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Este documento se proporciona a los clientes que han adquirido un equipo
SCIEX, para que lo usen durante el funcionamiento de dicho equipo SCIEX.

Este documento esta protegido por derechos de propiedad y queda estrictamente
prohibida cualquier reproduccién total o parcial, a menos que SCIEX lo autorice

por escrito. VD

El software que se describe en este documento se proporciona bajo un acuerdo
de licencia. Esta legalmente prohibida la copia, modificacién o distribucion

del software en cualquier medio, a menos que se permita especificamente

en el acuerdo de licencia. Ademas, es posible que el acuerdo de licencia

prohiba igualmente desensamblar, realizar operaciones de ingenieria inversa o
descompilar el software con cualquier fin. Las garantias son las indicadas en ese

documento.

Algunas partes de este documento pueden hacer referencia a otros fabricantes o C €
sus productos, que pueden contener piezas cuyos nombres se han registrado

como marcas comerciales o funcionan como marcas comerciales de sus

respectivos propietarios. El uso de dichos nombres en este documento pretende

Unicamente designar los productos de esos fabricantes suministrados por SCIEX

para la incorporacién en su equipo y no supone ningun derecho o licencia de uso,

ni permite a terceros el empleo de dichos nombres de productos o fabricantes UK
como marcas comerciales.

Las garantias de SCIEX estan limitadas a aquellas garantias expresas Cn
proporcionadas en el momento de la venta o licencia de sus productos, y son

representaciones, garantias y obligaciones unicas y exclusivas de SCIEX. SCIEX

no ofrece otras garantias de ningun tipo, expresas o implicitas, incluyendo, entre

otras, garantias de comercializacién o adecuacion para un fin especifico, ya se

deriven de un estatuto, cualquier tipo de legislacion, uso comercial o transcurso

de negociacién; SCIEX rechaza expresamente todas estas garantias y no asume

ninguna responsabilidad, general o accidental, por dafios indirectos o derivados

del uso por parte del comprador o por cualquier circunstancia adversa derivada

de este.

Se trata de un sistema para uso diagnéstico in vitro. Producto(s) no
disponible(s) en todos los paises. Para obtener mas informacién, pongase en
contacto con el representante de ventas local o consulte sciex.com/diagnostics.

Rx only.

Es posible que los productos no estén disponibles en todos los paises. Si
desea obtener mas informacion, péngase en contacto con el representante
local de ventas o consulte el sitio web sciex.com.

Las marcas comerciales o marcas registradas aqui mencionadas, incluidos
sus correspondientes logotipos, son propiedad de AB Sciex Pte. Ltd. o sus
respectivos propietarios, en Estados Unidos y algunos otros paises (consulte
sciex.com/trademarks).

AB Sciex™ se usa bajo licencia.
© 2022 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

| | Leica Microsystems CMS GmbH
EC | REP Ernst-Leitz-Strasse 17-37
35578 Wetzlar
Germany
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Tutorial del algoritmo
Scheduled MRM

Objetivos
Los usuarios aprenderan a:

» Crear un método para supervisar las transiciones del algoritmo Scheduled MRM.

» Ver las transiciones del algoritmo Scheduled MRM en un cromatograma de iones
extraidos (XIC).

» Analizar los datos cuantitativos mediante la creacién del método de cuantificacion y la
revision de la tabla de resultados.

* Crear un método de adquisicién de algoritmo Scheduled MRM Pro.

* Crear un método de adquisicion de algoritmo Scheduled MRM Pro de IDA.

Acerca del algoritmo Scheduled MRM

El algoritmo Scheduled MRM permite adquirir cientos de compuestos a partir de una lista
de transiciones de monitorizacién de reacciones multiples (MRM), tiempos de retencién e ID
de compuestos que se proporcionan al crear el método de adquisicién. La funcionalidad

del algoritmo Scheduled MRM reduce la necesidad de llevar a cabo experimentos en

varios periodos. También se puede utilizar como un analisis de estudio en un método IDA
(adquisicion dependiente de informacion).

El algoritmo aprovecha al maximo los puntos a lo largo del pico cromatografico para permitir
una deteccion de picos y una reproducibilidad mejoradas. Con esta funcion el usuario
también puede ver archivos de datos con muchas transiciones de MRM mostrando las
columnas de ID de compuesto, indice de Integration Quality del analito e indice de IS
(patrén interno) Integration Quality en la tabla de resultados. En el caso de sistemas SCIEX
3200MD, admite un maximo de 1000 transiciones en el algoritmo Scheduled MRM. En el
caso de sistemas SCIEX 4500MD vy Citrine, se admite un maximo de 4000 transiciones en el
algoritmo Scheduled MRM.

Nota: La columna Analyte Integration Quality Index y la columna IS Integration Quality
Index también estan disponibles para los datos de MRM en la tabla de resultados.

En la figura siguiente se muestra un ejemplo de un ciclo de LC del algoritmo
Scheduled MRM. El numero de transiciones de MRM supervisadas simultaneamente varia
durante el analisis de LC, pero permanece constante entre las inyecciones.
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Figura 1: Ejemplo tipico de un ciclo de LC del algoritmo Scheduled MRM
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Elemento Descripcion
1 Transiciones de MRM supervisadas
2 Numero elevado de transiciones de MRM supervisadas
3 Numero reducido de transiciones de MRM supervisadas

Para procesar un gran numero de transiciones con el algoritmo Scheduled MRM, utilice el
software MultiQuant MD para el procesamiento de datos. Para obtener mas informacion,
pongase en contacto con un representante de ventas de SCIEX.

Documentacion relacionada

Guia de usuario del sistema del espectrometro de masas
Guia para usuarios avanzados

Guia del usuario de scripts (para obtener mas informacién sobre el script Crear métodos
de cuantificacién a partir de archivos de texto y Crear archivos de texto a partir de un
método de cuantificacion)

Tutorial sobre adquisicion dependiente de informacion (para obtener mas informacion
acerca de la creacion de métodos mediante IDA)

Analyst
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Requisitos previos

Requisitos previos

Los usuarios deben poder:

» Crear un método de adquisicion

* Enviar un lote

» Crear un método de cuantificacién y crear y revisar una Results Table.

Los siguientes dispositivos periféricos deben incluirse en el perfil de hardware:
+ Bombade LC

* Autosampler

Creacion de un archivo csv o txt

Asimismo, la informacion de las transiciones de los métodos Scheduled MRM se puede
crear y almacenar en un archivo csv o txt y se puede importar en la tabla de rangos de masa
de un método de algoritmo Scheduled MRM. Utilice los siguientes criterios para crear un
archivo csv o txt:

« El archivo no debe contener titulos de encabezado, columna ni fila.

* El orden y el numero de las columnas en el archivo debe coincidir con el orden y el
numero de las columnas en la tabla de rangos de masas.

* Paralos métodos MRM y de algoritmo Scheduled MRM, no puede haber celdas vacias.
En el caso de métodos de algoritmo Scheduled MRM Pro, las columnas Window y
Threshold pueden dejarse vacias para que puedan usarse los valores predeterminados.
La columna Group también se puede dejar en blanco.

Asegurese de que el archivo se guarde con la extension csv o txt.

