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Dieses Dokument wird Kaufern eines SCIEX-Geréts fir dessen Gebrauch zur
Verfligung gestellt. Dieses Dokument ist urheberrechtlich geschiitzt und jegliche
Vervielfaltigung dieses Dokuments, im Ganzen oder in Teilen, ist strengstens
untersagt, sofern keine schriftliche Genehmigung von SCIEX vorliegt.

Die in diesem Dokument beschriebene Software unterliegt einer IVD
Lizenzvereinbarung. Das Kopieren, Andern oder Verbreiten der Software auf
einem beliebigen Medium ist rechtswidrig, sofern dies nicht ausdriicklich
durch die Lizenzvereinbarung genehmigt wird. Dartuber hinaus kann es nach
der Lizenzvereinbarung untersagt sein, die Software zu disassemblieren,
zurlickzuentwickeln oder zuriickzulibersetzen. Es gelten die aufgefihrten
Garantien.

Teile dieses Dokuments kdnnen sich auf andere Hersteller und/oder deren
Produkte beziehen, die wiederum Teile enthalten kénnen, deren Namen als C €
Marken eingetragen sind und/oder die Marken ihrer jeweiligen Inhaber darstellen.

Jede Nennung solcher Marken dient ausschlief3lich der Bezeichnung von

Produkten eines Herstellers, die von SCIEX fur den Einbau in die eigenen

Gerate bereitgestellt werden, und bedeutet nicht, dass eigene oder fremde

Nutzungsrechte und/oder -lizenzen zur Verwendung derartiger Hersteller- und/

oder Produktnamen als Marken vorliegen. UK
Die Garantien von SCIEX beschranken sich auf die zum Verkaufszeitpunkt oder Cn
bei Erteilung der Lizenz fur die eigenen Produkte ausdrlcklich zuerkannten

Garantien und sind die von SCIEX alleinig und ausschlieRlich zuerkannten
Zusicherungen, Garantien und Verpflichtungen. SCIEX gibt keinerlei andere
ausdrickliche oder implizite Garantien wie beispielsweise Garantien zur
Marktgangigkeit oder Eignung fir einen bestimmten Zweck, unabhangig davon,
ob diese auf gesetzlichen oder sonstigen Rechtsvorschriften beruhen oder aus
Geschaftsbeziehungen oder Handelsbrauch entstehen, und lehnt alle derartigen
Garantien ausdrucklich ab; zudem Gbernimmt SCIEX keine Verantwortung

und Haftungsverhaltnisse, einschlieRlich solche in Bezug auf indirekte oder
nachfolgend entstehenden Schéden, die sich aus der Nutzung durch den Kaufer
oder daraus resultierende widrige Umstande ergeben.

Zur Verwendung in der In-vitro-Diagnostik. Das Produkt/die Produkte ist/sind
nicht in allen Landern verfligbar. Weitere Informationen erhalten Sie von lhrem
lokalen Vertriebspartner oder unter sciex.com/diagnostics.

Rx only.

Die hier erwahnten Marken und/oder eingetragenen Marken, einschlie3lich deren
Logos, sind Eigentum der AB Sciex Pte. Ltd. oder ihrer jeweiligen Inhaber in den
Vereinigten Staaten und/oder anderen Landern (siehe sciex.com/trademarks).

AB Sciex™ wird unter Lizenz verwendet.
© 2022 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.
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EC | REP Ernst-Leitz-Strasse 17-37
35578 Wetzlar
Germany

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
2/174 IVD-IDV-05-0536-DE-C



AB Sciex Pte. Ltd.
BIk33, #04-06 Marsiling Industrial Estate Road 3
Woodlands Central Industrial Estate, Singapore 739256

Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
IVD-IDV-05-0536-DE-C 31174



Inhalt

Kapitel 1: Sicherheitskonfiguration.............cooveimiii i 5
Kapitel 2: Hardwarekonfiguration..........cccccciimmmmminssins s 25
Kapitel 3: Report Template Editor ... 55
Kapitel 4: Verbindungsoptimierung..........cccoeeceecciiiiiiisscccsccss s sr s s s sssssssss s s e s e s ssmssssssssssennes 58
Kapitel 5: Gerateoptimierung......ccccoicccicmmmiiiiiiccccerrrr s mmnn e 71
Kapitel 6: ,,IDA Method Wizard“..............oo i rr e s e snss s e e 79
Kapitel 7: Erfassungsmethode erstellen.............cccoooeeiiii 20
Kapitel 8: Quantifizierungsmethode erstellen.............cccociiimiiiinnccii e, 125
Kapitel 9: Quantitation Wizard...........cccooiriiriirircrrrrccrrss s 130
Kapitel 10: Erfassungscharge erstellen...........cccoocciiciiiriicsiissnssssssssssssssssssssssssssnnnes 141
Kapitel 11: DUrchSUCREN ...ttt 147
Kapitel 12: Peak-BeWertung.........ccccoiemmminiiinsssrss s ssssssssssss s ssssssss s s s ssssnnnes 153
Kapitel 13: Reporter Software..........cccccccciiiiiiciiisni s s sssssssnnnns 173
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software

IVD-IDV-05-0536-DE-C 4174



Sicherheitskonfiguration 1

Abbildung 1-1: Editor ,,Security Configuration“ — Registerkarte ,,Projects”

Security Cenfiguration u
PI'OI'GBCSS People | Remote Viewers
APl Instrumerit @

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

D AP Instrument
B Default

-] Bample Description: AP Instrument

View / Edit Access F{jghtsl

Element Bezeichnung

1 Projects

* API-Instrument

+ Standard
+ Beispiel
2 Personen
3 Remote-Anzeige
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Sicherheitskonfiguration

Element Bezeichnung

4 APIl-Instrument

* Quellpfad: <drive>:\Analyst Data\Projects\API Instrument
+ Beschreibung: API-Instrument

» Zugriffsrechte anzeigen/bearbeiten

Standard (wenn ,Default* ausgewahlt ist)

* Quellpfad: <drive>:\Analyst Data\Projects\Defaults
» Beschreibung: Standard

» Zugriffsrechte anzeigen/bearbeiten

Beispiel (wenn ,Example® ausgewanhlt ist)

