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Forord 1

Malgruppe

Denne vejledning er beregnet til kunder og FSE'er (Field Service Employees).

Teknisk support

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 webstedet pa sciex.com for at fa flere
oplysninger.
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Scripts p.

Dette dokument forklarer, hvordan man installerer og bruger Analyst MD-softwarescripts. Det
giver ogsa et overblik over anvendelserne af hvert script, og hvordan et script afinstalleres,
hvis det er ngdvendigt.

Installation eller fjernelse af scripts

Nogle scripts installeres automatisk, nar Analyst MD-softwaren installeres.
De resterende scripts er tilgaengelige i mappen Scripts.

Scripts skal veere installeret for at kunne bruges. Se afsnittet: Installation af et script.

Installation af et script
1. Gor ét af fglgende:

+ Gatil mappen <Drive>:\Program Files\Analyst\Scripts pa computeren.

+ Gatil mappen Extras\Scripts pa software-DVD'en, hvis den er tilgaengelig, eller i
den udpakkede web-downloadpakke med software.

Abn mappen Scripts.

3. Gor ét af folgende:
* Dobbeltklik pA sMRM Calculator Setup.exe for sMRM Calculator-scriptet.
* Dobbeltklik pa ScriptRunner.exe for alle gvrige scripts.

4. Fglg instruktionerne pa skaermen for at installere scripts.
De installerede scripts er tilgeengelige i menuen Script.

Fjernelse af et script

Bemaerk: Du ma ikke afinstallere scriptene DFTTracker og MRM3 Optimization. Hvis disse
scripts fiernes, skal Analyst MD-softwaren installeres igen for at fa adgang til disse scripts.

Gar fglgende for at fierne scriptet:

* For scriptene Create Quan Methods From Text Files, Create Text File from
Quant Method og MSServiceLog skal du navigere til mappen <drive>:\Analyst
Data\Projects\API Instrument\Processing Scripts og derefter slette dll-filen
for scriptet manuelt.

* For scriptet sMRM Calculator skal du ggre fglgende:

» Pa Windows 7-operativsystemet: Klik pa Start > All Programs > Control Panel >
Programs and Features.
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+ Pa Windows 10-operativsystemet: Klik pa Start > Control Panel > Programs and
Features.

* Hajreklik pa sMRM Calculator, og klik derefter pa Uninstall.

» Folg instruktionerne pa skaermen.

Oprettelse af kvantificeringsmetoder og
tekstfiler

Med scriptet til oprettelse af tekstfil ud fra kvantificeringsmetoden eksporteres en
kvantificeringsmetode til en tabulatorsepareret tekstfil. Med scriptet til oprettelse af
kvantificeringsmetode ud fra tekstfiler importeres oplysningerne i en tabulatorsepareret
tekstfil til en kvantificeringsmetodefil (.gmf). | gjeblikket understgtter Build Quantitation
Method-komponenten i Analyst MD MD-softwaren ikke denne funktion.

Med scriptet til oprettelse af tekstfil ud fra kvantificeringsmetoden oprettes en
tekstfilsrepreesentation af en kvantificeringsmetodefil. Der oprettes en kolonne for hvert
obligatorisk felt i tekstfilen, hvis afkrydsningsfeltet Export all columns er markeret. Hvis
afkrydsningsfeltet ikke er markeret, genererer scriptet kun tekstfilen med kolonner for de
felter, hvor feltveerdien ikke er den samme for alle toppe.

Med scriptet til oprettelse af kvantificeringsmetode ud fra tekstfiler angives standardveerdier
for alle de ikke-obligatoriske felter i tekstfilen, f.eks. integrationsalgoritme eller
regressionsparametre. Se afsnittet Tekstfilformat for at fa flere oplysninger.

Brug af scriptet Create Quan Methods From Text Files
1. Kilik pa Script > Create Quan Methods From Text Files.

Analyst MD-software Brugervejledning for scripts
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Figur 2-1: Dialogboksen Create Quantitation Methods from Text Files

( B3 Create Quantitation Methods from Text Files ﬁw
Default Generic Parameters
Algorithm: iﬁ.nulyst Classic (TurboChrom) vl_
Extraction Type: -MRM ~] Feriod: 1 ~| Experiment. .'l ~|
Expected BT, 01 min BT 'Window: 0 | sec Use Relatve RT
Bkg. Startimin). 0 Bhag. End (rmin): 0 |
Conc. Units Cale. Conc. Units:

Default Anahyst Classic (TurboChrom) Parameters
Bunching Factor. i'l - Moize Threshold | Area Threshold: 200
Mum. Smooths 0 = Separation Width Saparation Height 0,01

Exp. PeakRatio: 5 Exp. Adjusted Ratio: | Exp. Walley Fiatio: 3

Default General IntelliCuan Farameters Drefault IntelliCuan MO Il Farameters
hin, Peak Height 0 ops Moise Percent 50

Min. Peak Width: 0 $8C Basze. Sub. Window: 1

Smaathing Wdth: o v-pcnrdi Pesk-Spliting Factor [2

Report Largest Paak

Regression Parameters Default Window Summation Farameters

Fit: Linear ¥ | Lize Baselina Subtrachon

Weighting: Mone

Parareter Arga Create One Method J

lterate; Mo

Creats Muliple Methods ]

Brug parametrene i afsnittet Default Generic Parameters for at oprette en
kvantificeringsmetode. Felterne Algorithm, Extraction Type, Period og Experiment er
ikke tilgeengelige i Analyst MD-softwaren. Angiv felgende parametre efter behov:

* Veelg en topsagningsalgoritme pa listen Algorithm. Algoritmen Window Summation
opsummerer alle intensiteter i retentionstaersklen og vil ikke finde nogen toppe.

+ Veelg den datatype, som skal integreres, pa listen Extraction Type.

» Veelg periodenummeret og eksperimentnummeret pa listerne Period og Experiment .

Grupperne Default Analyst Classic Parameters, Default General IntelliQuan Parameters,
Default IntelliQuan MQ 1ll Parameters og Default Window Summation Parameters
indeholder de parametre, som anvendes af algoritmerne, der er veelges i feltet
Algorithm.

Markér Use Baseline Subtraction afkrydsningsfeltet for at f& algoritmen Window
Summation til at summere intensiteterne til den vandrette linje ved den minimale
intensitet af datapunkterne i summeringsvinduet, i modsaetning til at summere ned til
intensiteten nul.

Veelg regressionsoplysningerne i afsnittet Regression Parameters.

Brugervejledning for scripts Analyst MD-software
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De oplysninger, der er angivet her, anvendes for hver analyttop. | modsaetning til de
forrige parametre er det ikke muligt at angive disse oplysninger i tekstfilerne. Derfor
anvendes de samme regressionsparametre for alle analytter. Se fglgende dokument for
at fa en fuld beskrivelse af parametrene: Hjaelp.

For at oprette en kvantificeringsmetode skal du klikke pa Create One Method, navigere
til den tekstfil, som skal bruges til oprettelse af kvantificeringsmetoden, og derefter klikke
pa Open.

