer og gnister, og brug dem kun i ventilerede kemiske stinkskabe
eller sikkerhedsskabe.

@ ADVARSEL! Toksisk kemisk fare. Brug personlige vaeernemidler (PPE), herunder
en laboratoriekittel, handsker og beskyttelsesbiriller, for at undga eksponering
af hud eller gjne.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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A A‘ ADVARSEL! loniserende stralingsfare, biologisk fare eller toksisk kemisk
6o fare. | tilfelde af et kemikalieudslip skal produktsikkerhedsdatablade

gennemgas for specifikke instruktioner. Sgrg for, at systemet er i
@ standby-tilstand, for du renger spild i neerheden af ionkilden. Brug

passende personlige varnemidler og absorberende servietter til at

begrzense spildet, og bortskaf det i henhold til lokale bestemmelser.

A A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Undga kontakt med de hgje
spandinger, der paferes ionkilden under drift. Saet systemet i standby-
tilstand, for du justerer proveslangerne eller andet udstyr i naerheden af
ionkilden.

&A ADVARSEL! Fare for punktur, ioniserende stralingsfare, biologisk
fare eller toksisk kemisk fare. Afbryd brugen af ionkilden, hvis

ionkildevinduet er revnet eller adelagt, og kontakt derefter en
@ feltservicemedarbejder (FSE) fra SCIEX. Eventuelle giftige eller skadelige
materialer, der indferes i udstyret, vil vaere til stede i kildeudstedningen.

Udstodning fra udstyr skal udluftes fra rummet. Bortskaf skarpe
genstande i henhold til etablerede laboratoriesikkerhedsprocedurer.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Du ma ikke lofte eller bare ionkilden med én
hand. lonkilden er designet til at blive Ioftet eller baret med to hander, en pa hver side
af ionkilden.

Dette afsnit indeholder generelle vedligeholdelsesprocedurer for ionkilden. For at bestemme,
hvor ofte du skal renggre eller udfare vedligeholdelse pa ionkilden, skal du overveje
folgende:

» Testede stoffer
* Prgvernes renhed og teknikker til forberedelse af prgverne
» Tidsrummet, hvor en tomgangssonde indeholder en prgve

» Samlet systemkgaretid

Disse faktorer kan forarsage aendringer i ionkildens ydeevne, hvilket indikerer, at
vedligeholdelse er pakreevet.

Sorg for, at den installerede ionkilde er helt forseglet til massespektrometeret uden tegn
pa gaslaekager. Kontroller regelmaessigt ionkilden og dens fittings for laekager. Rengar
ionkildekomponenterne regelmeaessigt for at holde ionkilden i god stand.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Brug kun de anbefalede renggringsmetoder og
-materialer for at undga at beskadige udstyret.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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Pakraevede materialer

* 1/4 tommer skruenggle med aben ende

* Fladskruetraekker

+ LC-MS-grad methanol

* LC-MS-grad deioniseret vand

» Beskyttelsesbriller

+ Andedraetsmaske og filter

* Pulverfri handsker, nitril eller neopren anbefales
+  Kittel

Handtering af

lonkildens overflader bliver varme under drift. Fglgende figur viser overflader, der er kglige
(bla og gra) og overflader, der forbliver varme i en leengere periode (rad). Rer ikke ved
overfladerne, der er vist med ragdt, mens du bruger eller fierner ionkilden.

Figur 16-6: lonkildens varme overflader (red=varm, gra=varm, bla=handteres med
forsigtighed)

Element Beskrivelse
1 Forside
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Element Beskrivelse

2 Bagside

Fjern ionkilden

Bemaerk: Nitrogen fortsaetter med at stramme ved en hastighed pa 5,3 I/min, nar
massespektrometeret er slukket, eller nar ionkilden er fiernet fra systemet. For at minimere
nitrogengasforbruget og holde massespektrometeret rent, nar det ikke er i brug, skal du lade
ionkilden veere installeret pa massespektrometeret og lade systemet veere teendt.

lonkilden kan fjernes hurtigt og nemt uden veerktgj. Fjern altid ionkilden fra
massespektrometeret, for der udferes vedligeholdelse pa ionkilden eller udskiftning af
sonderne.

1. Stop eventuelle igangvaerende scanninger.

Sluk for prevestrgmmen.

Indstil ionkilden Temperature til 0, hvis varmerne er i brug.
Lad ionkilden kgle af i mindst 30 minutter.

Frakobl praveslangerne fra jordforbindelsessamleren.

Drej de to kildelase op til klokken 12-position for at frigare ionkilden.

N o o R~ DN

Treek ionkilden forsigtigt vaek fra vakuumgraensefladen.

Bemaerk: Pas pa, at du ikke mister de O-ringe, der er monteret pa
vakuumgraensefladen.

8. Seetionkilden pa et rent og sikkert underlag.

Rengor overfladerne

A A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Serg for, at ionkilden er helt
frakoblet massespektrometeret, for du fortsaetter.

Rengear overfladerne pa ionkilden efter et spild, eller nar de bliver snavsede.

Forudsatningsprocedurer

* Fjern ionkilden

Tar overfladerne af ionkilden af med en blad, fugtig serviet.

Renggr sonderne

Skyl ionkilden med jaevne mellemrum, uanset hvilken type stoffer, der udtages. Ggr dette ved
at opsaette en metode i kontrolsoftwaren specifikt til at udfare en skylleoperation.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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1. Skift til en mobil fase, der er 1:1 vand:acetonitril eller 1:1 vand:methanol.
Juster sondens position, sa den er sa langt fra abningen som muligt.
3. | kontrolsoftwaren skal du ggre fglgende:
a. Opret en MS-metode.
b. Indstil ionkildetemperaturen mellem 500 °C og 600 °C.
c. Indstil ionkildegas 1 og ionkildegas 2 til mindst 40.

d. Indstil gasflowhastigheden for Curtain Gas-graensefladen til den hgjest mulige
indstilling.

4. Vent, indtil temperaturindstillingspunktet er naet.

5. Sgrg for, at sonden og prgveslangen skylles grundigt.

Fjern sonden

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Fjern ionkilden fra
massespektrometeret, for denne procedure pabegyndes. Folg alle
praksisser for sikkert elektrisk arbejde.

FORSIGTIG: Potentiel systemskade. Lad ikke den udstaende elektrodespids eller
koronaudladningsnalen rgre nogen del af ionkildehuset for at undga at beskadige
sonden.

Forudsatningsprocedurer

* Fjernionkilden.

Sonden kan fijernes hurtigt og nemt uden veerktgj. Fjern altid ionkilden fra
massespektrometeret, for sonder aendres eller der udferes vedligeholdelse pa sonden.

1. Lesn meatrikken til prgveslangerne og frakobl derefter praveslangerne fra sonden.
2. Lesn fastholdelsesringen, der holder sonden fast pa ionkildehuset.

3. Traek forsigtigt sonden lige op af tarnet.
4

Saet sonden pa et sikkert og rent underlag.

Udskift elektroden
A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Fjern ionkilden fra
massespektrometeret, for denne procedure pabegyndes. Folg alle

praksisser for sikkert elektrisk arbejde.

ADVARSEL! Risiko for punktur. Vaer forsigtig, nar du handterer elektroden.
Spidsen af elektroden er ekstremt skarp.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Forudseatningsprocedurer

* Fjern ionkilden.

* Fjern sonden.

Sonden indeholder en elektrode. Udskift elektroden, nar der er et fald i ydeevnen.

Bemaerk: Efter udskiftning af elektroden skal effekten af aendringen i systemets ydeevne
evalueres.

Denne procedure gaelder for begge sonder.

1. Fjern elektrodejusteringsmatrikken, og fijern derefter elektroden.

2. Hold sonden med spidsen pegende nedad, sa fjederen forbliver inde i sonden, installer
et prgvebeslag i PEEK-samlingen, og stram, indtil det er fingerspaendt.

Figur 16-7: Sonde, udvidet visning

Element Beskrivelse

—

Elektrodejusteringsmatrik

1/4 tomme matrik

Fjeder

Fastholdelsesring

Sprajtergr

Elektrodespids

Elektroderar

O|IN|OoOO|lO| RO ]DN

PEEK-samling

3. Treek PEEK-samlingen og det fastgjorte elektrodergr ud af sonden.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
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4. Fjern provefittingen fra PEEK-samlingen.

5. Brug den 1/4 tommer skruenggle med aben ende til at fierne matrikken, der holder
elektrodergret i PEEK-samlingen.

Fjern elektrodergret fra matrikken.

7. Indseet det nye elektrodergr i mgtrikken og derefter i PEEK-samlingen.

Searg for, at elektrodergret er indsat sa langt som muligt i PEEK-samlingen. Hvis der er et
mellemrum mellem elektrodergret og dets saede inde i samlingen, kan der forekomme et
dadvolumen.

8. Speend fastgerelsesmatrikken.
Undlad at krydstraekke eller overspeende matrikken, da slangerne ellers kan leekke.

9. Sorg for, at fiederen stadig er inde i sonden, og stram derefter
elektrodejusteringsmgtrikken.

10. Juster elektrodeslangen med den smalle abning i sprejteslangen, og indsaet derefter
PEEK-samlingen og det fastgjorte elektrodergr i sonden. Pas pa ikke at bgje
elektrodergret.

11. Installer og stram derefter elektrodejusteringsmatrikken.
12. Installer sonden. Der henvises til afsnittet: Installer sonden.

13. Installer ionkilden pa massespektrometeret. Der henvises til afsnittet: Installation af
ionkilde.

14. Forbind prgveslanger. Der henvises til afsnittet: Forbind ionkildeslangen.

15. Juster elektrodespidsens forlaengelse. Der henvises til afsnittet: Optimer positionen af
TurbolonSpray-sonden eller Optimer positionen for APCl-sonden.

Udskift koronaudladningsnal

A ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Fjern ionkilden fra
massespektrometeret, for denne procedure pabegyndes. Folg alle
praksisser for sikkert elektrisk arbejde.

ADVARSEL! Risiko for punktur. Handter kanylen med forsigtighed. Spidsen af
nalen er ekstremt skarp.

Forudsatningsprocedurer

* Fjernionkilden.

* Fjern sonden.

Hvis koronaudladningsnalespidsen bliver korroderet, kan den muligvis ikke fiernes med
handen. Hvis nalen ikke kan fiernes, klippes nalespidsen af for at fierne den, og hele
koronaudladningsnalen udskiftes.
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1.

Drej ionkilden, s& den abne side er tilgaengelig.

Figur 16-8: Koronaudladningsnal

Element Beskrivelse

1 Udstgdningsskorsten

2 Keramisk muffe

3 Koronaudladningsnalespids

Hold koronaudladningsnalens justeringsskrue mellem tommelfinger og pegefinger pa
den ene hand og koronaudladningsnalen med den anden hand, mens du drejer
koronaudladningsnalespidsen mod uret for at Igsne, og fjern derefter forsigtigt spidsen.
Der henvises til afsnittet: lonkilde-komponenter.

Traek forsigtigt koronaudladningsnalen ned gennem udst@dningsskorstenen for at fierne
den.

Stik den nye nal gennem udstgdningsskorstenen i den keramiske muffe sa langt som
muligt.

Hold en ny spids mellem tommelfinger og pegefinger pa den ene hand og
koronaudladningsnalens justeringsskrue med den anden hand, mens du drejer
koronaudladningsnalespidsen med uret for at installere spidsen.

Installer sonden, og installer derefter ionkilden pa massespektrometeret. Der henvises il
afsnittet: Installation af ionkilde.
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Service- og vedligeholdelsesoplysninger — massespektrometer

Udskift praveslangen

ﬁ é ADVARSEL! Risiko for elektrisk stad. Fjern ionkilden fra
massespektrometeret, for denne procedure pabegyndes. Folg alle
praksisser for sikkert elektrisk arbejde.

Forudsatningsprocedurer

+ Stop proveflowet, og sarg for, at eventuel resterende gas er blevet fiernet gennem
kildeudstgdningssystemet.

* Fjernionkilden. Der henvises til afsnittet: Fjern ionkilden.

Brug falgende procedure til at udskifte prgveslangerne, hvis de har en blokering.

1. Frakobl prgveslangerne fra sonden og jordforbindelsessamleren.

2. Udskift praveslangerne med en passende leengde af slanger, skaret med en passende
slangeskeaerer. Der henvises til afsnittet: Forbind ionkildeslangen.

Installer ionkilden. Der henvises til afsnittet: Installation af ionkilde.

Start prgveflowet.

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Fejlfinding af massespektrometer

17

Dette afsnit indeholder oplysninger til fejlfinding af grundlazeggende systemproblemer. Visse
aktiviteter kan kun udfgres af en SCIEX-uddannet kvalificeret vedligeholdelsesperson (QMP)
i laboratoriet. Kontakt en feltservicemedarbejder (FSE) fra SCIEX for avanceret fejlfinding.

Tabel 17-1: Systemproblemer

Symptom

Mulig arsag

Korrigerende handling

QJet-ionguiden er ekstremt
snavset eller bliver ofte
snavset.