* Quellpfad: <drive>:\Analyst Data\Projects\Example
» Beschreibung: Beispiel

» Zugriffsrechte anzeigen/bearbeiten

S) Drucken
6 Mehr
7 OK
8 Abbrechen
9 Ubernehmen
10 Hilfe
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-2: Editor ,,Security Configuration“ — Registerkarte ,,People*

| F‘rojedsl People | Remote \"lewers|

Person,/Administrator @

& AMCONL-3JR 4P 2 admiristrator Hew; Person | Full Name:

il METADDSY, [ohn.smi
Delete Description:
Built4in account for administering the computer/domain
Rolels) Selected (5) Availzble Roles
Administrator ﬁ'
a Operatar
a End User
@: a (1 Reviewer
giafdd a Supervizor
Remowve =>
| Pint. || Moe. | [ ok || cancsl Apply Help

Element Bezeichnung

1 network-name\administrator

network-name\user.name

2 Neue Person
3 Loschen
4 Person/Administrator

+ Vollstandiger Name:

+ Beschreibung: Integriertes Konto zur Verwaltung des Computers/der
Doméne
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Sicherheitskonfiguration

Element Bezeichnung
5 Ausgewahlte Rolle(n)
* Administrator
6 ,Add*
7 Entfernen
8 Verflgbare Rollen

Analyst
Operator
Endbenutzer
QA Reviewer

Supervisor

Analyst MD Software
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-3: Editor ,,Security Configuration — Registerkarte ,,Remote Viewers*

Fomote Viwers
Awailable @

Instrument @

Add... @ Mame:
@@ Domain:

Computer:

Location:

Description

Come ) [ o] Co ) e[ s» | e

Element Bezeichnung
1 Verflgbar

2 ,2Add*

Loschen

4 Instrument

* Name:

+ Domane:

* Computer:
* Position:

» Beschreibung:
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-4: Editor ,,Security Configuration — Registerkarte ,,Remote Viewers*

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

Rales: @ e Rale @
.-'!'-.|:|r|'|ini:z:trah:lr Description:  System Administrator

fAnalyst

3 Dperator 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

g Securty Corfig
w(/ Tune
L View Status
People with this Role: @
H.-’-‘-.MEDN L-4IR 4P 2 administrator
[ NETADDS! john smitn
i
g C (© (——® 13
| Pant. | [ Hie T OK | [~Cancel | ™~ ropiy Help
Element Bezeichnung
1 Rollen
2 Rollen

* Administrator
* Analyst

* Operator

* Endbenutzer
* QA Reviewer

» Supervisor

Neue Rolle

4 Loschen

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Sicherheitskonfiguration

Element Bezeichnung

5 Rolle
» Beschreibung: Systemadministrator
» Zugriff auf Analyst

» Erfassungsmethode

* Analyst-Anwendung

Audit Trail Manager

* Charge

» Compound Database (Datenbank fiir chemische Verbindungen)
* Durchsuchen

* ExpressView

» Hardwarekonfiguration

* Quantifizierung

* Report Template Editor
* Probenwarteschlange

+ Sicherheitskonfiguration
* Abstimmen

+ Status anzeigen

6 Deaktivieren

7 Personen mit dieser Rolle:

* network-name\administrator

* network-name\user.name

8 Drucken
9 Ausblenden
10 OK
1 Abbrechen
12 Ubernehmen
13 Hilfe
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-5: Editor ,,Security Configuration — Registerkarte ,,Security“

| 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

Element Bezeichnung
1 Sicherheit
2 Sicherheitsmodus

* Einzelplatzsystem-Modus
¢ Gemischter Modus

* Integrierter Modus

3 Erfassungskonto

¢ Kundenkonto

* Besonderes Administrator-Erfassungskonto

Erfassungskonto einstellen

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-6: Editor ,,Security Configuration“ — Registerkarte ,,Security“ (bei
ausgewahltem Modus ,,Mixed“)

Security Configuration

[ | Projects | Pecple | Remote Viewers | Roles | Securty

[ Security Mode B
©) Single UserMode @ fiiced Mode) (1)
I @) Integrated Mode

Acquistion Account
@ Chent Account
() Special Acquistion Administrator Account Set Acquisition Account

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

Auto Logout Malt 110 MiFnbe

[ fwt. | [ e | Lok J[ Concel |[ ooy [[ bebo |

Eleme | Bezeichnung

1 Gemischter Modus

2 Bildschirmsperre/automatisches Abmelden
* Bildschirmsperre

* Automatisches Abmelden

* Warten: _ Minuten

+ Warten: _ Minuten
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-7: Dialogfeld ,,Analyst application is locked*

Analyst application is locked

@.ﬁ.nalyst application iz in uze and haz been locked.

Only current uger, supervizor or an adminiztratar can
unlock, or close this application.

®) O @

| unwock || wogout | [T HELP |
Element Bezeichnung
1 Die Analyst-Anwendung wird verwendet und wurde gesperrt.
2 Die Anwendung kann nur von einem aktuellen Benutzer, einem
Supervisor oder einem Administrator entsperrt oder geschlossen werden
3 Benutzer
4 Passwort
5 ENTSPERREN
6 ABMELDEN
7 HILFE
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-8: Audit Trail Manager

" Auit Tod Mannges e
B Instrurmen
; 3::1.::-.'.5'.* Audt Trail Data ()
E ':'ff:'"::'::' Femole | e Ansiyel solcars groups asdied svents by inetnament, by project, and by uantitation into ucit iradls, which s Slee that tors records of the
i Audited avents.
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, dala, method, baich, tuning, reper template, and quantitation files,
a5 well a5 module ing and closing and printing events
Cuantitation Audit Trail
There is oné Quantitation Audit Trad for every Results Table., It records the quantitation method and paramaeters 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
waible, It records securty setting changes such a3 addingiremaving users.
# Toview the Instrumant Audit Trail, chick Instrument.
= Toview 8 Project Audit Tradl, expand Projects and chek the propsct you want.
+ Toview a Quantitation Audit Trad, expand Fesults Tables, sxpand the appropriate project and then click the Results Table you want,
+ Ta view the Administrator Consche 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.
Element Bezeichnung
1 Prifpfad-Daten
* Instrument
* Projects
¢ _Results Tables”
* Administrator Console
* Archive Files
2 Prifpfad-Daten
Die Analyst-Software fasst geprufte Ereignisse nach Instrument, Projekt
und Quantifizierung in Audit Trails (Prufprotokollen) in Gruppen
zusammen. Hierbei handelt es sich um Dateien, die Aufzeichnungen von
gepruften Ereignissen speichern.
3 Instrument-Audit-Trail
Jede Erfassungsstation verfiigt Gber einen Instrument-Prifpfad.
In ihm werden Ergdnzungen oder Austausche in der
Massenkalibrierungstabelle oder Aufldsungstabelle sowie die Eintrage im
Instrumenten-Wartungsprotokoll aufgezeichnet.
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Sicherheitskonfiguration