Crear un método de adquisicién para el
algoritmo Scheduled MRM

Nota: Para sistemas SCIEX 4500MD y Citrine, se puede obtener un maximo de

1250 transiciones MRM no programadas y 4000 transiciones MRM con el algoritmo
Scheduled MRM. Para los sistemas SCIEX 3200MD, se puede obtener un maximo de 300
transiciones MRM y 1000 transiciones MRM con el algoritmo Scheduled MRM.

1. Enla barra de navegacion bajo Acquire, haga doble clic en Build Acquisition Method
y, a continuacion, seleccione el icono Mass Spec en el panel Acquisition Method.

2. Asegurese de que el valor seleccionado en Scan Type es MRM y, a continuacioén, active
la casilla de verificacion Enabled del grupo Scheduled MRM. Para crear un método
para los sistemas SCIEX 4500MD y Citrine, consulte las funciones de la figura: Figura

Tutorial del algoritmo Scheduled MRM Software Analyst MD
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2. Para crear un método para los sistemas SCIEX 3200MD, consulte las funciones de la
figura: Figura 3.

Figura 2: Funciones de software del algoritmo Scheduled MRM para los sistemas
SCIEX 4500MD y Citrine
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Edit Paramelens
Elemento Descripcion
1 Casilla Enabled en el grupo Scheduled MRM: activela para habilitar

las funciones basica y avanzada del algoritmo Scheduled MRM.

2 Opcidn Basic: seleccionela para habilitar la funcion del algoritmo
Scheduled MRM. Basic es la opcién predeterminada.

3 Casilla de verificacion Q1/Q3 Resolution: seleccionela para aplicar
distintas configuraciones de resolucion Q1 y Q3 a cada transicion.
Cuando esta opcion esté seleccionada, afiada las columnas Q1
Resolution y Q3 Resolution a la tabla de rango de masa.

4 Boton Import List: haga clic en este botén para importar las
transiciones de MRM, el tiempo, el identificador y los parametros
dependientes de compuestos de un archivo txt o csv.

5 Columna Retention Time (min): escriba el tiempo de retencion
esperado en minutos para la transicién de MRM correspondiente. Esta
columna muestra el tiempo de permanencia de los métodos de MRM
expresado en minutos (min).

6 Columna ID: (opcional) escriba un identificador de compuesto para la
transicién que le interese.

7 Campo MRM detection window (sec): escriba el intervalo de tiempo
de deteccién asociado al tiempo de retencion de cada transicion.

Software Analyst MD Tutorial del algoritmo Scheduled MRM
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Elemento

Descripcion

8

Opcion Target Cycle Time (across sMRM experiments): seleccidnela
para especificar y utilizar el tiempo de ciclo objetivo para todos

los experimentos del algoritmo Scheduled MRM en todo el periodo

0 método. Al seleccionar o borrar la opcidn en un experimento

del algoritmo Scheduled MRM, se aplica automaticamente la misma
configuracion al otro experimento del algoritmo Scheduled MRM si hay
dos experimentos del algoritmo Scheduled MRM en el método. Se
permite un maximo de dos experimentos del algoritmo Scheduled MRM
en un periodo o método. El tiempo del ciclo objetivo es ajustable para
que se pueda conseguir un tiempo de ciclo especifico para todos los
ciclos y obtener puntos de datos distribuidos mas uniformemente por
el pico, independientemente del conmutador de polaridad entre las
transiciones concurrentes dentro de un ciclo. Target Cycle Time es la
configuracién predefinida.

Campo Target Scan Time (per sMRM experiment) (sec): seleccione
esta opcidén para especificar el periodo de tiempo objetivo que se

debe utilizar para el experimento en cada ciclo. El software mantendra
el tiempo total de analisis de este experimento cerca del tiempo
objetivo en cada ciclo, a menos que se aplique el tiempo de
permanencia minimo o el tiempo de permanencia maximo a algunas
de las transiciones concurrentes. El tiempo de analisis objetivo puede
ajustarse con el fin de centrarse en un niumero de puntos especificos a
lo largo de los picos de LC.

Figura 3: Funciones de software del algoritmo Scheduled MRM para los sistemas
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Elemento

Descripcion

1

Casilla de verificacion Enabled en el grupo Scheduled MRM:
selecciénela para habilitar la funcion del algoritmo Scheduled MRM.

Casilla de verificacion Q1/Q3 Resolution: seleccionela para aplicar
distintas configuraciones de resolucién Q1 y Q3 a cada transicion.
Cuando esta opcion esté seleccionada, afiada las columnas Q1
Resolution y Q3 Resolution a la tabla de rango de masa.

Boton Import List: haga clic en este botén para importar las
transiciones de MRM, el tiempo, el identificador y los parametros
dependientes de compuestos de un archivo txt o csv.

Columna Retention Time (min): escriba el tiempo de retencién
esperado en minutos para la transicion de MRM correspondiente. Esta
columna muestra el tiempo de permanencia de los métodos de MRM
expresado en minutos (min).

Columna ID: (opcional) escriba un identificador de compuesto para la
transicién que le interese.

Campo MRM detection window (sec): escriba el intervalo de tiempo
de deteccién asociado al tiempo de retencion de cada transicion.

Opcion Target Cycle Time (across sMRM experiments): seleccidnela
para especificar y utilizar el tiempo de ciclo objetivo para todos

los experimentos del algoritmo Scheduled MRM en todo el periodo

0 método. Al seleccionar o borrar la opcidn en un experimento

del algoritmo Scheduled MRM, se aplica automaticamente la misma
configuracion al otro experimento del algoritmo Scheduled MRM si hay
dos experimentos del algoritmo Scheduled MRM en el método. Se
permite un maximo de dos experimentos del algoritmo Scheduled MRM
en un periodo o método. El tiempo del ciclo objetivo es ajustable para
que se pueda conseguir un tiempo de ciclo especifico para todos los
ciclos y obtener puntos de datos distribuidos mas uniformemente por
el pico, independientemente del conmutador de polaridad entre las
transiciones concurrentes dentro de un ciclo. Target Cycle Time es la
configuracién predefinida.

Software Analyst MD
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Elemento

Descripcion

8

Campo Target Scan Time (per sMRM experiment) (sec): seleccione
esta opcién para especificar el periodo de tiempo objetivo que se

debe utilizar para el experimento en cada ciclo. El software mantendra
el tiempo total de analisis de este experimento cerca del tiempo
objetivo en cada ciclo, a menos que se aplique el tiempo de
permanencia minimo o el tiempo de permanencia maximo a algunas
de las transiciones concurrentes. El tiempo de analisis objetivo puede
ajustarse con el fin de centrarse en un numero de puntos especificos a
lo largo de los picos de LC.

3. Para utilizar distintas configuraciones de resolucién y en cada transicion, haga clic en
Q1/Q3 Resolution en el grupo Scheduled MRM.

Se afiaden dos columnas en la tabla de rangos de masas: Q1 Resolution y Q3

Resolution.

Figura 4: Opcién Q1/Q3 seleccionada para sistemas SCIEX 4500MD y Citrine
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Targst Scan Time fpar sMAM i)
e
Edt Parrrdon
Elemento Descripcion
1 Columna Q1 Resolution: el modo en el que el analisis Q1 separa
componentes poco espaciados. Esta es la capacidad de resolucion del
primer cuadrupolo. Entre las opciones se incluyen High, Unit, Low u
Open.
2 Columna Q3 Resolution: el modo en el que el analisis Q3 separa
componentes poco espaciados. Esta es la capacidad de resolucion del
tercer cuadrupolo. Entre las opciones se incluyen High, Unit, Low u
Open.

