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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.

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

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
2/174 IVD-IDV-05-0536-ES-C



AB Sciex Pte. Ltd.
Blk33, #04-06 Marsiling Industrial Estate Road 3
Woodlands Central Industrial Estate, Singapore 739256

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
IVD-IDV-05-0536-ES-C 31174



Tabla de contenido

Capitulo 1: Configuracion de seguridad.............ccoviiiiiiiiiiiicirrc s 5
Capitulo 2: Configuracion de hardware............cccoiiinrnin 25
Capitulo 3: Editor de plantillas de infOrmes...........cooevieeiiieier e 55
Capitulo 4: Optimizacion del cOmMpUESEO..........ccccccmmuemmnnnnnnnnnnnnnnnnnnennnennn s nnnnnnnnas 58
Capitulo 5: Optimizacion del instrumento..........ccccceiriiiiccccccrrr e 71
Capitulo 6: Asistente del MEtodo IDA.............coooeeiiiiiieeieeee e reeees 79
Capitulo 7: Disefar método de adquisSiCioOn..........cccccciiiiiiiiiinnsissssss s e 20
Capitulo 8: Disefiar método de cuantificacion...........ccccocvvvmmririinncccseerr e 125
Capitulo 9: Asistente de cuantificacion............ooooe e 130
Capitulo 10: Disenar el grupo de adquiSiCiON..........cceeeeeeeeieeiiieiieeeieereeerr e 141
(O 7o T2 (1] Lo 0 b IR =5 ] (o - T 147
(02-T 011111 Lo e 20 5 LAV T3 1o ¢ We [0 oL e o X3 153
Capitulo 13: Software RepoOrter.........oo i 173
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD

IVD-IDV-05-0536-ES-C 4174



Configuracion de seguridad

Figura 1-1: Cuadro de diadlogo de configuraciéon de seguridad: pestaia de proyectos

D AP Instrument
B Default
-2 Example

AP Instrument

Security Cenfiguration M
PI'OI'GECSS People | Remote Viewers

@

Foot Path: C:M\Analyst Data'Projects" AP Instrumernt

Description: APl Instrument

View / Edit Access F{jghtsl

[ Eﬁm...@ I More...@

Elemento Etiqueta
1 Proyectos
* Instrumento API
* Predeterminado
+ Ejemplo
2 Usuarios
3 Visores remotos
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Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta

4 Instrumento API

* Ruta raiz: <unidad>:\Analyst Data\Projects\API Instrument
» Descripcion: Instrumento API

» Ver/Editar derechos de acceso

Predeterminado (cuando se selecciona Default)

* Ruta raiz: <unidad>:\Analyst Data\Projects\API Instrument
» Descripcion: Predeterminado

+ Ver/Editar derechos de acceso

Ejemplo (cuando se selecciona Example)

* Ruta raiz: <unidad>:\Analyst Data\Projects\Example

» Descripcién: Ejemplo

« Ver/Editar derechos de acceso

5 Imprimir
6 Mas
7 Aceptar
8 Cancelar
9 Aplicar
10 Ayuda
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de seguridad

Figura 1-2: Cuadro de diadlogo de configuracién de seguridad: pestaia de usuarios

| F‘rojedsl People | Remote \"lewers|

Person,/Administrator @

AMCOMNL-3R4FP '-_;"-I'-'E;I':II'I'Iir'IiE:t[EtI:I[ MNew Person... Full Name:

04 NETADDS", fohn.smn

Delete Description:
Built4in account for administering the computer/domain

Roleis) Selected Avaiable Roles
P ] 2. drniristraton am
aDperatnr
gEnd Uszer
(& Reviewer
% aSuper\-’imr
Remowve =>
(o ) [ dow. o] Comn ) [ &0 ) [

Elemento Etiqueta

1 nombre-red\administrador

nombre-red\nombre.usuario

2 Nuevo usuario
3 Eliminar
4 Persona/Administrador

* Nombre completo:

» Descripcién: Cuenta integrada para administrar el ordenador/dominio

5 Funciones seleccionadas

¢ Administrador
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Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta
6 ARadir
7 Quitar
8 Funciones disponibles
* Analista
* Operador

» Usuario final
* Revisor QA

» Supervisor

Figura 1-3: Cuadro de dialogo de configuracion de seguridad: pestana de visores
remotos

seurtyConfiguratin L =
Remote Viewers

Awvailable @

Instrument @

Add... @ Name:
@'@ Domain:
Computer:

Location:

Description

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
8/174 IVD-IDV-05-0536-ES-C



Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta
1 Disponible
2 ARadir
3 Eliminar
4 Instrumento
* Nombre:
* Dominio:

¢ Ordenador:

« Ubicacion:

» Descripcién:
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Configuracion de seguridad

Figura 1-4: Cuadro de diadlogo de configuracién de seguridad: pestaina de visores
remotos

| F‘rojedsl People | Remote \"lewersl Roles |5emnty|

Foles @ (5) o ()

g Admiristrator Description:  System Administrator
fAnalyst
al Operator Delete Access to Analyst:
3 End User @ F Acquisiion Method Disable @
a LA Reviewer \{' Analyst Application
3 Supervisor [ Audt Trail Managsr
- Batch
‘/ Compound Database
" Explore

qr” ExpressView

‘/ Hardware Configuration
[ Guantitation

w(/ Report Template Editor
‘/ Sample Gueue

\{' Security Config

w(/ Tune

w(( View Status

People with this Role: @

H.-’-‘-.MEDN L-4IR 4P 2 administrator
[ NETADDS! john smitn

Elemento Etiqueta
1 Funciones
2 Funciones

* Administrador
* Analista

* Operador

» Usuario final

* Revisor QA

» Supervisor

3 Nueva funcioén
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Configuracion de seguridad

Elemento

Etiqueta

4

Eliminar

5

Funcién
* Descripcién: Administrador del sistema
* Acceso a Analyst
* Meétodo de adquisicion
* Aplicacion Analyst
» Gestor de pistas de auditoria
* Batch
» Base de datos de compuestos
» Explorar
* ExpressView
» Configuracién de hardware
+ Cuantificacion
+ Editor de plantillas de informes
» Cola de muestras
» Configuraciéon de seguridad
* Ajuste

« Ver estado

Deshabilitar

Personas con esta funcion:

¢ nombre-red\administrador

* nombre-red\nombre.usuario

Imprimir

Ocultar

10

Aceptar

11

Cancelar

12

Aplicar

13

Ayuda

Guia de usuario de la interfaz

IVD-IDV-05-0536-ES-C

Software Analyst MD
11174



Configuracion de seguridad

Figura 1-5: Cuadro de diadlogo de configuracién de seguridad: pestaina de seguridad

| Projects | People | Remote Viewers | Roles | Security |

Security Mode @

) Single User Mode ) Mixed Mode

Acqguisition Account @

@ Client Account

() Special Acquisition Administrator Account Set Acquisition Accourt

[ pot. | [ e | ok [ Cance Apply Help

Elemento Etiqueta
1 Seguridad
2 Seguridad Modo

¢ Modo de usuario unico
¢ Modo mixto

* Modo integrado

3 Cuenta de adquisicion

* Cuenta del cliente

* Cuenta de administrador de adquisicion especial

Cuenta de adquisicion de equipos

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de seguridad

Figura 1-6: Cuadro de diadlogo de configuracién de seguridad: pestaina de seguridad
(con el modo mixto seleccionado)

Security Configuration

| | Projects | Peaple | Remote Viewers | Rokes | Securty

[ Security Mode I
©) Single UserMode @ hesd Hode} (1)
L 7 Integrated Made

Acquistion Account
@ Chert Accourt
() Special Acquistion Administrator Account Set Acquisition Account

Screen Lock/Auto Logout @
[] Screen Lock Wait: [1g mirutes

Auto Logout valt |10

Eleme | Etiqueta
nto

1 Modo mixto

2 Bloqueo de pantalla / Cierre de sesion automatico

* Bloqueo de pantalla
+ Cierre de sesién automatico
* En espera: _ minutos

* Enespera: _minutos
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Configuracion de seguridad

Figura 1-7: Cuadro de didlogo la Aplicaciéon Analyst esta bloqueada

Analyst application is locked
@.ﬁ.nalyst application iz in uze and haz been locked.
Only current uger, supervizor or an adminiztratar can
@unlnck or cloze thiz application.
@ Ilzer: user
@ Fazswaord
o ?
| unwock || wogout | [T HELP |
Elemento Etiqueta
1 La aplicacion Analyst esta en uso y se ha bloqueado.
2 Solo el usuario actual, el supervisor y un administrador pueden bloquear
o cerrar esta aplicacion.
3 Usuario
4 Contrasena
5 DESBLOQUEAR
6 CERRAR SESION
7 AYUDA

Software Analyst MD
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Configuracion de seguridad

Figura 1-8: Gestor de pistas de auditoria

A Audit Trall Manager

&

1)
B Instrurmen

i Pregects
a1 Results Takles

B3 Admunisirater Cemssle
&l Anchive Files

Audit Trail Data (7

The Analys! soltwane groups udiled senls by instnament, by project, and by quantitstion inta Sudd trads, which are Gles that store records of the
Budtod events.

Instrumsent Audit Tradl (2
Thers is one Instremant Audit Teail for each acquisition station. it records sdditions or replacements (o the mass calbration takde of resclution
table and it records entries infn the Instrament Martenance Log.
Project Audit Trail (4 )
Each project has a Project Audit Trail, which records evants for project. data, methed, balch, funing, report template, and quantitation files,
a5 well a5 module ing and closing and printing events
Quantitation Audin Trail
There is one Quantitation Acdit Tral for every Results Table. it records the quantitation method and parameters as well as sample and peak
Administrator Console Audit Trait ()
Each Administralor Console sened has a comesponding Aodit Trad ¥ihe Anabyst softwans is connected o a sened, this audd trad becomes

wiible, It records secunty settng changes such as adding g Ubrs.

+ Ta view the Instrument Audit Trail, chck Instrument.

= Toview 8 Project Audit Tradl, expand Projects and chek the propsct you want.

+ Taview a Quantitation Audit Tral, expand Results Tables, sxpand the appropriate project and then click the Resulls Table you want,

+ To view the Administrator Console Audit Trad. click Administrator Console.

# Toview an archived sudit fraid, sxcpand Archive Files, then expand the appropnate project and click the aschived sudit frail you want bo view.

Elemento

Etiqueta

1

Datos de pista de auditoria

* Instrumento

* Proyectos

+ Tablas de resultados

+ Consola de administrador

¢ Archivos de almacenamiento

Datos de pista de auditoria

El software Analyst agrupa los eventos auditados por instrumento,
proyecto y cuantificacion en pistas de auditoria, que son archivos que
contienen registros de dichos eventos auditados.

Pista de auditoria del instrumento

Solo hay una pista de auditoria de instrumento para cada estacion de
adquisicion. Registra los elementos agregados o reemplazados en las
tablas de resolucion o calibracion de masas y las entradas realizadas en
el registro de mantenimiento del instrumento.

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de seguridad

Elemento

Etiqueta

4

Pista de auditoria del proyecto

Cada proyecto tiene una pista de auditoria del proyecto, que registra los
eventos del proyecto, los datos, los métodos, el lote, el ajuste, la plantilla
de informe y los archivos de cuantificacion, asi como la apertura y el
cierre del médulo y eventos de impresion.

Pista de auditoria de cuantificacion

Hay una pista de cuantificacion para cada tabla de resultados. Registra
el método de cuantificacion y los parametros, ademas de la informacion
sobre la muestra y los picos.

Pista de auditoria de la consola de administrador

A cada servidor de la consola Administrator Console le corresponde una
pista de auditoria. Si el software Analyst esta conectado al servidor,
esta pista de auditoria sera visible. En esta pista se registran los
cambios realizados en la configuracion de seguridad, como la adiciéon

o eliminacion de usuarios.

« Para ver una pista de auditoria del instrumento, haga clic en
Instrument.

» Para ver una pista de auditoria de proyecto, expanda Projects y haga
clic en el proyecto que desee.

+ Para ver una pista de auditoria de cuantificacion, expanda Results
Tables, expanda el proyecto correspondiente y, a continuacion, haga
clic en la Results Table que desee.

+ Para ver la pista de auditoria de la consola del administrador, haga
clic en Administrator Console.

« Para ver una pista de auditoria archivada, expanda Archive Files y, a
continuacion, expanda el proyecto correspondiente y haga clic en la
auditoria archivada que desea ver.

Software Analyst MD
16/174
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Configuracion de seguridad

Figura 1-9: Pestanas de gestor de pistas de auditoria, instrumento, historial

e | P Lo | oot |
[ Projects D @ 2 \1
: Results Tables 4 ~
g -‘-urﬂ'-tmslrr'.l:r{onslslc Ew M@ lklﬂ:l@l
- Frchie les Inatrement Audt Trail For. @ AP bmamrgrrenr hpﬂlh—@ SCTICRTE 24518 P
Fie ama: { 8] e mm mwm:@ 10 Totsl
m - @ - @ @ @m @ 17} - — 19)
"l ::szw B Ea Seounty oA Unar mrcomabul ty boggeed in L]
3 2:?%‘01?':-" e Saounry Mo, Uner maooiebally Qe ol L]
& ﬂ’m?liﬁ ki Casigueabss il mm’:hw e
U hlada’
b ::mm:uu - = ey """""'";,":""" kg
P I S | Seasiy A el A | 5
a ﬁ:?&m‘ﬂﬁﬂ s Sairty ok, e e iriab | Lgget £
4 ﬂ’m"‘“ e Seawity Wk User scoustully logged st Mo
2 ::rmmu.;u e Cortguates Wik “""m'.'::m'; 1™
- ﬂ:?m‘l i — (Conigunstion MO, %-:ﬂ Ta ma
g ::?-b!-ﬂ!!l!-llﬂ ater . e Iy hogged in e
Elemento Etiqueta
1 Historial
2 Configuracién
3 Registro de mantenimiento
4 Anterior
5 Siguiente
6 Buscar
7 Pista de auditoria del instrumento para: Instrumento API
8 Nombre de archivo: <unidad>:\Analyst Data\Projects\API
Instrument\Project Information\Instrument.atd
9 Fecha del informe
10 Numero de registros: _ Total
1" Registro
12 Fecha y hora
13 Nombre de usuario
14 Nombre completo del usuario
15 Modulo
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta
16 Motivo del cambio
17 Descripcion del cambio
18 ESig
19 Historial

Figura 1-10: Pestanas de gestor de pistas de auditoria, instrumento, ajustes

=] Audit Trail Data

..l Instrument
- Projects
@ Results Takles

B8 Administrator Consale

1)
Histary Settings | M aintenance Log |

Awailable Audit Maps @

Audit ap todified

a Default Audit Map 2010/04/29 211

a Full Audit KMap 2010/04/29 211

a Mo Audit bap 2010/04/29 211,

a Huant Only Audit Map 200/04/23 21

a Silent Audit Map 2010/04/29 211
Audit Map Descrption @

Default Audit b ap &

4 2

pEdit... | 4ol | [~Hep |

Elemento Etiqueta

1 Configuracién

Software Analyst MD
18/174
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Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta
2 Mapas de auditoria disponibles
* Mapa de auditoria
* Mapa de auditoria predeterminado
* Mapa de auditoria completo
* No hay mapa de auditoria
» Mapa de auditoria solo de eventos de cuantificacion
* Mapa de auditoria silencioso
* Modificado
3 Descripcion de mapa de auditoria
* Mapa de auditoria predeterminado
4 Editar
5 Aplicar
6 Ayuda

Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de seguridad

Figura 1-11: Pestafias de gestor de pistas de auditoria, instrumento, registro de

mantenimiento

(&} Audit Trail Data
E Instrurment
+- @ Projects
vl Results Tables
Eﬁ Administrator Console
&l Archive Files

History Hﬂiﬂenan(l::iLng

Instrument Maintenance Log Entry Form @

Please enter information regarding the instrument maintenance in this form.
When done, press the "Submit™ button to save this report in the Instrument Audit Trail.
You may review or print the report at any time by selecting View/Audit Trail Manager/Audit Trail Data/Instrument/History.

Perormed by |
Organization performing maintenance |
Mass Calibration Updated [No v
Mass Resolution Updated [ne [v]
Instrument Firmware Updated m Version: |
Parts replaced [No [v]  Ppants list: |
Maintenance Completed [No [v]
Comments
(4)

Submit

Elemento Etiqueta

1 Registro de mantenimiento

2 Formulario de entradas del registro de mantenimiento de instrumentos

Introduzca la informacion referente al mantenimiento del instrumento en
este formulario. Cuando termine, pulse el botén "Submit" para guardar
este informe en la pista de auditoria del instrumento. Puede revisar o
imprimir el informe en cualquier momento seleccionando View/Audit Trail
Manager/Audit Trail Data/Instrument History.

Software Analyst MD
20/174
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Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta
3 Mapas de auditoria disponibles
* Realizada por
* Organizacién que realiza el mantenimiento
* Calibracion de masas actualizada: Si; No
* Resolucion de masas actualizada: Si; No
* Firmware del instrumento actualizado: Si; No
* Version
» Piezas reemplazadas: Si; No
» Lista de piezas
* Mantenimiento completado: Si; No
+ Comentario
4 Enviar

Figura 1-12: Proyectos

=1 Audit Trail Data
E Instrument

®%.-{aa
] APIInstrument

; Default

-8 Administrator Console
@I] Archive Files

Projects @

you can modify the active audit map or apply a new one.

o To view the Project Audit Trail, click the History tab.
o To apply a new audit map, click the Settings tab.

When a project is created, audit maps, including the active audit map, are copied from the Default project. In the new project

« To work with a Project Audit Trail, expand Projects and click the project you want. Then do one of the following:

Elemento

Etiqueta

1

Proyectos
¢ |nstrumento API
¢ Predeterminado

* Ejemplo

Guia de usuario de la
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Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta

2 Proyectos

Cuando se crea un proyecto, los mapas de auditoria, incluido el mapa
de auditoria activo, se copian desde el proyecto predeterminado. En el
proyecto nuevo puede modificar el mapa de auditoria activo o aplicar
uno nuevo.

» Para trabajar con una pista de auditoria de proyecto, expanda
Projects y haga clic en el proyecto que desee. Lleve a cabo una de
las siguientes tareas:

» Para ver una pista de auditoria del proyecto, haga clic en la
pestafa History.