Der oprettes en gmf-fil for kvantificeringsmetode med samme filnavn som txt-filen, hvis
tekstfilen er i korrekt format og indeholder de pakraevede kolonner. Den oprettede
kvantificeringsmetode gemmes i mappen Quantitation Methods under det aktuelle
arbejdsprojekt i Analyst MD-softwaren, uanset hvor tekstfilen er placeret.

For at oprette flere metoder fra flere tekstfiler skal du klikke pa Create Multiple
Methods, navigere til den mappe, hvor tekstfilerne er placeret, og derefter klikke pa
OK.

Der oprettes en gmf-fil for kvantificeringsmetode med samme filnavn som txt-filen
for hver individuel tekstfil i den pagaeldende mappe, hvis de er i korrekt format og
indeholder de pakreevede kolonner. De oprettede kvantificeringsmetoder gemmes i
mappen Quantitation Methods under det aktuelle arbejdsprojekt i Analyst MD-
softwaren, uanset hvor tekstfilerne er placeret.

Brug af scriptet Create Text File from Quan Method

Opret og gem en kvantificeringsmetode i Analyst MD-softwaren.

Klik pa Script > Create Text File from Quan Method.

Figur 2-2: Dialogboksen Options

-

w

3 Options | = |[E]] 3%

Export all columns
(othenwise only if field wvalue is notthe same for all peaks)

Only show this dialog again if the control key is down

Ik, | ‘ Cancel

Markér afkrydsningsfeltet Export all columns, og klik derefter pa OK.
Navigér til, og veelg kvantificeringsmetodefilen (gmf).

Navigeér til, og veelg derefter placeringen af tekstfilen.

Scriptet genererer tekstfilen med alle kolonner. Hvis afkrydsningsfeltet Export all
columns ikke blev markeret i trin 3, genererer scriptet kun tekstfilen med kolonner for de
felter, hvor feltvaerdien ikke er den samme for alle toppe.
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Tekstfilformat

Tekstfilerne, som anvendes til at oprette kvantificeringsmetoder (Create Quan Methods from
Text Files) og genereres ved hjaelp af metoderne (Create Text File from Quan Method), er i

folgende format:

» Separér de forskellige felter med tabulatortegn, og afslut hver linje med et retur- eller

linjeskifttegn.

* Den farste reekke i filen skal indeholde kolonneoverskrifter. Alle kolonnerne i falgende
tabel, som er markeret som Required, skal veere til stede. De resterende kolonner er
valgfri. Den faktiske reekkefglge af raekkerne er ikke vigtig.

» Huver efterfalgende linje skal indeholde de oplysninger, der er vist i tabellen for enten en

analyt eller en intern standardtop.

Tabel 2-1: Tekstfilformater

Kolonnenavn

Pakraevet

Beskrivelse

Peak Name

Ja

Navnet pa analytten eller den interne standardtop.

First Mass

Ja

For MRM-data, toppens Q1-masse. For data med fuld
scanning, startmassen for XIC, der skal integreres.
For Q1 MI- eller Q3 MI-data, massen.

Second Mass

Muligvis

Dette felt er pakreevet ved integration af fuld
scannings- eller MRM-data, men ikke for Q1 M-

eller Q3 MI-data. For MRM-data er dette toppens Q3-
masse. For fuld scanningsdata er det slutmassen for
XIC, der skal integreres.

Extraction Type

Nej

Typen af data, der skal integreres. Hvis til stede, skal
denne veere én af fglgende:
0 - MRM-data

1 - Q1 MI- eller Q3 Ml-data

2 - fuld scanningsdata

Is IS

Nej

Angiver, om den aktuelle top er en intern standard
eller analyt. TRUE, hvis toppen er en intern standard.
Ellers FALSE. Hvis denne kolonne ikke er til stede,
antages alle definerede toppe at vaere analytter.
Bemaerk: Intern standard-toppe bar defineres forst

i tekstfilen, far der anvendes analyttoppe, som
anvender den pageeldende IS.

IS Name

Nej

For analyttoppe, navnet pa den tilsvarende interne
standard (hvis relevant). Hvis en given analyt ikke
anvender en intern standard, skal du lade indholdet
i dette felt veere tomt. For intern standard-toppe
ignoreres indholdet i dette felt.
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Tabel 2-1: Tekstfilformater (fortsat)

Kolonnenavn Pakraevet Beskrivelse

Period Nej Periodenavnet for toppen (fra 1 til antallet af perioder
i dataene).

Experiment Nej Eksperimentnavnet for toppen (fra 1 til det maksimale
antal eksperimenter i perioden).

Use Relative RT | Nej For analyttoppe, som anvender en intern standard,
angives det, om den forventede retentionstid er
relativ i forhold til den for IS. TRUE, hvis dette er
tilfeeldet. Ellers FALSE. Indholdet i dette felt ignoreres
for andre toppe, men skal stadig indeholde TRUE
eller FALSE.

Conc Units Nej Koncentrationsenhederne.

Calc Conc Units | Nej De beregnede koncentrationsenheder.

Bkg Start Nej Starttid i minutter for topbaggrunden. Denne
parameter pavirker ikke topintegrationen pa nogen
made, men pavirker dog, hvordan stgjen og dermed
S/N beregnes.

Bkg End Nej Sluttid i minutter for topbaggrunden.

Expected RT Nej Den forventede retentionstid i minutter — fra O til
1666.

RT Window Nej Retentionstidsvinduet i sekunder — fra 1 til 1000.

Algorithm Nej Angiver, hvilken algoritme for topsagning og
integration der skal anvendes. Hvis til stede, skal
denne veere én af fglgende:

0 - Analyst Classic (TurboChrom)
1 - IntelliQuan - IQA 1l (Automatic)
2 - IntelliQuan - MQ Il

3 - Window Summation

Bunching Factor |Nej (TurboChrom-algoritme) Bundtningsfaktor for toppen
—fra 1 til 100.

Num Smooths Nej (TurboChrom-algoritme) Antallet af udglatninger — fra
0 til 10.

Noise Threshold | Nej (TurboChrom-algoritme) Stgjteersklen — fra 1-6 til 19.

Area Threshold Nej (TurboChrom-algoritme) Omradetaersklen — fra 1-6 til
112.

Separation Width | Nej (TurboChrom-algoritme) Separationsbredden — fra 0

til 5.

Analyst MD-software
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Tabel 2-1: Tekstfilformater (fortsat)

Kolonnenavn Pakraevet Beskrivelse

Separation Height | Nej (TurboChrom-algoritme) Separationshgjden — fra 0 til
1.

Exp Peak Ratio Nej (TurboChrom-algoritme) Det eksponentielle
topforhold — fra 1 til 16.

Exp Adjusted Nej (TurboChrom-algoritme) Det eksponentielle justerede

Ratio forhold — fra 2 til 16.

Exp Valley Ratio | Nej (TurboChrom-algoritme) Det eksponentielle
dalforhold — fra 1 til 16.

Min Height Nej Den mindste tilladte tophgjde — fra 0 til 116 — ved
brug af IntelliQuan-algoritmen.

Min Width Nej (IntelliQuan-algoritme) Den mindste tilladte topbredde
—fra 0 til 116 — i sekunder.