Las opciones Resolution Q1 y Resolution Q3 de la pestafia Advanced MS no estan
disponibles para utilizar.
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Si la casilla de verificacion Q1/Q3 Resolution esta seleccionada en Tune Method
Editor, las opciones Q1 Resolution y Q3 Resolution de la pestafia Resolution no estan
disponibles para usarse.

4. Complete la tabla de rangos de masas de cada transicion de MRM de interés; para
hacerlo, utilice uno de los métodos siguientes:

» Especificar las transiciones de MRM manualmente: especifique la masa Qf1, la
masa Q3, el tiempo de retencion y el identificador de compuesto para cada
transicion de interés. Para cada transicion, seleccione los valores en las columnas
Q1 Resolutiony Q3 Resolution. Haga clic con el botdn derecho para agregar
parametros dependientes de compuestos, segun sea necesario. Puede agregar un
maximo de cuatro parametros dependientes de compuestos a la tabla de rangos de
masas.

* Importar las transiciones de MRM: haga clic en Import List y, en el cuadro de
didlogo Open, seleccione un archivo de valores separados por comas (csv) o valores
separados por tabulaciones (ixt) que contenga la informacién sobre las transiciones
de MRM. Una vez seleccionado el archivo, haga clic en Open. El contenido del
archivo se muestra en la tabla de rangos de masas. Para obtener mas informacion
sobre la creacion de archivos, consulte la seccion Creacion de un archivo csv o txt.

» Copiary pegar las transiciones de MRM: seleccione las celdas de un archivo csv o
txt que contengan la informacién necesaria y pulse Ctrl+C. Para pegar las lineas con
la informacion, seleccione la primera celda Q1 Mass (Da) en la tabla de rangos de
masas y, a continuacion, pulse Ctrl+V.

Nota: Antes de importar o de copiar y pegar, asegurese de que las columnas de datos
de los archivos csv o txt coinciden con las de la tabla de rangos de masas del software.
El numero de columnas y el orden de estas en el archivo de origen y en la tabla de
destino deben ser los mismos. Agregue o elimine columnas, o cambie el orden de estas,
en el archivo de origen, segun sea necesario. Para agregar una columna a la tabla de
rangos de masas, haga clic con el botén derecho en la tabla y seleccione un parametro
dependiente de compuestos. Para los parametros dependientes del compuesto, los
valores deben hallarse dentro de los intervalos permitidos para la polaridad escogida.

5. En el campo MRM detection window (sec), escriba el intervalo de tiempo de deteccion
asociado al tiempo de retencién de cada transicion. Esta ventana debe reflejar la
anchura deseada del pico cromatografico y la variabilidad del tiempo de retencion
cromatografica del analito, con el fin de que el pico de MRM completo siempre aparezca
en la ventana.

Utilice la cromatografia LC como guia para seleccionar los mejores parametros del
algoritmo Scheduled MRM. Determine la anchura de un pico tipico en la base y consulte
la tabla siguiente para conocer los ajustes recomendados. Asegurese de tener en
cuenta la estabilidad del tiempo de retencién al definir la ventana de deteccién de MRM.
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12/31 IVD-IDV-05-0249-ES-E



Tutorial del algoritmo Scheduled MRM

Tabla 1: Configuracién recomendada para los parametros del algoritmo

Scheduled MRM

Anchura del pico en la

Intervalo de deteccion de

Target Scan Time o Target

base MRM Cycle Time
30 segundos 90 segundos 2 segundos
15 segundos 60 segundos 1 segundo

10 segundos

30 segundos

0,5 segundos

En el algoritmo Scheduled MRM, el numero de analitos por ciclo controlado se ajusta en
funcion de la ventana del tiempo de retencion de los analitos. Para maximizar el tiempo
de permanencia de cada analito y su relacién senal/ruido, es recomendable utilizar un
intervalo de tiempo de retencién mas pequefo y razonable, con el fin de poder capturar
el pico de interés. Un valor de 60 segundos es un buen punto de partida. Este valor es
suficiente para una cromatografia que genera una anchura de pico de 15 segundos y un
margen de tiempo de retencion potencial de 20 segundos, tanto a la izquierda como a la
derecha del pico.

Por ejempilo, si el tiempo de retencion esperado era de 4,5 minutos, al escribir
60 segundos se establecera un intervalo de deteccion entre los minutos 4 y 5.

Nota: Si Retention Time se establece en cero (0), el software controlara esa transicion
durante todo el tiempo de adquisicion.

Haga una de las siguientes acciones segun sea necesario:

» Si es necesario, deje la opcion Target Cycle Time (across sMRM expts)
seleccionada y escriba un tiempo de ciclo objetivo, en segundos, como se muestra
en la siguiente figura. Si la opcién Target Cycle Time esta seleccionada, el software
intenta aplicar el mismo tiempo de ciclo a todos los ciclos. Sin embargo, el tiempo de
ciclo real utilizado para cada ciclo varia principalmente en funcion de la suma de los
tiempos de permanencia de todas las transiciones del ciclo.

El software utiliza el tiempo de ciclo objetivo, los tiempos de cambio de polaridad,

si los hay, y todos los tiempos de pausa para calcular el tiempo de permanencia

de cada transicién dentro de un ciclo. El tiempo de permanencia asignado a una
transicién depende del tiempo de permanencia calculado para cada ciclo en la
ventana de deteccion, de si el tiempo de permanencia calculado es menor que el
tiempo de permanencia minimo o mayor que el tiempo de permanencia maximo para
algunos ciclos y de cuanto se solapa con cada una de las otras transiciones en la
ventana de deteccion. Si el tiempo de permanencia calculado es menor que el tiempo
de permanencia minimo debido a la alta concurrencia o mayor que el tiempo de
permanencia maximo debido a baja simultaneidad, entonces se utilizara el tiempo de
permanencia minimo o el tiempo de permanencia maximo para esa transicion en ese
ciclo para el siguiente paso del calculo. El promedio de los tiempos de permanencia
de todos los ciclos de esta transicidn es el tiempo de permanencia final asignado a
esta transicion.

Tutorial del algoritmo Scheduled MRM
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7.

Figura 5: Target Cycle Time (across sMRM expts)

M5 | Advanced MS
Scheduled MRM
Expenment: |1 - [+ Enaibled @ Basic Advanced Import List
Scantype: | MAM (MRM) - ¥1(G1/G3 Raach tion
Penicd Summarny
Scheduled lonization
Polarity Ousbion: 5000 | fuin)  Deloy Tme: 0 B2} | ciart Time Stop Tuns
B Postive : .
& 300 C 1.0000 j jmin) |0
Negative yeles yoie fpec) min) min)
MM detection window: 60 fuac) 01 Mass (Da) | @3 Mass (Da) RE'“'E::]""" D O Resclution | @3 Resolution
d uni Unt
Target for sMAM '
@ Tagst Cycle Tme (across sMAM expls) |
Target Scan Time jper sMRM expt)
1 fsec)
[ [Edit Parameters
+ Si es necesario, haga clic en Target Scan Time (per sMRM expt) y, a continuacion,
escriba en segundos la duracién prevista del experimento para cada ciclo, como
se muestra en la siguiente figura. Este parametro contribuye a definir el nimero de
puntos a lo largo del pico cromatografico.
Figura 6: Target Scan Time (per sMRM expt)
M5 | Advanced MS
Scheduled MEM
Expenment - [+ Enabled @ Basic Advanced Import List
Scantype: | MRM (MAM) - ¥121/03 Reachion
Penicd Summary
Scheduled lonization
Polariy Ousion: 5000 | fmn)  Delay Teme: 0 #2) | e Time Stop Tine
B Posttive : .
o 300 C 1.0000 I jmin) |0
Negative ycles yole fsec) min) min)
MM detection window: 60 fuac) 1 Mass (Da) | Q3 Mass [Da) RE'“'E::]""" o O Resolution | Q3 Resolution
d Uni Unt
Target for sMAM '