Gasflowet for Curtain Gas-
graensefladen er for lavt.

Undersgg indstillingen for
gassen for Curtain Gas
graensefladen og forgg den,
hvis det er relevant.

Der er opstaet en systemfejl,
fordi vakuumtrykket er for
haijt.

1. Olieniveauet er for lavt.
2. Dereren lzekage.

3. Der erinstalleret en
forkert abningsplade.

1. Undersag olieniveauet
i forvakuumpumpen, og
kontakt derefter den
lokale QMP eller en
FSE for at tilfgje olie.
Der henvises til afsnittet:
Inspicer olieniveauet pa
forvakuumpumpen.

2. Inspicer og reparer
leekager.

3. Installer den korrekte
abningsplade.

Der er opstaet

en systemfejl, fordi
QPS-eksitationsmodulets
temperatur er for hg;j.

1. Massespektrometerets
luftfilter er blokeret.

2. Spolekasseen er ikke
indstillet.

3. Omgivende temperatur
er for hg;j.

1. Kontakt den lokale QMP
eller FSE.

2. Specifikationerne for
omgivende temperatur
findes i dokumentet:
Vejledning til
planleegning af anleeg for
systemet.

SCIEX 4500MD-systemer
236/293

Brugervejledning til systemet
IVD-IDV-05-6996-DA-D



Fejlfinding af massespektrometer

Tabel 17-1: Systemproblemer (fortsat)

Symptom

Mulig arsag

Korrigerende handling

Kontrolsoftwaren rapporterer,
at massespektrometeret er

i fejlstatus pa grund af
ionkilden.

1. Sonden er ikke
installeret.

2. Sonden er ikke forbundet
sikkert.

Bekraeft fejlen i statuspanelet
pa siden med enhedsdetaljer.

1. Installer sonden. Der
henvises til afsnittet:
Installer sonden.

2. Fjern og installer
sonden. Spaend
fastholdelsesringen
sikkert. Der henvises il
afsnittet: Fjern sonden
og Installer sonden.

Kontrolsoftwaren angiver, at
APCIl-sonden er i brug,

men TurbolonSpray-sonden
er installeret.

F3-sikringen er gaet.

Kontakt en FSE.

Sprayen er ikke ensartet.

Elektroden er blokeret.

Renggr eller udskift
elektroden. Der henvises til
afsnittet: Udskift elektroden.

Graensefladevarmeren er
ikke klar.

Graensefladevarmeren er
defekt.

Kontakt den lokale QMP eller
FSE.

Massespektrometeroplgsnin
gen er darlig.

Massespektrometeret er ikke
indstillet.

Brug guiden
Instrumentoptimering

til at optimere
massespektrometeret. Der
henvises til dokumenterne:
Brugervejledning til
softwaren eller Hjaelp.

Brugervejledning til systemet
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Fejlfinding af massespektrometer

Tabel 17-1: Systemproblemer (fortsat)

Symptom

Mulig arsag

Korrigerende handling

Massespektrometrets 1.
ydeevne er forringet.

lonkildeforholdene er 1.
ikke optimeret.

2. Praven er ikke tilberedt
korrekt, eller praven er
forringet.

3. Proveindlgbsfittings
leekker.

Optimering af
ionkildeforholdene. Der
henvises til afsnittet:
Optimer positionen af
TurbolonSpray-sonden
eller Optimer positionen
for APCl-sonden.

2. Bekreeft, at praven er
tilberedt korrekt.

3. Kontroller, at fittings er af
den rigtige starrelse og
type, og serg for, at de
er strammet. Stram ikke
fittings for meget. Udskift
fittings, hvis leekagen
fortseetter.

4. Installation og optimering
af en alternativ ionkilde.

5. Kontakt en FSE, hvis
problemet fortsaetter.

Der opstar lysbue eller
gnister.
forkert.

Placeringen af
koronaudladningsnalen er

Hvis TurbolonSpray-sonden
anvendes, skal du

dreje koronaudladningsnalen
mod skaermpladen og

veek fra stremmen

af opvarmningsgas. Der
henvises til afsnittet:

Juster positionen af
koronaudladningsnalen.

Tabel 17-2: Problemer med fglsomhed

Mulig arsag

Korrigerende handling

Feolsomheden er nedsat

lonkildeparametrene er ikke optimeret.

Optimer parametrene for ionkilden

Massespektrometeret er ikke optimeret.

Brug guiden Instrumentoptimering til at
optimere massespektrometeret.

Skeermpladen er snavset.

Renggr skeermpladen. Der henvises til
afsnittet: Renger skaermpladen.
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Fejlfinding af massespektrometer

Tabel 17-2: Problemer med folsomhed (fortsat)

Mulig arsag

Korrigerende handling

Abningspladen er snavset.

Der henvises til afsnittet: Renger forsiden af
abningspladen eller kontakt den lokale QMP
eller FSE.

QJet-ionguiden eller IQ0-linsen er snavset.

Renger QJet-ionguiden og IQ0-linsen.
Kontakt den lokale QMP eller FSE.

QO0-omradet er snavset.

Test for kontaminering af Q0-omradet.
Kontakt den lokale QMP eller FSE.

Sprajten eller prgveslangen laekker.

Undersgg sprajten eller prgveslangen for
leekager, og reparer eventuelle leekager.
Sarg for, at alle fittings er af den korrekte
type og starrelse.

Praven er forringet eller har en lav
koncentration.

Kontrollér prgvekoncentrationen. Brug en ny
prove.

Sonden er ikke installeret korrekt.

Fjern og installer sonden.

lonkilden er ikke installeret korrekt eller den
er defekt.

Fjern og installer ionkilden, og serg for,

at lasene er ordentligt fastgjort. Hvis dette
ikke Igser problemet, skal du installere og
optimere en alternativ ionkilde.

En eller flere af O-ringene pa
vakuumgraensefladen mangler.

Hvis O-ringene er pa ionkilden, skal de
installeres pa vakuumgraensefladen. Hvis de
mangler, sa udskift dem.

Der er et problem med LC-systemet eller
-forbindelserne.

Fejlfinding af LC-systemet.

Declusteringspotentiale (DP) er ikke
optimeret.

Optimer DP.

Elektroden er snavset eller blokeret.

Udskift elektroden. Der henvises til afsnittet:
Udskift elektroden.

Der er intet signal eller signalet er ustabilt

Slangen er blokeret.

Udskift preveslangen. Der henvises til
afsnittet: Forbind ionkildeslangen.

Tabel 17-3: Problemer med baggrundsstgaj

Mulig arsag

Korrigerende handling

Temperature (TEM), lonSpray-spaendingen
(IS) eller flowhastigheden af
opvarmningsgas (GS2) er for hgij.

Optimer parametrene for ionkilden

Der henvises til afsnittet:
TurbolonSpray-sondeoptimering eller APCI-
sondeoptimering.

Brugervejledning til systemet
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Fejlfinding af massespektrometer

Tabel 17-3: Problemer med baggrundsstgj (fortsat)

Mulig arsag Korrigerende handling

Sprgijten eller praveslangen er snavset. Renger eller udskift sprajten eller
prgveslangen.

Skeermpladen er snavset. Renggr skeermpladen. Der henvises il
afsnittet: Rengar skaermpladen.

Abningspladen er snavset. Rengar forsiden af abningspladen. Der
henvises til afsnittet: Renggr forsiden af
abningspladen.

QJet-ionguiden eller IQO0-linsen er snavset. | Udfgr en fuldsteendig rengaring af
komponenterne pa massespektrometerets
forreste del. Kontakt den lokale QMP eller

FSE.

QO-omradet er snavset. Rengar Q0-omradet. Kontakt QMP eller
FSE.

Mobilfasen er forurenet. Udskift mobilfasen.

lonkilden er forurenet. Rengar eller udskift ionkildekomponenterne,

og tilpas derefter ionkilden og frontsiden:
1. Flyt sonden til den lzengste position fra
abningen, lodret og vandret.

2. (Analyst MD software) Sgrg for, at
graensefladevarmeren er teendt.

3. Infunder eller injicer 50:50
methanol:vand med en
pumpeflowhastighed pa 1 mil/min.

4. | kontrolsoftwaren indstilles
temperaturen til 650, ionkildegas 1 til 60
og ionkildegas 2 til 60.

5. Indstil flowhastigheden for gassen for
Curtain Gas greensefladen til 45 eller
50.

6. Kari mindst 2 timer eller helst natten
over for de bedste resultater.

For salg, teknisk bistand eller service, kontakt en FSE eller besag webstedet SCIEX pa
sciex.com for kontaktoplysninger.
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Parametre for SCIEX 4500MD-

systemerne

Folgende tabel indeholder generiske parametre for SCIEX 4500MD-systemerne. Det fgrste
tal under hver scanningstype er den forudindstillede vaerdi. Talomradet er det tilgaengelige

omrade for hver parameter.

Tabel A-1: Systemparametre for tredobbelte quadrupolscanningstyper

Adgangs- Positiv ion-tilstand Negativ ion-tilstand
ID
Q1 Q3 MS/MS Q1 Q3 MS/MS
CUR34 20 20 20 20 20 20
10 til 55 10 til 55 10 til 55 10 til 55 10 til 55 10 til 55
CAD® 0 6 Medium 0 6 Medium
Fast Fast Lavt, Fast Fast Lavt,
Medium, Medium,
Haijt Haijt
CADS 0 5 9 0 5 9
Fast Fast 0til12 Fast Fast 0til12
1S3 4 5500 5500 5500 -4500 -4500 -4500
0 til 5500 0 til 5500 0 til 5500 -4500til0 [-4500til0 |-4500 til 0
NC’ 3 3 3 -3 -3 -3
0til5 0til5 0til5 -51il0 -51il0 -5til0
TEM 47 0 0 0 0 0 0
0 til 750 0 til 750 0 til 750 0 til 750 0 til 750 0 til 750
DP5 200 100 100 -100 -100 -100
0 til 300 0 til 300 0 til 300 -300til 0 -300til 0 -300til 0
3 Turbo V-ionkilde
4 TurbolonSpray-sonde
5 QTRAP 4500MD-system
3 SCIEX Triple Quad 4500MD-system

APCl-sonde

Brugervejledning til systemet
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Parametre for SCIEX 4500MD-systemerne

Tabel A-1: Systemparametre for tredobbelte quadrupolscanningstyper (fortsat)

Adgangs- Positiv ion-tilstand Negativ ion-tilstand
ID
DP6 130 130 120 -60 -60 -150
0 til 300 0 til 300 0 til 300 -300til 0 -300til O -300til O
EP 10 10 10 -10 -10 -10
2til 15 2til 15 2til 15 -15 til -2 -15 til -2 -15 til -2
CEM® 1800 1800 1800 1800 1800 1800
0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300
CEM® 2000 2000 2000 2000 2000 2000
0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300 0 til 3300
GS1° 20 20 20 20 20 20
0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90
GS18 15 15 15 15 15 15
0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90
GS2 0 0 0 0 0 0
0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90 0 til 90
CE® Ikke Ikke 30 Ikke Ikke -30
relevant relevant ) relevant relevant )
5til 180 -180 til -5
CES Ikke Ikke 53 Ikke Ikke -40
relevant relevant ) relevant relevant )
5 til 180 -180 til -5
CXP5 Ikke 15 15 Ikke -15 -15
relevant ) ) relevant ) )
0 til 55 0 til 55 -551il 0 -551il 0
CXP® Ikke 9 27 Ikke -17 -12
relevant ) ) relevant ) )
0 til 55 0 til 55 -551il 0 -551il 0
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Parametre for SCIEX 4500MD-systemerne

Tabel A-2: Systemparametre for LIT-scanningstyper (kun QTRAP)

Adgangs-ID Positiv ion-tilstand Negativ ion-tilstand
CUR347 20 20
10 til 55 10 til 55
CAD Hgj Hgj
Lavt, Medium, Hagijt Lavt, Medium, Hgijt
1S3 5500 -4500
0 til 5500 -4500 til 0
NC’ 3 -3
0til 5 -5 il 0
TEM47 0 0
0 til 750 0 til 750
DP 100 -100
0 til 300 -300til 0
EP 10 -10
2til 15 -15 til -2
AF2 0,100 0,100
0 eller 1 0 eller 1
AF3 Afhaengig af massehastighed Afhaengig af massehastighed
0til 10 0 til 10
EXB Afhaengig af massehastighed Afhaengig af massehastighed
-165til 0 0 til 165
CEM 1800 1800
0 til 3300 0 til 3300
GS1 20 20
0 til 90 0 til 90
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Parametre for SCIEX 4500MD-systemerne

Tabel A-2: Systemparametre for LIT-scanningstyper (kun QTRAP) (fortsat)

Adgangs-ID Positiv ion-tilstand Negativ ion-tilstand
GS2 0 0
0 til 90 0 til 90
CES 0 0
0 til 50 0 til 50
CE 10 -30
5 til 180 -180 til -10
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Kildeparametre og spandinger

B

TurbolonSpray-sondeparametre

Folgende tabel viser de anbefalede driftsbetingelser for den TurbolonSpray-sonde ved
tre forskellige flowhastigheder. For hver flowhastighed bgr gassens flowhastighed for
Curtain Gas-graensefladen veere sa hgj som muligt. Oplgsningsmidlets sammensaetning
til optimering var 1:1 vand:acetonitril. Disse forhold udgar et udgangspunkt for optimering
af sonden. Ved hjeelp af en iterativ proces optimeres parametrene ved hjeelp af
flowinjektionsanalyse for at opna det bedste signal eller signal-til-stgj for det pagaeldende

stof.