» Para aplicar un mapa de auditoria nuevo, haga clic en la pestafia
Settings.

Figura 1-13: Tablas de resultados

=5 Audit Trail Data
{E Instrument

- @ Results Tables (2)

When a Results Table is created, the active audit map in the project is saved in the Results Table file for use with the
Quantitation Audit Trail. Additional changes to the Results Table are audited based on that audit map.

Example

QL ]vesos bl

.| APIInst t
% Defazlstrumen « Toview a Quantitation Audit Trail, expand Results Tables, expand the appropriate project and then click the Results

Table you want to view. Do one of the following:
----- {9 Example . o o
o To view the Quantitation Audit Trail, click the History tab.
o To view the audit map used with this Quantitation Audit Trail, click the Settings tab.

B Administrator Console
@l Archive Files

Elemento Etiqueta

1 Tablas de resultados
¢ |nstrumento API
* Predeterminado

* Ejemplo

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
22/174 IVD-IDV-05-0536-ES-C



Configuracion de seguridad

Elemento Etiqueta

2 Tablas de resultados

Al crear una tabla de resultados, el mapa de auditoria activo se guarda
en el archivo de la tabla de resultados para utilizarlo con la pista de
auditoria de cuantificacion. Los cambios adicionales realizados en la
tabla de resultados se auditan conforme a ese mapa de auditoria.

» Para ver una pista de auditoria de cuantificacién, expanda la carpeta
Results Tables, expanda la carpeta del proyecto correspondiente v,
a continuacioén, haga clic en el archivo Results Table que desee ver.
Realice una de las siguientes acciones:

« Para ver una pista de auditoria de cuantificacion, haga clic en la
pestafa History.

» Para ver el mapa de auditoria utilizado con esta pista de auditoria
de cuantificacion, haga clic en la pestafa Settings.

Figura 1-14: Consola de administrador

R
i Projects
APIInstrument .
Default =< Previgus] [Mesxt == ] Search]
Example
-l Results Tables Audit Trail For: Administrator Console Server Report Date: 2017/05/09 4:44:34 PM
{8 APIInstrument File Name: @Mminishatn( Console Audit Map.cam Number of Records: | 0 Total
A Administrator Console e % U:—n':; % Module %ﬁ Csh%ignn ESig  History
"l Archive Files £ fime tame tlame feason gescraton
[#= Previous] [Mext == ] Search]
Elemento Etiqueta
1 Consola de administrador
2 Pista de auditoria para: Servidor de la consola de administrador
3 Nombre de archivo: Administrator Console Audit Map.cam
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD

IVD-IDV-05-0536-ES-C 23174



Configuracion de seguridad

Figura 1-15: Archivos de almacenamiento

=& Audit Trail Data

. Instrument

- Projects
APIInstrument

B Administrator Console

Archive Files @

Audit records accumulate in the Project Audit Trail and Instrument Audit Trail and can create large files that are difficult to
navigate and manage.

When the Instrument Audit Trail or a Project Audit Trail reaches 1000 records, a final record stating that the file has been
archived is added. The audit trail is then automatically saved in the Project Information folder, with a name indicating the type
of audit trail and the date and time. For example, a file named PAT-Archive-200012311923.ata, is a Project Audit Trail Data
File, archived on Dec 31 2000 at 7:23 PM. A new Instrument Audit Trail or Project Audit Trail is started. The first record in

@] the new audit trail provides the path of the archived audit trail.
Elemento Etiqueta
1 Archivos de almacenamiento

Los registros de auditoria se almacenan en los archivos de pistas de
auditoria del instrumento y del proyecto y pueden crear archivos de gran
tamano dificiles de consultar y gestionar.

Cuando los archivos de pistas de auditoria del instrumento o del
proyecto alcanzan los 1000 registros, se agrega un registro final en el
que se indica que el archivo se ha archivado. La pista de auditoria

se guarda automaticamente en la carpeta Project Information y se le
asigna un nombre que indica el tipo de pista de auditoria del que se
trata, junto con la fecha y la hora. Por ejemplo, un nombre de archivo
llamado PAT-Archive-200012311923.ata, es un archivo de datos de pista
de auditoria de proyecto, archivado el 31 de diciembre de 2000 a las
7:23 p.m. Se inicia una pista de auditoria de instrumento o una pista de
auditoria de proyecto. El primer registro de la nueva pista de auditoria
proporciona la ruta de la pista de auditoria archivada.

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Figura 2-1: Editor de configuracién de hardware

o

Hardware Configuration Editor

Hardware Profiles: @

X5

@[ Mew Prafile... ]

(@) EditPoie..

@ Drelete Prafile

|
@ Activate Profile
I
@[.ﬁ.vailable Devices... ]

@[ Cloge ]
[ Help ]

-

Elemento Etiqueta

1 Perfiles de hardware

Nuevo perfil

Editar perfil

Eliminar Perfil

Activar perfil (Desactivar perfil)

Dispositivos disponibles

Cerrar

(o= NI BN T (& I I O IN BN \O)

Ayuda

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C
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Configuracion de hardware

Figura 2-2: Crear nuevo perfil de hardware

o

Prafile Mame:

Create Mew Hardware Profile

Devices in current profile: @

@ Add Device...

©

Ok

®

Elemento

Etiqueta

1

Nombre de perfil

Dispositivos en perfil actual

Anadir Dispositivo

Eliminar Dispositivo

Configurar dispositivo

Aceptar

N|OoO|lOoa| A~ W]IDN

Cancelar

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Figura 2-3: Dispos

itivos disponibles

# —

Available Devices

Device Type: @

hdass Spectrome

hass Spectrome

Furnp
Autosampler
Column Chwen
Yalkee
Detector

A0 Conwverter

ter

ter

®

Integrated System

Software Application

® ®

[ K ] | Cancel

)

Elemento

Etiqueta

Tipo de dispositivo

Espectrometro de masas

Bomba

Procesador de muestras automatico
Horno de columna

Valvula

Detector

Conversor A/D

Sistema integrado

Aplicacion de software

Aceptar

Guia de usuario de la
IVD-IDV-05-0536-ES-C

interfaz

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta

4 Cancelar

Figura 2-4: Dispositivos disponibles, sistema integrado seleccionado

Available Devices b4
Device Type:
Integrated System e
Devices:

Integrated Syetem ExionLC 2.0 Contraller
Integrated Spstem Sciex LT Controller @
Integrated Spstem Shimadzu LC Controller
Integrated Spstem Shimadzu LE-40 Controller
Integrated Spstem Shimadzu LC-20430 Controller

Cancel

Elemento Etiqueta

1 Dispositivos

» Sistema de controlador ExionLC 2.0 integrado

» Sistema de controlador Sciex LC integrado

» Sistema de controlador Shimadzu LC integrado

» Sistema de controlador Shimadzu LC-40 integrado

» Sistema de controlador Shimadzu LC-20/30 integrado

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de hardware

Figura 2-5: Configuracién de SCIEX LC
SCIEX LC configuration >

%iﬁame: | Advanced. .. @

@ Enable Auw Trace Monitaring | Configure [ : ]'
Devices in uze

Purnp : LC-2040 LC-2040
AutoSampler ; SIL-2040=H
Colurnn Oven : CTO-2040
Contraller : CBM-204

ak. Cancel @

Elemento Etiqueta

1 Alias

Nombre

Avanzado

Configuracion

Activar la supervision de trazos auxiliares

Dispositivos en uso

N|OoO|loa|l | W]IDN

« Bomba
¢ Procesador de muestras automatico
* Horno de columna

« Controlador

8 Aceptar
9 Cancelar
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Figura 2-6: Configuracién avanzada

Advanced Settings @

®

Status poling intervallms] 3000

-

®

Simulation Mode [ b are

@ OF. ] [ Cancel @

Elemento Etiqueta
1 Intervalo de sondeo de estado (ms)
2 Modo de simulacion
3 Mas
4 Aceptar
5 Cancelar

Figura 2-7: Cuadro de diadlogo de configuracién de la IU

CantigliDulay o4

Column Oven

Option

Software Analyst MD
30/174
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Configuracion de hardware

Elemento

Etiqueta

Tipo de instrumento

Configuracién automatica

Seleccionar la unidad y editar la configuraciéon de cada una

AlW|IDN

» Controlador del sistema

» Gradiente binario

* Procesador de muestras automatico
* Horno de columna

* Opciodn

Aceptar

Cancelar

Guia de usuario de la
IVD-IDV-05-0536-ES-C

interfaz Software Analyst MD

311174



Configuracion de hardware

Figura 2-8: Cuadro de diadlogo de configuracién de la IU

-
ConfigUIDialog P J—— ) [
Instrument type: @ Shimadzu Mexera/Prominence LC - | Auto config
ExionLC
Erie i mastic 8] =
@EEIE:t the unit, and edi *o=* Diagnostic lasper
Shimadzu Mexera/Frominence LC

$/— @ System Controller
' "J® Isocratic

" @ Autosampler

@ Column Oven

PDA Detector
' @ Option...

@)

Ok Ca

ncel

Elemento Etiqueta
1 Tipo de instrumento
* ExionLC

» Sciex Diagnostic Jasper

* Shimadzu Nexera/Prominence LC

Configuracién automatica

Seleccionar la unidad y editar la configuracion de cada una.

Controlador del sistema

(G20 IE N RGN BN \S)

Isocratica (o gradiente binario)

Software Analyst MD
32/174
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
6 Procesador de muestras automatico
7 Horno de columna
8 Detector de PDA
9 Opcidén
10 Aceptar
11 Cancelar

Figura 2-9: Cuadro de dialogo de configuracion automatica

-
ConfigUIDialog

IPaddrEz::@ 5 4 o« OK

L ww)

@ Auto Config ®
Offline @

Elemento Etiqueta
1 Configuracion automatica
2 Fuera de linea
3 Direccion IP

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware
Elemento Etiqueta
4 Aceptar
5 Cancelar

Figura 2-10: Configuracion del controlador del sistema

-
Systemn Controller Configuration

Madel: @
Senal number: @

Lt [D: @

(SCIEX DX CNTR

System |:||i.':-':.—':'r:f'.l|'|® elays:
Turn off relays on error @
i Fire start relay on: @

System PMaw

wn
(=]

ROB varsion @

Relay 1: Start -

Relay 2 Start -

All runs -

AUTO b Relay 3: Start -

Elemento

Etiqueta

1

Modelo

+ CONTROLADOR SCIEX DX (Jasper)
+ CBM-20A (para la serie Shimadzu CL)
» Controlador (para sistemas ExionLC AC o ExionLC AD)

Numero de serie

ID de la unidad

Version de ROM

Proteccién del sistema

Apagar relés en error

N|oOo|la|l A~ WIDN

Disparar relés en

Deshabilitar
¢ Todas las series

* Iny. Unicamente

Software Analyst MD
34/174
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Configuracion de hardware

Elemento

Etiqueta

8

P.Max del sistema
* Apagado
+ AUTOMATICO
+ MANUAL

_ Mpa (solo disponible cuando se selecciona AUTO o MANUAL en

System P.Max.)

Relés

Relé 1

* Iniciar

* Detener
e Error

« Evento

11

Relé 2

* Iniciar

* Detener
* Error

« Evento

12

Relé 3

* Iniciar

* Detener
e Error

« Evento

13

Relé 4

* Iniciar

* Detener
* Error

« Evento

14

Aceptar

15

Cancelar

Guia de usuario de la
IVD-IDV-05-0536-ES-C

interfaz

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Figura 2-11: Configuracion de gradiente binario
Bina% Gradient Configuration @
_}'IJE: e linany Gradient

Pump A Pun‘-l-E#B

Model: @ LC-20ADXR Port: @ A
Serial number: @ L20805250006 ROM version: 500
Unit ID: @

r Solenoid .al.e-@

Maone -
Serial number: @
Unit ID: @

@ System check settings..

©

OK Cancel

Elemento Etiqueta

1 Tipo

e Gradiente binario

2 Bomba A
3 Bomba B
4 Modelo

+ BOMBA SCIEX DX (si se esta utilizando el sistema Jasper)
* LC-20ADXR (para la serie Shimadzu CL)
+ Bomba AC o bomba AD (para sistemas ExionLC AC o ExionLC AD)

5 Numero de serie
6 ID de la unidad
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta

7 Puerto
* A (cuando esta seleccionada la pestafia Pump A)
* B (cuando esté seleccionada la pestafia Pump B)

8 Version de ROM

9 Valvula solenoide

10 Ninguno

11 Numero de serie

12 ID de la unidad

13 Ajustes de la comprobacién del sistema

14 Aceptar

15 Cancelar

Figura 2-12: Configuracion isocratica

fI-Isn:"crul’:ic Configuration L@ Ig—‘
Type: @ Isocratic

moder: (2) SCIEX DX PUMP Port: @ A
Serial mumber: @ ROM version: @ 5.00
Umit ID: @
~Salenoid va :_®

MNone il

Sefial number:

Unit 10:

e System check settings..

®

oK Cancel

— —J

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
1 Tipo
* |socratica
2 Modelo

+ BOMBA SCIEX DX (si se esta utilizando el sistema Jasper)
* LC-20ADXR (para la serie Shimadzu CL)
* Bomba AC o bomba AD (para sistemas ExionLC AC o ExionLC AD)

3 Puerto
- A

Numero de serie
Version de ROM
ID de la unidad

N|[o|lo| s~

Valvula solenoide

* Ninguno

* Numero de serie
* |D de la unidad

8 Ajustes de la comprobacion del sistema
9 Aceptar
10 Cancelar

Figura 2-13: Bomba: ajustes de la comprobacién del sistema

ra Lt
Pump - System Check Settings I. — | |_
Total delivered volume L&R: @ 300 L
Ok Cancel ®HE||J
Elemento Etiqueta
1 Volumen total administrado | y D: _|
2 Predeterminado
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
3 Aceptar
4 Cancelar
5 Ayuda

Figura 2-14: Configuracion del procesador de muestras automatico

-
b comrion L e
Model: @ Serial number; @ ROM version @ Umit TD: @

ISCIEX DX SMPLR
Rinse pump option @

Injection trigger: @ ® Run Sync
Max injection volume @ 100 pl

wn

Meedle stroke settings..

System check settings.. @

QK Carccl®

Elemento Etiqueta
1 Modelo
+ PROCESADOR DE MUESTRAS SCIEX DX (si se utiliza el sistema
Jasper)

* SIL-20ACXR (para la serie Shimadzu CL)

* Procesador de muestras automatico AC o procesador de muestras
automatico AD (para sistemas ExionLC AC o ExionLC AD)

Numero de serie
Version de ROM
ID de la unidad

Opcidn de enjuague de la bomba (no disponible para el sistema ExionLC
AD)

Al B WIDN

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
6 Disparador de inyecciones
* Ejecucion

¢ Sincronizacién

Tipo de inyeccion: inyeccion directa (solo disponible cuando se utiliza el
procesador de muestras automatico para el sistema ExionLC AD)

7 Volumen maximo de inyeccion: _ yl

8 Ajustes del recorrido de la aguja

9 Ajustes de la comprobacion del sistema
10 Aceptar

11 Cancelar

Figura 2-15: Configuracion del horno de columna

(coimomcovgomion L e

Model: @ SCIEX DX OVEN]| Part: @ A

serial numben @ ROM versi :m.@ 500
Limif [ @

2/6-position valve L

2/6-position valve R: None -

Serial number: @ Unmit ID

Mons b

oK Cancel @

Elemento Etiqueta
1 Modelo

* Horno SCIEX DX (si se utiliza el sistema Jasper)
+ CTO-30A (para la serie Shimadzu CL)

* Horno de columna AC u horno de columna AD (para sistemas
ExionLC AC o ExionLC AD)

2 Numero de serie

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta

3 ID de la unidad

4 Tapon

5 Version de ROM

6 Vélvulas

7 Valvula de 2/6 posiciones izda.
* Ninguno

8 Valvula de 2/6 posiciones dcha.
* Ninguno

9 Numero de serie

10 ID de la unidad

11 Usar los ajustes de columna

12 Configuracién

13 Ajustes de la comprobacién del sistema

14 Aceptar

15 Cancelar

Figura 2-16: Cuadro de dialogo del detector UV

UV Detector Configu ration_-

Maodel: @
Unit IT: @

Serial number: @

UV Detector Part: @

ROM versiomn: @

Use recycle valve @

A

2035

Q)

Systemn check settings..

oK Can:el@

Lg

Elemento

Etiqueta

1

Modelo

* Detector PDA (para el sistema ExionLC AC)
» Detector de UV (para el sistema ExionLC AD)

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento

Etiqueta

Numero de serie

ID de la unidad

Usar la valvula de reciclaje (para el sistema ExionLC AD)

Puerto (para el sistema ExionLC AD)

Version de ROM

Ajustes de la comprobacién del sistema

Aceptar

Ol Nl RN

Cancelar

Figura 2-17: Opcidn

-~

Cption

D |- |

0

Pump oparation mode: -

Fast LC @
Pressure unit: @

P

MPa -

@ QK Cancel @

Elemento Etiqueta
1 Modo de funcionamiento de la bomba
* Flujo isocratico
* Gradiente binario
2 LC rapida
3 Unidad de presion
* Kgflcm2
*  psi
* MPa
* bar
4 Aceptar
5 Cancelar

Software Analyst MD
42/174
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Configuracion de hardware

Figura 2-18: Configuracién del sistema Shimadzu LC utilizando el sistema controlador
Shimadzu LC integrado

Shimadzu HPLC Systermn Cenfiguration >

:‘DSystem Controller: | CBR-204 w I:cunfigure... @
Pumps @ Cancel

Purnp & LC-2040 w Configure...
Pump B: LC-2080 e Configure... @
Help

Pump C: none e Configure...

Purmp D: none o Configure. ..

Detectars @

Detector A none w Configure...

Detectar B: hone w Configure. ..

Autozampler: @ SIL-2040C%R w Configure. ..

Owen: @ CTO-204C - Caonfigure. ..

Sul:u::n:nntrn:nller: hiare ~ Canfigure. ..