Smooth Width Nej (IntelliQuan-algoritme) Den halve bredde af Savitzky-
Golay-udglatningsfilteret — fra 0 til 20.

MQ Il Noise Nej (IntelliQuan-algoritme) Stgjprocenten, nar

Percent indstillingen MQ Ill anvendes. Dette ber veere et
heltal fra 0O til 100.

MQ Il Baseline Nej (IntelliQuan-algoritme) Vinduet Baseline Subtraction

Sub Window — fra 0 til 10 minutter — nar indstillingen MQ 111
anvendes.

MQ Il Peak Nej (IntelliQuan-algoritme) Topopdelingsfaktoren — fra 0 til

Splitting Factor 10 — nar indstillingen MQ 1l anvendes.

MQ Il Use Nej (IntelliQuan-algoritme) Angiver, om den starste

Largest top, nar MQ lll-indstillingen anvendes inden for
retentionstidsvinduet, eller den top, hvis retentionstid
er teettest pa den forventede, rapporteres. TRUE for
at bruge den stgrste top og FALSE for at bruge den
teetteste.

Summation Nej (Specialalgoritme for vinduessummering) Angiver, om

Baseline Sub omradet skal integreres til intensiteten = O-linjen eller
til intensitetsveerdien for det mindst intense datapunkt
i vinduet. TRUE, hvis omradet skal integreres il
intensitetsvaerdien for det mindst intense datapunkt.
Ellers FALSE, hvis omradet skal integreres il
intensiteten = O-linjen.

Folgende tabel viser et eksempel pa en tekstfil til fuld scanningsdata. Tekstfilen indeholder
faner mellem kolonnerne og et linjeskift i slutningen af hver linje.

Brugervejledning for scripts Analyst MD-software
IVD-IDV-05-4988-DA-C 11/32



Scripts

Tabel 2-2: Eksempel pa tekstfil til fuld scannningsdata.

Topnavn Forste masse Anden masse Bundtningsfaktor
Analyttop 1 500,1 500,7 1
Analyttop 2 812 813 2
Analyttop 3 400 401 3

Folgende tabel viser et andet eksempel pa MRM-data. Analyttop 1 er konfigureret til at bruge
den angivne interne standard, mens Analyttop 2 ikke bruger en intern standard.

Tabel 2-3: Eksempel pa tekstfil til MRM-data

Topnavn Er IS IS-navn Forste masse | Anden masse
IS-top 1 TRUE - 500,1 413,2
Analyttop 1 FALSE |S-top 1 600,2 382,1
Analyttop 2 FALSE IS-top 1 400 312,1

Folgende tabel indeholder en blanding af data fra fuld scanning og MRM i forskellige

eksperimenter:

Tabel 2-4: Eksempel pa tekstfil til MRM-data

Topnavn Ekstraktionstyp | Eksperiment Forste masse | Anden masse
e

Analyttop 1 0 1 500,1 413,2

Analyttop 2 0 1 600,2 382,1

Analyttop 3 2 2 812 813

Analyttop 4 2 2 400 401

DFT Tracker

Scriptet for DFT Tracker (dynamiske fyldningstid) sporer de DFT-indstillinger, der blev

brugt under QTRAP-systemscanningerne. Brug scriptet til at bestemme den optimale
fyldningstid for LIT-tilstanden (lineaer ion-feelde) for at opna hgj datakvalitet over et bredt
dynamikomrade. DFT Tracker overvager folgende LIT-scanningstyper: forbedret MS (EMS),

forbedret oplgsning (ER), forbedret produkt-ion (EPI) og MS/MS/MS (MS3).
+ Klik pa Script > DFTTracker.
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Figur 2-3: Dialogboksen Dynamic Fill Time Tracker

File

EMS ER EF MSMEMME
Tima Inransﬂy DFT Time Inransrq,r DFT Time In'.‘ens.n}r DFT Time |I‘|15I‘|$I|}¢' DFT

DFT Tracker overvager de dynamiske aendringer i fyldningstiden, der forekommer under en
tidstro kaersel.

Systemet beregner dynamisk den tid, det tager at fylde den linezere ion-faelde. Ved rigeligt
forekommende forbindelser reduceres rumladningseffekten ved hjeelp af en kort fyldningstid
ved at begreense antallet af ioner i ion-feelden. En laengere fyldningstid eger svage signaler
ved at lade ionerne akkumulere.

» Kilik pa File > Save for at gemme den sporede fyldningstid.
» Kilik pa File > Clear for at rydde den sporede fyldningstid.

» Kilik pa File > Always On Top for at bevare vinduet Dynamic Fill Time Tracker over alle de
andre abne vinduer eller programmer.

» Klik pa File > Exit for at afslutte DFT Tracker-scriptet.

Script til MRM3-optimering

Brug dette script til kvantificeringsanalyse pa QTRAP-systemer for at give gget specificitet og
dermed forbedret detektion ved kvantificering af analytter i komplekse matricer. Dette script
er designed til at generere en optimal MS3-dataopsamlingsmetode ved infusion. Dette script
udfgrer falgende optimeringstrin:

» Bekraeftelse af preekursormasse

* Optimering af overfarsel til kollisionscelle

* Bestemmelse af de store fragmentioner

* Optimering af kollisionsenergien (CE) for hver fragmention

« Udferelse af MS3-scanninger pa hver fragmention

» Optimering af excitationsenergi (AF2) for alle MS3-scanninger
* Generering af en rapport

» Lagring af alle data og dataopsamlingsmetoder

Brugervejledning for scripts Analyst MD-software
IVD-IDV-05-4988-DA-C 13/32



Scripts

Scriptet kan ogsa bruges i kvalitative applikationer til at generere samlinger af MS/MS- og
MS3-spektre for forbindelser pa en halvautomatisk made (dvs. én forbindelse ad gangen).

Oversigt over vinduet MRM3 Optimization

Brug betjeningen i vinduet MRM3 Optimization til at navigere. Vinduet viser ogsa
optimeringsresultaterne, efterhanden som de genereres. Fglgende er en oversigt over de
forskellige sektioner i dette vindue.

Tabel 2-5: Vinduet MRM3 Optimization

Felt Beskrivelse

Status Window | Nar scriptet farst startes, viser dette vindue de aktuelle
optimeringsindstillinger, som vil blive brug til optimering. Nar
optimeringen er startet, vises der spektral information i dette vindue.

Log File Viser de resultater, der findes under optimering, i tekstformat. Hver post,
der findes i denne sektion, fgjes ogsa til den genererede Log.txt-fil.

Overall Viser den overordnede optimeringsfremgang.

Progress

Main Controls |Indeholder alle de primaere funktioner forbundet med indstillingen og
udfgrelse af optimeringsprocessen.

» Kilik pa View Results for at abne og gennemga filen ved hjaelp af Microsoft Notepad. Nar
optimeringen er fuldfgrt, genereres og gemmes der automatisk en Results.txt-fil.

» Klik pa Settings for at abne et vindue for at indtaste oplysninger om forbindelser, som er
ngdvendige for optimeringsprocessen.

+ Klik pa Start for at starte optimeringsprocessen. Under optimeringen omdgbes denne
knap til Abort, som man kan klikke pa for at stoppe optimeringsprocessen.