Element Bezeichnung
4 Projekt-Audit-Trail

Jedes Projekt hat einen Projekt-Prifpfad, in dem Ereignisse fiir
Projekt, Daten, Methode, Charge, Abstimmung, Berichtsvorlage und
Quantifizierungsdateien sowie Offnen und SchlieRen des Moduls und
Druckereignisse aufgezeichnet werden.

5 Quantifizierungs-Prifpfad

Jede Ergebnistabelle verfugt Uber einen Quantifizierungs-Prufpfad. In
ihm werden die Quantifizierungsmethode und die Parameter sowie
Proben- und Peak-Informationen aufgezeichnet.

6 Administrator Console Audit-Trail

Jeder Administrator Console Server verfligt Uber einen entsprechenden
Prifpfad. Wenn die Analyst-Software mit einem Server verbunden

ist, wird dieser Priifpfad angezeigt. Dieser zeichnet Anderungen an
Sicherheitseinstellungen auf, wie z.B. das Hinzufigen oder Entfernen
von Benutzern.

7 * Zum Anzeigen des Prifpfads klicken Sie auf ,Instrument®.

* Um einen Projekt-Prifpfad anzuzeigen, erweitern Sie ,Projects” und
klicken Sie auf das entsprechende Projekt.

* Um einen Quantifizierungs-Prufpfad anzuzeigen, erweitern Sie
,Results Tables®, dann das entsprechende Projekt und klicken dann
auf die entsprechende ,Results Table®.

* Zum Anzeigen des Administrator Console Audit-Trail klicken Sie auf
»<Administrator Console*.

* Zum Anzeigen eines archivierten Prifpfads vergréRern Sie ,Archive
Files®, dann das entsprechende Projekt und klicken dann auf die
archivierte Prufung, die angezeigt werden soll.

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-9: ,,Audit Trail Manager®, ,Instrument®, Registerkarte ,,History*

_'g;::,::;:.::.‘: History | Sesngs | Manerarcelog |
ol | Drujt-:ts ﬁ" @ ’ 3
" 4
i g :::T:l;:z:;Consulc m M@ M@I
- Frchie les Inatrement Audt Trail For. @ AP bmamrgrrenr hpult_—@ SCTICRTE 24518 P
Fie ama: { 8] e m"'""""""""'“ mwm:@ 10 Totsl
e ) &) G PO
"l ::;rm:wp Ea Seounty oA Uner sscomabalty loggest in L]
3 ﬁiml'lllﬂl e Saounry Mo, Uner maooiebally Qe ol L]
& m?mfliﬁ ki Casigueabss il mm’:hw e
U hlada’
7 ETOSN I | gy Seasty | e | S
J I S | Seasty  pua it |
. g‘ii’m 18842 el Samrt, Wk, Ui ool et o5 M
A ::?-MN|MH e Secwity Wik User scoustully logged st Mo
2 ::rmmu.;u e Consguantion m’::m'; 1™
2 AITOLTE 10404 e Conlguration HiA :nmwmm Ma
Fa Morad Made’
L ::mmuuu - Sacusity WA, Uner bl logged n Mo
Element Bezeichnung
1 Historie
2 Einstellungen
3 Wartungsprotokoll
4 Vorheriger
5 Weiter
6 Suchen
7 Instrument-Prafpfad far: API-Instrument
8 Dateiname: <drive>:\Analyst Data\Projects\API Instrument\Project
Information\Instrument.atd
9 Berichtsdatum
10 Anzahl der Datensatze: _gesamt
1" Datensatz
12 Datum und Uhrzeit
13 Benutzername
14 Full User Name
15 Modul
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Sicherheitskonfiguration

Element Bezeichnung
16 Anderungsgrund
17 Anderungsbeschreibung
18 ESig
19 Historie

Abbildung 1-10: ,,Audit Trail Manager®, ,,Instrument®, Registerkarte ,,Settings“

=] Audit Trail Data

..l Instrument
- Projects
@ Results Takles

B8 Administrator Consale

1)
Histary Settings | M aintenance Log |

Awailable Audit Maps @

Audit ap

& Default Audit Map

o3 Full Audit Map

&3 Mo Audit Map

a Quant Only Audit kMap
&3 Silent Audit Map

Modified

2010/04/29 211
2010/04/29 211
2010404,/23 2:71...
2010/04/23 211...
2010/04/23 211...

Audit Map Descrption @
Default Audit b ap

|

@ Edit...

][®

Apply ] [ Help ]

Element

Bezeichnung

1 Dialogfelds ,Settings*

Analyst MD Software
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Sicherheitskonfiguration

Element

Bezeichnung

Verfugbare Audit Maps
* Audit-Map
* Default Audit Map
+ Full Audit Map
* No Audit Map
* Quant Only Audit Map
» Silent Audit Map
+ Geandert

Audit Map-Beschreibung
» Default Audit Map

Edit

Ubernehmen

Hilfe

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-11: ,Audit Trail Manager*, ,Instrument®, Registerkarte ,,Maintenance Log“

G e T
=@ Projects )
- @l Results Tables _
B Administrator Conscle | INStrument Maintenance
@l Archive Files
Element Bezeichnung
1 Wartungsprotokoll
2 Eingabeformular fir Wartungsprotokoll
Geben Sie die Informationen zur Instrumentenwartung in dieses
Formular ein. Wenn Sie fertig sind, klicken Sie auf ,Submit®, um den
Bericht im Instrument-Prifpfad zu speichern. Sie kénnen den Bericht
jederzeit Uberprufen oder ausdrucken, indem Sie ,,View/Audit Trail
Manager/Audit Trail Data/Instrument History“ auswahlen.
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache

20/174 IVD-IDV-05-0536-DE-C



Sicherheitskonfiguration

Element Bezeichnung

3 Verfugbare Audit Maps

* Durchgefiihrt von

* Organisation, die Wartung durchfuhrt

* Massenkalibrierung aktualisiert: Ja, Nein

* Massenauflosung aktualisiert: Ja, Nein

* Instrumentenfirmware aktualisiert: Ja, Nein
+ Version

« Teile ersetzt: Ja, Nein
+ Stlckliste

* Wartung abgeschlossen: Ja, Nein

« Kommentar

4 Submit

Abbildung 1-12: Projects

=1 Audit Trail Data
E Instrument

o m .
@ ] APIInstrument Projects @

; Default

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

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

-8 Administrator Console
@I] Archive Files

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:

Element Bezeichnung

1 Projects

¢ API-Instrument
e Standard

* Beispiel

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Sicherheitskonfiguration

Element

Bezeichnung

Projects

Wenn ein Projekt erstellt wird, werden Audit Maps, einschlief3lich der
aktiven Audit Map, aus dem Standard-Projekt kopiert. In dem neuen
Projekt kdnnen Sie die aktive Audit Map andern oder eine neue

anwenden.

Um mit einem Projekt-Prifpfad zu arbeiten, erweitern Sie ,Projects
und klicken Sie auf das gewunschte Projekt. Dann fuhren Sie einen
der folgenden Schritte aus:

* Zum Anzeigen des Projekt-Prufpfads klicken Sie auf die
Registerkarte ,History*“.

* Zum Anwenden einer neuen Audit Map klicken Sie auf die
Registerkarte ,Settings*.

“

Abbildung 1-13: ,,Results Tables“

=5 Audit Trail Data
LB Instrument

S

Example

QL ]vesos bl

. [# APIInstrument

m Default

B Administrator Console
@l Archive Files

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.

« 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:

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.

Element

Bezeichnung

1

,Results Tables*®

APIl-Instrument
Standard

Beispiel

Analyst MD Software
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Sicherheitskonfiguration

Element Bezeichnung

2 ,Results Tables”

Wenn eine Ergebnistabelle erstellt wird, wird die im Projekt aktive
Audit Map in der Ergebnistabellendatei zur Verwendung mit dem
Quantifizierungs-Priifpfad gespeichert. Zusatzliche Anderungen an der
Ergebnistabelle werden anhand dieser Audit Map gepruft.

* Um einen Quantifizierungs-Prifpfad anzuzeigen, erweitern Sie
.Results Tables®, dann das entsprechende Projekt und klicken dann
auf die gewlnschte ,Results Table“. FUhren Sie einen der folgenden
Schritte aus:

* Zum Anzeigen des Quantifizierungs-Prufpfads klicken Sie auf die
Registerkarte ,History*“.

* Zum Anzeigen der Audit Map, die zusammen mit diesem
Quantifizierungs-Prufpfad verwendet wird, klicken Sie auf die
Registerkarte ,Settings*.

Abbildung 1-14: Administrator Console

T T
: - Projects
: - APIInstrument .
_ Default =< Previgus] [Mesxt == ] Search]
-E5] Example
@Il Results Tables Audit Trail For: Administrator Console Server Report Date: 2017/05/09 4:44:34 PM
; % APlInstrument File Name: @Mminishatn( Conscle Audit Map.cam Number of Records: 0 Total
- Default
m Example
% idr‘rr:.inisglator Console R'E#gmd % ﬁ % Module %ﬁ Decsr:;%ignn ESig  History
rcnIve ries
[#= Previous] [Mext == ] Search]
Element Bezeichnung
1 Administrator Console
2 Prifpfad fur: Administrator Console Server
3 Dateiname: Administrator Console Audit Map.cam
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Sicherheitskonfiguration

Abbildung 1-15: Archiv-Dateien

=& Audit Trail Data
LB Instrument

= - Projects

APIInstrument Archive Files @
Default . . ) L L .
Example 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 name -Archive- .ata. is a Project Audit Trail Data
{E] Bample f audit trail and the d d ti Fi | fil d PAT-Archive-200012311923.ata, is a Project Audit Trail D
- Administrator Console 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.
Element Bezeichnung
1 Archiv-Dateien

Audit-Aufzeichnungen sammeln sich im Projekt-Audit-Trail und im
Gerate-Audit-Trail an. Die resultierenden Dateien kdnnen sehr grofl
werden und daher schwierig zu navigieren und zu verwalten sein.

Wenn ein Gerate-Audit-Trail oder ein Projekt-Audit-Trail 1000
Aufzeichnungen erreicht hat, wird eine letzte Aufzeichnung hinzugefugt,
die besagt, dass die Datei archiviert wurde. Der Prufpfad wird

dann automatisch im Ordner ,Project Information® mit einem Namen
gespeichert, der den Typ des Prifpfads und das Datum und die Uhrzeit
angibt. Zum Beispiel handelt es sich bei einer Datei mit dem Namen
PAT-Archive-200012311923.ata um eine Projekt-Prufpfad-Datendatei,
archiviert am 31. Dezember 2000 um 19:23 Uhr. Ein neuer Instrument-
Prifpfad oder Projekt-Prifpfad wird gestartet. Der erste Datensatz im
neuen Prufpfad gibt den Pfad des archivierten Prifpfads an.

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Abbildung 2-1: Hardware Configuration Editor (Hardwarekonfigurationseditor)

o

Hardware Configuration Editor

Hardware Profiles: @

X5

@[ Mew Prafile... ]

(@) EditPoie..

@ Drelete Prafile

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

@[ Cloge ]
[ Help ]

-

Element Bezeichnung

1 Hardwareprofile

Neues Profil

Parameter bearbeiten

Profil I6schen

Profil aktivieren (Profil deaktivieren)

Verflugbare Gerate

Schliel3en

Ol N|OO|lO| AW DN

Hilfe

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Abbildung 2-2: Create New Hardware Profile

Create Mew Hardware Profile @

Prafile Mame:

Devices in current profile: @

@ Add Device...