PDA Detectnr:@ nore Canfigure... @ Cornrnent

Yerzion: 6.5.2.3
@ SHIMADZU Solutions for Science

Elemento Etiqueta
1 Controlador del sistema
2 Bombas

» Configuracion

3 Detectores

» Configuracion

4 Procesador de muestras automatico

» Configuracion

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta

5 Horno

» Configuracion

6 Subcontrolador

» Configuracion

7 Detector de PDA

» Configuracion

8 Configuracién
9 Aceptar

10 Cancelar

1 Ayuda

12 Comentario

Figura 2-19: Configuracién de CBM-20A (Shimadzu)

CBM-20A Configuration =
Switches Communications @
@ () Serial Port | [Maone)
Sound Alarm on Error @®TCPAP | 192.168.200. 99 |
[ ] Tum Off Belays on Emor Fort; 5001 Search ..
Autozero Detectar &
Autozero Detectar B @ AutoConfig Test @
Relays @ F'ressure Urits: pzi w
Felay1: Start w [ ] Fun triggered by external device @
Relay 2 Ewvent e [ ] LoopsHoald Command Enmpatil:ule
Relap 3: Ewvent e @Enntrul b ode; Marrnal -
Relay 4: Event “ LC-30 Series Compatible
External Start: | All Buns e System P kas: @
[ff w
| k. @l Cancel @ Help
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta

1 Interruptores

* Proteccion del sistema

» Activar alarma en Error

* Apagar relés en Error

* Reiniciar a cero el detector A

¢ Reiniciar a cero el detector B

2 Comunicaciones

* Puerto de serie
« TCP/IP

* Puerto

e Buscar

Configuracién automatica
4 Prueba
5 Relés

* Relé1—Relé4
* Iniciar
* Detener
* Error
* Evento
* Inicio externo
* Deshabilitar
+ Todas las series

» Solo inyecciéon

6 Unidades de presion (psi, Kgf/cm?2, MPa, bar)
7 Ejecutar activado por dispositivo externo
8 Comando Loop/Hold compatible
9 Modo de control (normal, LC rapido)
10 Compatible con serie LC-30
11 P.MAX del sistema
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
12 Aceptar
13 Cancelar
14 Ayuda

Figura 2-20: Cuadro de dialogo Option

Option @
Fast LC @

Pressure unit: @

? >

Pump operation mode: Bimary gradient @ -

Isocratic flow
Bimary gradient

Low pressure gradient

OK @ Cancel

Elemento Etiqueta
1 Opcioén
2 Modo de funcionamiento de la bomba
3 LC rapida
4 Unidad de presion
5 + Gradiente binario
* Flujo isocratico
+ Gradiente binario
* Gradiente de baja presion
6 Aceptar
7 Cancelar

Figura 2-21: Configuracién de bomba (Shimadzu)

o

Degaszer

Pump Configuration

=

Solenaid Valve: [ nomne @

[ hioE @

Y (ow® O

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
1 Electrovalvula (ninguna)
2 Desgasificador (ninguno)
3 Aceptar
4 Cancelar
5 Ayuda

Figura 2-22: Procesador de muestras automatico (Shimadzu)

o

Sample Loop Size: - uL @
[] Skip zequence line if vial iz missing. @
Sample Cooler [nstalled @

FTP Sample Order @
£
@T _>
(1] N 54 53

[ Back Changer Installed @
[] Rinze Pump Installed. @

[] Supports Pretreatment * @

[* Requires Pretreatment option to be installed in
hardveare]

Coa® [om® (m®

Autosampler Configuration @

Elemento Etiqueta

1 Tamafio de bucle de muestra: _uL

Saltear linea de secuencia si él no se encuentra el vial.

Refrigerador de muestra instalado

Orden de muestra de MPT

Cargador de gradilla instalado

Bomba de enjuague instalada

Admite el tratamiento previo*

O|IN|OO|lO| BN

hardware)

(*Requiere que la opcién de tratamiento previo esté instalada en el

Guia de usuario de la interfaz
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
9 Aceptar
10 Cancelar
11 Ayuda

Figura 2-23: Confi

guracion de horno (Shimadzu)

Owven Configuration

Walves @

=

Left: [ hone

)

Right: [ hohe

)

i O e O e O,

Elemento Etiqueta
1 Valvulas
* lzquierda
* Derecha
2 Aceptar
Cancelar
4 Ayuda

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Figura 2-24: Pestana de bomba (Shimadzu)

* Flujo isocratico

* Flujo binario

Pumps |Pu.rtosamp|er | Crven | Controller | Time F‘roglam|
Pumping Mode: [Isoc:latic Flow "] @
@I:Dnstant: () Pressure @ Flow Corfigured Pumps
Purmp & Flaw: (0.0000 mL/min
Pump A LC-20AD
Purmp B Flaws: (0.0000 mL/min
Pump B: LC-20AD
Pump C: none
Pump D none
Pressure Limits (Pump A)
@ Minimum: 0 psi
Madmum: 1451 psi
Pressure Limits (Fump B)
Minimum: 0 psi
Masmum: 1451 pei
Elemento Etiqueta
1 Modo de bombeo

2 Constante

* Presion

* Flujo

* Flujo de bomba A: _ mL/min

* Flujo de bomba B: _ mL/min

3 Bombas configuradas
+ Bomba A
+ Bomba B
+ Bomba C
+ Bomba D

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
4 Limites de presién (bomba A)
* Minimo: _ psi
* Maximo: _ psi
5 Limites de presion (bomba B)

e Minimo: _ psi

* Maximo: _ psi

Figura 2-25: Pestana de procesador de muestras automatico (Shimadzu)

I@l Autosampler |D'u'en | Cortroller | Time F'n::nglam|
Model:  [SIL-20AC/HT ™
Rack Type: |Undefined Detect Rack

lse Autosampler @
Rinsing Yolume: 200 ulL
Needle Stroke: 52 mm
Rinsing Speed: 35 ulfsec
Sampling Speed: 15.0 ulfsec
Purge Time: 250 min
Rinse Dip Time: 0 SEC
Rinse Mode: Mo ringing hd
Enzble Cocler Unit
Cooler Temperature: 15 T
Control Vial Meedle Stroke: 52 mm
Elemento Etiqueta
1 * Modelo

Tipo de gradilla

Eliminar gradilla

Software Analyst MD

50/174
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Configuracion de hardware

Elemento

Etiqueta

2

Utilizar procesador de muestras automatico
Volumen de enjuague: _ (ulL)

Recorrido de la aguja: _ (mm)

Velocidad de enjuague: _ (ulL/s)

Velocidad de realizacion de muestra: _ (uL/s)
Tiempo de purgado: _ (min)

Tiempo de inmersion de enjuague: _ (segundos)

Modo de enjuague (sin enjuague, antes de la aspiracion, después de
la aspiracién, antes y después de la aspiracién)

Activar unidad de refrigeracion
Temperatura del refrigerador: _ (°C)

Recorrido de la aguja en vial de control: _ (mm)

Figura 2-26: Pestaina de horno (Shimadzu)

Owen Temperature:

| Pumps | .ﬂu.rtosampler| Oven |Contro||er | Time F‘roglam|

Model: (1) CT0-204C

Erable Oven @

40 C@

Maximum Tempersture: 85 c(a)
Elemento Etiqueta
1 Modelo
2 Activar horno
3 Temperatura del horno: _ °C
4 Temperatura maxima: _ °C

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Figura 2-27: Pestaina del controlador (Shimadzu)

| Pumps I Autosampler | Cven | Controller | Time Program
Model: CEBM-204 @
Power On @
] Event 1
[] Evert 2 @
[] Evert 3
[] Evert 4
Elemento Etiqueta
1 Modelo
2 Encendido
3 Evento 1, 2, 3,4

Figura 2-28: Pestana del programa de duracion (Shimadzu)

| Pumps | Sutosampler | Oven | Cuntroller| Time Program I_

O G o NN

Time ™ [Module ™= [Event " [ Parameter

1 90,00 Contraller Stop
2
Elemento Etiqueta
1 Tiempo
2 Maodulo
3 Evento
4 Parametro

Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Figura 2-29: Crear nuevo proyecto/subproyecto

Create New Project/Subproject ﬁ

Frojectwill be created under the following directony: @

t DatahProjects

Eroject name @

Subproject Specifications @

Subproject name: @
2016_09_2k

Project folders: @ Subproject folders: @

Acquisition Methods -
Acquisition Scripts P
Batch

BioAnahsst

Data

Log

Frocessing Methods
Processing Scripts -

Tttt b Al Al

(o |

111

| I
I | %

@ [ ] Set configuration as default for new projects

ok | @Cancel | {%

Elemento Etiqueta

1 El proyecto se creara en el siguiente directorio

Nombre del proyecto

Especificaciones del subproyecto

Nombre del subproyecto

Carpetas del proyecto

Carpetas del subproyecto

Agregar todos

Eliminar todos

Ol Nl RO DN

Establecer la configuracion como predeterminada para los proyectos
nuevos

—_
o

Aceptar

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Configuracion de hardware

Elemento Etiqueta
11 Cancelar
12 Ayuda

Software Analyst MD
54/174
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Editor de plantillas de informes

3

Figura 3-1: Editor de plantillas de informes: pestaia de disefio de encabezados/pies
de pagina

Ficlds

Header/Footer Design | Page Setup |

@ @ Header®

Design Elements
Acquisition Elements

Cuantitation Elemerts

Fields @

Justification @
i@ Left Justify

(7 Centre Justify
(7 Right Justify

"0,

Footer m
W

':| Yigible from any project

Elemento Etiqueta
1 Disefio de encabezados/pies de pagina
2 Campos

* Elementos del disefio
* Elementos de la adquisicion

* Elementos de la cuantificacion

3 Encabezado

4 Campos

Guia de usuario de la interfaz
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Editor de plantillas de informes

Elemento Etiqueta
5 Justificacion
» Justificar a la izquierda
+ Justificar en el centro
+ Justificar a la derecha
6 Fuentes
7 Pie de pagina
8 Visible desde cualquier proyecto

Figura 3-2: Editor de plantillas de informes: pestaia de configuracion de la pagina

| Header/Footer Design | Page Setup @

Publication Destinations @

-

el WAMCON-PRINT 1NCON-7T1F2RME,

Margins @

Page Layout @

* Impresora

Top: 0.80" :
Bottom: 0.80° :
Left- 0ot =
Right: 0.00" =
1| 1l 3
Select Destination @ From Edge @ Page Orientation @
Header:  0.307 = )
Printer ] ") Portrat @ Landscape
Footer: 0.30" =
Elemento Etiqueta
1 Configuracion de pagina
2 Destinos de publicacion
* Impresora
3 Seleccionar destino

Software Analyst MD
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Editor de plantillas de informes

Elemento

Etiqueta

4

Margenes

Superior
Inferior
Izquierda

Derecha

Desde el borde

Encabezado

Pie de pagina

Disefio de la pagina

Orientacion de la pagina

Vertical

Horizontal

Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del compuesto 4

Figura 4-1: Configuracién del instrumento

Instrument Settings @

Please set the instrument condition: @

Inlet: Mass Spectrometer:
@) Infusion @ 1 MS Anahysis
1 FIA @ M5/MS Analysis

Defaut Acq. Method: | (4)

Rack Code: @

Rack Position:

(®
Plate Code: @
Flate Position:

Injection Yolume: @ ()

B | Net> | | Cancel | [ Hep |
Elemento Etiqueta
1 Establezca la condicion del instrumento
2 Entrada
¢ Infusién
« FIA
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del compuesto

Elemento Etiqueta
3 Espectrometro de masas
* Analisis de MS
* Analisis de MS/MS
4 Método de adquisicion predeterminado
5 Cadigo de gradilla
6 Posicion de gradilla
7 Caodigo de placa
8 Posicién de placa
9 Volumen de la inyeccién (pl)
10 Atras
11 Siguiente
12 Cancelar
13 Ayuda

Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del compuesto

Figura 4-2: lones para utilizar en el analisis de MS/MS

lons to use in MS/MS Analysis @

Flease select the ions to use in M5/MS Analysis: @

Precursar lon: Palarity: @
@-é- MW lon @ Positive
Search Window: + 2 500 {Da) () Negative

(71 Base Peak lon e L

o MLy N

Search Range: | 20.000 to |1000.000 |(Da)

Compound Mame: | Target

Resolution: | Unit h
@ Product lon:
(71 User Specified
@ Auto Select Criteria. ..
Resolution: [Un'rt ']

O O e O,

| <Back || MNet> || Cancel | [ Hep |
Elemento Etiqueta
1 Seleccione los iones para utilizar en el analisis de MS/MS
2 lon precursor
* |6n de PM

* Ventana de busqueda (x Da)

* |6n de pico base
* Rango de busqueda: _a _(Da)
* Nombre del compuesto

* Resolucién (baja, unidad, alta)

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del compuesto

Elemento

Etiqueta

3

lon producto

Usuario especificado
Seleccion automatica
Requisitos

Resolucion (baja, unidad, alta)

Polaridad

Positiva

Negativa

Ambas

Atras

Siguiente

Cancelar

| N O] O

Ayuda

Figura 4-3: Requisitos de seleccion automatica de ién del producto

.

Product Ion Auto Selection Criteria

@ From the Most Interze ;
@ Euild final method using 1

@ Exclude Product lons within = 2-000
@ ir. Maszz for Product lon: 10,000

@Threshnld for Product lan: 0.000

@ oK || Defau@] [m

[ 2 ]

peaks

mozt intense peaks

Da af Precurzar lan mdz

Da

CpE

)

Elemento Etiqueta
1 Desde los picos _ mas intensos
2 Disefiar método final utilizando _ los picos mas intensos
3 Excluir iones producto dentro de £+ _ Da de la m/z del ion precursor

Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del compuesto

Elemento Etiqueta

Min. Masa del i6n del producto: Da

Umbral de i6n del producto: cps

Aceptar

Predeterminado

Cancelar

O|lw|N|o|]O| >

Ayuda

Figura 4-4: lones para utilizar en el analisis de MS

lons to use in M5 Analysis @

Please select the ions to use in M5 Analysis: @

Target lon: @

@ MW lon
Search Window: £ 2.500 (Da)

" Base Peak lon

Search Range: |=U.ULL to | 1000000 (Da)

Compound Mame: | Target

Resalution: [ it -

Puolarity: @

@ Positive
I Megative
_I Both
<Back || MNet> | | Camcel | [ Hebp
Elemento Etiqueta
1 Seleccione los iones para utilizar en el analisis de MS
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del compuesto

Elemento

Etiqueta

2

I16n previsto

* I6nde PM
* Ventana de busqueda (+ Da)

* |6n de pico base
* Rango de busqueda: _a _(Da)
* Nombre del compuesto

* Resolucién (baja, unidad, alta)

Polaridad
« Positiva
* Negativa

« Ambas

Atras

Siguiente

Cancelar

N|o|lo| b~

Ayuda

Guia de usuario de la
IVD-IDV-05-0536-ES-C
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Optimizacion del compuesto

Figura 4-5: Componentes previstos

Target Components

Flease enter the target components to optimize: @

Compound Name MW (Da) | No. Charges
i @ ONMO
B==08 =95 =05
Elemento Etiqueta
1 Escriba los componentes previstos para optimizar:
2 Nombre del compuesto
3 PM (Da)
4 Num. Cargas
5 Atras
6 Finalizar
7 Cancelar
8 Ayuda

Software Analyst MD
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Optimizacion del compuesto

Figura 4-6: Cuadro de didlogo de compuestos objetivos FIA

EES

These target compounds will be optimized. “ou may change the compound name. Please specify
which one of them are uzed as intemal standards.

Camp_‘o_y‘nd Hame Q1 Mass (Da) | Q3 Mass (Da) | Int. 5td. | Vial Pos.

1 Compoun{( 2 5000-400.00 | (13000 (4)o00 [F(5) _[(6)

@

Mote: All compounds identified as 1.5. {intemal standard) will not be used to determine optimum
Source / Gas Parameter conditions.

Resolution

@@1 Resolution: [Un'rt
3 Resolution: [Un'rt

Elemento Etiqueta

1 Estos compuestos objetivos se optimizaran. Puede cambiar el nombre
del compuesto. Especifique cual se utilizara como patrén interno.

Nombre del compuesto
Masa de Q1 (Da)
Masa de Q3 (Da)

Patrén interno

Posicion del vial

N|OoO|lOoa|l A~ WOIDN

Nota: Todos los compuestos identificados como |.S. (patrén interno) no
se utilizaran para determinar las condiciones 6ptimas de los parametros
de Source/Gas.

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Optimizacion del compuesto

Elemento Etiqueta
8 Resolucion
9 Resolucion Q1
* Baja
* Unidad
+ Alto
10 Resolucion Q3
* Baja
* Unidad
+ Alto
1 Atras
12 Siguiente
13 Cancelar
14 Ayuda

Software Analyst MD
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Optimizacion del compuesto

Figura 4-7: Cuadro de diadlogo de parametros de fuente de FIA

F ™y
TETSTT

Please select the Source Parameters to optimize in FLA: @
P
2 Parameter Hame Dpti_l_ﬂ_ize Current Val.| Values f-::-_[_ Optimization
1 Curtain Gas (3) 10.0 (5)
2 Colision Gas [ Medium -
3 lonSpray Vokage D S000.0
4 Temperature D 0.0
5 lon Source Gas 1 D 20.0
[ lon Source Gas 2 D 0.0
7 Interface Heater ] 1.0
' i |

Replicate Injection for each Parameter: @1 (2 (03 (04 @

@Total H of injections: 0
Total Sample Volume: 0 ()

Elemento Etiqueta
1 Seleccione los Source Parameters que optimizar en FIA
2 Nombre del parametro
+ Curtain Gas

+ Gas de colision

» \Voltaje de pulverizador de iones
* Temperatura

* Gas de fuente de iones 1

+ Gas de fuente de iones 2

¢ Calentador de interfaz

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Optimizacion del compuesto

Elemento Etiqueta
3 Optimizar
4 Valor actual
5 Valor para la optimizacion
6 Inyeccioén duplicada para cada parametro
7 N.° total de inyecciones
8 Volumen total de muestra: _ (ul)
9 Atras
10 Siguiente
11 Cancelar
12 Ayuda

Software Analyst MD
68/174
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Optimizacion del compuesto

Figura 4-8: Cuadro de didlogo de parametrros de compuestos de FIA

-

FIA Compound Parameters | 2 |
Please select the Compound Parameters to optimize by FlA: @
(2)) Compound: | Compound 600.000-400.000 | MRM: 600.000 - 400.000
(3)
.2 /Parameter Hame -Dpt‘iLﬂize Curren;lfal. Values for‘l‘.'h)ptimization
1 Declustering Potential [ 4 } LE).IJ (E}
2 |Entrance Potentil I 10.0
3 Collision Cell Ent. Potential D 278
4 Collision Energy O 30.0
3 Collision Cell Exit Potential [ 2.0
1| 1] k
Total # of Injections: 0 @
Total Sample Volume: 0 LT)] .
Mass Spec. Duration: 5.0 {min) @
~<Back | Fnish | [ Cancel | [THep |
Elemento Etiqueta
1 Seleccione los Compound Parameters que optimizara FIA
2 Compuesto
MRM
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Optimizacion del compuesto

Elemento

Etiqueta

3

Nombre del parametro

» Potencial de desagrupacion

* Potencial de entrada

* Potencial de entrada a la celda de colision
* Energia de colision

¢ Potencial de salida de la celda de colision

Optimizar

Valor actual

Valor para la optimizacion

N.° total de inyecciones

Volumen total de muestra: _ (ul)

Campo Mass Spec. Duracién: _ (minutos)

Atras

Finalizar

Cancelar

Ayuda

Software Analyst MD
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Optimizacion del instrumento 5

Figura 5-1: Optimizacién del instrumento

-

A Instrument Optimization o
File Edit View Tosls Help

Select the type of optimization that you want to perform

® Before you start to optimize the instrument, use Manual Tuning to
optimize the source parameters and stabilize the spray.