Analyst MD-software Brugervejledning for scripts
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Figur 2-4: Vinduet MRM3 Optimization

= MRM3 Optimization @

Cuirent Setlings: Enhanced Rezolution
Analyst Project I5B Kinaze [ Datamnine achual 15t precurson
Method 01 darm @ i
Compound Mame  Pephide 01 Multiple lon
11 Resolution LIt [J0ptimize DP
Eupected m'z 5810332 Ds Optimize EP
Pulariy Positive % Pl
Advanced Seffings: @ (4
ER Scan Rate 1000 Dals
QIMIDF Rame 30V ko 150V with 5 slep Enhanced Product lon
EFi ScanRale 1000 Dads [ Get 2nd precursors
Eggugiﬂ;':;:; l]amj Dads M l.‘l-lil.h. Reaction Monitoring
Final Methods Sawe all final methods [ Optimize CEs for 2nd precursors
MS/ME/MS

[ Diptimize AF25 for 2nd prescursors

" Select [Setings] buttan to madily the curert setlings and pat Sid precursors [0 of 0)
* Select [Advancad] button in Settings 1o modify the advanced setings @

Generate Final Methods
[ Genesate final MS/MSMS
aoquisibon methods:

®

Start | Esit | |

Element Beskrivelse
1 Statusrude
2 Lodfil
3 Hovedkontroller
4 Samlet status

Angivelse af praeferencer

Dialogboksen Settings dbnes automatisk, hver gang scriptet startes.

1. Klik pa Browse for at ga til dataopsamlingsmetoden for start. Denne metode indeholder
de kildebetingelser, der skal bruges til optimeringen.

2. Indtast et beskrivende forbindelsesnavn i feltet Compound Name. Dette navn bruges
som preefiks for alle de genererede dataopsamlingsmetoder og datafiler.

3. Indtast typen af den forventede masse-til-ladning-ratio (m/z) for forbindelsen i feltet
Expected m/z (amu). Hvis m/z-veerdierne for forbindelsen ikke kendes, skal du klikke pa
Calculate from chemical formula for at beregne den fra forbindelsens kemiske formel.
Se afsnittet: Beregning af m/z.

4. Veelg en Q1-oplgsning, der skal bruges for MS/MS og MS3, i feltet Q1 Resolution.

Klik pa en polaritet, som kan afvige fra startermetoden, i gruppen Polarity. Indstillingen
Do both understgttes ikke i gjeblikket.

6. Klik pa Advanced for at aendre nogle af de indstillinger, der bruges af
optimeringsprocessen. Se afsnittet: Brug af dialogboksen Advanced Settings.

Brugervejledning for scripts Analyst MD-software
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7.

Klik pa OK for at verificere og bruge de opdaterede indstillinger.

Brug af scriptet

1.

5.

Opret en startdataopsamlingsmetode, hvis den ikke allerede findes. Startmetoden bar
veaere en Q1-dataopsamlingsmetode, som er oprettet i Manual Tuning, og skal indeholde
de kildebetingelser, der kreaeves til afstemningsprocessen, da disse ikke er optimeret af
scriptet.

Gem metoden i mappen Acquisition Methods for det gnskede projekt, hvor alle
genererede filer gemmes.

Klik pa Script > MRM3 Optimization.
Figur 2-5: Dialogboksen Settings

r [59. Settings ﬁw

Acquisition Method:

01.dam Browse...

ChAanalyst Data\Projects\Example\Acquisition Methods\

Falarity
Cormpound MName: ‘Cumpuund
(& Positive
Expected m/z (Da) |400.2(] O Negative
Calculate fram J c‘“
; <
chemical formula

211 Resolution: |Unit ﬂ

(0]:4 | Cancel | Advanced

Indtast forbindelsesoplysningerne, der er ngdvendige for optimeringsprocessen, og klik
derefter pa OK i dialogboksen Settings.

Klik pa Start i vinduet MRM3 Optimization for at starte optimeringsprocessen.

Beregning af m/z

Der opnas adgang til m/z-beregneren via dialogboksen Settings.

1. Klik pa Settings i vinduet MRM3 Optimization.
Dialogboksen Settings abnes.
2. Klik pa Calculate from chemical formula.
Analyst MD-software Brugervejledning for scripts
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Figur 2-6: Dialogboksen Calculate m/z

(3 Calculate m/z &J

Enter a formula (i_.e. C6HB) and charge:

Chemical Formula: ‘

Mum of charges: |0 (neutral)

Calculated m/z

se mfz ‘ Cancel ‘

3. Indtast den kemiske formel for forbindelsen i feltet Chemical Formula. Brug store
bogstaver til elementer. Den kemiske formel for peptider indtastes ogsa i denne
dialogboks.

4. KIlik pa antallet af eendringer i feltet Num of charges.
Klik pa Calculate for at beregne m/z for den indtastede kemiske formel og opladning.

6. Klik pa Use m/z for at lukke beregneren og opdatere feltet Expected m/z (amu) i
dialogboksen Settings med den beregnede m/z.

Brug af dialogboksen Advanced Settings

| denne dialogboks findes en beskrivelse af de enkelte optimeringstrin. Nogle af
indstillingerne kan zendres for at tilpasse optimeringen.

1. Kilik pa Settings i vinduet MRM3 Optimization.
Dialogboksen Settings abnes.

2. Kilik pa Advanced.

Brugervejledning for scripts Analyst MD-software
IVD-IDV-05-4988-DA-C 17132



Scripts

Figur 2-7: Dialogboksen Advanced Settings

3 Advanced Settings - ﬁ
Enhanced Resolution Enhonced Product lon MEMEME
Fins this most mbense peak within & 2 Fmds tha rmost imtense Snd prdcursor HC graph smoothed 2 imes, Finds 2
Dia window of expected 158 pracirsor peaks, excluding any peaks within a5 mostintense Jrd precursors a1 5% mex
molecularweighl Mass range wandow Dim windiow of 121 precursor intensity. Exclude peaks within 2 Da
defaulied to 30 Da around expected window of Znd precursor [parent must be
mass o charge ratio <10%; tokad bon count). (AF2 iz ramped for
Scan Rate [1000 = | (Unss) opiinal $aRsivily)
Scan Fate: (1000 | [Dafs) 2nd Precursors: (& {1-10) Goan Fate: 1000 = | (Dayz)
Sydes: |20 Mass range: |300 to 1000 ¥ Lse Qo Trapping
CE: |30 CES- [10 Frad Fill Tirmsis |5':| (ms)
el | Mass range: | 100 W | 1000
a1 jole | Multiple B o Monlto G Final Methods
ﬂﬁzg;ffunzégﬁ == DPnzdﬂphm;;nd g Dptimizes CE wvalues for the most intansa Craates inal MEM5MS mathods with
e ReaiTe Smuﬂin?;lrg;imffmden:ds 2nd precursor peaks by cycling through mass range of 50 Dato #nd precursor «
pﬁ : K cxieebersd (o o wrach X0 cvislay, HC graph smodthed 2 0.8 Dra tor gach 1op Snd pricursor
VORDR YRRCan grOaH0:: i cou times and voliage yielding greatast ion Creales optimal MSA45MSE method with
St Stop Step count is determined. (CE is ramped for M0 Da mags range wandow sraund most
: 1 h i r
DP Ramp IT Iﬁ IE‘_ {0-200%) its enfire range with a 2V stap siza) intense Jrd pracursos
— Chwell Time: | (rres) ® Sava all Final Mathods
Il T
i el " Save Optimal Method Ondy
014 | Cancel |
L% 4

3. Ifelterne Scan Rate i grupperne Enhanced Resolution, Enhanced Product lon og
MS/MS/MS skal du veelge en scanningshastighed for ER, EPI og MS3.