® ®
o

Element Bezeichnung
1 Profilname
2 Gerate im aktuellen Profil
3 Gerat hinzufugen
4 Léschen Gerat
5 Gerat einrichten
6 OK
7 Abbrechen
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Abbildung 2-3: Verfugbare Gerate

Available Devices

# —

Device Type: @

Furnp
Autosampler
Column Chwen
Yalkee
Detector

A0 Conwverter

bdass Spectrometer

bass Spectrometer

®

Integrated System
Software Application

O

o |

i

| |

Cancel

)

Element

Bezeichnung

Gerateart

Massenspektrometer
Pumpe

Autosampler
Saulenofen

Ventil

Detektor
A/D-Umwandler
Integriertes System

Software-Anwendung

OK

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung
4 Abbrechen

Abbildung 2-4: , Available Devices*, ,Integrated System“ ausgewahit

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

Element Bezeichnung

1 Geréate

* Integriertes System ExionLC 2.0 Controller

* Integriertes System Sciex LC-Controller

* Integriertes System Shimadzu LC-Controller

* Integriertes System Shimadzu LC-40 Controller

* Integriertes System Shimadzu LC-20/30 Controller

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
28/174 IVD-IDV-05-0536-DE-C



Hardwarekonfiguration

Abbildung 2-5: SCIEX LC Configuration
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 @

Element Bezeichnung
1 Alias

Name

Erweitert

Konfigurieren

Uberwachung zus. Kurven aktivieren

Genutzte Gerate

N|oOoO|loa|l | W]IDN

* Pumpe
* AutoSampler

« Saulenofen

* Controller
8 OK
9 Abbrechen
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Abbildung 2-6: Erweiterte Einstellungen

Advanced Settings @

®

Status poling intervallms] 3000

-

®

Simulation Mode [ b are

@ OF. ] [ Cancel @

Element Bezeichnung
1 Statusabfrageintervall (ms)
2 Simulationsmodus
3 Mehr
4 OK
5 Abbrechen

Abbildung 2-7: ConfigUIDialog

CantigliDulay =
E.' ayste ontrodler
: Binary Gradient
@ Autosampl
Column Oven
Option
( : l oK | Cancel
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung

1 Instrumententyp

2 Autom. Konfiguration

3 Einheit auswahlen und die Konfiguration jeder Einheit bearbeiten

4 » System-Controller
+ Binarer Gradient
* Autosampler
» Saulenofen
* Option

5 OK

6 Abbrechen

Handbuch fiir die Ben
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Abbildung 2-8: ConfigUIDialog

-
ConfigUIDialog » ——

[

[t

Shimadzu Mexera/Prominence LT

- |

Instrument type: @
ExionLC
Sciex Diagnostic lasper

®Sele:t the unit, and edi
Shimadzu Mexera/Prominence LT

@

Auto config

@ System Controller
' "J® Isocratic
" @ Autosampler

@ Column Oven

PDA Detector
' @ Option...

Ok

@)

Cancel

Element Bezeichnung

1 Instrumententyp
+ ExionLC
» Sciex Diagnostic Jasper

» Shimadzu Nexera/Prominence LC

Autom. Konfiguration

Einheit auswahlen und die Konfiguration jeder Einheit bearbeiten.

System-Controller

Al | WIDN

Isokratisch (oder binarer Gradient)

Analyst MD Software
32/174
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Element Bezeichnung
6 Autosampler
7 Column Oven
8 PDA-Detektor
9 Option
10 OK
11 Abbrechen

Abbildung 2-9: Dialogfeld ,,Auto Configuration“

i k'

@ Auto Config @
Offline @
IP address: @ 7 0 o ®DK

Element Bezeichnung
1 Autom. Konfiguration
2 Offline
3 IP-Adresse
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Element Bezeichnung
4 OK
5 Abbrechen

Abbildung 2-10: System Controller Configuration

i
Systemn Controller Configuration

Madel: @
Senal number: @

LIk [D @

(SCIEX DX CNTR

System p.:::.wr:an@ elays:
Turn off relays on error @
i Fire start relay on: @

System PMaw

Relay 1:
Relay &

All runs -

AUTO v | Relay®

Element

Bezeichnung

1

Modell

* SCIEX DX CNTRL (wenn das Jasper System verwendet wird)
+ CBM-20A (bei Shimadzu LC-Serien)

* Controller (bei den Systemen ExionLC AC oder ExionLC AD)

Seriennummer

Einheits-ID

ROM-Version

Systemschutz

Relais bei Fehler ausschalten

N|oOoO|la| A~ WIDN

Startrelais auslosen

* Deaktivieren
* Alle Durchlaufe

* Injektionsvolumen (ausschlief3lich)

Analyst MD Software
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Element

Bezeichnung

System P.Max
* Aus

+ AUTO

+ MANUAL

_ mPa (Nur verfugbar, wenn entweder AUTO oder MANUAL unter
~oystem P.Max“ ausgewahlt ist)

Relais

Relais 1

e Start
» Stopp
* Fehler

» Ereignisliste

11

Relais 2
« Start
» Stopp
* Fehler

* Ereignisliste

12

Relais 3
+ Start
» Stopp
* Fehler

» Ereignisliste

13

Relais 4
« Start
» Stopp
* Fehler

* Ereignisliste

14

OK

15

Abbrechen

Handbuch fiir die Ben
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Abbildung 2-11: ,,Binary Gradient Configuration*
’Binaréﬁjadient Configuration @
'}'pe: e

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

Element Bezeichnung

1 Typ

e Binarer Gradient

2 Pumpe A
3 Pumpe B
4 Modell

+ SCIEX DX-PUMPE (wenn Jasper System verwendet wird)
+ LC-20ADXR (bei Shimadzu LC-Serien)
* AC Pumpe oder AD Pumpe (bei den Systemen ExionLC AC oder

ExionLC AD)
5 Seriennummer
6 Einheits-ID
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung

7 Anschluss-
* A (wenn die Registerkarte ,Pump A* ausgewahlt wird)
+ B (wenn die Registerkarte ,Pump B* ausgewahlt wird)

8 ROM-Version

9 Wegeventil

10 Keine

11 Seriennummer

12 Einheits-1D

13 Einstellungen zur Systemprifung

14 OK

15 Abbrechen

Abbildung 2-12: Isocratic Configuration

-
Isocratic Configuration

Type: @

Madel @
Serial number: @
Unit ID: @

=Sole

Isocratic

SCIEX DX PUMP

Port: @ A
ROM version: @ 5.0

Sefial number:

Unit 10:

e System check settings..