& Target Cycle Time (across sMAM expts)
Target Scan Time fper sMRM eaxpt)

1 fec)

fEchPm

Utilice la anchura de los picos cromatograficos como guia para establecer este valor.
Un valor de 1 segundo es un buen punto de partida para una cromatografia que

genera una anchura de pico de 15 segundos. En este caso, un tiempo de analisis
objetivo de 1 segundo va a generar unos 15 puntos de datos a lo largo de un pico
de 15 segundos, cuando no se aplica un tiempo de permanencia minimo ni maximo a
las transiciones simultaneas existentes en esta ventana de deteccion.

Proporcione los valores obligatorios en los campos restantes del método de adquisicion.

8. Guarde el método de adquisicién en el proyecto en el que se vaya a ejecutar la

adquisicion.
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Nota: Los campos del algoritmo Scheduled MRM también estan disponibles en Tune
Method Editor.

Crear un método de adquisiciéon utilizando dos
experimentos de algoritmo Scheduled MRM

Utilice este procedimiento para crear un método que permita el cambio de polaridad.

1. Cree un método de adquisiciéon del algoritmo Scheduled MRM utilizando los pasos
que se describen en la seccién Crear un método de adquisicion para el algoritmo
Scheduled MRM.

2. En el panel Acquisition method, haga clic con el botén derecho del raton en Period vy, a
continuacién, haga clic en Add experiment.
Se creara un segundo tipo de experimento de MRM.

3. Enla pestana MS, seleccione una de las siguientes opciones en funcién del
espectrémetro de masas que se esté utilizando:

* En el caso de sistemas SCIEX 4500MD y Citrine, seleccione la casilla de verificacion
Enabled en el grupo Scheduled MRM. Para crear un método de adquisicion
periddico para el algoritmo Scheduled MRM, asegurese de seleccionar la opcion
Basic en el grupo Scheduled MRM. Para crear el método, consulte las funciones
en la figura Figura 2. Para crear un método de adquisicion para el algoritmo
Scheduled MRM Pro, asegurese de seleccionar la opcion Advanced. Para crear
este método, consulte la seccién Crear un método de adquisicién para el algoritmo
Scheduled MRM Pro.

* En el caso de sistemas SCIEX 3200MD, seleccione la casilla de verificacion Enabled
en el grupo Scheduled MRM. Para crear el método, consulte las funciones en la
figura Figura 3.

4. Complete el método de adquisicidn tal como se describe en la seccién Crear un método
de adquisicion para el algoritmo Scheduled MRM.

5. Guarde el método de adquisicién en el proyecto en el que se vaya a ejecutar la
adquisicion.

Nota: En el caso de sistemas SCIEX 3200MD y SCIEX 4500MD, el tiempo de
estabilizacion predeterminado se aplicara cuando haya un cambio de polaridad en ese
ciclo. En el caso de los instrumentos de la serie Citrine, cuando haya un cambio de
polaridad en ese ciclo, se aplicara el tiempo de estabilizacién configurado por el usuario.

Generacion de un cromatograma de iones
extraidos

Nota: Si se abre un archivo wiff para el algoritmo Scheduled MRM que contenga mas de
2500 transiciones, se muestra un TIC en lugar de un XIC.
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Tras generar los datos del algoritmo Scheduled MRM utilizando el método de
adquisicion creado en el procedimiento anterior, en la barra Navigation, en Explore,
haga doble clic en Open Data File y, a continuacién, seleccione el archivo de datos y la

muestra.

Los datos de MRM y de algoritmo Scheduled MRM estan configurados para mostrarse

como un XIC superpuesto.

Haga clic en Explore > Extract lons > Use Dialog.
Se abrira el cuadro de dialogo Extract lons con cada una de las transiciones de MRM
del archivo de datos seleccionado, acompafiada del tiempo de retencion previsto y el ID

de compuesto correspondiente, si se ha especificado.

Figura 7: Cuadro de didlogo Extract lons

Extract lons
&1 a2 RT ID
a5.0 580 5.3 Amitrole
101.0 520 45 Hesamethonium
1100 93371 4.9 Hydrosyrmethylpenidine
1120 811 56 Hiztamine
118.0 580 36 Betane
1230 801 5.8 Micotinamide
128.0 691 85 Conine
1300 BBO 21 Metformin
134.0 911 4.8 Tranylcypromine
1360 921 31 Adenine
136.0 9.0 2.9 Amphetamine
137.0 54.0 4.9 Allopurinol
1380 771 5.2 Apophedin
138.0 790 7B lzoniazide
138.0 781 4.7 Methyl nicotinate
138.0 6RO B0 Sahcylamide
1420 B30 56 Cyclopentamine
1420 81.0 55 Dimetridazole
143.0 BO0 65 Methylthiouraci
143.0 69.0 51 Piracetam
1440 790 53 Obidoxime
146.0 751 41 S-Hudrowypquinaoline

(] |

Cancel |

Sart By

f+ 1 Mass
" Q3 Mass

I RT
D

Help

X

Dispone de las siguientes opciones para ordenar la lista: Masa Q1, Masa Q3, RT
(tiempo de retencién) o ID (identificador de compuesto).

Seleccione una o varias transiciones.

Haga clic en OK.

El XIC se muestra debajo del cromatograma y el identificador de compuesto de la

primera transicion seleccionada se muestra en el titulo.
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Figura 8: Ejemplo de un XIC superpuesto que se abre cuando se extraen varios

sEEdER i | 2002 % |[explore Mode | || 5 B lsmrm validation pesticices | @ X BT MM
BECe s arm AR L REBAFR iy RBEeE D AN R TR ARSI
& =l B 0 of + bR (1000 pairsk 104,337 0 amu Expected RT: 63 10: 3,45 Timethasarb 1 from Sample 10 (513 7 100 ng/mL 010) o1 22 Oct OF sMiRbt Wal Fa Maze 70.4 ops
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L Marual Tuning 2306
" Acquie (1) 2248
K104 Method Wizsid 2448
' il il
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1448
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|
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20:8 ‘ | | |
1085 i I/
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10 z0 30 40 580 80 70 &0 80 100 11.0 120 130 €0 160
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Ver transiciones de MRM

1. Genere un XIC.

2. Haga clic con el boton derecho en el titulo del XIC para mostrar las transiciones de
MRM que estan activas en la zona. Seleccione la transicién de MRM de interés para
mostrar una etiqueta del tiempo de retencion en el cromatograma.
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Figura 9: Transiciones de MRM activas
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3. Arrastre el cursor a lo largo del eje X para ampliar una zona de tiempo especifica.
El XIC se ajustara al pico mas alto de los datos mostrados.