4. | gruppen Q1 Multiple lon skal du indtaste declusteringspotentialet (DP) for optimering
i felterne DP Ramp. Omradet udtrykkes i absolutte veerdier, og den relevante polaritet
anvendes automatisk pa baggrund af valget i dialogboksen Settings.

5. Gor fglgende i gruppen Enhanced Product lon:

» | feltet 2nd Precursors skal du indtaste det maksimale antal andre praekursorer
(fragment-ioner), som skal anvendes til MS3-optimering. Indtast et tal mellem 1 og 10.

+ | feltet Mass range skal du indtaste et masseomrade for de andre praekursorer, som
skal veelges til MS3-optimering.

» | feltet CE skal du indtaste en kollisionsenergiveerdi, og i feltet CES skal du indtaste
en kollisionsenergispredningsveaerdi, som vil give et godt MS/MS-spektrum, hvorfra
der kan vaelges fragment-ioner.

6. Klik pa Save All Final Methods for at generere alle de endelige MS3-metoder for
hver anden praekursor og den optimale MS3-metode til kvantificeringsanalyse i gruppen
Generate Final Methods. Klik pd Save Optimal Method Only for kun at gemme den
optimale MS3-metode (mest falsom for kvantificering).

7. Klik pa OK for at acceptere de opdaterede Advanced Settings.

Analyst MD-software Brugervejledning for scripts
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Optimering i gang

Nar optimeringen er startet, stoppes manuel afstemning i Analyst MD-softwaren automatisk.
Mens scriptet karer, kan alle funktionerne i softwaren stadig bruges. Der opdateres ogsa en
Log.txt-fil, efterhanden som hver del af optimeringsproceduren fuldferes. Klik pa Abort for
at stoppe scriptet nar som helst. Se fglgende figurer for eksempler pa scriptet. | afsnittet
Overall Progress repraesenterer tjeklistebillederne og skrifttyperne forskellige statusser, som
beskrives i fglgende afsnit.

Figur 2-8: Eksempler pa statusser

[rask not performed yet — text is black
(2)Task in progress — text is blue and italic
[¥il(3) —text is grey
E‘@Task completed (hyperlink) — text is blue and underlined
\ask completed (no link) — text is blue
@Dan‘ of task completed (hyperlink) — text is blue, underlined, and italic

Element Beskrivelse

1 Opgaver er endnu ikke udfgrt — teksten er sort

Opgave i gang — teksten er bla og kursiv

Opgaver vil ikke blive udfgrt — teksten er bla og understreget

Opgave udfgrt (hyperlink) — teksten er bld og understreget

Opgave udfgrt (intet link) — teksten er bla

(200 IS, I I >N OV I BN \)

En del af opgaven er udfart (hyperlink) — teksten er bla, understreget og
kursiv

Nar teksten er understreget, kan du klikke pa den som et hyperlink til et websted, hvorefter
det tilsvarende spektrum og kromatogram vises. Den tekst, der findes under MS/MS/MS,
viser ogsa nummeret pa den MS3-scanning, der udfgres, fordi det er muligt at have mellem
1 og 10 scanninger. Afsnittet Overall Progress indeholder ogsa omradet Message. | dette
omrade viser en statuslinje den aktuelle trinfremgang. Over statuslinjen vises der forskellige
meddelelser, sdsom tid og andre statusser for det aktuelle optimeringstrin.

Brugervejledning for scripts Analyst MD-software
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Figur 2-9: Vinduet MRM3 Optimization efter en EPl-scanning

= MRM3 Optimization X
M cpiEsa19) OF (95) CES (200 0.053 10,18, BMax 4,940 cps Enhanced Resolalion
[+] Dtz e Iueal 151 i
201,04
AM0e - 1 Multiple lon
Oplimize DF
- 54,18, e
2 2068 207.12 (] Opimize EP
= F95.00 M
£ 0 B38.18 [
= 282 GG
£ ypes e 25900 Enhanced Product lon
131.04»_] l 1y “ cogf | 4800 . Gt 2nd precursors
1 k a a ld i
00 00 00 400 &0 &0 Multiple Feaction Monitoring
miz, amu [ fntimin £ fvr o anacumsans
wallf
S MS/MS/MS
[] Optimize AF2s for 2nd
[5-46:55 PM] 2nd precusars: ~ and gt 3id precursars [0 of 3]
[5:46:55 FM] 301.001 armu, 1.79E+07 cps
[Sc4E:55 F] 207066 amu, 8 962 <06 cpe Geneiate Final Methods
[Ec4E:55 PM] 346021 amu, 9 E7E <08 cps Genetale final MS/MS5/MS
[S:46:55 FM] -» MAM scan of 2nd precursons., bl Dm etk
@ Creating rethod and ubeniing baich...

Element Beskrivelse
1 Tjekliste
2 Meddelelse

| vinduet for spektral status vises de tidligere genererede spektrum og kromatogram. Nar
et af tjeklisteelementerne veelges, vises den tilsvarende graf. Navnet pa scanningstypen
angiver, hvilken scanning der vises i gjeblikket. For hvert fuldfgrt trin er det muligt at abne
dataopsamlingsmetoden (dam) eller datafilen (wiff), der hgrer til den viste graf. Hvis der
vises en MS/MS/MS-scanning, kan du bruge knapperne til at bladre igennem de forskellige
MS3-scanninger.
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Figur 2-10: Vinduet MRM3 Optimization under en MS3-scanning

= MRM3 Optimization @

Zde5
Z2.0e5 4

1,55

Infansity, cps

B 53 54 AS0E0T.0T) 2,139 min frem Sam,.,

B ax 3965 opF

@59

¥ T
100 150

mifz, amu

OO,

(2of2) <] >| dam wif

(4943 FM] Mo peaks found [parent not belove 105 tobal ion count].

[Bcdd3 PM) - MSMS/MS zcan of 2nd precursor 207 066 amu, 3.33E+06 cps..
[S:5203 FM] Optimized AF2 = 36
[5c5203 FM] Mo peaks found [parent not belove 105 tobal ion count].