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung

1 Typ

« |sokratisch

2 Modell
* SCIEX DX-PUMPE (wenn Jasper System verwendet wird)
+ LC-20ADXR (bei Shimadzu LC-Serien)

* AC Pumpe oder AD Pumpe (bei den Systemen ExionLC AC oder
ExionLC AD)

3 Anschluss

A

Seriennummer
ROM-Version
Einheits-ID

N|[o|lo| s~

Wegeventil

* Keine

+ Seriennummer
» Einheits-ID

8 Einstellungen zur Systemprufung
9 OK
10 Abbrechen

Abbildung 2-13: Pump - System Check Settings

( Pump - System Check Settings I. = | |_ﬂh )

Total delivered volume LER: @ 30 L

—{) OO O

Default oK Cancel Help
Element Bezeichnung
1 Gesamtes abgegebenes Volumen links und rechts: _L
2 Standard
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung
3 OK
4 Abbrechen
5 Hilfe

Abbildung 2-14: Autosampler-Konfiguration

e
s congenion N
Model: @ Senal number: @ ROM version @ Uit ID: @

SCIEX D SMPLR|
Rinse pump option @

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

wn

Needle stroke settings.. .B

System check settings.. @
@ oK Carr_cl®

Element Bezeichnung

1 Modell
* SCIEX DX SMPLR (wenn Jasper System verwendet wird)
+ SIL-20ACXR (bei Shimadzu LC-Serien)
* AC Autosampler oder AD Autosampler (bei den Systemen ExionLC

AC oder ExionLC AD)

2 Seriennummer

3 ROM-Version

4 Einheits-ID

5 Option zum Spulen der Pumpe (nicht verfigbar bei ExionLC AD System)

6 Injektionsausloser
* Durchfuhren
* Sync
Injektionstyp: Direkte Injektion (nur verfugbar, wenn der AD-Autosampler
im ExionLC AD System verwendet wird)

Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Element Bezeichnung
7 Max. Injektionsvolumen: _ pl
8 Einstellungen fur den Nadelhub
9 Einstellungen zur Systemprufung
10 OK
11 Abbrechen

Abbildung 2-15: Column Oven Configuration

e R
Maodel; @ SCIEX DX OVEN Part: @
Serial number: (2) ROM version: @ 500

Serial number: @ Unit ID

2/6-positionvalve Lt None d

2/6-position valve R: None o

®)
oK Carxel @

Element Bezeichnung
1 Modell

* SCIEX DX-Ofen (wenn Jasper System verwendet wird)
+ CTO-30A (bei Shimadzu LC-Serien)

* AC Column Oven oder AD Column Oven (bei den Systemen ExionLC
AC oder ExionLC AD)

Seriennummer
Einheits-ID

Anschluss-
ROM-Version

|| Bl DN

Ventile

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung
7 2/6-Positionsventil links
* Keine
8 2/6-Positionsventil rechts
* Keine
9 Seriennummer
10 Einheits-1D
11 Sauleneinstellungen verwenden
12 Dialogfelds ,Settings*
13 Einstellungen zur Systemprifung
14 OK
15 Abbrechen

Abbildung 2-16: Dialogfeld ,,UV Detector Configuration*
UV Detector Ccnﬁguratinn_- B e |
Made: (1) rort: (5) .

Serial number: @ ROM version: @ 2.03
Unit 10 @ @

Use recycle valve @ System check settings...

®

OK Cancel

Lg

Element Bezeichnung
1 Modell

* PDA-Detektor (fir das ExionLC AC System)
» UV-Detektor (flr das ExionLC AD System)

2 Seriennummer
3 Einheits-ID
4 Ruckflhrventil verwenden (bei ExionLC AD-System)
5 Anschluss (bei ExionLC AD-System)
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Element Bezeichnung
6 ROM-Version
7 Einstellungen zur Systemprufung
8 OK
9 Abbrechen

Abbildung 2-17: Option

-

Cption

? |t |

©)

Fast LC @
Pressure L.r.it:@

Pumip oparation mode:

Ry

CETTT -

MPa -

@ OK Cancel @

Element Bezeichnung

1 Pumpenbetriebsmodus
+ Isokratischer Fluss
+ Binarer Gradient

2 Schnell LC

3 Druckeinheit
+ kgf/cm2
*  psi
* MPa
* bar

4 OK

5 Abbrechen

Analyst MD Software
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Abbildung 2-18: Shimadzu LC System-Konfiguration mit dem Integrated System

Shimadzu LC Controller

Shimadzu HPLC Systermn Cenfiguration

Detectors @

PO Detectar: @ nore

Yerzion: 6.5.2.3

:‘DSystem Contraller: | CBM-202, ~
Pumpz @
Pump & LC-2040 -
Pump B: LC-2040 -
Pump C: hone ~
Purmp D: hone b

Detector A hone e

Detector B: none A

Autozampler: @ SIL-204C+R -
Owen: @ CTO-204C ~

Sul:u::n:nntrn:nller: hone o

I:anigure...

Configure...
Configure...
Configure...

Configure...

Configure...

Configure. ..

Configure...
Configure...
Configure. ..

Configure...

@ SHIMADZU Soluwitions

O x|

Cancel
@ Help

@ Carnrnent

R

Pt

» Konfigurieren

Element Bezeichnung
1 System-Controller
2 Pumpen

3 Detektoren

» Konfigurieren

4 Autosampler

» Konfigurieren

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung
5 Ofen
» Konfigurieren
6 Subcontroller
» Konfigurieren
7 PDA-Detektor
» Konfigurieren
8 Konfigurieren
9 OK
10 Abbrechen
11 Hilfe
12 Kommentar

Abbildung 2-19: (Shimadzu) CBM-20A Configuration

Switches

Fielays @

Sound Alarm on Error

CBM-20A Configuration

Communications @
@ () Serial Port

[ ] Tum Off Belays on Emor
Autozero Detector 4

Autozero Detector B

w [ ] Fun triggered by external device @

i

ey

(®) TCPAP

[Mane]

| 192.168.200. 99 |

Fort; 5001

@ AutoConfig

Prezsure Units:

Cancel

pzi

Felay 1: Start

Relay 2 Ewvent e [ ] LoopsHoald Command Enmpatil:ule
Relap 3 Evert w @Enntrul b o Marmal w
Relay 4: Event “ LC-30 Series Compatible

External Start: | All Buns e System P kas: @

(3

Search ...