(® @ Verify instrument performance
()~ Adjust mass calibration only

G Adjust instrument settings (peak shape, calibration, enhancing
parameters, etc)

. Reset selected scan modes to default values and adjust
instrument settings

@ ®

Halp | Next -> Exit |
Instrument: 3200 Q) TRAP Instrument Optimization Vier: 2.5341.9

Elemento Etiqueta

1 Seleccione el tipo de optimizacion que desea realizar

2 Antes de comenzar a optimizar el instrumento, utilice el ajuste manual
para optimizar los parametros de fuente y estabilizar el pulverizador.

Verificar el desempefio del instrumento

4 Ajustar solo la calibracién de masas

5 Ajustar la configuracion del instrumento (forma pico, calibracion,
parametros de mejora, etc.)

6 Reiniciar los modos de analisis seleccionados a los valores
predeterminados y ajustar la configuracion del instrumento

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Optimizacion del instrumento

Elemento Etiqueta
7 Ayuda
8 Anterior
9 Siguiente
10 Salir

Figura 5-2: Optimizacién del instrumento

-

A Instrument Optimization = | @ [kl
File Edit View Toolz Help

Select a tuning mode

() /Approved Tuning: Tune each scan mode using the recommended |
& tuning solution. You will have to run the Instrument Optimization '
software for each tuning solution.

(3)r Alternate Tuning: Use one solution to tune all scan modes.

(4) We recommend that you use the Approved Tuning methed. if you use tuning
solutions that are not recommended, the instrument may not be optimally

tuned.

® @
Help @-Praw |m-r—| Cancel |

Instrument: 3200 & TRAP Instrument Optimization Vier: 2.5341.9
Elemento Etiqueta

1 Seleccionar un modo de ajuste

2 Ajuste aprobado: ajuste cada modo de analisis utilizando la solucién de
ajuste recomendada. Optimizacion del instrumento

3 Ajuste alternativo: utilice una solucion para ajustar todos los modos de
analisis.

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del instrumento

Elemento Etiqueta

4 Le recomendamos que utilice el método de Ajuste aprobado. Si utiliza
las soluciones de ajuste que no son recomendadas, es posible que el
instrumento no se ajuste de forma éptima.

Ayuda

Anterior

Siguiente

0| N O] O

Cancelar

Figura 5-3: Optimizacion del instrumento

File Edit View Tools Help

(1Select the scan modes

. R
Al nstrument DFHM_IEE“

@ Tuning Solution | 100 « diute Agient |
Polarity = Positive
T MNegative
Qélfd il r
= -
- r
i =
- -
- -
LIT MS/MS/MS
@ ™ 50 Dals @
™ 250 Dals ™ Isolation & Resolution
—p—_—_ v Bt
™ 10 000 Da's
™ 20 000 Dals
Halp | More Cllplluns_ ®<- Prav | Nesd » | ®Cancel |
Trstrumert: QTRAP 4500 Instrument Optimi zation Ver: 3. 30019
Elemento Etiqueta
1 Seleccione los modos de analisis
2 Solucién de ajuste

Guia de usuario de la interfaz
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Optimizacion del instrumento

Elemento Etiqueta

3 Polaridad
* Positiva
* Negativa

4 Quad

5 LIT (Dals)

6 MS/MS/MS
Aislamiento y resolucion
Excitacion

7 Ayuda

8 Mas opciones

9 Anterior

10 Siguiente

11 Cancelar

Software Analyst MD
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Optimizacion del instrumento

Figura 5-4: Optimizacién del instrumento: opciones

Instrument Optimization: Options

LIT Preferences @ @ @

POS + @' @ NEG - Scan Duration for LIT
] - Testing and Calibration
10 v Fixed Fill Time ¢ 1100
¢ | Dynamic Fill Time | & seconds
- Qo0 Trap )
@ low m/z region @ high m/z region
higher | better peak higher | better peak

sensitivity i shape sensitivity i shape
Quad Preferences

Peak Width Target |0.70
Options @

Optimize C2B [

Maximum EXE |183
Help |
Elemento Etiqueta
1 Preferencias de LIT
2 POS +
3 » Tiempo de llenado fijo

+ Tiempo de llenado dindmico

+ Trampa QO
4 NEG -
5 Duracion del analisis para la prueba y calibracion de LIT _ segundos
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD

IVD-IDV-05-0536-ES-C 751174



Optimizacion del instrumento

Elemento Etiqueta
6 Region de m/z baja
* mayor sensibilidad
* mejor forma pico
7 mayor region de m/z
* mayor sensibilidad
* mejor forma pico
8 Preferencias de quad
» Objetivo de ancho del pico
9 Opciones
*  Optimizar C2B
* EXB maximo
10 Ayuda
1" Aceptar

Software Analyst MD
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Optimizacion del instrumento

Figura 5-5: Optimizacién del instrumento

-

.ﬂi Instrumnent Optirmization

in

Help ;

File Edit View Tools Help

(1) Infuse: 100 x dilute Agilent

(2) Type the ion source parameters in the following fields, and then click GO.

@ Source Parameters @ Syringe Parameters
FOS . . [_
lonSpray Voltage [5200 Syringe Diameter (mm) |4.61
lon Source Gas1 |15 Flow Rate (ulfmin) |7

lon Source Gas2 |0

= | @ [ek]

positive mode

| ®GD! |

<- Prav Cancel |

Instrument: 3200 Q TRAP Instrument Optimization Ver: 2.3341.9

Elemento Etiqueta

1 Infundir; en modo _

2 Ingrese los parametros de fuente de iones en los siguientes campos y
luego haga clic en ACEPTAR.

3 Parametros de fuente
* Voltaje de pulverizador de iones
* Gas de fuente de iones 1
* Gas de fuente de iones 2

4 Parametros de la jeringa
* Diametro de la jeringa (mm)
+ Caudal (uL/min)

5 Ayuda

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Optimizacion del instrumento

Elemento Etiqueta
6 Anterior
7 ACEPTAR
8 Cancelar

Software Analyst MD
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Asistente del método IDA 0

Figura 6-1: Cuadro de diadlogo de creacién de experimentos IDA

Create IDA Experiments Iﬁ

Type of IDA Experment @

@ Fnhanced M5 == Enhanced Product
MREM > Enhanced Product
Meutral Loss / Precursor Scan == Enhanced Product

Number of Survey Scans: | 1

|Use Enhanced Resolution Scan to confim
Charge State and |sotope Pattemn

Enable M53 Bxperiment generation @

| Dymamic Fill Time @

(@)
10

Elemento Etiqueta

1 Tipos de experimento IDA
* MS mejorada >> Producto mejorado
* MRM >> Producto mejorado

* Pérdida neutra / Analisis de precursor >> Producto mejorado

2 Numero de analisis de inspeccion

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Asistente del método IDA

Elemento Etiqueta

3 Utilice el analisis de resolucion mejorado para confirmar el estado de
carga y el patrén de isotopos
4 Habilitar la generacion de experimentos MS3
5 Tiempo de llenado dinamico
6 Atras
7 Siguiente
8 Finalizar
9 Cancelar
10 Ayuda
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Asistente del método IDA

Figura 6-2: Cuadro de diadlogo de analisis de inspeccién: MS mejorada (EMS)

Survey Scan - Enhanced MS (EMS) [

Declusterng Potential (DF): 0
@ Start mass: 100 (Da)

@ Stop mass: 1000 (Da)

@Scan ate: | 10000 - | (Dass)

@ LITfill time: 0.2 ims)

<Back || Net> F Cancel | | Hebp
Elemento Etiqueta
1 Modo positivo
2 Modo negativo
3 Potencial de desagrupacion (DP): _
4 Masa de inicio: _ (Da)
5 Masa de parada: _ (Da)
6 indice del analisis _ (Dals)
7 Tiempo de llenado LIT: _ (ms)
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Asistente del método IDA

Figura 6-3: Analisis de inspecciéon: monitorizacién de reacciones muiltiples (MRM)

Survey Scan - Multiple Reaction Menitering (MRM)

25|

of

= |0
Megative Mode @

Declustering Patential (OF): 30

®

@ Manually Enter MEM Transitions

®

Automatically Generate Metabolite MRM Transitions

Resolution G1: | UNIT @
Resolution Q3| LOW - @

Elemento

Etiqueta

1

Modo positivo

Modo negativo

Potencial de desagrupacion (DP): _

Al WIDN

Resolucién Q1
« ALTA
UNIDAD
BAJA
ABIERTA

Software Analyst MD
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Asistente del método IDA

Elemento Etiqueta

5 Resolucion Q3
+ ALTA
+ UNIDAD
+ BAJA
« ABIERTA

6 Introducir manualmente las transiciones de MRM

7 Generar automaticamente transiciones de MRM de metabolitos

Figura 6-4: Transiciones de MRM

MEM Transitions @

®

Dhwell Time: 40 {ms)

V| Apply CE to all MRM  Callision Energy [CE): 4D V)
(@) Q1 (Da) Q3 (Da) CE (eV)
1 40.000

Sean 0 (s} Clear MEM Transitions | @
<Back || Nex> F Cancel | | Hep
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Asistente del método IDA

Elemento

Etiqueta

Tiempo de permanencia: _ (ms)

Aplicar CE a todas las MRM

Energia de Colision (CE): _ (eV)

Al W|IDN

Q1 (Da)
+ Q3 (Da)
. CE (eV)

Analisis _ (s)

Borrar transiciones de MRM

Software Analyst MD
84/174

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C



Asistente del método IDA

Figura 6-5: Analisis de inspeccién: inspeccion 1

Survey Scan - Survey 1

25|

E@lstering Potential (DF); 20
@Cullisiun Energy (CE): 40 eV}

@Scan rate: | 200 w | [@mu/s)

ofsiveiiogs () (3 @ MNewtlLossor
Megative Mode @ @ Precursor of

Resolution Q1: [UNIT =
Resolution Q3 [LOW = (1)
@smn_ mass: 100 (Da) @Scanti_me: 00901 fec)
St@ mass: 1000 (Da) @Step size: 1 {amu)

30 (Da)

Elemento Etiqueta

1 Modo positivo

Modo negativo

Pérdida neutra de _ (Da)

Precursor de: _ (Da)

Potencial de desagrupacion (DP)

Energia de Colision (CE): _ (eV)

Masa de inicio: _ (Da)

Masa de parada: _ (Da)

Oloo| NP W|IDN

Velocidad de analisis: _ (amu/s)
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Asistente del método IDA

Elemento

Etiqueta

10

Resolucion Q1
+ ALTA

+ UNIDAD

+ BAJA

« ABIERTA

11

Resoluciéon Q3
+ ALTA

« UNIDAD

+ BAJA

« ABIERTA

12

Tiempo de analisis: _ (segundos)

13

Tamano de paso _ (amu)

Software Analyst MD
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Asistente del método IDA

Figura 6-6: Analisis dependiente: i6n del producto mejorado (EPI)

Dependent Scan - Emhanced Product Ion (EPT)

25|

@ Monitar the

1 w | most intense peaks with

Collision Energy (CE):

Use Rolling Callision Enengy @

@ Start mass:
@ Stop mass:

| 10000 « | (Das)

0 ]

(Da)
(Da)

-

(ms)

Elemento Etiqueta

1 Monitorizar los _ picos mas intensos con

Collision Energy (CE)

Usar la energia de colision continua

2

3

4 Masa de inicio: _ (Da)
5 Masa de parada: _ (Da)

Guia de usuario de la interfaz
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Asistente del método IDA

Elemento Etiqueta

6 Resolucion Q1
+ ALTA
+ UNIDAD
+ BAJA
« ABIERTA

7 indice del analisis _ (Dals)

8 Tiempo de llenado LIT: _ (ms)

Figura 6-7: Andlisis dependiente: criterios de IDA

Dependent Scan - IDA Criteria

For ions greater than [100]
(2) Which exceed 5000

With charge state | 1

Include unknowns @

@ Aways

Mewer

[zec)

and smallerthan 1000  (Da)

(cps)

charges

Exclude Former Target lons @

occumence(s)

Finish | | Cancel

Help

Software Analyst MD
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Asistente del método IDA

Elemento Etiqueta
1 Para iones mayores de _ y menores de _ (Da)
2 Que exceden _ (cps)
3 Con un estado de carga de _a _ cargas
4 Incluir desconocidos
5 Excluir iones objetivos anteriores

» Siempre
* Nunca
* Para _ (segundos)

» Después de _ aparicion(es)

Guia de usuario de la interfaz
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Disenar método de adquis

IC

ion V4

Figura 7-1: Lista de tipos de analisis

M3 Advanced MS

Scantype:  (MRM(MRM) v |

Enhanced M3 (EMS)
Enhanced Product lon (EPI)

Enhanced Resolution (ER
Folarity

MS/MS/MS (MS3)

Meutral Loss (NL) @
Precursor lon (Frec)
Product lon (MS2)

Q1 M3 (ar)

Q1 Multiple lons (@1 MI)

Q3 M3 (Q3)

Q3 Multiple lons (Q3 MI)

Total Scan Time

(includes pauses): 0.0000 (sec)

Edit Parameters...

Software Analyst MD
90/174
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta

1 MS mejorada (EMS)

lon producto mejorado (EPI)
Resolucion mejorada (ER)
MRM (MRM)

MS/MS/MS (MS3)

Pérdida neutra (NL)

lon precursor (Prec)

I16n del producto (MS2)

MS de Q1 (Q1)

lones multiples de Q1 (Q1 MI)
MS de Q3 (Q3)

lones multiples de Q3 (Q3 MI)

Figura 7-2: MS de Q1 (Q1) Pestaiia de MS

-

Mumber of scans to sum:

©)

@

Total Scan Tlme@ R

MS Advanced MS

Experment: 1 @ D Center / WIdm® Import List @

Parameter Range
scantpe: Q@IMS@) (2)  ~
Scanrate: | 200 w| (Dass) @ Period Summaq@
) ) . ) (] Scheduled lonization
o @ Posdi purton: 'Gl.mul § me) Delay Time: |ﬂ | eec) Start Time: Stop Time
O Negate Cpes: 112 Cycte: sc) iy [0 -
MCA @ U Start (Da) Sto i
p (Da) Time (sec)

@-

includes pauses): 00000  |feec)
Edt Parameters.(8)
Elemento Etiqueta
1 Experimento
2 Tipo de analisis
3 Velocidad de analisis

Guia de usuario de la interfaz
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
4 Polaridad
* Positiva
* Negativa
5 MCA
6 Numero de analisis a sumar
7 Tiempo de analisis total (incluye pausas): _ (s)
8 Editar parametros
9 Centro/ancho
10 Rango de parametros
11 Importar lista
12 Resumen del periodo
* Duracion: _ (minutos)
* Ciclos: _
» Tiempo de demora: _ (segundos)
» Ciclo: _ (segundos)
13 Iniciar (Da)
14 Detener (Da)
15 Tiempo (s)
16 lonizacion programada

+ Tiempo de inicio (min)

» Tiempo de detencién (min)

Software Analyst MD
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Diseiar método de adquisicion

Figura 7-3: MS de Q1 (Q1) Pestaiia de MS avanzada

MS Advanced MS

(2)
Scan mode: @ ’Prcﬁle \&) v]
Step size: @ 0.1 (Da)
Resolution Q1: @ ’Umt ,.]