[S5203 FM] - MSMMS/MS scan of Ind precuisor 346027 amu, 367+ cps

Abeat

P

Enhanced Aesolution
Determine scheal 151 peecursos

01 Multiple lon
Oplimize DF
Dplimize EF
[

[

Enhanced Product lon

Get #nd precursors

Multiple Reaction Monitoring
Dphimize CE 3 for 2rd precursors

M5/M5/MS
[ ot 455 fv S mracimear
e en ey (7 o T

Generate Final Methods
[ Genesate fnal M5MEMS
o melt

Expecied baich fme: 155511 zec
1]

Element Beskrivelse
1 Scanningstype
2 Knapper til at bladre igennem de forskellige MS3-scanninger
3 Links
Optimering fuldfert

Nar den kvantitative optimering for MS3 er fuldfart eller stoppet, genereres der en

Results.txt-fil. Denne fil abnes automatisk i Microsoft Notepad. Klik pa View Results i vinduet
MRM3 Optimization for at fa vist filen. Det forskellige dele af Results.txt-filen er beskrevet

nedenfor.

* Time and Duration: Viser dato og tidsvarighed for optimering.

» User Starting Conditions: Viser indstillinger og avancerede indstillinger i dette afsnit.

+ Optimization Conditions Found: Viser de optimale betingelser, der er fundet under ER-
og Q1Ml-scanningerne.

+ MS3 Fragments Found and Associated Losses: Viser fragmenterne og de optimale
betingelser (kollisionsenergi og excitationsenergi) samt tilhgrende tab, der er fundet for
EPI-scanningen og MS3.
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Figur 2-11: Optimeringsrapport

E' Results.1xt - Nolepad
Fle Edt Fgrmst Wiew Help

Gquatitative optimization for Ms3
Thursday, July 15, 2004 (Start 10:12:49 &M, End 10:24:37 aM)

‘:'-'(al"l'lﬂg FardameTer s
analyst praject: opt Ms3
starting Method: starter Method.dam
Compound Hame: Reserpine
resolution: unit
Expected m/z: ©09,28L amu @
Polarity: Positive

ER SCan Rate: 250 amu/ss
QM DF Ramp: OV To 2000 with 5V step
EPI Scan rate: 1000 amu/s
EFL # 2nd Prac: §
M53 Scan Rate: 1000 amu/ss
Final Methods: Zave all final methods

optimization Results

actual mSz: G09.172 amu, 7.23E+07 <ps
optimized oP: 90 (30 initial w-a.'lueg
oprimized EF: 10 (10 indtial value
optimized CEP: 24 (24.774 dnitial walue)

[Ms/M= Fragment 1] 195.117 amu (Loss of 414), 5. 9BE+06 cps :

optimized CE: 47 (10 initial walue)
optimized aF2: 70 (100 indtial wvalue)

ME3 Peak centroid MmassCamu) 2nd Loss cCentrold Intensitw(cps)

1 167.04 28 5. QDE+D4
2 152.82 4z 1. GFE+d

Final Ms3 Method: Reserpine_FinalMs3_1%5.117.dam

[ME£/MS Fragment 2] 174.149 amu (Loss of 435), 8. 60E+06 cps

optimized CE: 55 E!LEI initial value)
optimized AF2: 70 (100 indtial valued

M33 Peak centroid MassCamu)  2nd Loss  centrodd Intensity(cps)

1 15,05 15 1. 00E+05
2 142, 209 32 5. 00E+(4

Final Ms3 Method: Reserpine_FinalMs3_174.14%, dam

Element Beskrivelse
1 Tid og varighed
2 Startbetingelser for bruger
3 Fundne optimeringsbetingelser
4 Fundne MS3-fragmenter og tilhgrende tab

Alle de genererede dataopsamlingsmetoder har et beskrivende filnavn i formatet [navn pa
leveret forbindelse] + [scanningstype] + [m/z] + dam. Disse metoder gemmes i samme
mappe som start-dataopsamlingsmetoden.
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Mange af data-, Log.txt- og Results.txt-filerne gemmes i en dataundermappe, der oprettes
i samme projekt som start-dataopsamlingsmetoden. Undermappen har formatet [navn pa
leveret forbindelse] + OptMS3 + ([dato], [tid]). Datafilerne har formatet [navn pa leveret
forbindelse] + [scanningstype] + [m/z] + wiff.

Detaljeret beskrivelse af scriptlogik: Initialisering

| dette afsnit beskrives hver fase af optimeringsprocessen. Alle scanninger udfgres, med
antallet af scanninger, der skal summeres, indstillet til 3.

For der udfares nogle optimeringsscanninger, udfgres fglgende initialiseringstrin med
MRM3-optimeringsscriptet. Hvis der opstar en fejl under ét af disse trin, stoppes
optimeringsprocessen i scriptet.

1. Serg for, at Analyst MD-softwaren kgrer.

2. Indlees startdataopsamlingsmetoden for at afggre, om den er gyldig, og for at kontrollere
enhedstypen.

3. Opret en ny Data-undermappe til at gemme WIFF-filerne i.

4. Opret filen Log.txt.

Forbedret oplesningsscanning

| dette trin bekreeftes massen af det ion, der anvendes til optimering. ER-scanningen udfgres
i 20 cyklusser med den specificerede scanningshastighed. Den mest intense top inden for

1+ 1 amu af den forventede farste m/z-vaerdi for farste preekursor veelges derefter. Som i
Analyst MD-softwaren udfgres denne scanning med et masseomrade pa 30 amu omkring
den specificerede m/z-vaerdi. For arter med flere ladninger bestemmes C12-ionet i dette trin.

Q1-scanning med flere ioner

Dette trin optimerer transmissionen af ionen af interesse op til kollisionscellen. Dette udfares
ved hjeelp af en Q1 Ml-scanning. Scriptet optimerer fgrst DP-parameteren ved at udfere
scanningen ved den angivne DP-rampe. Optimer EP-parameteren ved at skrue den op fra
1Viil 12 V (-12 V til -1 V for negativ tilstand) med trin pa 0,5 V. Hvis den optimale EP er
mindre end 10 V (starre end -10 V for negativ tilstand), reoptimeres DP. CEP-parameteren
optimeres ogsa ved at skrue den op fra 0 V til 100 V (-100 V til 0 V for negativ tilstand)

med trin pa 2 V. Under bestemmelse af den optimale speaending, udglattes graferne to gange,
og den spaending, der giver det starste ionantal, anvendes. Opholdstid for hver scanning
indstilles til 100 ms.

Forbedret produkt-ion-scanning

| dette trin vaelges de fragment-ioner, der skal bruges til MS3-optimering. Dette udfgres

ved hjeelp af en EPI-scanning i tre cyklusser ved den valgte scanningshastighed. Angiv

et optimalt CE for den forbindelse, der skal analyseres. Hvis den optimale CE er ukendt,

skal du angive en CES-veerdi, sa der anvendes en reekke CE-indstillinger. De mest intense
sekundzere praekursortoppe findes derefter, eksklusive eventuelle toppe inden for + 2,5 amu-
vindue for fgrste praekursor. Antallet af andre praekursorer, der skal bruges, veelges i de
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avancerede indstillinger. Det masseomrade, hvorfra den anden praekursorer veelges, angives
af brugeren.

Multipel reaktionsovervagningsscanning

Dette trin optimerer kollisionsenergien for hver af de fragmentioner, der veelges fra EPI-
scanningen. Dette udfgres ved hjeelp af MRM-scanninger. Brug CE-ramper pa 5 til 130 V
(-130 til -5 V i negativ tilstand) med 2 V trin og opholdstid pa 50 ms. Hver overlejret graf
udglattes derefter to gange, og de spaendinger, der giver det stagrste ionantal, bruges som de
optimale CE-veerdier.