4. Haga clic con el boton derecho de nuevo en el titulo del XIC para mostrar las
transiciones de MRM que estan activas en la zona de tiempo especifica.
Se mostraran todas las transiciones que superen el umbral y se encuentren dentro de la
zona ampliada. El titulo se reducira al numero de transiciones de la zona ampliada.

Crear métodos de cuantificacion

Nota: En el software Analyst MD, debe utilizarse Build Quantitation Method para crear un
método de cuantificacion para un archivo de datos que contenga mas de 94 transiciones. El
asistente Quantitation Wizard solo puede crear métodos de cuantificacion de datos con 94
transiciones o menos.

Antes de empezar, asegurese de que se esté utilizando el algoritmo de IntelliQuan-MQ Il
recomendado. Para obtener mas informacién sobre la seleccion de algoritmos, consulte el
documento Ayuda.

1. Enla barra Navigation, en Quantitate, haga doble clic en Build Quantitation Method.

Software Analyst MD Tutorial del algoritmo Scheduled MRM
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Nota: El asistente de cuantificacion se puede utilizar para crear un método de
cuantificacion y analizar datos que contengan menos de 94 transiciones.

2. Seleccione el archivo de datos y la muestra recién adquirida y, a continuacion, haga clic

en OK.

Se muestra una columna Name en la tabla Analytes. Dado que las transiciones se han
seleccionado durante la adquisicién, esta columna se rellena con el identificador de

compuesto del método de adquisicion.

Figura 10: Método de cuantificacion: pestaina de componentes

A Quantitation Method - Untitled

Components |r.z:.gm.m: Casliby ation
Dats Sousce: | Priod 1/ Expt. 1 - Sum Multiple long
Irbarrial S8 mnds
Hams EIEE B
1 z
2
3
4 -
Furiabaag
Hatet [ internal Stancard [21 13 |-
1 Imphetarmine 1 [146:000 £ 91 000
2 Wbt aefatr |146.000 165 000
3 M hanriod emires 1 _150!?:01?10@
4 Hethampded amine 2 1 EQ 000 F &5 000
5 MDA 150,100 F165.000
3 NOa 2 | 1901900 £ 133.100
7 NOLA, 1 1164000 £ 135,000
a HDBLE, 2 184000 § 77 000 -

Nota: Si hay varios experimentos incluidos en el método, debe revisar cada uno de
ellos seleccionandolos en la lista de Data Source para poder utilizar los analitos del
experimento en el método de cuantificacion. Si el numero de analitos es elevado, es

posible que la lista de Data Source tarde algun tiempo en rellenarse.

3. Defina los valores obligatorios en los campos restantes del método de cuantificacién y, a
continuacion, guarde el método.

4. Use el asistente de cuantificacion para crear la tabla de resultados. Asegurese de

seleccionar el método de cuantificacion que se acaba de crear.

Sugerencia: Si el archivo de datos dispone de un numero elevado de transiciones de
MRM, utilice el script Create Quan Methods From Text Files y el script Create Text File
from Quan Method para crear o modificar un método de cuantificacién. Para obtener

mas informacién, consulte el documento Guia de usuario de scripts.

Tutorial del algoritmo Scheduled MRM
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Revisar la tabla de resultados

1. Para ver los resultados de una transicion especifica, haga clic con el botén derecho en
la tabla de resultados, seleccione Analyte y, a continuacion, seleccione la transicién en
la lista de ID de compuesto.

Figura 11: Tabla de resultados: seleccion de analitos

Farmrla. |
em iz = e

Sample Name Sample ID 5
i 3Y'S suithid Ful e
2 SYS suiib0d P .
3 SY'E =awib01
4 SYE suithi Anayts Groug 3
5 3Y'S suithid I ——
5 |5vS suilot Ao Formide Eolumn
T 5YS suitD01 Teble Satings 5
8 |S¥S sutdni R "
9 |5vE suidol i::rt - ,
10 SYS swilid
11 SY'E =auwiibod Delete Fane
12 |5Y'E suithit Flreen
13 |5Y'S suitddd Add Custom Column
14 |5%S swild Delete Custom Collmn
15 SY'E =awib01 n
16 |5YE suithit Un
17 |5YS suithd Un
18 SYS swilid Un
19 S%E suithod Un
21 SY'E suithod Un
iy | SY'E guithid Un
22 |5YS swibod Un
23 SY'E =awib01 Un
2-1 SYE suithii Un

F-hemina funi razepam
S-Hydraxyrisperidone
Acechding
Aceprometezine
Acichwir

Ajraline
alchz-Hydraxyalprazolzm
slpha-Hydraxyiriazolam
Ebramlam

Abrenalel
Amantadine

Amiorids
Emincphenarons
Aminopromazing
Amigdarone
Amiphznazole
Emitripbyn
ambdipine

Amexidlin
Amphetamine
Epamorphine
Apriniding

Atenclol

A toryastabn

Btrcgine

Aztreanan

Befunplol

Berdacarh
Eerzatropine
Bergocang
Berzoctaming
Berzoylecponine
Eerberine

Betzxoll

Bezsfirate

T e

Iyte Peak | Analyte Peak A
a (coums) [ Height (cps) c““r"'
e+ 000 0.00a+000 i
-+ 000 0.00=+000 [
e+ 000 [0.00=+000 Hia
£+ 000 0002+ 000 Hi
E+000 0.00e+000 &
E+000 0.00=+000 M
=+ D00 00024000 M
E+000 00024000 HI#
e+ 000 0.00a+000 Hf&
-+ 000 0.00=+000 Hfa
e+ 000 00024000 Mis
-+ 000 0.00e+000 HA
e +000 0.00e+000 i)
E+000 0.00=+000 M
e+ 000 [0.00=+000 Mia
E+000 00024000 HI#
e+ 000 0.00a+000 &
-+ 000 0.00=+000 &
k= + 000 00024000 M
E+000 0002+ 000 HI#
e+ 000 0.002+000 LY
-+ 000 0.00=+000 [
e+ 000 [0.00=+000 Hia
e+ 000 0002+ 000 il

2. Haga clic con el boton derecho en la tabla de resultados y, a continuacion, haga clic en
Table Settings > Edit para abrir el cuadro de dialogo Table Settings.

Haga doble clic en Columns y, a continuacion, seleccione Analyte en la lista.

Junto a Analyte Peak Name, seleccione la casilla de verificacién Shown.