Intensity threshold (total

count): @

Settling time: @ 0 (ms)

Pause between mass 5007

ranges: @ (ms)

Elemento Etiqueta

1 Modo de analisis
Modo de analisis: centroide

* Min. separacién de pico (Da)
* Min. anchura de pico (Da)
* Modo de analisis: triangulacion de picos

» Defecto de masa mDa/(100*Da)

2 o Perfil
» Perfil rapido
« Centroide

» Triangulacién de picos

3 Tamafo del paso: _ (Da)

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
4 Resolucion Q1
* Baja
* Unidad
* Alto
» Abrir
5 Limite de intensidad (conteo total)
6 Tiempo de asentamiento: _ (ms)
7 Pausa entre rangos de masas: _ (ms)

Figura 7-4: Pestafia MRM MS para sistemas SCIEX 4500MD y Citrine

MS Adwvanced MS

coare [ et (3) o ome Aok () i
Scantype: | MRM (MRM) @ v
Posod Summary [ Scheduled lanization @
Palaity _ Duration: EI ) Delay Time: |0 5] gyant Time Stop Tima
e e Coe: 00000 | fec) ) 0 )
Q1 Mass (Da) | @3 Mass (Da) D"‘E':F:LZL';’* D
1
O, @2
E&’ﬁgﬁ@ 00000 |fsec)
E&Pamm...@
Elemento Etiqueta
1 Experimento
2 Tipo de analisis
3 Polaridad
* Positiva
* Negativa
4 Tiempo de analisis total (incluye pausas): _ (s)
5 Editar parametros

Software Analyst MD
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
6 MRM programada
» Activado
+ Basico
* Avanzado
7 Importar lista
8 Resumen del periodo

e Duracion: _ (minutos)
* Ciclos: _
» Tiempo de demora: _ (segundos)

» Ciclo: _ (segundos)

9 Masa de Q1 (Da)

10 Masa de Q3 (Da)

11 Tiempo de permanencia (ms)
12 ID

13 lonizacién programada

+ Tiempo de inicio (min)

» Tiempo de detencién (min)

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Disefar método de adquisicion

Figura 7-5: Pestafia MRM Advanced MS para sistemas SCIEX 4500MD y Citrine

M5 Advanced M5

Resalution G1: @
Resolution G13: @

Intensity threshold 0

total cournt): @
Settling time: @ 0 (ms)

Fause between mass 5 007

ranges: @ ms)

Elemento Etiqueta

1 Resolucién Q1
* Baja

* Unidad

+ Alto

» Abrir

2 Resolucion Q3
* Baja

* Unidad

+ Alto

» Abrir

Limite de intensidad (conteo total)

4 Settling time: _ (ms)

5 Pausa entre rangos de masas: _ (ms)

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Diseiar método de adquisicion

Figura 7-6: Pestafna Scheduled MRM MS para sistemas SCIEX 4500MD y Citrine

MS Advanced MS
Scheduled MRM
Experimert; [1 (1)v [ Enabled @ @ Basic () Advanced mport List
Scantype: | MRM (MRM) @ 5| A01/03Resdision
Petiod Summ
! - @ [ Scheduled lanization
Pelarity ® Posti Curation: .5 000 frin) Delay Time: |0 (sec) Start Time Stop Time
e : [300 = : 10000 | ¢ 0 ) [0 in]
O Negative Cycles: = Cyele: [sec) frir) {min)
MRM detection window: |5:| |[s=ec] Q1 Mass (Da) | Q3 Mass (Da) m“':::::]“m‘ D 01 Resolution | Q3 Resolution
1 Uni Unit
(3) Tt et ® @ @ ®
@ Target Cycle Time {across sMRM expts)
(") Target Scan Time (per sMEM expt)
1 (sec)
Edit Pamnebum...@
Elemento Etiqueta
1 Experimento
2 Tipo de analisis
3 Polaridad
* Positiva
* Negativa
4 Ventana de deteccién de MRM: _ (segundos)
5 Objetivo para sMRM
» Tiempo de ciclo objetivo (entre experimentos sMRM)
+ Tiempo de analisis objetivo (por experimento sMRM)
6 Editar parametros
7 MRM programada
» Activado
* Basico
* Avanzado
* Resoluciéon Q1/Q3
8 Importar lista

Guia de usuario de la interfaz
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
9 Resumen del periodo
* Duracion: _ (minutos)
* Ciclos: _
» Tiempo de demora: _ (segundos)
* Ciclo: _ (segundos)
10 Masa de Q1 (Da)
11 Masa de Q3 (Da)
12 Tiempo de retenciéon (min)
13 ID
14 Resolucion Q1
* Baja
* Unidad
+ Alto
» Abrir
15 Resolucion Q3
* Baja
* Unidad
+ Alto
» Abrir
16 lonizacién programada

» Tiempo de inicio (min)

» Tiempo de detencién (min)

Software Analyst MD
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Diseiar método de adquisicion

Figura 7-7: Pestafna Scheduled MRM Advanced MS para sistemas SCIEX 4500MD y

Citrine

| MS Advanced M5

Resolution Q1 Unit @
@

Resolution G3: Unit
Intensity threshold fotal [
cournt): 0 @

Settling time: 0 (ms) @

Pause between mass

ranges: 5.007 (ms) @
(6) scheduled MRM
Min. Dhwell: 3 (ms)

Mz, Dhwell: 250 (ms)

Elemento Etiqueta

1 Resolucién Q1
* Baja

* Unidad

+ Alto

» Abrir

2 Resolucion Q3
* Baja

* Unidad

+ Alto

» Abrir

Limite de intensidad (conteo total)

4 Settling time: _ (ms)

Guia de usuario de la interfaz
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
5 Pausa entre rangos de masas: _ (ms)
6 MRM programada

* Min. Permanencia: _ (ms)

* Max. Permanencia: _ (ms)

Figura 7-8: Pestafna Scheduled MRM Pro MS para sistemas SCIEX 4500MD y Citrine

M5 ibvared MS

H,UED@

Felaty
G @
pe—r—r

MEM detecton wndg
%) Tt Cipcie Tiwr [ncomay sMAN enpis]
Target Scan Timss fper sMAM e

1
e (8)

-
tagatrin

Schedued MW @
s (8 Advanced Impee it
T3] Papcison [ Dyrnmee Vordow Edermon 5] Dynamis Backgrounsd Sobtracten

[ Sctechuiod iorratan @

St T Biex: Ty
12000 | daee P i

v‘(rx\-e-'

Fenod Sumemary
Doy Tems: 0 e

[

o e Time uaumw mmm Extension
ot Mans (D] | O3 Sans 0a] ey Thrbeames Threshakd

| el Weright | ol quoluh:m| mn...amlm|

'_.GD@@.@.@.

OREORND)

Elemento Etiqueta
1 Experimento
2 Tipo de analisis
3 Polaridad
* Positiva
* Negativa
4 Ventana de deteccién de MRM: _ (segundos)
Objetivo para sMRM
» Tiempo de ciclo objetivo (entre experimentos sMRM)
+ Tiempo de analisis objetivo (por experimento sMRM)
6 Editar parametros
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
7 MRM programada
» Activado
+ Basico
* Avanzado
* Resolucion Q1/Q3
» Extension de la ventana dinamica
+ Sustraccion de fondo dinamica
8 Importar lista
9 Resumen del periodo
* Duracion: _ (minutos)
* Ciclos: _
» Tiempo de demora: _ (segundos)
» Ciclo: _ (segundos)
10 Masa de Q1 (Da)
11 Masa de Q3 (Da)
12 Tiempo de retencién (min)
13 ID
14 Grupo
15 Ventana MRM (segundos)
16 Principal / Secundaria
17 Umbral del disparador
18 Umbral de ampliacion
19 Peso de permanencia
20 Resolucion Q1

* Baja

* Unidad
* Alto

» Abrir

Guia de usuario de la interfaz
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Disefar método de adquisicion

Elemento

Etiqueta

21

Resolucion Q3

* Baja
Unidad
Alto

Abrir

22 lonizacién programada

Tiempo de inicio (min)

Tiempo de detencion (min)

Figura 7-9: Pestana de MS de ion del producto mejorado (EPI)

M3 Advanced MS
Width
Experment: |1 @ L] Certer / Wi Impost List @
[ Parameter Range @
Scantype: | Enhanced Product lon (EP ~ Lo @
. Pediod S
Scanrate: 10000 - (Dass) @ Frod summEy @ ] Scheduled konization
Polarity ©post Duration: |{|-DG'U | [min) Delay Time: |0 | [sec) Stait Time Stop Time
osfive - - 0
@ O Negatve Cycles: 0 = Cyele: sec) fmin) 0 {min)
MCA @ O Start (Da) Stop(Da) | Time (sec)
Mumber of scans to sum: |]7 1 @ @
Product Of: @ |3EI.D0|J (Da)
Tetal Scan Time
(inchudes pauses): e (eec)
Edit Parameters... @
Elemento Etiqueta
1 Experimento
2 Tipo de analisis
3 indice del analisis _ (Dals)
4 Polaridad
* Positiva
* Negativa
5 MCA

Software Analyst MD
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
6 Numero de analisis a sumar
7 Producto de: _ (Da)
8 Tiempo de analisis total (incluye pausas): _ (s)
9 Editar parametros
10 Centro/ancho
1" Rango de parametros
12 Importar lista
13 Optimizar masas
14 Iniciar (Da)
15 Detener (Da)
16 Tiempo (s)
17 Resumen del periodo
e Duracion: _ (minutos)
* Ciclos: _
» Tiempo de demora: _ (segundos)
+ Ciclo: _ (segundos)
18 lonizacién programada

+ Tiempo de inicio (min)

» Tiempo de detencién (min)

Guia de usuario de la interfaz
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Disefar método de adquisicion

Figura 7-10: Pestana de MS avanzada de ién del producto mejorado (EPI)

MS Advanced MS |

Scan mode: @ Profile E ; 2 -

Step size: @ 0.06 (Da)
Resolution (11 @

@ Fixed LIT fill time. |27

@ Dynamic fill time

(3 Entry Bamier: g
Intensity threshold 0

ftotal count): @

Settling time: @ 0 (ms)

Pause between mass 5007

ranges: @ (ms)
Q0 Trapping

{ms)

Elemento Etiqueta
1 Modo de andlisis
2 + Perfil
+ Centroide
3 Tamano del paso: _ (Da)
4 Resolucién Q1
* Baja
* Unidad
+ Alto
* Abrir
5 Limite de intensidad (conteo total)
6 Tiempo de asentamiento: _ (ms)
7 Pausa entre rangos de masas: _ (ms)
8 Colocacioén de trampa QO
9 Tiempo de llenado fijo de LIT: _ (ms)
10 Tiempo de llenado dinamico
11 Barrera de ingreso de Q3: _ (V)

Software Analyst MD
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Diseiar método de adquisicion

Figura 7-11: Pestafia de MS/MS/MS (MS3) MS

MS Advanced M5

» @ [(]Center # Width @
[+] Parameter Range

Seantype: | MS/MS/MS (MS3) @ w Mo Fragmentation

Experiment: 1

Scanrate: 10000 ~ (Da’s) @ Period Summary
Polarity Duration: | 0.000 | fmin)  Delay Time: ‘U
(®) Posttive — =
() Negative yoles: | -

Import List
Optimize Masses @

(] Scheduled lonization

Start Time Stop Time

Cycle: 0.0000 (sec)

fmin) O {min)

mea (5) O
Mumber of scans to sum: 1_7

1st Precursar: @ 30.000 (Da)
2nd Precursor: E’ (Da)

Total Scan Tme ——
(includes pauses): @ 0.0000 (sec)

Edit Parameters...

——® (9—=9

Start (Da) Stop (Da) Time (sec)

Elemento Etiqueta
1 Experimento
2 Tipo de analisis
3 indice del analisis _ (Dals)
4 Polaridad
+ Positiva
* Negativa
5 MCA
6 Numero de analisis a sumar
7 1er precursor: _ (Da)
8 2° precursor: _ (Da)
9 Tiempo de andlisis total (incluye pausas): _ (s)
10 Editar parametros
11 Centro/ancho
12 Rango de parametros
13 Sin fragmentacion
14 Importar lista
15 Optimizar masas
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta

16 Resumen del periodo
* Duracion: _ (minutos)
* Ciclos: _
» Tiempo de demora: _ (segundos)
* Ciclo: _ (segundos)

17 Iniciar (Da)

18 Detener (Da)

19 Tiempo (s)

20 lonizacién programada

» Tiempo de inicio (min)

* Tiempo de detencién (min)

Figura 7-12: lones multiples de Q1 (Q1 MI)

Ms Advanced MS

Polarity
@ (®) Positive
() Negative

Total Scan Time @

Experiment: |1 @/ @ Impost List

Scantype: | Q1 Multiple bons (@1 M)~

Period Summary @ [ scheduled lonization

Duraiion: i fin) Delay Time: D sec) Start Time Stop Time

Cydks: |1 = Cycle: [00000 | fec) i) |0 i)
Dwell Time
@1 Mass (Da) (msec)
L (8) (¢)
\8) &)

(ncludes pauses): 0.0000 | {eec)
Edit Fameters._.@
Elemento Etiqueta
1 Experimento
2 Tipo de andlisis

Software Analyst MD
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta

3 Polaridad
¢ Positiva

* Negativa

Tiempo de analisis total (incluye pausas): _ (s)

Editar parametros

Importar lista

N|o|lo| &~

Resumen del periodo

e Duracion: _ (minutos)
* Ciclos: _
» Tiempo de demora: _ (segundos)

* Ciclo: _ (segundos)

8 Masa de Q1 (Da)

9 Tiempo de permanencia (ms)

10 lonizacion programada
+ Tiempo de inicio (min)

+ Tiempo de detencion (min)

Figura 7-13: Pestana de ion precursor (Prec) MS

M3 Advanced MS

[ Certer / \Width

Impart List
[] Parameter Range

Experiment: 1 ~

Scantype.  Precursor lon (Prec) V

Perod Summary

Scanrate: | 200 ~ | (Dass)

Duration: 0.000 [min)

Polarity
(@) Posttive

Cycle:
() Negative ¢

Cycles: |1 j[}-_{]ﬂ[}l} | (sec)

- |0
Delay Time: (sec) Start Time

[[] scheduled lonization

Stop Time
0 {miny |0 [miirn)

MCA |

Number of scans to sum:

Precursor Cf: @

Total Scan Time
(inchudes pausas):

Start (Da) Stop (Da) Time (sec)

| (Da)

).0000 (sec)

Edit Parameters...
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta

1 Precursor de: _ (Da)

Figura 7-14: Pestana de pérdida neutra MS

MS Advanced MS
Experiment: | 1 w [ Center / Width import List
Parameter Range
Seantype: | Neutral Loss (NL) L
. Period Summary
Scanrate: | 200 ~ | (Da/s) ) [] Scheduled lonization
ion: 0.000 i - |0
Polarity @ romvs Duration: | I {min) Delay Time: ‘ _ (sec) Start Time Stop Time
O Negative Cycles: 1 : Cycle: 00000 | fsec) (D fmin) |0 fmin)
MCA O Start (Da) Stop (Da) Time (sec)
Mumber of scansto sum: |1 1
Loss OF: @ 30.000 (Da)
Total Scan Time —
lincludes pauses): Beeee (sec)
Edit Parameters...
Elemento Etiqueta
1 Pérdida de: _ (Da)

Software Analyst MD
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Figura 7-15: Pestaina de pérdida neutra MS avanzada

| MS Advanced M5

Scan mode: @ [ Profile - ]

Step size: @ 0.1 (Da)
Resolution G11: @
Resolution G13: @

Intensity threshold fotal )

cournt): @
Settling time: @ 0 (ms)

Pause between mass 5 007

ranges: @ (ms)

Elemento Etiqueta
1 Modo de analisis
« Perfil
» Perfil rapido
+ Centroide

» Triangulacion de picos

2 Tamano del paso: _ (Da)

3 Resoluciéon Q1
* Baja

* Unidad

+ Alto

» Abrir

4 Resolucion Q1
* Baja

* Unidad

+ Alto

» Abrir
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
5 Limite de intensidad (conteo total)
6 Tiempo de asentamiento: _ (ms)
7 Pausa entre rangos de masas: _ (ms)

Figura 7-16: Pestafa del compuesto

Period 1 Experiment 1 Parameter Table @ @

Collizion Energy (CE) 30.0 =

Excitation Energy (AF2) 100.000 ==
Colizion Energy Spread (CES) 0.0 =

Apply the following parameters to all other experiments of

the zame polarity:
@ [ SourceGas [] Compound @

@ OF. ] [ Eancel@ W

Elemento Etiqueta

1 Tabla de parametros del experimento 1 en periodo 1

2 Compuesto

3 Aplicar los siguientes parametros a todos los demas experimentos de la

misma polaridad:
4 Fuente/gas
5 Compuesto
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Elemento Etiqueta
6 Aceptar
7 Cancelar
8 Ayuda

Figura 7-17: Pestaina de fuente/gas

Period 1 Experiment 1 Pararmeter Table @ @

Source/Gas @mpuu nd

lon Source: Turbo Spray @

Curtain Gas (CUR) @ m -
Colision Gas (D) (5)
IonSpray Voltage (IS) @ lm =
Temperature (TEM} @ liuu =
lon Source Gas 1 [GS1}. IW -
lon 5nurceGasZ[GSZ}® liuu =

Interface Heater (ihe) .

Apply the following parameters to all other experiments of

the zame polarity:
@D Source/Gaz [] Compound @

@ 0k ] @Eancel ] @ Help ]

Elemento Etiqueta
1 Tabla de parametros del experimento 1 en periodo 1
2 Fuente/gas
3 Fuente del ion: turbopulverizador
4 Curtain Gas (CUR)

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
5 Gas de colision (CAD)
* Bajo
* Medio
* Alto
6 Tension de lonSpray (1S)
7 Temperatura (TEM)
8 Gas de fuente de iones 1 (GS1)
9 Gas de fuente de iones 2 (GS2)
10 Calentador de interfaz (ihe) (encendido, apagado)
1" Aplicar los siguientes parametros a todos los demas experimentos de la
misma polaridad:
12 Fuente/gas
13 Compuesto
14 Aceptar
15 Cancelar
16 Ayuda

Software Analyst MD
112/174
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Diseiar método de adquisicion

Figura 7-18: Editor de métodos de adquisicion: pestafa isocratica (Jasper LC o serie

Shimadzu CL LC)

Acauistion methad bl Autosampler ColumnOven  System Controller
=T Acquistion Mathod | | | =m0 sciEx ox pump (1) isocratic
—Q‘ Mass Spec 0.000 ¢
| =& Period 0.000n
% +MRM Stop time: 1000, min adiert
- LC System
-t Equilibrate Flows @ 0.0000) mL/min Time Fow
2 Injection Pressure limiks: @ : '| |CID30{2-
1P P T 00 MPa R 10,0 MPa 2
C - &t "|="13'—
Compressibility settings
Use pump settings
';L'.::}L':_I'_‘ sett ngs _®
Purge order  Mobile phase name Purge time
15t Mone - 5 min
Elemento Etiqueta
1 - BOMBA SCIEX DX (Jasper LC)
+ LC-20ADXR (Shimadzu CL serie LC)
2 Tiempo de retencion: _ (min)
3 Flujo: _ (ml/min)
4 Limites de presion
* Minimo _ (MPa)
* Maximo _ (MPa)
5 Gradiente
* Avanzado
* Tiempo
. Flujo
+ Sencillo

Guia de usuario de la interfaz
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Disefar método de adquisicion

Elemento Etiqueta

6 Configuracién de compresibilidad

» Configuracion de compresibilidad

* Usar los ajustes de la bomba

7 Ajustes de purgado automatico
* Orden de purga: 1°
* Nombre de la fase movil: Ninguno

+ Tiempo de purgado: _ (min)

Figura 7-19: Editor de métodos de adquisicion: pestafa procesador de muestras
automatico (Jasper LC o serie Shimadzu CL LC)

| BadBEamipled 1 ok Latt 9 »
rinpection settngs @ . Specity rack é‘
=
Samplirg speed Lt Type MHeedle Strake [mim) %
| Amck 18mL 106 visis g3
Rinse settings @ Rsck 150 70 viaky 52
Eetore and after asperation, Rack 1mL Caol 51
Rinse moge: Dip times b
Rack ml Cool 51
Rack MTP & C 45
Rsck MTP 384 45
Rk -