MS/MS/MS (MS3)-scanning

Scriptet udfgrer en MS/MS/MS (MS3)-scanning for hver valgt praekursor ved den angivne
scanningshastighed og med en AF2-rampe pa 0 til 100 V med 2 mV trin for begge
polariteter. Scanningens fyldningstid angives, og QOtrapping kan slas til for den pakraevede
maksimumfglsomhed. Masseomradets nedre graense for MS/MS/MS (MS3)-scanningen kan
angives, og den gvre greense er anden praekursor + 5 amu.

De genererede grafer udglattes to gange, og den optimale AF2, som vist i falgende figur,
indhentes, nar den resterende intensitet af den anden preekursor (baseret pa XIC) er pa

5 % af dens maksimale intensitet. Spektret ved denne AF2-veerdi bruges derefter til at finde
de to mest intense andengenerations-fragmentioner, eksklusive toppe inden for +1 amu fra
den anden praekursor. Hvis m/z-vaerdien for den anden praekursor er stgrre end 10 % af det
samlede ionantal, bruges der ingen fragmenter fra det spektrum. Denne betingelse findes,
fordi hvis m/z-veerdien for den anden praekursor er starre end 10 %, er der ikke tilstrackkelig
fragmentering.

Figur 2-12: Sadan bestemmes AF2
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Generering af endelige metoder

Nar optimeringsscanningerne er udfart, genererer scriptet de endelige MS/MS/MS-metoder.
Hvis der er klikket pa Save Optimal Method Only i dialogboksen Advanced Settings,
oprettes der kun en optimal MS/MS/MS/MS-metode med + 10 amu omkring den mest
intense andengenerationsfragment-ion. Hvis der klikkes pa indstillingen Save All Final
Methods, oprettes den optimale metode samt en MS/MS/MS-metode for hver af de bedste
andenpraekursorer ved hjaelp af et masseomrade fra den brugerdefinerede nedre graense til
en gvre greense pa (andenpraekursor + 5) amu.

MSServiceLog-script

Tilbagelaesninger fra et massespektrometer optages som standard i MS Service-logfilen.
MSServicelLog-scriptet til at deaktivere optagelser af tilbagelaesningerne eller til at starte
optagelse af tilbageleesningerne fra instrumentet i MS Service-logfilen. MSServicelLog-
scriptet geelder kun for 4500MD- og Citrine-systemerne.

MSServiceLog-scriptet kan bruges uden en aktiv hardwareprofil, men alle andringer,
der foretages i MS Service-logindstillingerne traeder kun i kraft, efter hardwareprofilen
genaktiveres.

Installation af script

Se Installation af et script.

Brug af scriptet

1. Deaktiver hardwareprofilen.

2. Klik pa Script > MSServicelLog.
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Figur 2-13: Dialogboksen MS Service Log Settings
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Element Navn Beskrivelse

1 Enable Veelg for at starte registreringen af aflaesninger
fra massespektrometeret til MS Service-logfilen ved
hjeelp af scriptet MSServicelLog.

2 Disable Veelg for at sla registreringen af aflaesninger fra
massespektrometeret til MS Service-logfilen fra ved
hjeelp af scriptet MSServicelLog.

3 Log Interval Angiv, hvor ofte — i minutter — aflaesningerne

(min) fra massespektrometeret registreres i MS Service-
logfilen. Standardveerdien er 15 minutter, og det
tilladte omrade er pa 1 minut til 1440 minutter.

4 Log File Size Angiv starrelsen af logfilen. Standardstgrrelsen er

(MB) 10 MB, det tilladte omrade er pa 1 MB til 1000 MB.

Der kan veere op til to lodfiler:

» Den aktuelle logfil, hvori aflaeesninger fra
instrumentet registreres.

* Den arkiverede lodfil.

Nar den aktuelle logfil nar den angivne sterrelse,
arkiveres den med et foruddefineret arkivfilnavn,
og der oprettes en aktuel lodfil til registrering af
aflaesninger med det logfilnavn, der er angivet i
dialogboksen MS Service Log Settings.

Analyst MD-software
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Element Navn Beskrivelse

5 Log Filename | Angiv et navn for logfilen. De accepterede
filtypenavne er csy, txt eller log.

6 Log File Path Angiv den placering, hvor logfilen gemmes.
Sorg for, at den nye placering oprettes

pa standardplaceringen C: \ProgramData\AB
SCIEX\Analyst\MSServiceLog.

7 Use Defaults Klik for at returnere til de forudindstillede vaerdier i
alle felter i dialogboksen.

Klik pa Disable for at sla registreringen af aflaesninger fra i MS Service-logfilen.

Klik pa Enable for at starte registreringen af afleesninger fra massespektrometeret til MS
Service-logfilen.

5. Se folgende figur, hvis du vil @endre veerdierne i andre felter i dialogboksen MS Service
Log Settings: Figur 2-13.

6. Klik pa OK for at anvende aendringerne.

sMRM Calculator

Brug scriptet sMRM Calculator til en visuel repraesentation af en Scheduled MRM-algoritme
til dataopsamlingsmetode. Scriptet bruger fire grafer til at vise et overblik over MRM-
overgangen, dens samtidighed, dens forventede cyklustid og opholdstiden, der skal
anvendes for den. Se figuren: Figur 2-15. For at opna et passende arrangement af
overgangene over kgrselstiden skal du eendre parametervaerdierne, f.eks. Maximum Dwell,
Minimum Dwell, Target sMRM Cycle Time eller Target sMRM Scan Time, Window Width,
MRM Pause Time og Settling Time i dialogboksen for scriptet. De fire grafer ajourfares

i overensstemmelse hermed. Gentag denne proces, indtil du har opnaet det gnskede
arrangement af overgange.

Bemaerk: Hvis Target Cycle Time vaelges i den oprindelige metode, kan den ikke andres
til Target Scan Time i dialogboksen for scriptet. Hvis Target Scan Time vaelges i den
oprindelige metode, kan den ikke aendres til Target Cycle Time i dialogboksen for scriptet.

Bemaerk: Indstillingen Settling time kan kun aendres for Citrine-systemerne i dialogboksen
for sMRM Calculator-scriptet.

Installation af script

Se Installation af et script.
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Brug af scriptet

Forudsetninger

» Sgrg for, at Analyst MD-softwaren er aben, og der er aktiveret en hardwareprofil.

» Sarg for, at der allerede er oprettet en dataopsamlingsmetode for Scheduled MRM-
algoritmen.

1. Klik pa Script > sMRM Calculator.
Dialogboksen sMRM Calculator abnes.

Figur 2-14: Dialogboksen sMRM Calculator

= sMRM Caleulater o[}
| Lot Mathod Save Mhathed i Masses +i AT Windews  Duall Method Dwarview (] Concuiiancy (]
o Pesiva V] Megune :
Tieve (el Tine fmn)
Cyehe Time all Dwell Time [w]

Tiever [miri] Time [vin

2. Kilik pa Load Method for at veelge en eksisterende dataopsamlingsmetode for
Scheduled MRM-algoritmen.
Dialogboksen Open abnes.