Test @

W

Help

Analyst MD Software
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Element

Bezeichnung

Schalter

» Systemschutz

* Akustischer Alarm bei Fehler
* Relais bei Fehler ausschalten
* Autozero Detektor A

¢ Autozero Detektor B

Kommunikationen

+ Serielle Schnittstelle
« TCP/IP

* Anschluss

e Suchen

AutoConfig

Test

Relais
* Relais 1 — Relais 4

« Start
» Stopp
* Fehler
* Ereignisliste
+ Externer Start
» Deaktivieren
* Alle Durchlaufe

* Nur Injizieren

Druckeinheiten (psi, kgf/cm?2, mPa, Bar)

Durchlauf von externem Gerat ausgeldst

Loop/Hold-Befehl kompatibel

Steuerungsmodus (Normal, Schnell-LC)

10

Kompatibel mit LC-30 Series

11

System P.MAX

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung
12 OK
13 Abbrechen
14 Hilfe

Abbildung 2-20: Dialogfeld ,,Option*“
Option @ ?
@ Bimary gradient @ -

lsacratic flow

Pt

Pump operation mode:

Fast LC @
Pressure unit: @

Bimary gradient

Low pressure gradient

OK @ Cancel

Element Bezeichnung
1 Option
2 Pumpenbetriebsmodus
3 Schnell LC
4 Druckeinheit
5 » Binarer Gradient
* Isokratischer Fluss
» Binarer Gradient
* Niederdruck-Gradient
6 OK
7 Abbrechen

Abbildung 2-21: (Shimadzu) Pump Configuration

i =

Pump Configuration

O]
@
Y (ow® O

Saolenaid Y alve: [ hone

Degaszer [ none

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung
1 Solenoidventil (keine)
2 Entgaser (Keine)
3 OK
4 Abbrechen
5 Hilfe

Abbildung 2-22: (Shimadzu) Autosampler Configuration

o

Autosampler Configuration @

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

il =

£k ¥ £
[ Back Changer Installed @
[] Rinze Pump Installed. @

[] Supports Pretreatment * @

[* Requires Pretreatment option to be installed in
hardveare]

Coa® [om® (m®

Element Bezeichnung

1 Probenschleifen-Grélke: _ ul

Sequenz Uberspringen, wenn ein Flaschchen fehilt.

Probenkihler installiert

Reihenfolge der MTP-Probe

Rack-Wechsler installiert

Spulungspumpe installiert

Unterstltzt Vorbehandlung *

(* Option ,Pretreatment muss in der Hardware installiert sein)

Ol Nl BN

OK

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung
10 Abbrechen
11 Hilfe

Abbildung 2-23: (Shimadzu) Oven Configuration

Cwen Configuration

Walves @

=

Left: [ none

)

Right: [ nohe

7

Coe@ (ow®

Element Bezeichnung
1 Ventile
* Links
* Rechts
2 OK
Abbrechen
4 Hilfe

Analyst MD Software
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Abbildung 2-24: (Shimadzu) Registerkarte ,,Pumps*

* |sokratischer Fluss

¢ Binarer Fluss

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
Element Bezeichnung
1 Pumpmodus

2 Konstant

* Druck
* Durchfluss
* Pumpe A Durchfluss: _ ml/min

* Pumpe B Durchfluss: _ ml/min

3 Konfigurierte Pumpen
* Pumpe A
* Pumpe B
* Pumpe C
* Pumpe D

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Element Bezeichnung

* Minimum: _ psi

* Maximum: _ psi

4 Druckgrenzwerte (Pumpe A)

e Minimum: _ psi

* Maximum: _ psi

5 Druckgrenzwerte (Pumpe B)

Abbildung 2-25: (Shimadzu) Registerkarte ,,Autosampler*

Pumps | 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
Enzble Cocler Unit
Cooler Temperature: 15 T
Control Vial Meedle Stroke: 52 mm
Element Bezeichnung
1 * Modell
* Rack-Typ
* Rack Idschen

Analyst MD Software
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Element Bezeichnung

2 * Autosampler verwenden

+ Spulvolumen: _ (ul)

* Nadelhub: _ (mm)

» Spullgeschwindigkeit: _ (ul/s)

* Probenahme-Geschwindigkeit: _ (ul)
* Reinigungsdauer: _ (min)

+ Spulungssenkdauer: _ (s)

* Spllmodus (Keine Spulung/Vor der Ansaugung/Nach der
Ansaugung/Vor und nach der Ansaugung)

« Kiuhlereinheit aktivieren
» Kuihlertemperatur: _ (°C)

* Flaschchen-Nadelhub steuern: _ (mm)

Abbildung 2-26: (Shimadzu) Registerkarte ,,Oven*

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

Model: (1) CT0-204C

Erable Oven @

Oven Temperature: 40 C @
Maximum Tempersture: 85 c(a)
Element Bezeichnung

1 Modell

2 Ofen aktivieren

3 Ofentemperatur: _ C

4 Maximale Temperatur: _ C

Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Abbildung 2-27: (Shimadzu) Registerkarte ,,Controller*

| Pumps I Autosampler | Cven | Controller | Time Program

Model: CEM-20A @
Paower Cln@
] Event 1
7] Evert 2 @
[] Evert 3
[] Evert 4
Element Bezeichnung
1 Modell
2 Strom Ein
3 Ereignis 1, 2, 3,4

Abbildung 2-28: (Shimadzu) Registerkarte ,,Time Program*“

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

ONENCEN WG
Time Module " |Ewvent Pararneter

1 90.00 Cantraller Stap

2

Element Bezeichnung

1 Zeit
2 Modul
3 Ereignisliste
4 Parameter

Analyst MD Software
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Abbildung 2-29: Create New Project/Subproject