Elemento Etiqueta
1 + PROCESADOR DE MUESTRAS AUTOMATICO SCIEX DX (Jasper
LC)

* SIL-20ACXR (Shimadzu CL serie LC)

2 Procesador de muestras automatico

Guia de usuario de la interfaz

Software Analyst MD
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta

3 Configuracion de inyeccion
* Velocidad de muestra: _ pl/s

* Temperatura del refrigerador: _ °C

4 Configuracion de lavado
* Modo de enjuague
» Tiempo de inmersién antes y después de la aspiracion: 0 s

* Modo de enjuague: Sin enjuague, antes de la aspiracion,
después de la aspiracién, antes y después de la aspiracién

» Tiempo de inmersion en el lavado. _ s

6 Configuracién de la gradilla de muestras
» Especificar la gradilla
* Tipo

* Recorrido de la aguja (mm)

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Disefar método de adquisicion

Figura 7-20: Editor de métodos de adquisicion: pestafa procesador de muestras

automatico (Jasper LC o serie Shimadzu CL LC)

Column Oven  System Controller

o AoLampler 1 ¥ ett @
Injection settings 1| ] Sy rack
Fampling speed S
+ | Coaler temperature: '.'J:_'|.-!e T . .
B . Badare and afer aspiration, Dip [ nject @
Rince made bime0s -
needle stroke: i
Pretregtment stast Himing off ¥
Pretreatment overlap time: min
Rirging spesd M
Rirge volurme S00)
Execute sampler purge
Elemento Etiqueta
1 Configuracion de la gradilla de muestras
» Especificar la gradilla
* Gradilla de muestras: _
* Recorrido de la aguja: _ mm
2 Configuracion de inyeccion
* Recorrido de la aguja en vial de control: _ mm
3 Optimizacioén del tiempo del ciclo de adquisicion
» Tiempo de inicio del pretratamiento:
* Apagado
* Encendido
* Manual
* Tiempo de solapamiento del pretratamiento: _ min
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta

4 Configuracién de lavado

* Velocidad de enjuague: _ ul/s

* Volumen de enjuague: _ ul

5 Configuracion de purgado

* Tiempo de purgado: _ min

6 Ajustes de purgado automatico

» Ejecutar purga del procesador de muestras

Figura 7-21: Editor de métodos de adquisicion: pestafa procesador de muestras
automatico (Jasper LC o serie Shimadzu CL LC)

Column Oven  System Contraller

Time Command Value

LLIl‘.Imﬂ-a'.I.l.lllI

Elemento Etiqueta

Tiempo

Comando

Valor

Comentario

Al B WIDN]| -

Programa de tiempo

Software Analyst MD
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Disefar método de adquisicion

Figura 7-22: Editor de métodos de adquisicion: pestafa del horno de columna (Jasper

LC o serie Shimadzu CL LC)

Isocratic Autosampler TR EeRly

[ scexoxoven

System Controller

Column Oven

| Column Owen @ -'!'
Oven temperature: @ 40 ¢ + Wait for temperature equilibration before run
|®'e-nperatue irniit Maximiuem 160 = [Heat compensation-
ale @ F:HT::PDT—“U:.W “ AUTO | -"'
S - Fr— Heat compensation Aow: L
Ready check: On
Elemento Etiqueta
1 + HORNO SCIEX DX (Jasper LC)
* CTO-20AC (Shimadzu CL serie LC)
2 Horno de columna
3 Temperatura del horno: _ °C
4 Limite de temperatura (maximo): _ °C
5 Valvula
» Valvula izquierda: Ninguna; Ninguna
» Valvula derecha Ninguna; Ninguna
6 Comprobacion de estado Ready: Encendido
7 Avanzado
* Antes de empezar el proceso esperar a que se equilibre la
temperatura
8 Compensacion del calor (solo aplicable al Jasper LC)
* Compensacion del calor:
* Automatica
* Manual
* Compensacion del calor: _ ml/min
9 Programa de tiempo

Software Analyst MD

118/174

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C

weibioxd sun (o




Diseiar método de adquisicion

Figura 7-23: Editor de métodos de adquisicion: pestafa del controlador del sistema
(Jasper LC o serie Shimadzu CL LC)

Isocratic Autosampler ColuminOven R

[ |
saga SCIEXDXCNTRL(D)

_ P — é
Execute autopurge before analysis Autopurge settings -
etrgs (@) ® «

Power on it time mil %
fe seraticl Ao 0.0000| mLmi s
Event 3 Turn oven(s) on after sutopurge
Frems Turn pumpis on after autopurge
Elemento Etiqueta

1 Controlador del sistema

2

+ CONTROLADOR SCIEX DX (Jasper LC)
+ CBM-20A (Shimadzu CL serie LC)

3 Ejecutar purga automatica antes del analisis

4 Ajustes de la salida externa

* Encender
+ Evento 1
+ Evento 2
+ Evento 3

« Evento 4

5 Ajustes de purgado automatico
+ Calentamiento
* Tiempo de espera: _ min
* Flujo isocratico 1: _ ml/min
» Ejecutar después del purgado automatico

* Encender los hornos después del purgado automatico

* Encender las bombas después del purgado automatico

6 Programa de tiempo

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Disefar método de adquisicion

Figura 7-24: Editor de métodos de adquisicion: equilibrar seleccionado (Jasper LC)

Purmp @

Step 0 [Equilibration] time [min] | 000

Acquizition method

=M Acquisition Method
--ﬁ‘ Mass Spec 0.000 r
. &% Period 0.000n

i ﬁJ,MRM

: 1 LC System

Elemento Etiqueta
1 Bomba

» Tiempo del paso 0 (equilibrado) (min)

Figura 7-25: Editor de métodos de adquisicién: inyectar seleccionado (Jasper LC)

Acquigition method
Autozampler

- Acquisition Method
--ﬁ' Mass Spec 0.000 r Injection Yalurme [ul] @ |'I.EIEI
. & Period 0.000n
ﬁ +MRM

_1 LiC Systemn

Elemento Etiqueta

1 Procesador de muestras automatico

* Volumen de la inyeccion (ul)

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Diseiar método de adquisicion

Figura 7-26: Pestana de propiedades del procesador de muestras automatico Agilent

Agilent Autosampler Properties | Advanced Properties |

Inject Details @ Wash Details

Syringe Size (u): @ | Enabled
Injection Volume [|.i}:® 50

Draw Speed [|.ifmin}:® 0.0
Eject Speed I}.i;-"min}:@ 200.0

Meedle Level {mm): @ 0.0

@

100

Wash Location:
Wash Time (1 - 555 sec):
Wash Cycles (1 - &)
Wash Vial Number:

Wash Rack Number:
Temperature Control
[] Enabled
Setpoint (4 - 40 C):

ral

Wash Vial

1

1

1

1

Elemento Etiqueta

1 Detalles de la inyeccion

Tamafio de la jeringa (pl)

Volumen de la inyeccion (ul)

Velocidad de extraccion (upl/min)

Velocidad de eyeccion (ul/min)

Nivel de la aguja (mm)

N|o|la| B~ W|IDN

Control de temperatura

» Activado
* Punto de ajuste (4 - 40 °C)

8 Detalles de lavado

« Activado

» Ciclos de lavado (1 - 5)
* Numero de vial de lavado

* Numero de gradilla de lavado

» Ubicacién de lavado (vial de lavado, puerto de irrigacion)

» Tiempo de lavado (1 - 999 segundos)

Guia de usuario de la interfaz
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Disefar método de adquisicion

Figura 7-27: Pestafa de bomba de gradiente LC

LC Pump Gradient | Limits | Limits {Advanced) | Micro Mude|

Total Time
{mimn)

Flow Rate

{plimin) 15

TE#2

TE#3

TE #4

.00 @

—(Q)

L Ll I ) e ey e

4

s

[ Remove Step ]

5
[ Show Graph >%)

Elemento

Etiqueta

Tiempo total (minutos)

Caudal (pl/min)

Anadir Paso

Eliminar paso

Al B WIDN

Mostrar grafico

Figura 7-28: Pestaia de limites

Parameters @

Maximum Pressure (psi):

| LC Pump Gradient | Limits | Limitg (Advanced) | Micro Mode

Minimum Pressure {psi): @ 0.0

gv02.0
100.0
40.0

Strokce Volume () (6) 10
@Maximum Pressure Ramp (psi/sec):
Maximum Flow Ramp (ml/mind: .

100.0
250.0

Elemento Etiqueta
1 Parametros
2 Presién minima (psi)
3 Presion maxima (psi)
4 Compresibilidad

Software Analyst MD
122/174
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Diseiar método de adquisicion

Elemento Etiqueta
5 Volumen muerto (ul)
6 Volumen de carrera (ul)
7 Incremento gradual de presion maxima (psi/s)
8 Incremento gradual de presion maxima (ml/min2)

Figura 7-29: Pestana de limites (avanzada)

LC Pump Gradient I Limit

s | Limits (Advanced) | Micro I'U'Iode|

Parameters @

®ngl'rt Compressibility:

Right Stroke Volume

Left Cn:-mpressihil'rt'_.r:® 100.0

Left Dead Volume (i) @

Right Dead Volume {): @
Left Stroke Volume (): @ 1.0

=1
u]

C

(ud): @ 0.0

Elemento

Etiqueta

1

Parametros

Compresibilidad izquierda

Compresibilidad derecha

Volumen muerto izquierdo (ul)

Volumen muerto derecho (ul)

Volumen de carrera izquierdo (ul)

Volumen de carrera derecho (ul)

Solvente izquierdo

Ol Nl WIDN

Solvente derecho

Guia de usuario de la
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Disefar método de adquisicion

Figura 7-30: Micro modo

LC Pump Gradiert I Limits | Limits {ﬂdvanced” Micro Mode |
Capillary Pump Mode: Micra
Farameters
Primary Flow Rate {ul/min): R00.0
Flew Sensor Calibration Table Index: 0
Elemento Etiqueta
1 Modo de bomba capilar (micro, normal)

2

Parametros

» Caudal principal (uL/min)

+ indice de tabla de calibracién del sensor de flujo

Software Analyst MD
124/174
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Disefiar método de cuantificacion 8

Figura 8-1: Seleccionar muestra
Select Sample x|

Please select the representative sample to use.

@ Samples

S ample0]
S ample001
S ample0o]
S ample00
Sample00t

K — i

@ YWerify Checksaum
( : } ak | @Eancel |

Elemento Etiqueta
1 Seleccionar la muestra representativa para usar.
2 Archivos de datos
3 Muestras
4 Verificar suma de comprobacion
5 Aceptar
6 Cancelar

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Diseiar método de cuantificacion

Figura 8-2: Pestafia de componentes

Components | Integration | Calibration |

@ Data Source: [F‘eﬂod 1/ Bept. 1 -

Intemal Standards

@ [7] Sum Muttiple lons

®

Mame Q1/Q3 -
1
2
3
4 vl
Analytes
@ Hame Internal Standard a1/a3 —
1 210.200/ 164.188
2 271.300/91.146
3 609.400 / 195.039
4 635.400/ 221.185
5
5
7
8 |
Elemento Etiqueta

1 Fuente de datos

* N.°de periodo/N.° de#
2 Sumar multiples iones
3 Patrones internos

* Nombre

« Q1/Q3
4 Analitos

« Nombre

* Patrén interno
« Q1/Q3

Software Analyst MD
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Diseiar método de cuantificacion

Figura 8-3: Pestaina de integracion

@ Analyte: | mincadol

Components | Integration | Calibration |

< AN ek

g

Auftomatic - 1G4 1l

@Cun\:mmﬁm Units:  ng/mlL Calc. Cong. Units:  ng/mL @ Exg. Star:

Min Peak Height: 0.000 cps T RT Window 0000 eee @smuuthing Width: [0 » | points
Min Pealc Width: 0o ser Expected RT; 1.154 min e .

Use Relative RT
@ Moise Percent: 50 % Base Sub Window:  1.000 min
® Specty Parameters - MQ Il (13) peskSpiting Factor: [2 = | Report Largest Peak (15)

(o D
N/A @ Bkg. End: ':i@

Elemento

Etiqueta

1

Analito

Aplicar

Unidades de concentracion

Unidades de concentracion calculadas

Inicio de fondo

Detencion de fondo

N|OoO|loa|l | W]IDN

* Altura de pico minimo en _ cps

* Ancho de pico minimo en _ segundos

8 * Ventana de RT en _ segundos
* RT esperado en _ minutos
9 Ancho de suavizado: _ puntos
10 Utilizar RT relativa
11 + Automatico - IQA I
» Especificar parametros - MQ Il
12 Porcentaje de ruido
13 Factor de division del pico
14 Subventana de base: _ minimo
15 Notificar pico mas grande

Guia de usuario de la
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Diseiar método de cuantificacion

Figura 8-4: Pestarna de calibracion

L@unents | Inte.-glatiun| Calibration |

Applyto all analytes @ rescinnaming
Fit:

[Unear *] @

Weighting:

[Nune @ v] terate @

@ Are
Hei:ht @

Regression Parameter

Elemento

Etiqueta

1

Aplicar a todos los analitos

2

Tipos de

Ajuste

Linear

Lineal a través de cero
Cuadratico

Factor de respuesta promedio
Potencia

Ninguno

Ponderacion

Ninguna
1/x
1/(x * x)
1y
1y *y)

In x

Iny

Iterar

Software Analyst MD
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Diseiar método de cuantificacion

Elemento

Etiqueta

6

Parametro de regresion
+ Area
* Altura

Guia de usuario de la interfaz
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Asistente de cuantificacion 0

Figura 9-1: Crear ajuste de cuantificaciéon - Seleccionar muestras

Create Quantitation Set - Select Samples x|

Select the data file and the desired sample(s) to add to the new quantitation sat. ®H'fleqmlmn Aganthm: IntelGuan

Avaizble Data Fies: @

(onmm | ® [Cn O (oo |®

Avalsble Samples: @ _ Selected Samples: @

| XN - | K |

Elemento

Etiqueta

1

Seleccionar el archivo de datos y las muestras deseadas para agregar al
nuevo ajuste de cuantificacion.

Algoritmo de integracion

Archivos de datos disponibles

Muestras disponibles

Muestras seleccionadas

Agregar todos los archivos

Agregar todos

Eliminar todos

Ol Nl BN

Atras

—_
o

Siguiente

—
—

Finalizar

—_
N

Cancelar

Software Analyst MD
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta
13 Ayuda

Figura 9-2: Crear ajuste de cuantificacion - Seleccionar configuraciones y secuencias

Create Quantitation Set - Select Settings & Query
Lea&e sedect the settings for the new regults fable and the defaull query (if any). @Hegratm Algorithen; InteliGuan
Settings to Use: | Defaut v]@

@ Defaul Guery
2 None @

Select Bxsting:
@Q‘H}' |_.3«:r_'1.r=|r:j.l 15% '; || Execute Query as Standard Guery @

Create New Standand Cuery

Ol

(19
:aa@r;[ ng ) w '__.;;%—; ;_H@_;

Elemento Etiqueta

1 Seleccione la configuracion para la nueva tabla de resultados y la
secuencia predeterminada (si existe).

2 Algoritmo de integracion

3 Configuracién para utilizar

4 Secuencia predeterminada

5 Ninguno

6 Seleccionar secuencia
+ Consulta

7 Ejecutar secuencia como secuencia estandar

8 Crear nueva secuencia estandar
* Nombre

9 Atras

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta
10 Siguiente
11 Finalizar
12 Cancelar
13 Ayuda

Figura 9-3: Crear ajuste de cuantificaciéon - Seleccionar método

Create Quantitation Set - Select Method

©

Specify which method will be usad for this quantitation sst, or create @ Integration Algorthen: InteliCuan
a new method now

@ @ (hoose Bdsting Method
Method: | PK Data_Mxqerf =

@ Creste New Method
Method Mame:

_<Back : Finish Cancel Help
Elemento Etiqueta
1 Especificar qué método se utilizara para este ajuste de cuantificacion o
crear un nuevo método ahora.
2 Algoritmo de integracion
3 Elegir método existente
« Meétodo
4 Crear nuevo método

* Nombre del método

5 Crear método "automatico” (para tabular el area para cada ion
disponible)

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta
6 Atras
7 Siguiente
8 Finalizar
9 Cancelar
10 Ayuda

Figura 9-4: Crear un método de cuantificacion - Seleccciones una muestra
representativa

Create Quantitation Method - Select Reprecentative Sample i
Select the sample to use for buillding the guantitation method., @ Integration Algorthm: InteliCuan
(3) (2) ©)
Sample Name rescinnaminel minoxidol Co
Tripe Quadiic_bat | 5TD 1 Standard 1.0 i 2.0 0 2.0 0 2 0]
2 Triple Quadlio:_bat | STD 1 Standard 1.000000 2000000 2000000 2.00/E
3 Triple Quadix_bat | 3TD 2 Slandard 1.000000 4,000000 4,000000 4.00
4 | Triple QuadWlix_bat | STD 2 Standard | 1.000000  [4.000000 [4.000000 | 4.00
5 Triple Quadilic_bat | 5TD 3 Standard 1.000000 &.000000 8.000000 .00
] Triple Quadlio:_bat | STD 3 Standard 1.000000 E.000000 B.00000D 8.00
7 Triple Quadi_bat | STD 4 Standard 1.000000 16.000000 16.000000 16.0
8 Triple Quadlix:_bat | STD 4 Standard 1000000 16, 000000 16000000 16.0
b] Triple Quadlix:_bat | STD 5 Standard 1.000000 32.000000 |32.000000 |320
10 Triple Quadlix:_bat | STD 5 Standard 1.000000 32.000000 | 32000000 |320
11 Triple QuadMix_bat | STD & Standard 1.000000 64.000000 |64.000000 |64.0
12 Triple Quadilic_bat | 5TD & Etandard 1.000000 64000000 |64.000000 |G4.0
13 Triole Quadili: bat | STD 7 Standard 1.000000 128.000000 | 128.000000 | 128 ~
4 ] F
<Back | Next » Fin | Cancel | Halp
Elemento Etiqueta
1 Seleccionar la muestra que se va a utilizar para disefar el método de
cuantificaciéon
2 Algoritmo de integracion
3 Nombre del archivo
4 Nombre de la muestra
5 Tipo de muestra
6 Atras
7 Siguiente

Guia de usuario de la interfaz
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta
8 Finalizar
9 Cancelar
10 Ayuda