Bemaerk: Der kan kun abnes en dataopsamlingsmetode, som indeholder
Scheduled MRM-algoritmeeksperimenter og for det aktive massespektrometer

i det aktuelt valgte projekt, for scriptet sMRM Calculator. Der vises kun

detaljerne for Scheduled MRM-algoritmeeksperimenterne. Ikke-Scheduled MRM-
algoritmeeksperimenter markeres som ikke-Scheduled MRM i scriptet.

3. Veelg dataopsamlingsmetoden for Scheduled MRM-algoritmen, og klik derefter pa Open.

Den valgte dataopsamlingsmetode abnes i dialogboksen sMRM Calculator. Filstien til
den abne dataopsamlingsmetode vises i dialogboksens titel.

Analyst MD-software Brugervejledning for scripts
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Figur 2-15: Dataopsamlingsmetode abnet i dialogboksen sMRM Calculator
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Venstre rude indeholder parametre for instrument og Scheduled MRM-
algoritmen. Parametrene, der vises i denne rude, eendres afhaengigt af
den abnede dataopsamlingsmetode.

Hvis arrangementet af overgangene ikke er egnet i de fire grafer i

hgjre rude, aendres de redigerbare parametre og indstillingerne i venstre
rude. De bergrte kolonner i tabellen og graferne opdateres tilsvarende.
Parameterveaerdierne kan aendres inden for det tilladte omrade, indtil der
opnas et passende arrangement af overgange.

Hvis veerdien i feltet Target sSMRM Scan Time for eksempel eendres,
genberegnes opholdstiden og opdateres i tabellen, og graferne
opdateres ogsa tilsvarende.

Hvis veerdien i feltet Windows Width for eksempel e&endres,
opdateres denne veerdi i kolonnen Window for alle de overgange,
som bruger denne globale indstilling. Opholdstiden for alle
overgangene genberegnes og opdateres i tabellen. Graferne i

hgjre rude opdateres ogsa tilsvarende. For overgange med deres
egne detektionsvindueindstillinger i en dataopsamlingsmetode for
Scheduled MRM Pro-algoritme vil opdatering af den globale indstilling
Window Width i venstre rude ikke opdatere veerdierne i kolonnen
Window for disse overgange i tabellen.

Bemaerk: Felterne, som vises som gra i venstre rude, kan ikke
redigeres, og veerdien kan ikke eendres.
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Element

Beskrivelse

2

Indeks, forbindelses-id, Q1- og Q3-masser, polaritet, vinduesbredde,
retentionstid og opholdstid vises i den midterste rude.
Standardvisningen er i reekkefglge efter indeksnummer.

For at omarrangere visningen pa baggrund af oplysningerne i andre
kolonner skal du klikke pa titlen i én af de syv kolonner: index, ID,
Masses, +/-, RT, Window og Dwell. Den midterste rude opdateres og
viser oplysningerne sorteret i alfanumerisk eller numerisk raekkefalge i
den valgte kolonne.

For metoder for SCIEX 4500MD- og Citrine- -systemer kan
vinduesbredden for alle overgange i det pageeldende Scheduled MRM-
algoritmeeksperiment ogsa redigeres i tabellen. Opholdstiden i
tabellen og graferne i hgjre rude opdateres tilsvarende. Redigering

af vinduesbredden i tabellen konverterer en dataopsamlingsmetode
for Scheduled MRM-algoritmen til en dataopsamlingsmetode for en
Scheduled MRM Pro-algoritme.

Bemeerk: Vinduesbredden, som benytter den globale indstilling fra
venstre rude, har en gul baggrund. Nar vinduesbredden i tabellen
2ndres manuelt for en individuel overgang, eller hvis den allerede
bruger den avancerede vinduesbredde, der er specifik for overgangen,
endres baggrundsfarven for den pageeldende celle til hvid.

Hgjre rude viser alle Scheduled MRM-algoritmeovergange, som er
indeholdt i den indlaeste dataopsamlingsmetode for Scheduled MRM-
algoritmen, grafisk som fire forskellige graftyper.

+ Den valgte MRM-overgang i tabellen er afbildet med den grgnne
lodrette linje i graferne.

» De lysegra omrader i graferne repreesenterer de retentionstidszoner,
hvor der er polaritetskontakt i hver cyklus.

* Veerktgjstip i hver graf viser X- og Y-veerdier for overgangen under
markgren. For graferne Method Overview og Dwell Time vises
forbindelses-id'et ogsa i veerktgjstippet.

» Hovis du klikker pa en MRM-overgang i grafen Method Overview,
veelges den pageeldende overgang i de andre tre grafer og tabellen.

Den fgrste graf, Method Overview, viser alle overgange og
detektionsvinduet for hver overgang. X-aksen viser retentionstiden.
Y-aksen viser MRM-indeksnummeret, som er den raekkefglge, hvori
overgangene blev indtastet i metoden.

Den anden graf, MRM Concurrency, viser retentionstiden pa X-aksen og
den samtidige MRM-overgang ved hver retentionstid pa Y-aksen.

Analyst MD-software
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6 Den tredje graf, Projected sMRM Cycle Time, plotter den projicerede
cyklustid over retentionstiden. Den rgde linje repraesenterer Target
Cycle Time, hvis den bruges. Hvise Target Scan Time anvendes, er
veerdien af den ragde linje summen af Target sMRM Scan-tiden for alle
Scheduled MRM-algoritmeeksperimenter i metoden.

Bemeerk: Der forventes flere datapunkter for overgange, hvor
Projected sMRM Cycle Time er meget lavere end Target Cycle
Time eller summen af Target Scan Time (hvor den rade linje er).

Der forventes faerre datapunkter for overgange, hvor Projected sMRM
Cycle Time er meget hgjere end Target Cycle Time eller summen af
Target Scan Time (hvor den ragde linje er).

7 Den fjerde graf viser opholdstiden for hver overgang ved dens
retentionstid. X-aksen viser retentionstiden. Y-aksen viser den
opholdstid, som anvendes.

4. Rediger parametervaerdierne efter behov for at optimere metoden og opna en bedre
fordeling af Projected sMRM Cycle Time.

5. Klik pa Save Method.
Vinduet Save Method File abnes.

AEndringerne i metoden kan gemmes i den oprindelige dataopsamlingsmetode eller
gemmes som en ny dataopsamlingsmetode. Hvis aendringerne gemmes i den
oprindelige dataopsamlingsmetode, overskrives de oprindelige parameterveerdier af de
nye veerdier.

Indtast et nyt filnavn, eller vaelg den oprindelige metode, og klik derefter pa Save.

7. Abn den gemte dataopsamlingsmetode i Acquisition Method Editor for at f vist de
nye aendringer.
Hvis den oprindelige metode var aben i Acquisition Method Editor, skal metoden
lukkes og abnes igen.

8. Kiik pa X gverst til hgjre i dialogboksen sMRM Calculator for at lukke dialogboksen.

Brugervejledning for scripts Analyst MD-software
IVD-IDV-05-4988-DA-C 31/32



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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