Tabel B-1: Parameteroptimering for TurbolonSpray-sonden

mikrometerindstilling
for sonde

Parametre Typiske vardier Driftsinterval
Lav Medium Hoj
LC-flowhastighed 5 puL/min {200 pL/min 1.000 pL/min 5 pL/min til
til 50 3.000 pL/min
ML/min
lonkildegas 1 20 psitil |40 psi til 60 psi |40 psi til 60 psi |0 psi til 90 psi
(forstgvergas) 40 psi
lonkildegas 2 0 psi 50 psi 50 psi 0 psi til 90 psi
(opvarmningsgas)
lonSpray Voltage 5500 V 5500 V 5500 V 5500 V
Gas til interfacet 20 psi 20 psi 20 psi 20 psi til 50 psi
Curtain Gas
lonkildetemperatur® Omgivend [ 200 °C til 650 °C [400 °C til 750 °C [ Op til 750 °C
e til
200 °C
Declusteringspotential | Positiv: Positiv: 70 V Positiv: 100 V Positiv: 0 V til
e (DP)? 70V . . 400V
Negativ: -70 V Negativ: -100 V
Negativ: Negativ: -400 V il
-70V ov
Vertikal 71110 215 0 til 2 0til13

8 Optimale temperaturveerdier afhaenger af sammensaetningen af stoffet og mobilfasen. Hgjere vandindhold
kreever en hgjere temperatur. Nul (0) betyder, at der ikke anvendes temperatur.
9 DP-veerdier afhaenger af stoffet.
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Kildeparametre og spandinger

Tabel B-1: Parameteroptimering for TurbolonSpray-sonden (fortsat)

Parametre Typiske vardier Driftsinterval
Lav Medium Hoj
Horisontal 4 1il 6 4 il 6 4 1il 6 0til 10
mikrometerindstilling
for sonde
APCIl-sondeparametre
Tabel B-2: Parameteroptimering for APCl-sonden
Parameter Typisk vaerdi Driftsinterval
LC-flowhastighed 1.000 pL/min 200 pL/min til 3.000 pL/min
lonkilde gas 1 (forst@vergas) |30 psi 0 psi til 90 psi
Gas til interfacet Curtain Gas |20 psi 20 psi til 50 psi
lonkildetemperatur? 400 °C +100 °C til 750 °C
Forstgverstrgm Positiv: 3 A Positiv: 0 mA til 5 pA
Negativ: -3 pA Negativ: -5 mA til 0 pA
Declusteringspotentiale (DP) | Positiv: 60 V Positiv: 0 V til 300 V
Negativ: -60 V Negativ: -300 V il O V
Vertikal mikrometerindstilling |4 Skala 0 til 13
for sonde
Sondeposition

Sondens position kan pavirke analysens falsomhed. For yderligere oplysninger om, hvordan
sondens position optimeres, henvises der til afsnittet: lonkildeoptimering.

Oplgsningsmiddelsammensatning

Standardkoncentrationen af ammoniumformiat eller ammoniumacetat er fra 2 mmol/l til

10 mmol/l for positive ioner og fra 2 mmol/I til 50 mmol/l for negative ioner. Koncentrationen
af organiske syrer er 0,1 til 0,5 volumenprocent for TurbolonSpray -sonden og 0,1 % til 1,0 %
volumenprocent for APCl-sonden.

Almindeligt anvendte oplgsningsmidler er:

« Acetonitril

* Methanol

10 Temperaturveerdier afhaenger af stoffet.
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Kildeparametre og spandinger

* Propanol

* Vand

Almindeligt anvendte modifikatorer er:
» Eddikesyre

* Myresyre

*  Ammoniumformiat

«  Ammoniumacetat

Folgende modifikatorer er ikke almindeligt anvendt, fordi de komplicerer spektret med deres
ionblandinger og klyngekombinationer. De kan ogsa undertrykke styrken af signalet fra den
sammensatte mal-ion.

* Triethylamin (TEA)
* Natriumphosphat
* Trifluoreddikesyre (TFA)

* Natriumdodecylsulfat

Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Kalibreringsioner og -lesninger C

FORSIGTIG: Potentielt forkert resultat. Brug ikke oplgsninger, der er udlgbet, eller oplasninger, der ikke er blevet opbevaret ved den
angivne opbevaringstemperatur.

Tabel C-1: Afstemningsfrekvens

Kalibrering Oplgsningsoptimering

Scanningstype Hyppighed Manuel/automatiseret Hyppighed Manuel/automatiseret
Q1 0g Q3 3 maneder til 6 maneder Begge dele 3 maneder til 6 maneder Begge dele

LIT Hver 2. uge efter behov Begge dele 3 maneder til 6 maneder Kun automatiseret
Tabel C-2: Foreslaede indstillingslasninger til SCIEX 4500MD-systemer

System Q1 og Q3 LIT

Positiv Negativ Positiv og negativ

SCIEX Triple Quad 4500MD- POS PPG, 2e-6 M NEG PPG, 3e-4 M Ikke relevant
system

QTRAP 4500MD-system POS PPG, 2e-6 M NEG PPG, 3e-4 M ES Tuning Soluti)on (1:100

dilution
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Kalibreringsioner og -lgsninger

Tabel C-3: Q1 og Q3 PPG positive ion-scanninger

Instrument Masser
SCIEX Triple Quad 4500MD-system 59,0 175,1 500,3 616,5 906,7 12549 15451 19524
QTRAP 4500MD-system 59,0 175,1 500,3 616,5 906,7 12549 15451 1952.,4

Tabel C-4: Q1 og Q3 PPG negative ion-skanninger

Instrument Masser

SCIEX Triple Quad 4500MD LC- 45,0 411,2 585,4 933,6 1223.,8 1572,1 1863,3 1979,3
MS/MS-system

QTRAP 4500MD LC-MS/MS-system 45,0 411,2 585,4 933,6 1223.,8 1572,1 1863,3 1979,3

Tabel C-5: Masser og polaritet for QTRAP 4500MD LC-MS/MS-systemet (Agilent)

Instrument/polaritet Masser

LIT positiv 118,087 322,049 622,030 922,010 1521,972

LIT negativ 112,985 431,982 601,978 1033,988 1633,949
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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lkoner pa vaerktejslinien D

Yderligere ikoner pa veerktgjslinjen findes i dokumentet: Avanceret brugervejledning.

Tabel D-1: lkoner pa veerktgjslinien

lkon Navn Beskrivelse
9 New Subproject | Opretter et delprojekt. Delprojekter kan kun oprettes
senere i processen, hvis projektet oprindeligt blev
oprettet med delprojekter.
Copy _ Kopierer en underprojektmappe.
Subproject

Delprojekter kan kun kopieres fra et andet projekt, der
har eksisterende delprojekter. Hvis de samme mapper
findes pa bade projekt- og delprojektniveau, bruger
softwaren projektniveau-mapperne.

Tabel D-2: Redigeringsikoner for dataopsamlingsmetode

lkon Navn Beskrivelse
& Mass Spec Viser fanen MS i Acquisition Method-editor.
& Period Tilfgjer et eksperiment, en IDA Criteria Level, eller
sletter perioden.
Autosampler Abner fanen Autosampler Properties.
i Syringe Pump | Abner fanen Syringe Pump Properties.
{ Column Oven | Abner fanen Column Oven Properties.
& Valve Abner fanen Valve Properties.
Pyt DAD Abner DAD Method Editor. Der henvises til afsnittet:
Vis DAD-data.
ﬁT ADC Abner fanen ADC Properties. Der henvises il
afsnittet: Vis ADC-data.

Tabel D-3: Ikoner for opsamlingstilstand

lkon

Navn

Beskrivelse

4

View Queue

Viser prgvekgen.
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Ikoner pa varktgjslinien

Tabel D-3: Ikoner for opsamlingstilstand (fortsat)

lkon Navn Beskrivelse
ey Instrument Viser en fierninstrumentstation.
Queue
Status for Viser status for et fijerninstrument.
Remote
Instrument

B Start Sample Starter praven i kgen.

i, Stop Sample Stopper praven i kaen.

‘B Abort Sample |Afbryder en prgvedataopsamling midt under
behandlingen af prgven.

@ Stop Queue Stopper keen, for den har feerdigbehandlet alle
praverne.

— Equilibrate Veelger den metode, der skal bruges til at afbalancere
enhederne. Denne metode skal vaere den samme
som den metode, der blev anvendt med den farste
prave i kgen.

> Standby Seetter instrumentet i Standby-tilstand.

o Ready Seetter instrumentet i Ready-tilstand.

T Reserve Reserverer massespektrometeret til tuning og

Instrument for |kalibrering.
Tuning
% IDA Method Starter IDA Method Wizard.
Wizard
lkon Navn Beskrivelse

A Calibrate from |Abner dialogboksen Mass Calibration Option og

b spectrum bruger det aktive spektrum til at kalibrere
massespektrometeret.

L Manual Tune Abner Manual Tune Editor.

A Compound Optimeres til et stof ved hjeelp af infusion med FIA.

Optimization
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Ikoner pa varktgjslinien

lkon Navn Beskrivelse
Y Instrument Verificerer instrumentets ydeevne,
Optimization justerer massekalibreringen eller justerer
massespektrometerindstillingerne.
43 View Queue Viser prgvekgen.
ey Instrument Viser et fijerninstrument.
Queue
Status for Viser status for et fijerninstrument.
Remote
Instrument
T Reserve Reserverer instrumentet til tuning og kalibrering.
Instrument for
Tuning
< IDA Method Starter IDA Method Wizard.
Wizard

Tabel D-4: Udforsk lynreference: K

romatogrammer og spektrum

lkon

Navn

Beskrivelse

Open Data File

Abner filer.

#| [w

Show Next
Sample

Gar til naeste prove.

[*]

Show Previous
Sample

Gar til forrige prove.

Extract Using
Dialog

Go To Sample |Abner dialogboksen Select Sample.
List Data Viser dataene i tabeller.
Show TIC Genererer et TIC fra et spektrum.

Ekstraherer ioner ved at vaelge masser.

El

Show Base
Peak
Chromatogram

Genererer en BPC.

[£]

Show Spectrum

Genererer et spektrum fra et TIC.

A

Copy Graph to
new Window

Kopierer den aktive graf til et nyt vindue.
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Ikoner pa varktgjslinien

Tabel D-4: Udforsk lynreference: Kromatogrammer og spektrum (fortsat)

lkon Navn Beskrivelse
Baseline Abner dialogboksen Baseline Subtract.
Subtract
Threshold Justerer teersklen.
i Noise Filter Viser dialogboksen Noise Filter Options, som kan
bruges til at definere minimumbredden af en top.
Signaler under denne minimumsbredde betragtes
som stgj.
o Show ADC Viser ADC-data.
s Show Auxiliary |Abner dialogboksen Select Auxiliary Trace Channel
Traces

[E]

Show File Info

Viser de eksperimentelle forhold, der blev brugt til at
indsamle dataene.

Add arrows Tilfgjer pile til X-aksen af den aktive graf.
Remove all Fjerner pile fra X-aksen i den aktive graf.
arrows
Offset Graph Kompenserer for sma forskelle i det tidsrum,
hvor ADC-data og massespektrometerdata blev
registreret. Dette er nyttigt ved overlejring af grafer til
sammenligning.
abe Force Peak Etiketterer alle toppe.
Labels
= Expand Indstiller udvidelsesfaktoren for en del af en graf, der
Selection By skal ses mere detaljeret.

Clear ranges

Returnerer den udvidede markering til normal visning.

=] | [

Set Selection

Definerer start- og stoppunkter for et valg. Denne
funktion giver et mere ngjagtigt valg, end det er muligt
ved at veelge omradet ved hjeelp af cursoren.

Normalize To
Max

Skalerer en graf til maksimal stgrrelse, sa den mest
intense top skaleres til fuld skala, uanset om den er
synlig eller e;j.

Show History Viser en oversigt over databehandlingsoperationer
udfert pa en bestemt fil sdsom udglatning, subtraktion,
kalibrering og stgijfiltrering.

= Open Abner stofdatabasen.

Compound
Database
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Ikoner pa varktgjslinien

Tabel D-4: Udforsk lynreference: Kromatogrammer og spektrum (fortsat)

Plot

lkon Navn Beskrivelse
Set Threshold | Justerer teersklen.
2 Show Contour |Viser valgte data som enten en spektrumgraf eller

et XIC. Derudover, for data registret af en DAD,
kan et konturplot vise valgte data som enten et DAD-
spektrum eller en XWC.