Figura 9-5: Crear método de cuantificacion - Definir picos para especificaciones de
masa

Create Quantitation Method - Define Peaks For MassSpec e
(Dﬁeage adjust the peaak names and masses as necessary for period 1, experiment 1, @ Integration Algorithen; InteliCuan
| Sum Muttiple Iu:lng®I @De'faut Smoothing Width: [U‘ T] points.
Intemal Standards @
Hame Qi/a3 -
1
2 -
1 nr ¥
FAnalytes @
Hame Internal Standard | Q1 /a3 -
1 210.200 / 164.188 =
2 _2?1 300 /91.148
3 609.400 / 195.038
4 835400/ 221.185
3 -
‘ n b
| <Back |[ Net> | [ Finsh |[ Cancel | [ Hep |

Elemento Etiqueta

1 Ajuste los nombres y masas de los picos segun sea necesario para el
periodo 1 del experimento 1.

2 Algoritmo de integracién

3 Sumar multiples iones

4 Ancho de suavizado predeterminado: _ puntos

5 Patrones internos
* Nombre
+ Q1/Q3

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta

6 Analitos
* Nombre
+ Patron interno
+ Q1/Q3

7 Atras

8 Siguiente

9 Finalizar

10 Cancelar

1" Ayuda

Figura 9-6: Crear método de cuantificacién - Definir integracion

Create Quantitation Method - Define Integration

©

¥ the desied peak was not found aulomatically, you should select both a
background range and the peak of interest by making a salection in the graph and
clicking the comesponding button.

i] ﬂl ﬂ Rel. Tme:2277min AT Window: [B]  |sec

B escinnamine @ @

@ Integration Algorthen; InteliCuzn
Advanced @

2.28

[+
[=1
I

e

31.0e4 +

Irilensity, €ps @
(L]
[=]
L

2084 4

1094 4

05 @ 10 ] irn1= .::-mi" 20 25
® O I (D) B )
G o 8 8 e

% Back
Elemento Etiqueta
1 Si el pico deseado no se encontré de forma automatica, debe
seleccionar el rango de entorno y el pico de interés realizando una
seleccion en el grafico y haciendo clic en el botdn correspondiente.
2 Algoritmo de integracion
3 Ret. Tiempo: _ minutos

Software Analyst MD
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta
4 Ventana de RT: _ segundos
5 Avanzado
6 Intensidad: cps
7 Tiempo, minutos
8 Atras
9 Siguiente
10 Finalizar
11 Cancelar
12 Ayuda

Figura 9-7: Cuadro de didlogo de avanzado (con el algoritmo Intelliquan seleccionado)

( Advanced @1

Peak-Finding Parameters @
@ Automatic - 124 ]
(71 Specity Parameters - KO (11 @

@ 50,00

@ 1.00
(6) 2

@ Report Largest Peak

Filtering Parameters

tinirum Peak Height: 0.00 Cps.

Firirnum Peak ‘width: 0.00 IECE.

Other Parameters @
@ Srmaothing Sefidth: points.

@ Concentration Lnits: gl

@ |1z Relative Retention Time

k. ]@Eancel ][@)Help ]

Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta
1 Parametros de integracion de picos
2 Automatico - IQA 1l
3 Especificar parametros - MQ I
4 Porcentaje de ruido
5 Ventana Baseline Subtraction: _ mins
6 Factor de division del pico
7 Notificar pico mas grande
8 Parametros de filtrado
9 Altura minima de pico: _ cps
10 Anchura de pico minima: _ segs
11 Otros parametros
12 Ancho de suavizado: _ puntos
13 Unidades de concentracion: ng/mL
14 Unidades de concentracion de calculos
15 Uso del tiempo de retencioén relativo
16 Aceptar
17 Cancelar
18 Ayuda

Guia de usuario de la interfaz
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Asistente de cuantificacion

Figura 9-8: Cuadro de diadlogo de avanzado (con el algoritmo Classic seleccionado)

Advanced

-

23

@ Bunching Factor:
@.ﬂ.rea Threzhald:

@ Murnber of Sroaths:

O

@ Maize Threshald:

|lze Relative Retention Time @

@ Concentration Unitz:  ngdml

76.35 Cp3
K Cps

[ ok [ [ Cancel | [ Hep ]
Elemento Etiqueta
1 Factor de agrupamiento
2 Umbral de ruido: _ cps
3 Umbral de area: _ cps
4 Numero de suavizados
5 Uso del tiempo de retencion relativo
6 Unidades de concentracién: ng/mL
7 Unidades de concentracion calculada
8 Aceptar
9 Cancelar
10 Ayuda

Software Analyst MD
138/174

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C



Asistente de cuantificacion

Figura 9-9: Crear método de cuantificacion - Especificar calibracion

Create Quantitation Method - Specify Calibration e
Pleass select your desired calibration options: @ Integration Algorithm: IntelliCuan
Fit:
3
lL’nea' O v]
Weightling: a
O—3 (e ®

| More

Regression Parameter

2 Area
Hn_di

® ®
i v | e

Elemento Etiqueta
1 Seleccione las opciones de calibracion deseadas
2 Algoritmo de integracién
3 Ajuste
* Linear

» Lineal a través de cero

» Cuadratico

» Factor de respuesta promedio
* Potencia

* Ninguno

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Asistente de cuantificacion

Elemento Etiqueta

4 Ponderacion
* Ninguna
« 1/x
o 1/(x*Xx)
o« ly
VAR
* Inx
* Iny

5 Iterar

6 Parametro de regresion
+ Area
* Altura

7 Atras

8 Siguiente

9 Finalizar

10 Cancelar

11 Ayuda

Software Analyst MD
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Diseinar el grupo de adquisicion

10

Figura 10-1: Pestafa de muestra

Select Methad for Sample Set @

ol 1®

Dua'rlﬂa‘lm@
set: E30) - [none *| [ Quick Guant |
@- add 5| ; @ Brquistion @

— Use as Template = | | Method Edéor]

1
@ sample Hame | Rack Code | Rack Position | Plate Code | Plate Position | Vial Position| Data File |

Inj Valume () |

Elemento Etiqueta

1 Seleccionar el método para el conjunto de muestras

Configurar

Anadir Configurar

Adicidon de muestras

Quitar Configurar

Eliminar muestras

Cuantificacion

Cuantificacion rapida

Oloo| N~ W]IDN

Adquisicion

Utilizar como plantilla

Utilizar multiples métodos

Editor de método

Guia de usuario de la interfaz
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Disenar el grupo de adquisiciéon

Elemento

Etiqueta

10

Nombre de la muestra
Caodigo de gradilla
Posicion de gradilla
Caddigo de placa
Posicién de placa
Posicion de vial
Archivo de datos

Volumen de inyeccion (ul)

Figura 10-2: Menu contextual de la pestafa Sample

Sample | Locations | Quantitation | Submit |

Select Method for Sample Set

@ Open...

Set:

Add Samples

Import From

Save As Batch
Remove Set
Save As a Template...

Del Samples )
Hide/Show Column...

Save Column Settings...

Add Custom Column

Sample Name | Rack Code | F

Delete Custom Colurmn

Fill Down

Autolncrement

Delete Samples

Other...

Select Autosampler

ation

"] [O.uick Quant ]

v | [Method Edior|

in | Vial Position | Data File | Inj.Volume (ul) |

Software Analyst MD
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Disenar el grupo de adquisiciéon

Elemento Etiqueta
1 * Abrir

* Importar de

* Guardar como lote

* Guardar como plantilla

* Ocultar/Mostrar columna

» Guardar ajustes de columna

* Afadir columna personalizada

* Eliminar columna personalizada
» Completar hacia abajo

* Autolncrementar

* Eliminar muestras

* Otros

» Seleccionar un procesador de muestras automatico

Figura 10-3: Agregar dialogo de muestra

Add Sample ==
Sample name @

Frefis:

Sample number;

Mumber of digits: 3

Datafie (2)

Prefis: Data Set name:
&uto Increment: [

Sub Falder:
Mew zamples @

Mumnber: 1

Ca) Caas) e

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Disenar el grupo de adquisiciéon

Elemento

Etiqueta

1

Nombre de la muestra
» Prefijo
* Numero de muestra

* Numero de digitos

Archivo de datos

* Prefijo

* Nombre del conjunto

* Incrementar de forma automatica
* Subcarpeta

< Examinar

Muestras nuevas

¢« NuUmero

Aceptar

Cancelar

Ayuda

Figura 10-4: Pestafa de ubicaciones

Locations | Quantitation | Submit

@Aumafﬂp'ﬁi | Agient 1230 G42264, ~ | Set: |

oRg S
X

®

No Rack

®

No Rack

Elemento Etiqueta
1 Procesador de muestras automatico
2 Configurar
3 Sin gradilla

Software Analyst MD
144/174
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Disenar el grupo de adquisiciéon

Figura 10-5: Pestaina de cuantificacién

| Sample I Locations | Quartitation |Subm'rt|

531@ @

|SETH v|  Quant Method:  none

_@ Sample HName | Quant Type | Dilution Factor | Weight'Volume | Set Name

1 Sample0n Unknown 1.000000 0.00000000 SET1
Elemento Etiqueta

1 Configurar

2 Método de cuantificacion

3 *« Nombre de la muestra

» Tipo de cuantificacion
« Factor de dilucion
e Peso/volumen

* Nombre del conjunto

Figura 10-6: Pestaia de envio

Somple | Locations | Guantiation | Submd
Batch Craner name

I ® B

Submit Status

Plaase salact sequistion methad for aach set and for aach sampls | 558 usas muliple methads!

Acquision method anone> for set <5SET 15 does not exist] Acquistion Methods do not use cument autosampler 410
Acoured samoles will be acpended 1o the sxisting DataFleisk DataSET1

(4:': Sampbe Hame | Rack Position | Plate Position | Wial Position | Acquisition Method | Quantitation | DataFile | Set Name | Submit Status
1 Sampledil 1 L '] mone | mone DalnSETH SET1 | Net
Elemento Etiqueta
1 Nombre del propietario del grupo
2 Enviar
3 Estado de envio
Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD

IVD-IDV-05-0536-ES-C 145/174



Disenar el grupo de adquisiciéon

Elemento

Etiqueta

4

Nombre de la muestra
Posicién de gradilla
Posicion de placa
Posicion de vial
Método de adquisicion
Cuantificacién

Archivo de datos
Nombre del conjunto

Estado de envio

Software Analyst MD
146/174
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Explorar 11

Figura 11-1: Seleccionar muestra

Flease select a data file and a corresponding sample: @

@ Data Files @ Samples

=] DataSET wiff Sample00l
Samplell2
Sampla003
Samplelnd
Sample005
Samplel0s

[ Ermvsiz.@l [veriﬁé:hemum ]

Elemento Etiqueta

Seleccionar un archivo de datos y una muestra correspondiente:

Archivos de datos

Muestras

Examinar

Verificar suma de comprobacion

Aceptar

N|o|loa|l | W|IDN]| -

Cancelar

Guia de usuario de la interfaz Software Analyst MD
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Explorar

Figura 11-2: Menu de exploracion

Explore Window Script Help

Extract lons
Extract Wavelengths

®

Duplicate Data

3
b
k

2l Show Spectrum
?‘EE Show Base Peak Chromatogram...

Background subtract

i Background Subtract to File

Ab- Smooth..,
AP Gaussian Smooth...
L7 Baseline Subtract...

F= Threshold
]i]h Moise Filter...

Periodic

Joize Filter,
B Add
Ak Subtract

B Overlay
& Sum Owerlays

Ctrl+K

[{] Show File Information Ctrl+|
7' Show ADC Data

AL .-—:_.L . _-r:-' :j:..._".-—l-E'-.

$2 Show UV Detector Data

AL Show DAD TWC

orT Show DAD Spectrum

Show List Data Ctrl+L
@ Show History

4= Show Previous Sample  Ctrl+Left Arrow
= Show MNext Sample Ctrl+Right Arrow
¥ Go To Sample...

—+# Show Fragment Interpretation Tool
Show Contour Plot

Show Scratch Pane

L2 Add Arrows

¥, Remove All Arrows
ﬁ' Home Graph

M Offset...

¢ Force Peak Labels

¥4 Cycle Overlays
2 Remove Mon Active Overlays
B Link
X Remove Link
Expand
Mormalize
JE, Set Selection..,
+ Set Threshold..,

- Flle

VidKe SUDSET

Library Search

Software Analyst MD
148/174
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Explorar

Elemento

Etiqueta

1

Mostrar

Extraccion de iones
Extraer longitudes de onda
Duplicar datos
Sustraccién de fondo
Centroide

Suavizado

Suavizado gaussiano
Sustraccion de linea base
Limite

Filtro de ruidos

ARadir

Sustraer

Superponer

Sumar superposiciones
Agregar flechas

Eliminar todas las flechas
Gréfico de inicio
Desviacion

Forzar etiquetas de picos

Someter las superposiciones a ciclos

Eliminar las superposiciones no activas

Enlace

Eliminar enlace
Expandir

Normalizar
Establecer seleccién

Establecer limite

Guia de usuario de la interfaz
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Explorar

Elemento Etiqueta
Busqueda en biblioteca
2 Mostrar TIC

Mostrar espectro

Mostrar cromatograma de pico base
Mostrar informacién de archivo
Mostrar datos de ADC

Mostrar trazos auxiliares

Mostrar datos del detector de UV
Mostrar TWC de DAD

Mostrar espectro de DAD
Mostrar datos de lista

Mostrar historial

Mostrar ejemplo anterior

Mostrar ejemplo siguiente

Ir a la muestra

Mostrar herramienta de interpretaciéon de fragmentos

Mostrar diagrama de contorno

Mostrar panel de borrado

Software Analyst MD
150/174
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Explorar

Figura 11-3:

Tabla de lista de datos y lista de picos

L] +E P (200 200 80 MCA feans from Sample 1 (EFI 1000 amui, FillsS0ma O1 usil) of Raedeipinewefl (Tubs Spiray) M 3067 o
3047 w2
2547 4
1742
2.0aT 4
wr
2
%: 1547
=
&
T inerd
8054
5008 | 7382 w2 2a83
-, 1122‘?24 3.
ULl Zied ez ®omes 00, K2 P anzens|ams ws smsme T2 s e
mwm.nﬂzwzwzmm:ﬂmmmmmwmwma?aﬂmmmwzw
iz, amy
ﬂﬁ-"l (BNA. 20} 50 Hr.# scang fiom Sample 1 [EP 1000 smwds, Fill=50ms. 07 wmit) of Resspine wiff [Torbo S posy)
Dika List | Pk Lit (L
miz famu) | Intensity feps) | Centroid mass (amu) | Peak area jcounts) | Charges | Peal start (amu) | Peak end (amu) | w=
1 151 2000 .I.E'33'3!5 .151 12Mm 533335 i 15[! 00 .151 3200 .[I
20 [152.10003) [2.5000e5 (& [1527105 (B N06Tke (8 |Und(Thed (1518600 (=) 1525200 () [0
3 153 3600 _I.EBEFEI 153 3484 £.0000e4 Undefined [153.1800 |1 534200 bz
4 [154.1400 |1.000085 1541400 2000065 0 153 9600 [154.2600 (X
5 1549700 |3.3333e4 1542200 3.3333e4 Undefined |154 8600 154 6E0D 0.1
B |1552200 |5.0000ed |155.2308 1166765 1 154.8600 158.4000 0€
7 |156.1900 [1.000005 [156.1831 13333305 1 [155.6400 1564200 [0z
B 1570800 |5.0000&4 15T 1147 21BETeS 1 156 8400 1674400 D1
B |1576600 |3.333%ed |157 5829 13.3333e4 1 [157.6200 |157.6000 02
10 [158.1000 |2.6667e5 1581459 9.0000e5 |Undefined [157.6000 11584600 [0
11 1585200 |G.EEGTed 158.5231 B.EEE M ed _UIIIZIBI'IHBI:I 158 4600 1587000 0.z
12 1581800 _| 2000ed _1 54 16863 _5 TEODEE _l _1 588800 |1 50,4800 0z
13 160.1400 _Q-SUDUEE- .1 501924 _3-‘333395 .1 .1 59.9600 .1 G0LE20D .D z
14 1611600 | 3.8333ed 161.1998 1.3333eb 1 1609800 1614600 01
1 1R 1800 |4 1RRTeR [1R7 1718 1 17376R 1 [1R1 0ann [1R7 4700 XN
"

Elemento Etiqueta (traducida)
1 Lista de datos
2 Lista de picos
3 m/z (amu)
4 Intensidad (cps)
5 Masa centroide (amu)
6 Area del pico (conteos)
7 Cargas (unificadas)
8 Inicio del pico (amu)

Guia de usuario de la interfaz
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Explorar

Elemento

Etiqueta (traducida)

9

Fin del pico (amu)

Software Analyst MD
152/174
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Revision de picos

Figura 12-1: Columnas de la tabla de resultados

A EEE R --"'

— - — — o i =y o
T (7 T Y e (3 [ED ) D

)

gl | Sangln] Swmphe Anityts Pash | Analyis Pask Saardaid | 15 Pash Aiva
Area focunia) | Helght fcpa Compoation| oo vs| oty

Pila rran (1] Typa Fila Hama

15 Pk Hikghg
=l

Reerd
Modified

Concentration | Accurscy (%) Thwe

510 Slardard | Taphe Chaadils| 4 =000 & B0 FI] [ [T
Slarcdard | Taple Croachih| 4. 150 = 600 £ B w0 30 Ha B Crle o 0335
510 1 Spradird | Taphs Craidib | 4 S0w= 000 B2 1 foh ]

U|u| ]

B T+
B Figa i
e

EF-) 151
¥ ] 145

FEL] 17

0 DR
0 000

0 (el

Elemento Etiqueta

1 Nombre de la muestra

ID de la muestra

Tipo de muestra

Nombre de archivo

Area de picos de analitos (conteos)

Altura del pico de analito (cps)

Concentracion de analitos (ng/ml)

Estado de secuencia estandar

Ol Nl RN

Area del pico de IS (conteos)

—_
o

Altura del pico de IS (cps)

—_—
—

Utilizar registro

—_
N

Registro modificado

—_
w

Concentracion calculada (ng/ml)

—
o

Exactitud (%)

—_
()]

Tiempo

—_
»

» Disefio completo
» Secuencia: Ninguna
* Inactiva

» Clasificacion: no clasificada
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Revisién de picos