Haga clic en OK y, a continuacion, en Done.
La columna Analyte Peak Name se agregara a la tabla de resultados y el identificador
de compuesto de cada transicion se mostrara en esa columna.
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Figura 12: Tabla de resultados: columna de nombre del pico del analito

Sample Hame | Sample Type File Name Analyte Peak Name
1 SYE suitdi Unknown Trple Quadi23 Aug |3 4-Methylenedinxyamphetamine
P SYS su0 Linknown Trple Quad\2d Aug |3 4-Methylenedinoyethylamphetamine
3 S5 suitdo Unknown Trple Quadi23 Aug|d 4-Methylenedimommethamphetamine
4 S¥S cuitd01 Unknown Triple Quad\23 Aug|6-C-Monoacetymaonghine
i 23 suitdi Linknown Triple Quadi23 Aug | T-Aminoclonazepgam
i 33 suiti Inknousn Trple Ouad\23 Aug|T-Aminoflunitrazepam
[ SYS suti LInknown Trple Quad?d Aug|3-Hydrosom spendone
5] TS suitd] Unknown Trple Quadi2d Aug|Acecldine
9 =TS it Unknown Triple Quad\23 Aug|Aceprametazing
10 [2Y'S suitdid Linknowin Triple Quad\23 Aug | Aciclovir
11 SYE suitdi Unknown Trple Quad23 Aug|Ajmaline
12 [SYS sutd Linknown Trple Quad\2d Aug|alpha-Hydrosoyslprazolam
13 S5 suitdo Unknown Trple Quad\23 Aug|alphs-Hydroxytriazolam
14 S¥S cuitd01 Unknown Triple Quad\23 Aug|Alprazolam
16 | 3YS suit0o1 Linknown Triple Quad\23 Aug |alprenolol
16 | 3Y'S suit001 Inknousn Trple Ouad\23 Aug|Amantadine
WOEYT =N Uinfmcen Trole Quad ) Aug|A=—i--ide

6. Haga clic con el boton derecho en la tabla de resultados y, a continuacién, haga clic en
Table Settings > Edit para que se muestren las columnas Analyte Integration Quality
e IS Integration Quality en la tabla.

7. Haga doble clic en Columns y, a continuacion, seleccione Analyte en la lista.

8. Active la casilla de verificacion Analyte Integration Quality situada junto a Shown y, a
continuacion, haga clic en OK.

9. Seleccione Internal Standard en la lista.
10. Junto a IS Integration Quality, seleccione la casilla de verificacion Shown.

11. Haga clic en OK 'y, a continuacion, en Done.

Las dos columnas se agregaran a la tabla de resultados. La calidad de integracion
indica la medida en que se integra el pico. Los valores proximos a 1 indican picos
correctamente integrados. Los valores inferiores pueden indicar que el pico no esta bien
integrado, que hay un fondo muy amplio o que puede haber otro pico en la zona.

Estas columnas facilitan la revision de los picos porque el usuario puede detectar
facilmente los picos con valores indice de Integration Quality de analito bajos para
una revision manual. Ademas, los usuarios pueden ejecutar una consulta en los datos
para averiguar los valores indice de Integration Quality de analito que son inferiores a
un valor considerado aceptable para visualizar y revisar manualmente un subconjunto
de datos.
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Figura 13: Columnas de la tabla de resultados

Calculatad Analyte .
Sample Name I&:j?ﬁr:d Concentration | Accuracy (%) lntﬂgrg_ﬂﬂn 15 IE‘:EE:M Time
{ngfmL} Quality
— o
1 ST0 1 r 322 161 100 L1) |00 210 anoooo
2 S5T01 r 329 165 0874 1.00 MiA
3 5TDA r 274 137 1.00 1.00 MA
4 |s1D1 r 3.20 160. 1.00 1.00 0.000000
5§ |sTD [ 286 3. 0.731 1.00 (T
B |STD1 r 254 127. 1.00 1.00 M,
7 |smD2z r 452 123 100 100 0000000
8 |3mD2Z r 470 120 0.852 .00 HAE
] STD 2 r 437 109 1.00 1.00 MiA
10 |sTD2 r 424 106, 1.00 1.00 0.000000
11 |sTDz r 450 12, 0.942 1.00 ()
12 oTr 2 - S C_| "N 4 l"||:| Flify
Elemento Descripcion
1 Columna del indice de calidad de integracion de analito
2 Columna del indice de calidad de integracion de estandar interno

Acerca del algoritmo Scheduled MRM Pro
Algorithm

El algoritmo Scheduled MRM Pro es compatible con los sistemas SCIEX 4500MD vy Citrine.

El algoritmo Scheduled MRM Pro anade funcionalidad avanzada al algoritmo

Scheduled MRM. Mejora la robustez del tiempo de retencion de los experimentos al permitir
establecer las ventanas de adquisicion para cada transicion en el método de adquisicion.
Los usuarios pueden ajustar ventanas individuales para los compuestos que tienen picos LC
amplios o gran variacion en sus tiempos de retencion.

Ademas, el algoritmo Scheduled MRM Pro incluye la siguiente funcionalidad:

El algoritmo Scheduled MRM Pro también es compatible con la ampliacién automatica
de ventanas durante la adquisicion. Los usuarios tienen la opcién de activar o desactivar
la opcién Dynamic Window Extension (DWE). También se pueden establecer diferentes
umbrales de activacion y de DWE para cada transicion individual. Por ejemplo, un umbral
de activacion bajo y un umbral de DWE alto tienen mas probabilidades de activar

una transicion secundaria pero evitar una ampliacién de ventana dinamica innecesaria.
Cuando DWE esta activado, si un compuesto se ha desplazado a un tiempo de retencion
posterior y la intensidad no ha caido por debajo del umbral de ampliacion después

de que haya pasado su tiempo de retencion, el algoritmo Scheduled MRM Pro amplia
automaticamente la ventana de deteccion hasta que la intensidad cae por debajo

del umbral. Se controla la transicion durante otra mitad de la ventana de deteccion
especificada del método. La ventana de deteccion después de la ampliacion tiene una
duracién de hasta el doble de la ventana de adquisiciéon especificada. Esto permite utilizar
ventanas mas pequenas, pero al mismo tiempo se garantiza que cada pico se capture
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en su totalidad. Ademas, también aumenta la robustez del método a la mayoria de los
desplazamientos en el tiempo de retencion.

» El usuario puede etiquetar multiples transiciones para un analito como principales o
secundarias. Las transiciones principales se controlan en la ventana de adquisicion,
mientras que las transiciones secundarias solo se controlan después de que las
transiciones principales alcancen su umbral de activacion. Esto minimiza el tiempo del
ciclo al reducir el numero de transiciones MRM controladas. El tiempo de adquisicion se
centra en la obtencion de datos para los analitos que estan presentes en una muestra y
no en los analitos que no estan presentes en la muestra.

» El algoritmo también admite el uso de peso de permanencia. Dwell Weight permite que
el tiempo de permanencia necesario se exprese de manera relativa. Se pueden asignar a
compuestos muy abundantes un peso de permanencia bajo, mientras que se asigna a los
compuestos menos abundantes un peso de permanencia elevado. Durante el analisis, el
tiempo de permanencia disponible se asigna en funcién de dicho peso.

» El algoritmo admite la sustraccion de fondo dinamica (Dynamic Background Subtraction
o DBS) para activar transiciones secundarias. La opcion DBS solo esta disponible para
métodos diferentes a IDA y experimentos que utilizan el algoritmo Scheduled MRM. Para
estos métodos o experimentos, cuando DBS esta activado, se aplica a las transiciones
principales para activar transiciones secundarias en ese experimento.

Para los métodos IDA que utilizan el algoritmo Scheduled MRM para analisis de estudio,
si DBS esta activado en los criterios IDA, entonces se aplica a las transiciones principales
para activar tanto transiciones secundarias como analisis dependientes.

Cuando esta activado tanto DWE como DBS para el experimento con algoritmo
Scheduled MRM, la activacion de DWE depende de los datos no procesados sin DBS
de las transiciones principales.

Cuando DBS esta activado para un experimento que utiliza el algoritmo Scheduled MRM
y una vez activadas las transiciones secundarias, estas continuaran adquiriendo hasta
que las transiciones principales dejen de adquirir.

Crear un método de adquisicién para el
algoritmo Scheduled MRM Pro

La funcién del algoritmo Scheduled MRM Pro solo es compatible con los sistemas SCIEX
4500MD vy Citrine.