Show DAD Genererer en TWC af DAD-spektrum.
TWC

e Show DAD Genererer et DAD-spektrum.
Spectrum

Extract Udtraekker op til tre balgeleengdeomrader fra et DAD-
Wavelength spektrum for at se XWC.

Tabel D-5: Udforsk veaerktgjslinjens hurtigreference: Overlejring af grafer

lkon Navn Beskrivelse
Home Graph Returner grafen til den oprindelige skala.
Overlay Overlejrer grafer.

Cycle Overlays

Skifter mellem overlejrede grafer.

Sum Overlays

Tilfgjer graferne sammen.

Tabel D-6: Udforsk veaerktgjslinjens hurtigreference:
Fragmenteringsfortolkningsvaerktg;j

lkon

Navn

Beskrivelse

.58
=

Show Fragment
Interpretation
Tool

Abner vaerktgjet Fragment Interpretation,
som beregner de enkelte, ikke-cykliske
bindingsspaltningsfragmenter fra en mol-fil.

Tabel D-7: Navigationsikoner pa udforskningsvarktgjslinjen

lkon Navn Funktion

Open File Abner filer.

Show Next Navigerer til neeste prave.
Sample

Show Previous
Sample

Navigerer til den forrige prave.
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Ikoner pa varktgjslinien

Tabel D-7: Navigationsikoner pa udforskningsvarktgjslinjen (fortsat)

lkon Navn Funktion
GoTo Sample Abner dialogboksen Vaelg prave.
List Data Viser dataene i tabeller.
Show TIC Genererer et TIC fra et spektrum.

Extract Using
Dialog

Klik for at ekstrahere ioner ved at vaelge masser.

El

Show Base
Peak
Chromatogram

Genererer en BPC.

[£]

Show Spectrum

Genererer et spektrum fra et TIC.

A

Copy Graph to
new Window

Kopierer den aktive graf til et nyt vindue.

Baseline Abner dialogboksen Baseline Subtract.
Subtract

Threshold Justerer teersklen.

il Noise Filter Abner dialogboksen Noise Filter Options, der
definerer minimumbredden af en top. Signaler under
denne minimumsbredde betragtes som stgj.

I Show ADC Viser ADC-data.

R Show Auxiliary |Abner dialogboksen Select Auxiliary Trace Channel

Traces

[E]

Show File Info

Viser de eksperimentelle forhold, der blev brugt til at
indsamle dataene.

Add arrows Tilfgjer pile til X-aksen af den aktive graf.
Remove all Fjerner pile fra X-aksen i den aktive graf.
arrows
Offset Graph Kompenserer for sma forskelle i det tidsrum,
hvor ADC-data og massespektrometerdata blev
registreret. Dette er nyttigt ved overlejring af grafer til
sammenligning.
abe Force Peak Etiketterer alle toppe.
Labels
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Ikoner pa varktgjslinien

Tabel D-7: Navigationsikoner pa udforskningsvarktgjslinjen (fortsat)

lkon Navn Funktion
Expand Indstiller udvidelsesfaktoren for en del af en graf, der
Selection By skal vises mere detaljeret.

—

Clear ranges

Returnerer den udvidede markering til normal visning.

Set Selection

Angiver start- og stoppunkter for et valg. Dette giver
en mere ngjagtig markering, end det er muligt ved at
fremhaeve omradet ved hjaelp af cursoren.

Normalize to
Max

Skalerer en graf til maksimum, sa den mest intense
top skaleres til fuld skala, uanset om den er synlig
eller ej.

Show History Viser en oversigt over databehandlingsoperationer
udfert pa en bestemt fil sdsom udglatning, subtraktion,
kalibrering og stgjfiltrering.

@ Open Abner stofdatabasen.

Compound
Database
Set Threshold |Justerer teersklen.

Show Contour
Plot

Viser valgte data som enten en spektrumgraf eller

et XIC. Derudover, for data registret af en DAD,

kan et konturplot vise valgte data som enten et DAD-
spektrum eller en XWC.

Show DAD Genererer en TWC af DAD'en.
TWC

o Show DAD Genererer et DAD-spektrum.
Spectrum

Extract Udtraekker op til tre belgeleengdeomrader fra et DAD-
Wavelength spektrum for at se XWC.

Tabel D-8: lIkoner for integrationsfane og kvantificeringguide

lkon Navn Beskrivelse
1A Set parameters |Bruger den valgte top.
from
Background
Region
Select Peak Bruger den valgte baggrund.
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Ikoner pa varktgjslinien

Tabel D-8: Ikoner for integrationsfane og kvantificeringguide (fortsat)

lkon Navn Beskrivelse
n Manual Integrerer toppe manuelt.
— Integration
Mode
Show or Hide Viser eller skjuler parametrene for topsggning.
Parameters
i Show Active Viser kun analytkromatogrammet.
Graph
Show Both Viser analytten og dens tilhgrende kromatogram. Kun
Analyte and IS |[tilgeengelig, nar der findes en tilknyttet intern standard.
Use Default Vender tilbage til forudindstillingen, se alle data,
View for Graph |se, hvis f.eks. brugeren har zoomet ind pa et
kromatogram.

Tabel D-9: lkoner for resultattabellen

lkon Navn Beskrivelse
® Sort Ascending | Sorterer den valgte kolonne i stigende raekkefglge.
by Selection
Sort Sorterer den valgte kolonne i faldende reekkefglge.
= Descending by
Selection
Lock Or Unlock |Laser eller laser op for den valgte kolonne. En last
Column kolonne kan ikke flyttes.
Metric Plot By | Opretter et metrisk plot fra den valgte kolonne.
Selection
T3 Show all Viser alle prgverne i Results Table.
— Samples
" Delete Formula | Sletter formelkolonner.
' Column
Report Abner Reporter-softwaren.
Generator

Tabel D-10: Ikon-lynreference: Kvantificer-tilstand

lkon Navn Beskrivelse
Add/Remove Tilfgjer eller fierner prgver fra Results Table.
Samples
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Ikoner pa varktgjslinien

Tabel D-10: Ikon-lynreference: Kvantificer-tilstand (fortsat)

lkon Navn Beskrivelse
= Export as Text | Gemmer Results Table som en tekstfil.
= Modify Method |Abner en WIFF-fil.
Y Peak Review - |Abner toppe i en rude.
Pane
13l Peak Review - [Abner toppe i et vindue.
Window
Va Calibration - Abner kalibreringskurven i en rude.
Pane
7] Calibration - Abner kalibreringskurven i et vindue.
Window
i Show First Viser den fgrste top i ruden eller vinduet.
Peak
A Show Last Viser den sidste top i ruden eller vinduet.
Peak
& Show Audit Viser revisionssporet for Results Table.
: Trail
IEI Clear Audit Rydder revisionssporet for Results Table. Denne
Trail funktionalitet er ikke tilgeengelig.
Statistics Abner vinduet Statistics.
B Report Abner Reporter-softwaren.
Generator

Tabel D-11: Ikoner for opsamlingstilstand

lkon Navn Funktion
iy Start Sample Klik for at starte prgven i keen.
L Stop Sample Klik for at stoppe praven i kaen.
Equilibrate Klik for at veelge en metode til at afbalancere

massespektrometeret, som omfatter ionkilden, LC-
kolonnen, hvis den anvendes, og eventuelle perifere
enheder. Denne metode skal veere den samme som
den, der blev anvendt med den farste pragve i kgen.
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Operationsteori — lonkilde E

Elektrospray-ioniseringstilstand

Sonden er placeret centralt mellem de to turbovarmelegemer, som er placeret i en 45-
graders vinkel pa hver side af sonden. Kombinationen af sprayen og den opvarmede tgrgas
fra turbovarmelegemerne projiceres i en 90-graders vinkel til abningen i skeermpladen.

Kun stoffer, der ioniserer i det flydende oplgsningsmiddel, kan genereres som gasfaseioner
i kilden. longenereringens effektivitet og hastighed afhaenger af de specifikke ioners
solvationsenergier. loner med lavere solvationsenergier er mere tilbgjelige til at fordampe
end ioner med hgjere solvationsenergier.

Samspillet mellem lonSpray Voltage og turbovarmelegemer hjaelper med at fokusere
strammen og @ger hastigheden af drabefordampning, hvilket resulterer i et gget ionsignal.
Den opvarmede gas gger effektiviteten af ionfordampningen, hvilket resulterer i aget
felsomhed og evnen til at handtere hajere veeskepraveflowhastigheder.

Et hgjhastighedsflow af forstgvergas skeerer draber fra vaeskepravestremmen i lonSpray
Voltage-indigbet.Ved hjeelp af den variable hgjspaending, der paferes sprgjtehovedet,
pafgrer ionkilden en nettoladning pa hver drabe. Denne opladning hjselper med
drabespredningen. loner af en enkelt polaritet traekkes fortrinsvis ind i draberne af
hgjspaendingen, da de er adskilt fra veeskestrgmmen. Denne adskillelse er imidlertid
ufuldsteendig, og hver drabe indeholder mange ioner af begge polariteter. loner af én polaritet
er fremherskende i hver drabe, og forskellen mellem antallet af positivt eller negativt ladede
ioner resulterer i nettoladningen. Kun de overskydende ioner af den fremherskende polaritet
er til radighed for ionfordampning, og kun en brgkdel af disse fordamper faktisk.

Sonden kan generere flerladede ioner fra stoffer, der har flere ladningssteder

sasom peptider og oligonukleotider. Dette er nyttigt ved analyse af arter med

haj molekylvaegt, hvor flerladningerne producerer ioner med et masse/ladningsforhold
(m/z) inden for massespektrometerets masseomrade. Dette muligger rutinemaessige
molekylvaegtbestemmelser af stoffer i kiloDalton-omradet (kDa).

Hver ladet drabe indeholder oplgsningsmiddel og bade positive og negative ioner, men

med ioner af én fremherskende polaritet. Der henvises til figuren: Figur E-1. Som et

ledende medium ligger overskydende ladninger pa overfladen af draben. Efterhanden som
oplasningsmidlet fordamper, ages det elektriske felt pa drabeoverfladen pa grund af drabens
faldende radius.
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Figur E-1: lonfordampning
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®
Element Beskrivelse

1 Draben indeholder ioner af begge polariteter, hvor én polaritet er
fremherskende.

2 Efterhanden som oplasningsmidlet fordamper, ages det elektriske felt,
og ionerne bevaeger sig til overfladen.

3 Ved en kritisk feltvaerdi udledes der ioner fra draberne.

4 Ikke-flygtige rester forbliver som en tar batchkel.

Hvis draben indeholder overskydende ioner, og tilstraekkeligt oplgsningsmiddel fordamper
fra draben, opnas et kritisk felt, hvor ioner udsendes fra overfladen. Til sidst vil hele
oplgsningsmidlet fordampe fra draben og efterlade en tgr batchkel bestaende af de ikke-
flygtige komponenter i praveoplasningen.

Da solvationsenergier for de fleste organiske molekyler er ukendte, er falsomheden

af en given organisk ion til ion-fordampning vanskelig at forudsige. Betydningen af
oplasningsenergi er tydelig, fordi overfladeaktive stoffer, der koncentrerer sig pa overfladen
af en vaeske, kan detekteres meget fglsomt.

APClI-tilstand

Grundlaget for tidligere uforeneligheder med at forbinde vaeskekromatografi med
massespektrometri opstod fra vanskeligheder med at omdanne relativt ikke-flygtige
molekyler i oplgsning ind i en vaeske til en molekyleer gas uden at inducere overdreven
nedbrydning. APCl-sondeprocessen med forsigtigt forstavning af prgven til fint spredte
sma draber i et opvarmet keramisk rar resulterer i hurtig fordampning af prgven, sa
prgvemolekylerne ikke nedbrydes.

Foelgende figur viser reaktionsflowet af APCl-processen for reaktant-positive ioner,
protonhydraterne, H;O*[H,0],,.
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Figur E-2: APCl-reaktionsflowdiagram
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De vigtigste primaere ioner No*, O,*, H,O™ og NO* dannes af elektronpavirkningen af korona-
skabte elektroner pa de vigtigste neutrale komponenter i luft. Selvom NO* normalt ikke er en
vaesentlig bestanddel af ren luft, eges koncentrationen af denne art i ionkilden pa grund af
neutrale reaktioner initieret af koronaudladningen.

Prgver, der indfgres gennem APCI-sonden, sprajtes ved hjeelp af en forstavergas i det
opvarmede keramiske rgr. Inden i raret gennemgar de fint dispergerede draber af pragve
og oplgsningsmiddel en hurtig fordampning med minimal termisk nedbrydning. Den blide
fordampning bevarer prgvens molekyleere identitet.
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Den gasformige prgve og oplgsningsmiddelmolekylerne passerer til ionkildehuset, hvor
ioniseringen af APCI induceres af en koronaudladningsnal forbundet med enden af

det keramiske rgr. Pravemolekylerne ioniseres ved at kollidere med de reagens-ioner,

der skabes ved ionisering af mobilfase oplasningsmiddelmolekyler. De fordampede
oplasningsmiddelmolekyler ioniserer for at producere reagens-ionerne [X+H]" i positiv
polaritet og [X-H]~ i negativ polaritet. Der henvises til figuren: Figur E-3. Det er disse
reagens-ioner, der producerer stabile prgveioner, nar de kolliderer med pravemolekylerne.