Figura 12-2: Columnas de la tabla de resultados: muestra

Results Table Columns

Sample

©)

Oman

-

[l

O

. Significant| Scientific -
Title @ Shown Figures | Notation Pre::smn
Sample Name Q) @) &)
Sample ID
Sample Type
Sample Comment [
Set Mumber — [l
Acquisition Method 1) [
Acqguisition Date [l
Rack Type [l
Rack Position [
Vial Position [}
Plate Type [l
Plate Position [
File Mame
Dilution Factor [ [ 3
Weight To Volume Ratio [l [l 3
Sample Annotation [l
Disposition [
Elemento Etiqueta
1 Entrada de
2 Aceptar
3 Cancelar
4 Ayuda
5 Titulo
6 Mostrado
7 Figuras importantes
8 Formula cientifica
9 Precision
10 Nombre de la muestra

Software Analyst MD
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Revision de picos

Elemento

Etiqueta

ID de la muestra

Tipo de muestra

Comentario sobre la muestra

Numero del conjunto

Método de adquisicion

Fecha de adquisicion

Tipo de gradilla

Posicion de gradilla

Posicién de vial

Tipo de placa

Posicion de placa

Nombre de archivo

Factor de dilucion

Pesar al indice del volumen

Férmula de muestra

Disposicion

Guia de usuario de la
IVD-IDV-05-0536-ES-C
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Revisién de picos

Figura 12-3: Columnas de la tabla de resultados: analito

Results Table Columns @

Q Ok
Analyte @ - ] @E]
~ (o]

Title @ Shown Slg_nlfi{:ant S'C'E"F'ﬁc Precision||
FIg_l.LrEE H{:-’t‘glmn
Analyte Peak Name [ '\E‘J '\’_3) @
Analyte Units [}
Analyte Peak Area . 3
Analyte Peak Height  (10) 3 =
Analyte Concentration [l 3
Analyte Retention Time [ [ 3
Analyte Expected RT [l [l 3
Analyte RT Window [ £ 3
Analyte Centroid Location [ [ 3 -
Analyte Start Scan [}
Analyte Start Time [l [ 3
Analyte Stop Scan [
Analyte Stop Time [l [l 3
Analyte Integration Type [
Analyte Signal To MNoise [l 3
Analyte Peak Width [l [l 3
Standard Query Status i
Elemento Etiqueta
1 Analito
2 Aceptar
3 Cancelar
4 Ayuda
5 Titulo
6 Mostrado
7 Figuras importantes
8 Formula cientifica
9 Precision
10 Nombre del pico de analito
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Revision de picos

Elemento

Etiqueta

Unidades de analito

Area del pico de analito

Altura del pico de analito

Concentraciéon de analitos

Tiempo de retencion de analitos

RT esperado del analito

Ventana de RT del analito

Ubicacion del centroide del analito

Analisis de inicio del analito

Hora de comienzo del analito

Analisis de finalizacion del analito

Hora de finalizacion del analito

Tipo de integracion del analito

Senal del analito para ruido

Ancho del pico del analito

Estado de secuencia estandar

Guia de usuario de la
IVD-IDV-05-0536-ES-C
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Revisién de picos

Figura 12-4: Columnas de la tabla de resultados: analito

-

| Results Table Columns @
@ ok
= @:
Analyte I\L) N ] s
E: :! Help
© ,
Title @ Shown 5'%;::;;1"1 ?ﬁ;fﬂr::g:f Precision
Analyte Integration Type [} \JJ [@) \9)
Analyte Signal To MNoise [} 3
Analyte Peak Width [l [ 3
Standard Query Status
Analyte Mass Ranges [l
Analyte Channel @ [
Area Ratio E 3 b
Height Ratio & 3
Analyte Annotation [
Analyte Wavelength Ranges [}
Analyte Peak Area for DAD [l 3
Analyte Peak Height for DAD [ 3 =
Analyte Peak Width at 50% Heig [l 3
Analyte Slope of Baseline [ 3
Analyte Processing Alg. [l
Analyte Peak Asymmetry [l [l 3
Analyte Integration Quality [ [ 3 .

Elemento

Etiqueta

1

Analito

Aceptar

Cancelar

Ayuda

Titulo

Mostrado

Figuras importantes

Férmula cientifica

O|lo| Nl BN

Precision

—_
o

Tipo de integracion del analito

Software Analyst MD
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Revision de picos

Elemento

Etiqueta

Senal del analito para ruido

Ancho del pico del analito

Estado de secuencia estandar

Rangos de masa del analito

Canal del analito

indice del area

indice de altura

Férmula del analito

Rangos de longitud de onda del analito

Area del pico del analito para DAD

Altura del pico del analito para DAD

Ancho del pico del analito al 50% de altura

Inclinacion del analito de linea de base

Algoritmo de procesamiento del analito

Asimetria del pico del analito

Calidad de integracién del analito

Guia de usuario de la
IVD-IDV-05-0536-ES-C
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Revisién de picos

Figura 12-5: Columnas de la tabla de resultados: Patrén interno

Results Table Columns

N
|nternal Standard l\l)

)

©

Q ]
: b Cancel
: P Help

-

[l

. Significant| Scientific |
Title @ Shown Figures | Notation Precision
IS Peak Name A (7) @ 2)
IS Units [}
IS Peak Area 3
IS Peak Height (10) 3
IS Concentration - [l [l 3 E
IS Retention Time [ [ 3
IS Expected RT [l [l 3
IS BT Window [ O 3
IS Centroid Location [ [ 3
IS Start Scan [}
IS Start Time [ O 3 m
IS Stop Scan [
IS Stop Time [l [l 3
IS Integration Type [
IS Signal Tao Moise [l 3
IS Peak Width [ O 3
IS Mass Ranges [ i
Elemento Etiqueta
1 Patron interno
2 Aceptar
3 Cancelar
4 Ayuda
5 Titulo
6 Mostrado
7 Figuras importantes
8 Formula cientifica
9 Precision
10 Nombre del pico de IS

Software Analyst MD
160/174
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Revision de picos

Elemento

Etiqueta

Unidades de IS

Area del pico de IS

Altura del pico de IS

Concentracién de IS

Duracion de retencion de IS

RT esperado de IS

Ventana de RT de IS

Ubicacion del centroide de IS

Analisis de inicio de IS

Hora de inicio de IS

Analisis de detencién de IS

Hora de detencion de IS

Tipo de integracién de IS

Sefial/ruido de IS

Ancho del pico de IS

Rangos de masa de IS

Guia de usuario de la
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Revisién de picos

Figura 12-6: Columnas de la tabla de resultados: Patrén interno

Results Table Columns

Internal Standard @ - ]

5
@]
ORI

-

Help

-

m

Title @ Shown SIEi';T;asm ?ﬁ;fﬂr::g:f Precision
Y o,
IS Start Scan ] \LJ \8) ®_
IS Start Time ] N
IS Stop Scan [l
IS Stop Time @ [ [ 3
IS Integration Type [l
IS Signal To Noise & 3
IS Peak Width [ [ 3
IS Mass Ranges [l
IS Channel [
IS Wavelength Ranges [}
IS Peak Area for DAD [ 3
IS Peak Height for DAD [ 3
IS Peak Width at 50% Height [ 3
IS Slope of Baseline & 3
IS Processing Alg. [l
IS Peak Asymmetry 0 & 3
IS Integration Quality [ [ 3

1

Elemento

Etiqueta

1

Patrén interno

Aceptar

Cancelar

Ayuda

Titulo

Mostrado

Figuras importantes

Férmula cientifica

O|lo| Nl BN

Precision

—_
o

Analisis de inicio de IS

Software Analyst MD
162/174

Guia de usuario de la interfaz
IVD-IDV-05-0536-ES-C



Revision de picos

Elemento

Etiqueta

Hora de inicio de IS

Analisis de detencién de IS

Hora de detencion de IS

Tipo de integracion de IS

Sefial/ruido de IS

Ancho del pico de IS

Rangos de masa de IS

Canal de IS

Rangos de longitud de onda de IS

Area del pico de IS para DAD

Altura del pico de IS para DAD

Ancho del pico de IS al 50% de altura

Inclinacién de IS de linea de base

Algoritmo de procesamiento de IS

Asimetria del pico de IS

Calidad de integracién de IS

Figura 12-7: Columnas de la tabla de resultados: registro

Rezults Table Columns

Record @

®

@ &)

Title @ Shown Sig_nificant ScienFiﬁc Precision
Figures H{:nELtmn

Use Record E} \8) ®_
Record Modified
Calculated Concentration @ [ 3
Relative Retention Time [l [l 3
Accuracy [l 3
Response Factor [ [ 3
Calculated Concentration for DAD | [ [l 3
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Revisién de picos

Elemento Etiqueta

1 Registro

Aceptar

Cancelar

Ayuda
Titulo

Mostrado

Figuras importantes

Férmula cientifica

Ol Nl RN

Precision

—_
o

Utilizar registro

Registro modificado

Concentracion calculada

Duracion de retencion relativa

Exactitud

Factor de respuesta

Concentracién calculada para DAD

Figura 12-8: Columnas de la tabla de resultados: personalizada

Results Table Columns C X

@ ok,
Cuzkom @ v] E: ]' Cancel
(4) Heb ]

Help

Significant| Scientific
Figures | MNotation

o — o T

Time QE} @ U_S) 9

Precision

Elemento Etiqueta
1 Personalizada
2 Aceptar
3 Cancelar
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Revision de picos

Elemento Etiqueta
4 Ayuda
5 Titulo
6 Mostrado
7 Figuras importantes
8 Formula cientifica
9 Precision
10 Tiempo

Figura 12-9: Opciones de revision de picos

l-Peak Review Options @
Appearance @ Altamnatic £oaming @

Murn. rows: |2 Zoom'Y aws bo:

2 v 10000
Mum. columng: | 2 - of largest peak

100.00 % of largest peak for all samples
o | Show zample type in Litle

@ b00 times the baseline height
Internal Standard Review @ 1.00e5 ' amiz units
Dian't review internal standardz 1.00e5 Y awis units or largest peak

Review before all analptes

[Sumnrnary Layout orily] Zoom time axiz bo view peak

@ Review with each analyte Zoom window: 200 T

b anual Integration [Percent Rule] @
1]

Y (o =l
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Revisién de picos

Elemento Etiqueta

1 Apariencia
* Num. de filas

* NUm. de columnas

* Mostrar tipo de ejemplo en el titulo

2 Revision de patrén interno
* No revisar los patrones internos
* Revisar todos los analitos antes (Unicamente en Disefio del resumen)

¢ Revisar con cada analito

3 Acercamiento automatico
* AcercaejeY al

* _ % del pico mas grande

_ % del pico mas grande de todas las muestras
* _ veces la altura de la linea de base

* _deunidades de eje Y

* _deunidades de eje Y o del pico mas grande

» Acercar eje del tiempo para ver pico

* Acercar ventana: _ minutos

4 Integracion manual (regla de porcentaje)

Rechazar integracién manual si la diferencia del drea nueva es menor al
_ % del area original.

5 Aceptar
6 Cancelar
7 Ayuda
Software Analyst MD Guia de usuario de la interfaz
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Revision de picos

Figura 12-10: Panel Peak Review

®

Infensity, cps

@ Specify Parameters - MG 11| @F‘eak-Splmmg Factor:

M3 WAE BIEME Q) el s
(1) kg stat: [riia () Bg End: 1A ®

Mir Peak Height: 0.00 ops RT Window: 30.0 S Smoothing Width: e w | paints
Min Peak Width: oo A Bxpected RT: 1E1 min || Use Relstive RT®
Automatic - IGA @ Maise Percent: 50 3 Base Sub Window: i

STD 1 - minoxidol (Standard) 271.300/91. 146 Da - sample T of 49 from Mix_batch_1.wif.
Area: 1.46e+003 counts Height: 4.84e+002 cps RT: 1.67 min

1.87

500 1

450

490 1

250 4

0.8 1.0 1.2 1.4 1.8 1.8 20 2z 2.4 28
Tirme, min

[ Report Largest Peak

Elemento Etiqueta

1 Inicio de fondo

Detencion de fondo

Aplicar

Aceptar

Integracion manual

Ol DN

* Altura de pico minima: _ cps

* Ancho de pico minimo: _ cps

Guia de usuario de la interfaz

IVD-

IDV-05-0536-ES-C

Software Analyst MD

167/174



Revisién de picos

Elemento Etiqueta
7 * Ventana de RT: _ segundos
* RT esperado: _ minutos
8 Ancho de suavizado: _ puntos
9 Utilizar RT relativa
10 * Automatico - IQA Il
» Especificar parametros - MQ Il
11 Porcentaje de ruido
12 Factor de division del pico
13 Subventana de base: _ minimo
14 Notificar pico mas grande
15 Intensidad: cps
16 Tiempo, minutos
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Revision de picos

Figura 12-11: Calibration Curve

.-’-'-.nal_l,lte:[ rninoRidol @

)

4.0 4

Analyte Area !5 Area

[.-’-‘-.rea @_V][ Regrezzion @ Rewvert | | Accept @

B ew results tablerdb {minoxidol): "Linear” Regression ("No™ weighting): y =0.0339 x +®354 {r=0.9945)

n
=)

85 70 75 20 q
Analyte Conc. / |5 Conc.

E—IEI

Elemento

Etiqueta

Analito

Area/Altura

Regresion

Revertir

Aceptar

Area de analito / Area de IS

N|oOoO|loa|l | W]IDN

Concentracion de analitos / Concentracion de IS
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Revisién de picos

Figura 12-12: Opciones de regresion

o o

Regression Options @

®Fiti [ Linear v]

®

Wweighting: [ MHone - ] [terate

P50 ) )

Elemento Etiqueta

1 Ajuste

* Linear

* Lineal a través de cero

» Cuadratico

» Factor de respuesta promedio

* Potencia

2 Ponderacion
* Ninguna
« 1/x

o 1/(x*x)

o ly

< My *™y)

* Inx

* Iny

Iterar

Aceptar

Cancelar

ol b~ ®

Ayuda
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Revision de picos

Figura 12-13: Tabla de estadisticas

o | Diiplay the Data Setit]

Gample Ty, &
E' arelaid @

2 EE

Faymetaap 1 Lr:.wr‘;__“j
":Imu-:leeh-:lEhmm - Conc. &s s@ 3o By Esack B
wrkw@_w » MA:CME ures by Bl il

o | Deepliny Lo High wiluirt

O

{0} {in) (13) 13) 1) 15) 18] {17 (38} ) (i3)
Capectat | SRl | et a|  Low High Maan Sngan Y Accuracy | Data Point #1] Data Point 83
2 000000 .STD1 .2 ol 2 .3 155389 .3 243137 _} 221263 _n: e e .l:l Se0aT 1 161. 063156 _3 241ar .3 155389
4 000000 5TD 2 Fol? 4 292TaT 4 977682 4 B3309 0 454359 10 448520 115 B30daE 4 9TTeHZ & 292737
B 000000 IEFERREE [T 892063 | &.302010 [ 0am0ns |0 ZEMER (3582120 101275485 |7 RO4063 | 8302010
16 DO00D0 BT E [1EEB1Z3T | 15937081 |15 750150 | 0251620 |1 EBEEED |08 434743 |15 53T0BT | 45 581237
32 000000 STD & :2 o2 :2-9 175366 | 30534652 | Z9.BSE00R | 0.551160 :321942? 93296903 :?31?5355 | 30534652
B4 DD0000 STDE _i‘ of 2 _5{1 I6LBEI | BT 276265 _E-E E20061 _-l G | T BSESOE 99 715845 _-E-F 2THIER | B0 364863
125 000000 SOV _.E‘ ol 2 _11-T Ta1BR3 _135 480662 _12E 811263 _'IE ITes2 _11 52026 100477545 _13'9~15|.'IE-GZ ] 117 741863
Elemento Etiqueta
1 Parametros
2 Unidades métricas de estadisticas
* Concentracion
e Area
e Altura
« Area de analito/Area de IS
e Altura de analito/Altura de IS
3 Nombre del analito
4 Tipo de muestra
e Estandar
+ QC
5 Diseno
6 Concentracion. Como filas
* Grupo por conjunto
7 Conc. Como columnas
* Mostrar por lote
8 Mostrar el conjunto de datos
9 Mostrar los valores bajos/altos
10 Concentracion esperada
11 Nombre de la muestra
12 Numero de valores utilizados
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Revisién de picos

Elemento Etiqueta
13 Bajo
14 Alto
15 Promedio
16 Desviacion estandar
17 %CV
18 Exactitud
19 Punto de datos
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Software Reporter

13

Figura 13-1: Analyst Reporter

= alys‘I@arter @ 5]
File  Settings Help
Current Output Language: @ English
Current Spectral Library: @ Sample.mdb
Available Templates @ Description
Apnalyte A eport with chromatograms. docx » | |Report showing for each sample & section
BlarikTemplate. docx including File Information, Sample info, 15
Calib Curves Ternplate docx info, Analyte results table, XIC table
Library Search - Best Candidate - 1peiPage.docx including |5 and each analyte - WILL
Library Search - Best Candidate - 2peiPage docs GEMERALLY PRINT 2 PAGES PER
Library Search - Best Candidate - BperiPage.docs SAMPLE FOR < 8 AMALYTES

Librarg Search - Confimation - 1pePage, docsk
Librany Search - Confamation - 2perPage. docx
Librany Search - Confumation - BperPage. docx
LIS Sample Repaort doc:

bl etricPlot docx

[A] Emmar; 1 with gﬁs.docx

Sample Report 2.docx
Sample Repoit 3 docx |

@

Qutput Format: o Word © Pdf © Html

m

] Print Automatically:

@ Create Report... l [

Close

Elemento Etiqueta

File (Archivo)

Configuracion

Ayuda

Idioma de salida actual

Biblioteca espectral actual

Ol b~ O|IDN]| ~

Plantillas disponibles
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Software Reporter

Elemento Etiqueta
7 Formato de salida
+ Word
+ Pdf
* Html
+ Excel
* Texto
8 Imprimir de forma automatica
9 Crear informe
10 Cerrar

Figura 13-2: Menu de ajustes

il Analyst Reporter

Fi Settings | Help

Cu Select Qutput Language  »
Select Library...
Cu Select Template Folder *

Available Templates

Elemento Etiqueta

1 Configuracién

Seleccionar idioma de salida

Seleccionar biblioteca

Seleccionar carpeta de plantilla
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