Utilice este procedimiento para crear un método de algoritmo Scheduled MRM Pro en la
ventana Method Editor. Este tipo de método también se puede crear en la ventana Manual
Tune.

1. Active un perfil de hardware para el espectrometro de masas compatible. En el caso de
sistemas Citrine, si es preciso, seleccione un modo de masa diferente en el perfil de
hardware y, a continuacion, active el perfil de hardware.

2. Abra un método de adquisicion del algoritmo Scheduled MRM existente o cree uno
utilizando el procedimiento que se describe en la seccién Crear un método de
adquisicion para el algoritmo Scheduled MRM.
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Scheduled MRM

3. Seleccione la opcion Advanced en la seccién Scheduled MRM de la pestafia MS en
Acquisition Method Editor. Esto activa la funcién del algoritmo Scheduled MRM Pro.

Se afiaden cinco columnas nuevas a la tabla de rangos de masas y se muestran
dos casillas de verificacion, Dynamic Window Extension y Dynamic Background

Subtraction, en la

seccion Scheduled MRM.

Figura 14: Scheduled MRM Pro
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Elemento

Descripcién

1

Group column: utilice esta columna para agrupar las transiciones de
un compuesto. Asigne el mismo nombre a todas las transiciones que
forman parte de un grupo.

Campo MRM Window (sec): especifique el tiempo, en torno al tiempo
de retencién, durante el que se controlara la transicion. Los valores
para las transiciones de este campo sustituiran a aquellos en la ventana
de método predeterminada en el campo MRM detection window. La
columna MRM Window es similar al campo de la ventana de deteccidn
MRM, pero el valor introducido solo se aplica a dicha transicién
especifica. Si se deja en blanco, el valor se toma del campo MRM
detection window.

Primary/Secondary: utilice esta columna para especificar si una
transicién es principal o secundaria. Las transiciones principales

se controlan para toda la ventana de adquisicion. Las transiciones
secundarias se controlan dentro de la ventana de adquisicion, siempre
y cuando todas las transiciones principales estan por encima de los
umbrales individuales.

Asigne el numero 1 a las transiciones principales y 2 a las transiciones
secundarias en un grupo. Puede haber varias transiciones principales y
secundarias en un grupo.
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Elemento

Descripcion

4

Trigger Threshold: especifique la intensidad que dispare las
transiciones secundarias. En los métodos IDA, también se utiliza
Trigger Threshold para activar analisis dependientes.

Este valor puede ser 0 o superior.

Dwell Weight: utilice esta columna para especificar si una transicion
especifica debe tener un tiempo de analisis superior (tiempo de
permanencia) que otras transiciones. El valor predeterminado es 1.

Dwell Weight permite que el tiempo de permanencia necesario se
exprese de manera relativa. Se pueden asignar a compuestos muy
abundantes un peso de permanencia bajo (<1), mientras que se asigna
a los compuestos menos abundantes un peso de permanencia elevado
(>1). El intervalo para el peso de permanencia es de 0,1 a 10. Durante
el analisis, el tiempo de permanencia disponible se asigna en funcion
de dicho peso.

Nota: El peso de permanencia total es igual a la suma de los pesos de
permanencia de todas las transiciones principales y la mitad de la suma
de los pesos de permanencia de todas las transiciones secundarias del
ciclo. Sin embargo, la asignacion del tiempo de permanencia aun asi
utiliza cada peso de permanencia individual dividido entre el peso de
permanencia total. Por ejemplo, el peso de permanencia es 1 tanto
para las transiciones principales como para las secundarias en un
método que contenga solo dos transiciones con el mismo tiempo de
retencion. El peso de permanencia total es 1 + 0,5 = 1,5. El tiempo de
permanencia para ambas transiciones sera el tiempo de permanencia
total que se puede asignar a todas las transiciones concurrentes
multiplicado por 1/1,5. El tiempo de permanencia total que se puede
asignar se obtiene restando los tiempos de pausa y los tiempos de
cambio de polaridad, si procede, y después se corrige con un factor de
1,2. Todas las entradas en blanco para el peso de permanencia utilizan
1 de forma predeterminada.

Nota: Cuando el tiempo de permanencia no es el mismo para todos los
ciclos para una transicion durante su ventana de tiempo de retencion,
para la adquisicidon se usara el tiempo de permanencia medio de todos
los ciclos.
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Elemento Descripcion

6 Dynamic Window Extension: seleccione si desea habilitar la
ampliacién de ventana dinamica en el método de adquisicion de
Scheduled MRM Pro. Si la ampliacién de ventana dinamica (DWE)

no se utiliza, desactive la casilla de verificacion Dynamic Window
Extension. Cuando esta seleccionado DWE, se afiade una nueva
columna Extension Threshold a la tabla de rangos de masa. Si

esta seleccionado DWE vy si la intensidad del pico de una transicion
sigue superando el umbral de extensién después de que haya pasado
su tiempo de retencioén, entonces el algoritmo Scheduled MRM Pro
extiende automaticamente el periodo de deteccion hasta que la
intensidad caiga por debajo del umbral de extension y la transicion sera
monitoreada durante otra mitad del periodo de deteccion especificado
por el método. El periodo de adquisicion después de la ampliacion
puede ser de hasta el doble del periodo de deteccidn especificado para
el método.

7 Dynamic Background Subtraction: seleccione si desea utilizar
sustraccion de fondo dinamica en el método de adquisicion de
Scheduled MRM Pro. En un método IDA activado por el algoritmo
Scheduled MRM Pro, la casilla de verificacion Dynamic Background
Subtraction no estéa disponible en el experimento del algoritmo
Scheduled MRM Pro si esta habilitada en los criterios IDA. Si la casilla
de verificacion Dynamic Background Subtraction en los criterios

de IDA esta seleccionada, se usa para lanzar tanto transiciones
secundarias como analisis dependientes.

8 Extension Threshold: especifique el valor del umbral para la
ampliacion de la ventana dinamica en el método de adquisicion
Scheduled MRM Pro. Este valor puede ser cero o superior. Consulte
la figura: Figura 15.

Figura 15: Ventana Dynamic Window Extension seleccionada: columna Extension
Threshold
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4. Complete la tabla de rangos de masas de cada transicién de MRM indicando los valores
adecuados en las cinco columnas del algoritmo Scheduled MRM Pro. Utilice las reglas
siguientes y la informacion de la figura: Figura 14.

* Todas las transiciones del mismo grupo deben enumerarse consecutivamente en la
tabla de rangos de masas.

+ Todas las transiciones del mismo grupo deben tener el mismo tiempo de retencion en
la columna Retention Time (min).

» Todas las transiciones del mismo grupo deben tener el mismo tiempo en la columna
MRM Window (sec).

» Todas las transiciones primarias del mismo grupo deben introducirse antes de las
transiciones secundarias en un grupo. Si un grupo solo tiene una transicion, esta
debe ser la transicion primaria.

5. Guarde el método de adquisicion.
El método de adquisicion del algoritmo Scheduled MRM Pro solo puede contener un
periodo y un maximo de dos experimentos de algoritmo Scheduled MRM.