Figur E-3: Atmosfaerisk trykkemisk ionisering

Element Beskrivelse
1 Prove
2 Primaere ioner dannes i naerheden af koronaudladningsnalen
3 lonisering producerer overvejende solventioner
4 Reagens-ioner reagerer med pr@gvemolekyler og danner klynger
5 Skeermplade
6 Brugergraenseflade

x = oplgsningsmiddelmolekyler; M = prgvemolekyler

Prgvemolekylerne ioniseres gennem en proces med protonoverfgrsel i positiv polaritet og
ved enten elektronoverfgrsel eller protonoverfgrsel i negativ polaritet. Energien til APCI-
ioniseringsprocessen er kollisionsdomineret pa grund af ionkildens relativt hgje atmosfaeriske

tryk.

Til omvendt fase applikationer bestar reagens-ionerne af protonerede
oplgsningsmiddelmolekyler i positiv polaritet og solvatiserede oxygenioner i negativ

polaritet. Med gunstig termodynamik aendrer tilsaetningen af modifikatorer reagens-
ionsammensaetningen. For eksempel kan tilsaetning af acetatbuffere eller modifikatorer gere
acetationen [CH3COOQ]™ det primaere reagens i negativ polaritet. Ammoniummodifikatorer kan
lave protoneret ammoniak [NH4]* det primeaere reagens i positiv polaritet.

Gennem kollisioner opretholdes en ligevaegtsfordeling af visse ioner, sasom protonerede
vandklyngeioner. Sandsynligheden for for tidlig fragmentering af preveionerne i ionkilden er
reduceret pa grund af den modererende indflydelse af solventklynger pa reagens-ionerne og
det relativt hgje gastryk i ionkilden. Som et resultat heraf giver ioniseringsprocessen primeert
molekyleere produktioner til masseanalyse i massespektrometeret.

APCI ioniseringsomrade

Foelgende figur viser den generelle placering af ion-molekyle-reaktoren af APCI-sonden.

De skra linjer indikerer en vaeglgs reaktor. En selvstartende korona-udladningsionstragm i
mikroampere-omradet skabes som folge af det elektriske felt mellem udladningsnalen og
skeermpladen. Primaere ioner, for eksempel, N,* og O,*, skabes ved tab af elektroner, der
stammer fra plasmaet i umiddelbar neerhed af udladningsnalspids. Disse elektroners energi
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modereres af et antal kollisioner med gasmolekyler, far de opnar en energi, hvor deres
effektive ioniseringstvaersnit tillader dem at ionisere neutrale molekyler effektivt.

Figur E-4: APCI ioniseringsomrade
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Element Beskrivelse

1 Udladningsnalspids

Pragveflow

Mur-lgs reaktor

Skeermpladeabning

Gas til Curtain Gas-greensefladen
Abning

Abningsplade
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De primeere ioner genererer til gengaeld mellemliggende ioner, der fgrer til dannelsen

af prgveioner. loner med den valgte polaritet driver under pavirkning af det elektriske

felt i retning af skeermpladen og gennem gasforhaenget til masseanalysatoren. Hele
iondannelsesprocessen er kollisionsdomineret pa grund af det relativt haje atmosfeeriske
tryk af APCl-sonden. Bortset fra i umiddelbar naerhed af udladningsnalspidsen, hvor styrken
af det elektriske felt er starst, er energien, der tildeles en ion af det elektriske felt, lille i
sammenligning med ionens termiske energi.

Gennem kollisioner opretholdes en ligelig fordeling af visse ioner (for eksempel
protonerede vandklyngeioner). Enhver overskydende energi, som en ion kan erhverve i ion-
molekyle-reaktionsprocessen, termaliseres. Gennem kollisionsstabilisering fikseres mange
af produktionerne, selvom der sker mange efterfalgende kollisioner. Dannelsen af bade
produktioner og reaktant-ioner er styret af ligevaegtsbetingelser ved 760 torr (atmosfaerisk)
driftstryk.

APCI-sonden fungerer som en vaeglgs reaktor, fordi ionerne, der passerer fra ionkilden til
vakuumkammeret og til sidst til detektoren, aldrig oplever kollisioner med en vaeg - kun
kollisioner med andre molekyler. loner dannes ogsa uden for den udpegede ionkilde, men
detekteres ikke og neutraliseres til sidst ved at interagere med en vaegoverflade.

Temperaturen pa sonden er en vigtig faktor for APCl-sondedrift. For at bevare den
molekylaere identitet skal temperaturen seettes hgijt nok til at sikre en hurtig fordampning.
Ved en tilstreekkelig hgj driftstemperatur fordampes draberne hurtigt, sa organiske molekyler
desorberes fra draberne med minimal termisk nedbrydning. Hvis temperaturen derimod er
indstillet for lavt, er fordampningsprocessen langsommere, og pyrolyse eller nedbrydning kan
forekomme, far fordampningen er afsluttet. Betjening af APCl-sonden ved temperaturer over
den optimale temperatur kan forarsage termisk nedbrydning af praven.
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Brugeren skal styre autosampleren og injektionsventilen manuelt, da disse anordninger ikke
kan styres af systemet, mens det er i tilstanden Tune og Calibrate.

Forudsatninger

» Massespektrometeret er indstillet og kalibreret.
+ Betingelserne for en LC-separation er kendte.
» Hardwareprofilen indeholder en sprgjtepumpe.

+ Alle de ngdvendige perifere anordninger, herunder sprgjtepumpen, hvis pakraevet, og
LC-komponenterne konfigureres i hardwareprofilen.

Pakraevede materialer

For at indstille instrumentparametre for bestemte stoffer anbefales fglgende oplasninger.
Blandingen af fire stoffer bruges til at illustrere trinene i proceduren. Brugeren skal anvende
den samme procedure under brug af de relevante stoffer for den pageeldende analyse.

* Mobilfase: 1:1 acetonitril:vand + 2 mM ammoniumacetat + 0,1 % myresyre.
* LC-pumpe og autosampler.
* Autosampler-heetteglas.

+ Blandinger med fire stoffer (10 ng/ml), bestdende af reserpin, minoxidil, tolbutamid
og rescinnamin. Oplagsningen kan anvendes til infusion og FIA. Koncentrationen er
systemafhaengig. Brug en oplgsning, der er 49,9 % acetonitril med 50 % deioniseret
vand og 0,1 % myresyre som fortyndingsmiddel. Andre stoffer kan erstattes, sa lsenge
deres molekylvaegt er kendt, og stoffet med rimelighed kan ioniseres af Turbo V-
ionkilden.

Tabel F-1: Stoffer og m/z-vaerdier

Stof m/z-veaerdi
Minoxidil 210,2
Tolbutamid 2711
Reserpin 609,3

Rescinnamin |635,3
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Om manuel stofoptimering

Manuel stofoptimering bruges til at optimere stof- og ionkildeathaengige parametre for en
analyt. Nar brugeren manuelt optimerer for en analyt, oprettes en MS-dataopsamlingsmetode
i Tune- og kalibrerings-tilstand. Afhaengigt af den valgte metode til praveindfgring, tilfgjes en
LC-metode til dataoptagelsesmetoden, sa infusion eller LC kan bruges.

At optimere for at give det hgjeste signal giver ikke altid de hgjeste signal/stgj-forhold. Stgj
kan skaleres med signal for nogle parametre og bar verificeres under optimering, hvis malet
er at maksimere signal/stgj-forholdet.

Nar du optimerer ionkildeafhaengige parametre, skal du introducere prgven med
flowhastigheder, der vil blive brugt under prgveanalysen, ved at bruge enten
flowinjektionsanalyse (FIA) eller en T-stykkeinfusion som metode til praveindfgring. CAD-
gasparameteren er den eneste stofafheengige parameter, der vises pa fanen Source/Gas og
kan nemt optimeres, mens analytten infunderes.

Optimer positionen af ionkilden far optimering af de ionkildeafhaengige parametre. Der
henvises til afsnittet: lonkildeoptimering.

Om scanningstyper

| dette eksempel skal du bruge scanningstyperne Q1 MS, Q1 MI, produktion og MRM.

Q1 MS-scanningstypen bruges til at bekrzefte tilstedeveerelsen af stoffer af interesse. Q1
MI-scanningen bruges til at optimere MS eller prae-kollisionscellespaendinger. Produkt-ion-
scanningstypen bruges til at bestemme produkt-ionerne af hvert stof. MRM-scanningstypen
bruges til at optimere kollisionsenergien (CE) og kollisionscelleudgangspotentialet (CXP) for
hver produktion eller fragment. Brug metoderne oprettet i dette afsnit til kvantitativ eller
kvalitativ analyse.

Manuel optimering af en analyt

Nar dataopsamlingsmetoden er oprettet, optimeres de stofafhaengige parametre ved hjeelp
af funktionen Edit Ramp eller ved manuel redigering af parametrene i Tune Method Editor.
lonkildeafhaengige parametre kan kun optimeres ved manuelt at justere parametrene i Tune
Method Editor. Afheengigt af den anvendte scanningstype er der forskellige parametre til
radighed for optimering.

Folg procedurerne i den angivne raekkefglge:

1. Bekreeft tilstedevaerelsen af stoffer
2. Optimer MS-specifikke parametre
3. Bestem produktionerne til optimering
4

Optimer kollisionscelle-udgangspotentialet for hver produktion

Bekraeft tilstedevarelsen af stoffer

1. Opret et projekt.
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2. Aktiver hardwareprofilen.
3. Forbered prgven:
a. Aspirer stof oplgsningen i en sprgjte og fjern luften fra sprgjten.
b. Brug slangen med den specielle fitting til at forbinde spragjten med
massespektrometeret.
c. Installer sprgjten i den integrerede sprgjtepumpe.
4. Infunder stoffet i oplgsning med en hastighed pa 5 pl/min til 10 yl/min.
5. Dobbeltklik p4 Manual Tuning under Tune and Calibrate i navigationslinjen.
6. Klik pa i metodelistefeltet Syringe Pump Method.
7. Indtast parametervaerdierne vist i falgende tabel pa fanen Syringe Pump Method
Properties.
Tabel F-2: Fanebladet Egenskaber for sprgjtepumpe-metode
Parameter Veerdi
Syringe Diameter Sprgjteafhaengig. 4,610 mm, hvis der
anvendes en 1,0 ml sprgjte
Flow Rate 10
Unit HI/min
Figur F-1: Fanebladet Egenskaber for sprgjtepumpe-metode
| EditRamp... | |Syinge PumpMethod w| []Use | Start Syringe Pump
Integrated Harvard Syringe Pump Method Properties |
Syringe Diameter {mm):
4610 -
Flow Rate: Lt :
10.000 | uL/min -
Klik pa Start Syringe Pump.
9. Veelg MS Method fra metodelisten.
10. | fanen MS, indtast parametervaerdierne vist i falgende tabel.
Tabel F-3: MS fane
Parameter Veaerdi
Scan type Q1 MS (Q1)
Start (Da) 200
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Tabel F-3: MS fane (fortsat)

Parameter Veaerdi
Stop (Da) 700
Scan rate (Dals) 200
Duration (min) 3

11. Klik pa Start.

12. Vent, indtil en jeevn TIC vises til venstre og toppe vises til hgjre, og klik derefter pa Stop.
13. Veelg afkrydsningsfeltet MCA.

14. Type 10 | Cycles feltet.

15. Klik pa Start.
Nar ti scanninger er feerdige, vises masserne af de fire stoffer som ioner.

Tip! Hvis det forrige eller forventede ionkromatogramvindue er skjult, skal du veelge det
vindue, der skal vises, i Window-menuen.

Bemeerk: lonintensiteter af stoffer kan vise store varianser. For at ggre det lettere
at flytte til en oplgsning med hgjere eller lavere koncentration efter behov under
optimeringen, skal du fa forberedt flere koncentrationsniveauer, far du begynder
optimeringen.

16. Hgjreklik pa spektralruden nederst til hgjre, og klik derefter pa Open File.

17. Find stoffer af interesse, og skriv derefter m/z-vaerdierne for de hgjeste toppe. Disse
vaerdier skal ligge inden for 0,1 Da til 0,2 Da fra den forventede nm/z veerdi. | den naeste
procedure skal du bruge m/z-veerdierne.

Optimer MS-specifikke parametre

DP er forskellen mellem abningen og jorden. Jo hgjere spaendingsforskel, jo starre er
declusteringen.