Impacto del algoritmo Scheduled MRM Pro en
IDA

Si se lleva a cabo un analisis de estudio de adquisicién dependiente de informacion (IDA)
mediante el algoritmo Scheduled MRM Pro, el anélisis dependiente del método IDA se activa
unicamente cuando las intensidades de todas las transiciones de MRM de un grupo se
encuentran por encima de su umbral de disparo. Esto mejora el tiempo de ciclo mediante la
eliminacion de falsas activaciones de analisis dependientes.

Crear un método de adquisicion de algoritmo
Scheduled MRM Pro de IDA

1.  Cree un método de adquisicién del algoritmo Scheduled MRM Pro utilizando el
procedimiento que se describe en la seccion Crear un método de adquisicion para el
algoritmo Scheduled MRM Pro.

2. Sies necesario, para afiadir un experimento de tipo de analisis ER, hagalo antes de
afadir los criterios IDA.

3. Haga clic con el botdn derecho del raton en el icono Period y, a continuacion, haga clic
en Add IDA Criteria Level.

4. Especifique los parametros de los criterios IDA. Consulte el documento Tutorial sobre
adquisicion dependiente de informacion.

5. Haga clic con el botdn derecho del raton en el icono Period y, a continuacion, haga clic
en Add experiment.

6. En la pestafia MS, en el menu desplegable Scan type, seleccione un tipo de analisis
dependiente. Para este ejemplo, seleccione Product lon (MS2) o Enhanced Product
lon (EPI).
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Nota: Para todos los tipos de analisis dependientes, el valor de Product Of debe ser
30 Da.

7. Sies necesario, copie o afiada mas experimentos dependientes.
Depende de los criterios IDA, de los iones mas intensos de X a Y.

8. Especifique los parametros del experimento.

Guarde el método de adquisicién en el proyecto en el que se vaya a ejecutar la
adquisicion.

Nota: Durante la adquisicion de datos con un método de algoritmo IDA Scheduled MRM

Pro, se utiliza el umbral de disparo para cada transicion MRM para iniciar analisis
dependientes en lugar del umbral IDA.

Nota: Para optimizar un método Scheduled MRM para la asignacion del tiempo de
permanencia, la simultaneidad y el tiempo de ciclo proyectado, instale y utilice el script
de sMRM Calculator. Para obtener mas informacion, consulte el documento Guia de
usuario de scripts.

Ver los parametros del algoritmo
Scheduled MRM Pro en la informacién del
archivo

Una vez completada la adquisicién de una muestra, la informacién del archivo de datos
adquirido con el método del algoritmo Scheduled MRM Pro muestra todos los parametros
definidos por el usuario para cada transicion. Estos parametros incluyen lo siguiente:

* MRM (que se va a programar o no)
- N

+ Q3

* Retention Time

« ID

* Group

* MRM Window (sec)

+ Primary/Secondary

» Trigger Threshold

+ Extension Threshold (si la casilla de verificacion Dynamic Window Extension se ha
seleccionado)

+ Dwell Weight
* Q1 Resolution

* Q3 Resolution (si la casilla de verificacién Q1/Q3 Resolution se ha seleccionado)
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También se muestran los parametros Dynamic Background Subtraction, Dynamic
Window Extension, Dwell Time, Target Scan Time o Target Cycle Time.

1.

En la barra Navigation, en Explore, haga doble clic en Open Data File.
Se abrira el cuadro de dialogo Select Sample.

En el panel Data Files, seleccione el archivo wiff.
En el panel Samples, seleccione la muestra.

Haga clic en OK.
Se muestran los datos adquiridos de la muestra.

Para ver la informacion del archivo, haga clic en Show File Info [ en la barra de
herramientas.
El panel File Information se abre debajo del grafico.

Amplie el periodo requerido en el panel izquierdo del panel File Information.

Haga clic en el enlace al experimento del periodo necesario.
Los valores para los parametros del algoritmo Scheduled MRM Pro para cada transicién
se registran en la seccién Period Experiment seleccionada del panel derecho.

Figura 16: Scheduled MRM Pro en File Info
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Crear un método de adquisicion de algoritmo
Scheduled MRM Basic o Pro con Scheduled
lonization

Crear un método de adquisicion de algoritmo Scheduled MRM Basic o Pro.

2. Seleccione cualquiera de los experimentos del método y, a continuacién, seleccione la
casilla de verificacion Scheduled lonization.

3. En el grupo Scheduled lonization, escriba los valores apropiados para Start Time y
Stop Time. Asegurese de que los picos de interés se eluyan entre el Start Time y
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el Stop Time. Si Dynamic Window Extension también esta seleccionado, asegurese
de que Stop Time sea posterior al ultimo tiempo de retencion en la tabla de masas

mas una vez y media la ventana de deteccién para esa

transicion. Asegurese también

de que el método de adquisicién Synchronization Mode y el método de LC estén
establecidos de la misma manera que cuando no se utiliza Scheduled lonization.

Nota: Scheduled lonization solo esta disponible en métodos de adquisicién de un solo

periodo.

La figura siguiente muestra que se utiliza el LC Synchronization Mode y que el método
de LC dura 7 minutos. Todos los picos de interés se eluyen una vez transcurridos 0,5
minutos y antes de que transcurran 5,0 minutos. Dado que puede que la ultima ventana
eluida de adquisicion de pico esté ampliada por una ventana de deteccion completa,

se utiliza 5,5 minutos para Stop Time. Cuando se utiliza Scheduled lonization, se
aplica una tension 0 de lonSpray antes de Start Time y después de Stop Time. La
tension de lonSpray establecida en el método de MS solo se aplica entre el Start

Time y el Stop Time. La funcion de Scheduled lonization puede reducir el riesgo

de contaminacion del instrumento y, por lo tanto, reducir el tiempo de inactividad del
espectrometro de masas. Para obtener mas informacion sobre Scheduled lonization,

consulte el documento Guia para usuarios avanzados.

Figura 17: Algoritmo Scheduled MRM Pro con Scheduled lonization

4. Guarde el método de adquisicion.
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Contacto

Formacion del cliente

* En América del Norte: NA.CustomerTraining@sciex.com
* En Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

» Fuera de la UE y América del Norte, visite sciex.com/education para obtener informacion
de contacto.

Centro de aprendizaje en linea

+ SCIEX Now Learning Hub

Soporte SCIEX

SCIEX y sus representantes cuentan con un equipo de especialistas técnicos y de servicio
totalmente cualificados en todo el mundo. Ellos sabran resolver sus dudas y preguntas sobre
el sistema y cualquier problema técnico que pueda surgir. Para obtener mas informacion,
visite el sitio web de SCIEX en sciex.com o péngase en contacto con nosotros de una de las
siguientes formas:

» sciex.com/contact-us

» sciex.com/request-support

Ciberseguridad

Para obtener las indicaciones sobre ciberseguridad mas recientes para los productos
SCIEX, visite sciex.com/productsecurity.

Documentacion

Esta version del documento sustituye a todas las versiones anteriores de este documento.

Para ver este documento electronicamente se necesita Adobe Acrobat Reader. Para
descargar la ultima version, vaya a https://get.adobe.com/reader.

Para buscar la documentacion relacionada con el producto de software, consulte las notas
de la versién o la guia de instalacion del software que se suministra con el software.

Para localizar la documentacién relacionada con los productos de hardware, consulte el
DVD Customer Reference que se suministra con el sistema o componente.

Nota: Para solicitar una version impresa y gratuita de este documento, péngase en contacto
con sciex.com/contact-us.
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