DP-parameteren har en veesentlig effekt pa analytsignalet. Typiske DP-vaerdier spaender
fra 20 V til 150 V. En for lav DP-veerdi kan medfere en lavere ion-intensitet og potentielle
interferenser fra klynger. En for hgj DP-veerdi med medfere fragmentering af analytten i
kilden. Generelt bar DP indstilles til den veerdi, der giver den hgjeste intensitet.

EP-parameteren styrer indgangspotentialet, som guider og fokuserer ionerne gennem QO-
hgjtryksomradet. Det er typisk indstillet til 10 V for positive ioner eller -10 V for negative
ioner. EP har en mindre effekt pa optimeringen af stoffet og kan generelt vaere indstillet med
standardveerdier uden indflydelse pa analytdetektionsgraenser.

1. Ga tilbage til Tune Method Editor, og skift metoden til scanningstypen Q1 Multiple lons
(Q1 MI) .

2. Indtast de relevante parameterveerdier i massetabellen. Der henvises til tabellen
nedenfor.
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Tabel F-4: Massetabelparametre — Q1 multiple ioner (Q1 Ml)

Stof Q1-masse Tid
Reserpin 609,3 1
Minoxidil 210,2 1
Tolbutamid 2711 1
Rescinnamin 635,3 1

Start med reserpin for en enkel sag. Gentag den manuelle optimeringsproces for de
resterende stoffer.

Klik pa Edit Ramp.

Veelg Declustering Potential (DP) i dialogboksen Ramp Parameter Settings.

Bemeerk: Start med DP-parameteren, og optimér derefter de andre parametre i den
reekkefolge, de vises i dialogboksen. Parametrene optimeres muligvis ikke korrekt, hvis
de er optimeret i forkert reekkefalge.

5. Indtast de kreevede veerdier Start, Stop og Step.
Tip! De eksisterende veerdier er gode udgangspunkter. Brug funktionen Edit Ramp til at
aendre disse veerdier, sa de bliver mere effektive.
Klik pa OK.
7. Klik pa Start.
Hajreklik pa XIC-ruden nederst til hajre, og klik derefter pa Open File for at maksimere
XIC-visningen.
9. Overvag XIC'erne.
Bemeerk: Den optimale vaerdi er den vaerdi, som giver det bedste signal pr. sekund for
den relevante ion.
10. Bemeerk den optimale veerdi for ionen.
11. Flyt markgren til massetabellen, hgjreklik, og veelg derefter den netop optimerede
parameter.
Der tilfgjes en kolonne til tabellen.
12. Tilfgj den optimerede veerdi til den relevante raekke.
13. Gentag disse trin for hver masse i dataopsamlingsmetoden, indtil der er en liste med
optimale veerdier for alle masserne.
14. Gentag disse trin for at optimere for de gvrige MS-specifikke parametre.
Tabel F-5: MS-specifikke parametre
Parameter Kommentar
DP Indstil DP til den veerdi, der giver den hgjeste intensitet.
Brugervejledning til systemet SCIEX 4500MD-systemer
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Tabel F-5: MS-specifikke parametre (fortsat)

Parameter Kommentar
EP Denne parameter skal sjaeldent optimeres, da den har en mindre effekt.
CEP Veelg den CEP-veerdi med den stgrste intensitet.

Bestem produktionerne til optimering

Kollisionsenergien (CE) styrer den maengde energi, som praekursor-ionerne modtager, nar de
accelereres ind i kollisionscellen.

Udfer denne procedure, et stof ad gangen, ved hjeelp af de MS-specifikke optimerede
veerdier, der blev opnaet tidligere. Produktionerne giver Q3-massen for MRM-overgange.

| dette eksempel anvendes stoffet reserpin.

1. Luk XIC-ruderne i Tune Method Editor.
2. Kilik pa feltet Product lon (MS2) i Scan type.

3. Pafanen Compound skal du indtaste den optimale veerdi, der er angivet i afsnittet:
Optimer MS-specifikke parametre.

4. Skriv 609, 4 pa fanen MS i feltet Product Of.

Denne veerdi er massetildelingen for reserpin, der blev noteret i afsnittet: Bekreeft
tilstedeveerelsen af stoffer.

Searg for, at afkrydsningsfeltet Center / Width ikke er markeret.

6. | massetabellen indtastes de relevante Time-, Start- og Stop-vaerdier. Der henvises til
tabellen: Tabel F-6.

Tabel F-6: Massetabelparametre (produkt-ion-scanning)

Felt Veerdi
Start (Da) 100
Stop (Da) 650
Time (sec) 2

7. Klik pa Edit Ramp.
Dialogboksen Ramp Parameter Settings abnes.

8. Velg Collision Energy, og indtast derefter de gnskede Start-, Stop- og Step-veerdier.

Bemeerk: De eksisterende vaerdier er gode udgangspunkter. Brug funktionen Edit
Ramp til at aendre disse veerdier, sa de bliver mere effektive.

9. Kilik pa OK.
10. Veelg afkrydsningsfeltet MCA.
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11.
12.
13.

14.

Klik pa Start.
Hajreklik pa XIC-ruden nederst til hgjre, og klik derefter pa Open File.

Veelg produktionerne med den starste intensitet, og notér produktionens m/z til det farste
decimalpunkt, sdsom 195,1.

Vi anbefaler, at to eller tre produktioner optimeres for hvert stof. De ekstra overgange
kan bruges til bekreeftelse, eller for at undga behovet for at genoptimere et stof i tilfeelde
af en interferens.

Bemeerk: Sarg for, at de hgjeste toppe, der er valgt til optimering, ikke repraesenterer
et almindeligt tab fra preekursor-ionet, sdsom vand eller kuldioxid. Sgrg ogsa for, at
produktionet ikke er for lavt i masse, eller at der kan opsta interferens for denne
overgang i rigtige praver eller klynger fra mobilfasen, nar der analyseres pa kolonnen.

Gentag denne procedure for de resterende stoffer.

Optimer kollisionscelle-udgangspotentialet for hver

produktion

1. Luk XIC-ruderne i Tune Method Editor.

2. Abn den tidligere gemte metode.

3. Kontrollér veerdierne Q1 og Q3 m/z for stoffet i massetabellen.

4. KIlik pa fanen Compound, og indtast derefter de optimale DP- og CE-veerdier, der er

o

10.
11.

12.

13.
14.
15.
16.

angivet i afsnittet Optimer MS-specifikke parametre.

Klik pa Edit Ramp.

Veelg Collision Cell Exit Potential (CXP) i dialogboksen Ramp Parameter Settings.
Indtast de kraevede veerdier Start, Stop og Step.

Tip! De eksisterende veerdier er gode udgangspunkter. Brug funktionen Edit Ramp til at
aendre disse veerdier, sa de bliver mere effektive.

Klik pa OK.
Klik pa Start.
Hajreklik pa XIC-ruden nederst til hajre, og klik derefter pa Open File.

Bemaerk den optimale veerdi for ionen.
Den optimale veerdi er den veerdi, som giver det bedste signal.

Hajreklik i massetabellen, og veelg derefter den netop optimerede parameter.
Dette tilfgjer en kolonne til tabellen.

Gentag, hvis andre produkt-ioner blev overvaget.
Tilfgj de optimerede veerdier til den relevante raekke.
Gem metoden.

Gentag denne procedure for alle andre stoffer, der blev optimeret tidligere.
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Manuel optimering af ionkilde- og
gasparametrene

lonkilde- og gasindstillingerne skal indstilles korrekt for at forhindre kontaminering af
massespektrometeret og for at sikre, at de relevante stoffer optimalt anbringes i gasfasen
som ioner.

Bemaerk: De optimale ionkilde- og gasindstillinger er relateret til oplgsningsmidlets
sammensaetning og flowhastighed.

lonkilde- og gasindstillingerne skal justeres, nar LC-betingelserne aendrer sig betydeligt.

For at optimere ionkilde- og gasparametrene skal du indstille en sprgjtepumpe med de
relevante stoffer og derefter forbinde praveslangen med et T-stykke til LC-enheden. Kontrol
af LC-pumpen kan ggres manuelt eller via softwaren.

En anden made at optimere ionkilde- og gasindstillingerne manuelt pa er at bruge
autosampleren til manuelt at injicere det pagaeldende stof, mens du manuelt varierer
parametrene i manuel tuning for at finde de optimale indstillinger.

Forbered ionkilden

1. Indstil det vandrette mikrometer til 5.

2. Indstil det lodrette mikrometer pa ionkilden for flowhastigheden.
Brug parametrene i felgende tabel.

Tabel F-7: Turbo V-ionkildes lodrette parametre

Flowhastighed Indledende lodrette parametre
1 pyL/min til 20 yL/min 10
20 pL/min til 250 pyL/min 5
250 pL/min til 500 pyL/min 2
500+ yL/min 0

Afheengigt af hvordan optimeringen udferes, kan det veere ngdvendigt at konfigurere en
hardwareprofil med LC-pumperne.

Der henvises til afsnittet: lonkildeoptimering.

Optimer parametrene for ionkilden

lonkildens parametre er optimeret til det bedste signal/stgj-forhold for det relevante stof.
Gasflowhastigheden for Curtain Gas-greensefladen optimeres til den hgjeste indstilling uden
at miste falsomhed. Der henvises til afsnittet: lonkildeoptimering.

Brug falgende procedure til at optimere Curtain Gas (CUR)-parameteren. Denne parameters
hovedfunktion er at forhindre kontaminering af ionoptikken. CUR-parameteren skal altid
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holdes s& hgj som mulig uden at miste falsomhed. Veerdien afhaenger af typen af
massespektrometer og ionkilde.

Indstil ikke parameteren under startveerdien.

1. Dobbeltklik pA Manual Tuning under Tune and Calibrate i navigationslinjen.
2. Kilik pa File > Open.

3. Kiik pa den dataopsamlingsmetode, der bruges til at optimere stofparameteren pa listen
Files, og klik derefter pa OK.
Metoden abnes i Tune Method Editor.

4. Abn fanen Source/Gas.

Brug ionkilden og gasflowguiden til at indstille alle ionkilde- og gasparametre, sa de
passer til flowhastigheden.

6. Indstil kerselstiden, sa der er tid nok til at justere mange parametre. En anbefalet starttid
er 15 minutter.

7. Klik pa Start.
Data vises i ruder under Tune Method Editor.

Bemaerk signalet i den relevante top.
Jg veerdien med fem i feltet Curtain Gas (CUR) .

10. Fortsaet med at gge veerdien Curtain Gas (CUR) , indtil den hgjeste veerdi uden at miste
felsomhed er fundet.
Som med de fleste Source/Gas-parametre anvendes den hgjeste veerdi, hvis to vaerdier
giver samme resultat.

11. Gentag denne procedure for de gvrige Source/Gas-parametre.
Nar disse parametre optimeres, skal du kigge efter den veerdi, der giver den hgjeste
signal/stgj-veerdi.

Avancerede parametre

Folgende parametre ber kun optimeres af en erfaren operater.

Optimer AF2

AF2-parameteren styrer fragmenteringen af den anden praekursor-ion i en MS3-scanning.
Den anvendte excitationsenergi afheenger af stoffet og den gnskede fragmentering.

1. For bade positive og negative iontilstande sges AF2 som felger: 70 mV til 300 mV med
en Step-veerdi pa 10 mV. Det tilladte interval er 0 mV til 1000 mV.

2. Velg den AF2-veerdi, som giver den bedste fragmentering.
Om Kollisionsenergispredning (CES)

En unik funktion ved QTRAP massespektrometre er evnen til at udfgre AutoFrag-
eksperimenter. Et sammensat spektrum kan opnas ved at fylde den lineaere ionfeelde
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med ioner fra tre forskellige kollisionsenergier, hvilket eliminerer behovet for at optimere
kollisionsenergien.

Under de stofafhaengige parametre i Enhanced Product lon- (EPI) og MS3-eksperimenter
giver feltet Collisionsenergispredning (CES) brugere mulighed for at specificere forskellen i
kollisionsenergier, der vil blive anvendt i eksperimentet. Hvis f.eks. CE-vaerdi pa 30 og en
CES-veerdi pa 15 bruges, bruges kollisionsenergier pa 15, 30 og 45.
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Batch Editor

Hgajreklik pa Batch Editor tabellen for at fa adgang til mulighederne.

Figur G-1: Batch hgjrekliks-menu

Plate Position | Vial Position| Data File Inj.Volume (pl)
1 ] DataSET1 -1.000
1 i] NataSETH ETN
1 0 | Open...
1 “ Import From »
! “ Save As Batch
1 0 |
1 “ Save As a Template...
1 E Hide/Show Column..
1—“ Save Column Settings...
Add Custom Column
Delete Custom Column
Fill Down
Autolncrement
Delete Samples
Other...
Select Autosampler
Menu Funktion
Open (Aben)Abner en batch-fil.
Import From Importer fra)lmporterer en batch fra en fil.

Save As Batch

(
(Gem som batch)Gemmer batchen med et andet navn.
(

Save As a Gem som skabelon)Gemmer batchen som en skabelon.
Template

Hide/Show (Skjul/vis kolonne)Skjuler eller viser en kolonne.
Column

Save Column
Settings

(Gem kolonneindstillinger)\Gemmer batch-kolonneindstillingerne.
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Menu Funktion
Add Custom (Tilfgj brugerdefineret kolonne)Tilfgjer en brugerdefineret kolonne.
Column

Delete Custom | (Slet brugerdefineret kolonne)Sletter en brugerdefineret kolonne.
Column

Fill Down Fyld ned)Kopierer de samme data ind i de valgte celler.

Delete Samples |(Slet pragver)Sletter den valgte reekke.

(

Autolncrement | (Autolncrement )inkrementerer automatisk data i de valgte celler.
(
(

Select Veaelg autosampler)Veaelger en autosampler.

Autosampler

Katilstande og enhedsstatus

Queue Manager viser kg-, batch- og pravestatus. Detaljerede oplysninger om en bestemt
preve i kgen kan ogsa ses.

Tip! Klik pa View Queue () for at se kaen.

Se fglgende afsnit for oplysninger om brug af Queue-genvejsmenuen: Kg.

Kotilstande

Den aktuelle status pa kgen er angivet i gruppen Queue Server.

Figur G-2: Indikator for keserver viser Normal-tilstand

Hueue Server

E3 g

Ready M armal

Figur G-3: Indikator for keserver viser Afstem-tilstand

[Queue Server

|§ tly

Ready Tune

Det fagrste ikon viser kagstatussen. Det andet ikon angiver, om kgen er i Afstem-tilstand (til
afstemning) eller Normal-tilstand (til at kere praver). For beskrivelser af ikoner og kagstatusser
henvises der til tabellen: Tabel G-1.
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Tabel G-1: Kgtilstande

lkoner Tilstand | Definition
Hueue Server Not Hardwareprofilen deaktiveres, og kaen accepterer
Ii = Ready ikke nogen prgveindsendelser.
Mot Ready Marmal
Quele Server Stand By | Hardwareprofilen er blevet aktiveret, men alle
@ #5 enheder er inaktive. Pumper karer ikke og gasser
Stand By M armal er slukket.
— Queue Server Warming | Massespektrometeret og enhederne bringes i
E =] Up ligeveegt, kolonnerne er ved at blive konditioneret,
Warming Lip Maormal autosamplernalen er ved at blive vasket, og
sgjleovne er ved at na temperaturen. Varigheden
af aekvilibreringen vaelges af operatgren. Fra denne
status kan systemet ga til statussen Ready.
Hueus Server Ready Systemet er klar til at begynde at kare praver, og
|§ g enhederne er blevet afbalanceret og er klar til at
Ready Mormal kare. | denne tilstand kan keen modtage prgver og
vil kare, nar prgverne er indsendt.
Hueue Server Waiting Systemet starter dataopsamling automatisk, nar
IE = den neaeste prave indsendes.
W aiting Marmal
Quele Server PreRun Metoden downloades til hver enhed, og
E = enhedseekvilibrering finder sted. Denne status
PreRun Marmnal forekommer fgr opsamlingen af hver prgve i en
batch.
Queue Server Acquiring | Metoden kgrer, og dataopsamling forekommer.
w4 w3
Acquiring Mormal
Queus Server Paused Systemet har veeret sat pa pause under
IE = dataopsamling.
Fauzed Mormal

Se instrument- og enhedsstatusikoner

Ikoner, der repraesenterer massespektrometeret og hver enhed i den aktive
hardwarekonfiguration, vises pa statuslinjen i nederste hgjre hjgrne af vinduet. Brugeren

kan se den detaljerede status for en LC-pumpe for at sikre, at LC-pumpetrykket er passende,
eller se den detaljerede status for massespektrometeret for at overvage temperaturen pa

ionkilden.
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Hojreklik pa Menuer

Bemaerk: For hver status kan baggrundsfarven veere r@d. En red baggrund angiver, at
enheden stgdte pa en fejl, mens den var i den tilstand.

Dobbeltklik pa ikonet for enheden eller massespektrometeret pa statuslinjen.
Dialogboksen Instrument Status abnes.

Tabel G-2: Ikoner for instrument- og enhedsstatus

Status lkon Baggrundsfa | Beskrivelse

rve

Inaktiv J@‘ 3 Grgn eller gul | Enheden karer ikke. Hvis baggrundsfarven
er gul, skal enheden aekvilibreres, far den
er klar til at kare. Hvis baggrundsfarven er
gren, er enheden Klar til at kgre.

FAkvilibrering E‘ 5 Gron eller gul | Enheden aekvilibrerer.

Venter E‘ Gron Enheden venter pa en kommando fra
softwaren eller en anden enhed, eller pa en
handling fra operataren.

Lgbende E‘ Grgn Enheden kgrer en batch.

Afbryder E‘ Grgn Enheden afbryder en procedure.

Henter E‘ Grgn En metode overfares til enheden.

Klar E‘ Grgn Enheden karer ikke, men er klar til at kare.

Fejl Rad Enheden er stgdt pa en fejl, der bar
undersgges.

Ko

Hajreklik pa Kg-tabellen for at f& adgang til mulighederne.
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Hajreklik pa Menuer

Figur G-4: Genvejsmenu for Kastyring

. i Durat
Acquinng Sample 2 af 10 Period 1 of 1 Exp
0 | — o0z Ela
Start Time Sample Hame Plate Po | Vial Posi| Stat
1 & | 240202017 35334 | Sample00 n N Acgt
2 #=] | 24022017 3:54:38 | Sampleo0? n N Acigl
3 Z 240202017 3:55:08 | Sample0n3 n N Wiail
4 E 240202017 3:55:38 | Sample0n4 n N Wail
& Z 240202017 3:506:08 || Sample0f= o — Hai
B | X |24/02/2017 3.56:38 | Gamplenj  ~ample Details il
7 Z 240202017 3:87:08 | Sampledl Reacquire a_|1
2 E 240202017 38738 | Samplell il
—— Insert Pause —
q Z 240202017 3:88:08 | Samplell 2il
10 | % | 2410212017 3:58:38 | SampleD’ Delete 3if
hdowe Batch
Sort
Colurmn Settings

Menu Funktion

Sample Details (Praveoplysninger)Abner dialogen Prgveoplysninger.

Reacquire (Genopsaml)Opsamler en prgve igen.

Insert Pause (Indseet pause)Indsaetter en pause, i sekunder, mellem
to prgver. Denne funktion er ikke tilgaengelig i denne
version af softwaren.

Delete (Slet)Sletter enten batchen eller de valgte praver.

Move Batch (Flyt batch)Flytter batchen inde i kaen.

Sort (Sortér)Sorterer pa den forvalgte kolonne.

Column Settings (Kolonneindstillinger)&ndrer kolonneindstillingerne.

Genvejsmenu for konturplotruder

Menu Funktion

Vis DAD-spektrum Abner en ny rude med DAD-spekiret.

Udtreek bglgelaengder (brug omrade) Udtraekker op til tre balgelaengdeomrader fra
et DAD-spektrum til at vise XWC.
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Hejreklik pa Menuer

Menu

Funktion

Udtreek bglgelaengder (brug maksimum)

Udtreekker bglgelsengdeomrader ved hjeelp
af de maksimale bglgelaengder.

Zoom til markering

Zoomer ind pa det valgte omrade.

Tilfgj brugertekst

Tilfgjer et tekstfelt ved cursorens placering.

Fortryd zoom

Returnerer grafen til den originale skala

Ruden Slet

Sletter den valgte rude

Vis tradkors

Viser tradkors (nm/min)

Vis rude med filoplysninger Hgjreklik pa Menu

Tabel G-3: Vis rude med filoplysninger Hgjreklik pa Menu

Menu Funktion

Copy (Kopier)Kopierer de valgte data.
Paste (Indsaet)Indsaetter data.

Select All (Veelg alle)Veelger alle data i ruden.

Save To File

(Gem til fillGemmer data som en rtf-fil.

Font

(Skrifttype)AEndrer skrifttypen.

Save Acquisition
Method

(Gem dataopsamlingsmetode)Gemmer dataopsamlingsmetoden
som en dam-fil.

Save Acquisition

(Gem dataopsamlingsmetode til CompoundDB)Abner

Method to dialogboksen Specify Compound Information. Veelg de ID'er og
CompoundDB molekylvaegte, der skal gemmes i stofdatabasen.
Delete Pane (Slet rude) Sletter den valgte rude.

Spektraruder

Tabel G-4: Hgjreklik pa menuen for Spectra-ruder

Menu Funktion
List Data Viser datapunkterne og integrerer kromatogrammer.
Show TIC Genererer en ny rude, der indeholder TIC.

Extract lons (Use Range)

Udtraekker en specifik ion eller et saet ioner fra en valgt
rude og genererer derefter en ny rude, der indeholder
et kromatogram for de specifikke ioner.
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Tabel G-4: Hgjreklik pa menuen for Spectra-ruder (fortsat)

Menu

Funktion

Extract lons (Use Maximum)

Udtraekker ioner ved hjaelp af den mest intense top i et
valgt omrade.

Save to Text File

Genererer en tekstfil af ruden, som kan abnes i
Microsoft Excel eller andre programmer.

Save Explore History

Gemmer oplysninger om aendringer

af processeringsparametre, ogsa kaldet
behandlingsindstillinger, der blev foretaget, da
en wiff-fil blev behandlet i Explore-tilstand.
Behandlingshistorikken gemmes i en fil med
udvidelsen eph (udforsk behandlingshistorik).

Add Caption

Tilfgjer en billedtekst ved cursorens placering i ruden.

Add User Text

Tilfgjer et tekstfelt ved cursorens placering i ruden.

Show Last Scan

Viser scanningen for valget.

Select Peaks For Label

| denne dialogboks skal du veelge parametrene for at
reducere topmeerkning.

Delete Pane

Sletter den valgte rude.

Add a Record

Tilfgjer poster og stoftrelaterede data, herunder
spektra, til biblioteket. Der kraeves et aktivt spektrum
for at udfere denne opgave.

sammensatte dataSearch
Library

Sager i biblioteket uden begraensninger eller med
tidligere gemte begraensninger.

Set Search Constraints

Sager i biblioteket ved brug af de kriterier, der er
indtastet i dialogboksen Search Constraints.

Kromatogramruder

Tabel G-5: Hgjreklik pa Menu til kromatogramruder

Menu Funktion

List Data Viser datapunkterne og integrerer toppene fundet i
kromatogrammer.

Show Spectrum Genererer en ny rude, der indeholder spektret.

Show Contour Plot | Viser et farvekodet plot af et datasaet, hvor farven repraesenterer
intensiteten af dataene pa det tidspunkt. Kun visse MS-tilstande
understattes.

Extract lons Udtraekker en specifik ion eller et szet ioner fra en valgt rude og
genererer derefter en ny rude, der indeholder et kromatogram for de
specifikke ioner.
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Tabel G-5: Hgjreklik pa Menu til kromatogramruder (fortsat)

Menu

Funktion

Show Base Peak
Chromatogram

Genererer en ny rude, der indeholder et basetop kromatogram.

Show ADC Data

Genererer en ny rude, der indeholder ADC-datasporet, hvis det
erhverves.

Show Auxiliary
Traces

Abner dialogboksen Select Auxiliary Trace Channel.

Show UV Detector
Data

Genererer en ny rude, der indeholder UV-datasporet, hvis det
erhverves.

Save to Text File

Genererer en tekstfil, der indeholder dataene i en rude, som kan
abnes i Microsoft Excel eller andre programmer.

Save Explore

Gemmer oplysninger om aendringer af processeringsparametre,

History ogsa kaldet behandlingsindstillinger, der blev foretaget, da en wiff-fil
blev behandlet i Explore-tilstand. Behandlingshistorikken gemmes i
en fil med udvidelsen eph (udforsk behandlingshistorik).

Add Caption Tilfgjer en billedtekst ved cursorens placering i ruden.

Add User Text

Tilfgjer et tekstfelt ved cursorens placering i ruden.

Set Subtract Range

Indstiller subtraktionsomradet i ruden.

Clear Subtract
Range

Rydder subtraktionsomradet i ruden.

Subtract Range
Locked

Laser eller laser subtraktionsomraderne op. Hvis
subtraktionsomraderne ikke er last, kan hvert subtraktionsomrade
flyttes uafthaengigt. Subtraktionsomraderne er forudindstillet til 1ast.

Delete Pane

Sletter den valgte rude.

Resultattabel

Hajreklik pa Results Table for at fa adgang til indstillingerne vist i felgende tabel.

Tabel G-6: Resultattabel Hgjreklik pa Menu

Menu Funktion

Full (Fuld) Viser alle kolonnerne.

Summary (Oversigt) Viser de specifikke kolonner.

Analyte (Analyt) Viser en bestemt analyt.

Analyte (Analytgruppe) Opretter en analytgruppe.

Group

Sample Type |(Pravetype) Viser praover af en bestemt type eller alle praver.

SCIEX 4500MD-systemer
282/293

Brugervejledning til systemet
IVD-IDV-05-6996-DA-D
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Tabel G-6: Resultattabel Hojreklik pa Menu (fortsat)

Menu Funktion
Add Formula | (Tilfgj formelkolonne) Tilfgjer en formelkolonne. Det anbefales, at brugeren
Column validerer resultaterne, hvis der bruges en formelkolonne.
Table (Tabelindstillinger) Redigerer eller veelger en tabelindstilling.
Settings
Query (Forespargsel) Opretter eller veelger en forespgrgsel.
Vi anbefaler, at brugeren validerer alle forespegrgsler, der bruges til at
analysere data i en resultattabel.
Sort (Sorter) Opretter en sortering eller sorterer efter indeks.
Metric Plot (Metrisk plot) Opretter et metrisk plot.
Delete Pane |(Slet rude) Sletter den aktive rude.
Fill Down (Fyld ned) Kopierer de samme data ind i de valgte celler.
Add Custom | (Tilfgj brugerdefineret kolonne) Tilfgjer en brugerdefineret kolonne.
Column
Delete (Slet brugerdefineret kolonne) den valgte brugerdefinerede kolonne.
Custom
Column
Topgennemgang

Hajreklik pa vinduet Peak Review eller ruden for at f4 adgang til indstillingerne i Tabel G-7.

Tabel G-7: Hgjreklik pa menuen topgennemgang

Menu Funktion

Options (Indstillinger) abner dialogboksen Peak Review Options.
Sample (Preveannotering) abner dialogboksen Sample Annotation.
Annotation

Save Active to

(Gem aktiv til tekstfil) gemmer den valgte top som en tekstfil.

Peak Review

Text File

Show First (Vis farste side) navigerer til den fgrste prove.
Page

Show Last (Vis sidste side) navigerer til den sidste prove.
Page

Slide Show (Diasshow for topgennemgang) abner diasshowet.

Update Method | (Opdaté metode) opdaterer algoritmen for alle toppe.
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Tabel G-7: Hgjreklik pa menuen topgennemgang (fortsat)

Menu Funktion

Revert to (Vend tilbage til metode) vaelger en omdefineret top pa baggrund af den
Method aktuelle kvantificeringsmetode.

Delete Pane (Slet rude) Sletter den aktive rude.

Kalibreringskurve

Hajreklik pa Calibration-vinduet eller rudetabellen for at f& adgang til indstillingerne vist i
falgende tabel.

Tabel G-8: Kalibreringskurve Hgjreklik pa Menu

Menu Funktion

Exclude (Ekskluder (Inkluder)) Hgjreklik pa et punkt, og klik derefter pa Exclude

(Include) for at udelukke punktet fra kurven. Hgjreklik pa et punkt, og klik derefter
pa Include at inkludere punktet.

Exclude All (Ekskluder alle analyser (medtag alle analyser)) Hajreklik pa et punkt, og

Analytes klik derefter pa Exclude All Analytes for at udelukke alle analytterne fra

(Include All kurven. Hajreklik pa et punkt, og klik derefter pa Include All Analytes at

Analytes) inkludere punkterne.

Show Peak (Vis toppunkt) Anmelder en individuel top.

Overlay (Overlejring) Overlejrer to grafer.

Active Plot (Aktivt plot) Bestemmer, hvilket plot der er aktivt.

Legend (Beskrivelse) Viser grafbeskrivelsen.

Log Scale X (Log skala X Akse) Bruger en log-skala til X-aksen.

Axis*

Log Scale Y (Log skala Y-akse) Bruger en log-skala til Y-aksen.

Axis*

Delete Pane (Slet rude) Sletter den aktive rude.

Home Graph (Hjem-graf) Skalerer grafen til dens oprindelige stgrrelse

* En log-skala arrangerer datapunkterne i en mere overskuelig visning, sa effekten af alle
punkter kan overvages samtidigt. For denne visning skal du veelge Log Scale Y Axis
versus Log Scale X og ikke kun loggen for én akse.
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Symbolforklaring H

Bemaerk: |kke alle symbolerne i falgende tabel gaelder for alle instrumenter.

Symbol Beskrivelse

Australsk regulatorisk overensstemmelsesmeaerke. Angiver, at produktet
overholder kravene fra Australian Communications Media Authority
(ACMA) EMC.

Vekselstram

Amperer (strgm)

Kveaelningsfare

B> ¢

Autoriseret repraesentant i EU

E

Biologisk fare

CE-konformitetsmaerkning

N

cCSAus mark. Angiver elsikkerhedscertificering for Canada og USA.

97
@

Katalognummer

Forsigtig. Se vejledningen for oplysninger om en mulig fare.

Bemeerk: | SCIEX identificerer dette symbol en fare for personskade.

> &
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Beskrivelse

Kina RoHS Advarselsetiket. Det elektroniske informationsprodukt
indeholder visse giftige eller farlige stoffer. Centrets nummer er

datoen for miljgvenlig brugsperiode (EFUP) og angiver antallet af
kalenderar, hvor produktet kan veere i drift. Nar EFUP'et udlgber,

skal produktet straks genbruges. De cirkulerende pile indikerer, at
produktet kan genbruges. Datokoden pa etiketten eller produktet angiver
fremstillingsdatoen.

Kina RoHS-logo. Enheden indeholder ikke giftige og farlige stoffer
eller elementer over de maksimale koncentrationsveerdier, og det er et
miljgvenligt produkt, der kan genanvendes og genbruges.

Se brugsanvisningen.

Knusningsfare

cTUVus-meerke for TUV Rheinland of North America

Datamatrix-symbol, der kan scannes af en stregkodelaeser for at opna en
unik enhedsidentifikator (UDI)

Miljgfare

Ethernet-forbindelse

Eksplosionsfare

Fare for gjenskader
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Beskrivelse

Brandfare

Brandfarlig kemisk fare

Skragbelig

Sikring

=B B>

T
N

Hertz

Internationalt sikkerhedssymbol »Advarsel, risiko for elektrisk stad« (ISO
3864), ogsa kendt som hgjspaendingssymbolet

Hvis hoveddaekslet skal fiernes, skal du kontakte en SCIEX-
repraesentant for at forhindre elektrisk stad.

Risiko for varme overflader

In Vitro-diagnostisk enhed

Fare for ioniserende straling

Hold dig ter.

Ma ikke udseettes for regn.

Relativ luftfugtighed ma ikke overstige 99 %.

Holdes opretstaende.

—
—

Fare for flaenger/snit

2>
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Beskrivelse

Fare for laserstraling

Laftefare

Magnetisk fare

Fremstiller

Fare for bevaegelige dele

Pacemakerfare. Ingen adgang for personer med pacemakere.

Fare for klemning

Fare for trykgas

Beskyttelsesjording (jord)

Fare for punktering

Fare for reaktive kemikalier

Serienummer

1B 2> p @ ER R
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Symbol Beskrivelse

Toksisk kemisk fare

103 kFESystemet transporteres og opbevares mellem 66 kPa til 103 kPa.
5 kPa -§ :

i é—im kP4 Systemet transporteres og opbevares mellem 75 kPa og 101 kPa.
S kPa

(min) og maksimums- (max) niveauer for relativ fugtighed, ikke-

max% | Systemet transporteres og opbevares inden for de angivhe minimums-
. EE kondenserende.
min%a

JH/+45 Systemet transporteres og opbevares mellem -30 °C til +45 °C.
=30

w0°c | Systemet transporteres og opbevares mellem -30 °C til +60 °C.

USB 2.0-forbindelse

USB 3.0-forbindelse

% Fare for ultraviolet straling

U K Overensstemmelsesmaerke i Storbritannien

VA Voltampere (effekt)

\% Volt (spaending)

WEEE. Udstyret ma ikke bortskaffes sammen med almindeligt

g husholdningsaffald. Miljafare
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Symbol

Beskrivelse

W

Watt

(]

aaaa-mm-dd

Fremstillingsdato
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Ordliste over advarsler |

Bemaerk: Hvis en af de etiketter, der bruges til at identificere en komponent, bliver Igsnet,
skal du kontakte en feltservicemedarbejder (FSE).

Etiket

Oversaettelse (hvis relevant)

EN61326—1, EN61326—2-6, CLASS A,
GROUP 1, ISM-IVD EQUIPMENT

EN61326—1, EN61326—2-6, KLASSE A,
GRUPPE 1, ISM-IVD-UDSTYR

SLAGINDIKATOR
ADVARSEL OM FELSOMME PRODUKTER

SLAGINDIKATOR
ADVARSEL OM FGLSOMME PRODUKTER

Bemeaerk: Hvis indikatoren udlgses, er
denne beholder blevet tabt eller pa anden
made handteret forkert. Skriv et notat

pa konnossementet, og kontroller derefter
for skader. Eventuelle krav for stedskade
kreever en notation.

IMPORTANT!

RECORD ANY VISIBLE CRATE

DAMAGE INCLUDING TRIPPED “IMPACT
INDICATOR” OR “TILT INDICATOR” ON
THE WAYBILL BEFORE ACCEPTING
SHIPMENT AND NOTIFY YOUR LOCAL AB
SCIEX CUSTOMER SUPPORT ENGINEER
IMMEDIATELY.

DO NOT UNCRATE. CONTACT YOUR
LOCAL CUSTOMER SUPPORT ENGINEER
FOR UNCRATING AND INSTALLATION.

VIGTIGT!

REGISTRER EVENTUELLE SYNLIGE
KASSESKADER, HERUNDER

UDLYDST »SLAGINDIKATOR« ELLER
»VIPPEINDIKATOR« PA FRAGTBREVET,
FOR DU ACCEPTERER FORSENDELSE,
OG UNDERRET DIN LOKALE AB SCIEX-
KUNDESUPPORT MED DET SAMME.

PAK IKKE UD. KONTAKT DIN LOKALE
KUNDESUPPORT FOR UDPAKNING OG
INSTALLATION.

MINIMUM OF SIX PERSONS REQUIRED
TO SAFELY LIFT THIS EQUIPMENT

MINDST SEKS PERSONER PAKRAVET
TIL SIKKER LAFTNING AF DETTE
UDSTYR

Bemaerk: Se brugsanvisningen.

Brugervejledning til systemet
IVD-IDV-05-6996-DA-D

SCIEX 4500MD-systemer
291/293



Ordliste over advarsler

Etiket Oversaettelse (hvis relevant)
TIP & TELL Vippeindikator

Bemaerk: Angiver, om beholderen blev
vippet eller handteret forkert. Skriv pa
konnossementet, og kontroller for skader.
Eventuelle krav om vipning kraever en
notation.

TiltWatch PLUS Vippeindikator

ShockWatch Bemaerk: Angiver, om beholderen blev

vippet eller handteret forkert. Skriv pa
konnossementet, og kontroller for skader.
Eventuelle krav om vipning kraever en
notation.

WARNING: DO NOT OPERATE WITHOUT [ADVARSEL: ANVEND IKKE UDEN FORST
FIRST ENSURING BOTTLE CAP IS AT SIKRE, AT FLASKENS HATTE ER
SECURED. SIKRET.

Bemaerk: Denne advarsel er fastgjort til
kildeudstgdningsaffaldsflasken.

WARNING: NO USER SERVICEABLE ADVARSEL: INDEHOLDER INGEN DELE,

PARTS INSIDE. REFER SERVICING TO SOM KAN SERVICERES AF BRUGEREN.

QUALIFIED PERSONNEL. SERVICE HENVISES TIL KVALIFICERET
PERSONALE.

Bemaerk: Se brugsanvisningen.

SCIEX 4500MD-systemer Brugervejledning til systemet
292/293 IVD-IDV-05-6996-DA-D



Kontakt os

Kundeuddannelse

* | Nordamerika: NA.CustomerTraining@sciex.com
* | Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

» Uden for EU og Nordamerika kan du besgge sciex.com/education for at fa
kontaktoplysninger.

Online-lzeringscenter

+ SCIEX Now Learning Hub

SCIEX

SCIEX og dets repraesentanter har et personale af fuldt uddannede service- og tekniske
specialister, der er placeret over hele verden. De kan besvare spgrgsmal om systemet eller
eventuelle tekniske problemer, der matte opsta. Besgg SCIEX hjemmeside pa sciex.com
eller kontakt os pa en af felgende mader for at fa yderligere oplysninger:

» sciex.com/contact-us

» sciex.com/request-support

Cybersikkerhed

Besgg SCIEXsciex.com/productsecuritysciex.com/productsecurity-produkter.

Dokumentation

Denne version af dokumentet overgar alle tidligere versioner af dette dokument.

Hvis du vil se dette dokument elektronisk, er Adobe Acrobat Reader pakreevet. Ga il https://
get.adobe.com/reader for at downloade den seneste version.

Se udgivelsesbemeerkninger eller software installationsvejledning, der fglger med softwaren,
for at finde software produktdokumentation.

For at finde hardwareproduktdokumentation henvises der til kundereference-DVD'en, der
folger med systemet eller komponenten.

Bemaerk: Kontakt sciex.com/contact-us for at anmode om en gratis, trykt version af dette
dokument.
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