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 | {%

Element Bezeichnung

1 Das Projekt wird im folgenden Verzeichnis erstellt

Projektname

Teilprojekt-Spezifikationen

Teilprojektname

Projektordner

Teilprojektordner

Alle hinzufligen

Alle entfernen

Ol Nl PR~ DN

Konfiguration als Standard fir neue Projekte festlegen
OK

—_
o
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Hardwarekonfiguration

Element Bezeichnung
11 Abbrechen
12 Hilfe

Analyst MD Software
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Report Template Editor

3

Abbildung 3-1: ,,Report Template Editor“ — Registerkarte ,,Header/Footer Design“

Header/Footer Design | Page Setup |

Header@

Fields @

Design Elements
[ Acquistion Elements
B[ Guantitation Elements

Fields @

Justification @
i@ Left Justify

(7 Centre Justify
(7 Right Justify

"0,

Footer m
W

':| Yigible from any project

Element Bezeichnung
1 Design von Kopf-/Fullzeile
2 Felder
* Designelemente
+ Erfassungselemente
* Quantifizierungselemente
Kopfzeile
4 Felder

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Report Template Editor

Element Bezeichnung

5 Ausrichtung
* Ausrichtung nach links
* Ausrichtung mittig

* Ausrichtung nach rechts

6 Schriftarten
7 Fulzeile
8 Sichtbar aus jedem Projekt

Abbildung 3-2: ,,Report Template Editor“ — Registerkarte ,,Page Setup*“

| Header/Footer Design | Page Setup @

Publication Destinations @ Margins @ Page Layout @
Ex=
S MAMCON-PRINT1NCON-F1IF2ZRME Top: 020" -
Bottom: 0.80" =
Left: 0.00" =
Right: 0.00" =
1| 1l 3
Select Destination @ From Edge @ Page Orientation @
Header:  0.307 = )
[ Prirter ] ") Portrat @ Landscape
Footer: 0.30" =
Element Bezeichnung
1 Seiteneinrichtung
2 Veréffentlichungsziele
* Drucker
3 Ziel auswahlen
* Drucker
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Report Template Editor

Element

Bezeichnung

Rahmen

+ Oben

* Unten
» Links

* Rechts

Von Kante

+ Kopfzeile

* Fulzeile

Seitenlayout

Seitenausrichtung

* Hochformat

* Querformat
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Verbindungsoptimierung 4

Abbildung 4-1: Instrument Settings

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 |
Element Bezeichnung
1 Bitte stellen Sie den Geratezustand ein
2 Einlass
* Infusion
* FIA
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Verbindungsoptimierung

Element Bezeichnung

3 Massenspektrometer
* MS-Analyse
* MS/MS-Analyse

4 Standard-Erfassungsmethode

5 Rack Code

6 Rack Position

7 Plate Code

8 Plate Position

9 Injektionsvolumen (pl)

10 Ruckseite

11 Weiter

12 Abbrechen

13 Hilfe
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Verbindungsoptimierung

Abbildung 4-2: lons to use in MS/MS Analysis

lons to use in MS/MS Analysis @

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

Precursar lon: Palarity: @
@-&- 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 |
Element Bezeichnung
1 Bitte wahlen Sie die in MS/MS-Analyse zu verwendenden lonen
2 Vorlaufer-lon
* MW-lon

» Suchfenster (+ Da)

+ Basis-Peak-lon
» Suchbereich: _bis _(Da)
* Verbindungsname

» Auflésung (niedrig, Einheit, hoch)

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Verbindungsoptimierung

Element Bezeichnung

3 Produkt-lon

» Benutzerspezifisch
« Automatische Auswahl
¢ Kriterien

* Auflésung (niedrig, Einheit, hoch)

4 Polaritat

* Positiv
* Negativ
+ Beide

Ruckseite

Weiter

Abbrechen

| N O] O

Hilfe

Abbildung 4-3: Product lon Auto Selection Criteria

[ 2 ]

Product Ion Auto Selection Criteria

@ From the Most Interze ; peaks

@ Euild final method using 1 mozt intense peaks

@ Exclude Product lons within = 2-000 Da of Precursor lan mz

@ ir. Maszz for Product lon: 10,000 Da

@T hrezhold for Product lon: 0.000 cps

®EIK

[

] I Default®] [m HE|D®]

Element Bezeichnung
1 Aus den intensivsten_ Peaks
2 Endgultige Methode erstellen mit den_ intensivsten Peaks
3 Produkt-lonen ausschlie®en mit £ Da des Vorlaufer-lons m/z
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Verbindungsoptimierung

Element Bezeichnung

4 Min. Masse flr das Produkt-lon: Da

Schwellenwert flr Produkt-lonen: cps
OK

Standard

Abbrechen

Hilfe

O|l|o|N]|O| O

Abbildung 4-4: lons to use in MS Analysis

lons to use in M5 Analysis @

Please select the ions to use in M5 Analysis: @

Target lon: @
i@ MW lan

Search Window: £ 2.500 (Da)
(7 Base Peak lon

i -Ir'r'r' e

Search Hange: 30.000 to LU DU [Da}

Compound Mame: | Target

Resalution: [ it -

Puolarity: @

@ Positive
(71 Megative
“ Both
<Back || MNet> | | Camcel | [ Hebp
Element Bezeichnung
1 Bitte wahlen Sie die in MS-Analyse zu verwendenden lonen
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Verbindungsoptimierung

Element Bezeichnung
2 Ziel-lon
* MW-lon

« Basis-Peak-lon

» Suchfenster (£ Da)

» Suchbereich: _bis _(Da)
* Verbindungsname

* Auflésung (niedrig, Einheit, hoch)

3 Polaritat

* Positiv
* Negativ
* Beide

Ruckseite

Weiter

Abbrechen

N|o|lo| b~

Hilfe
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Verbindungsoptimierung

Abbildung 4-5: Target Components

[ Target Components @ﬁ
Please enter the target components to optimize: @
Compound Hame MWJD&J Ho. (:':_harges
: @ ONNO)
2
| <Back Finish Cancel | [ Help
Element Bezeichnung
1 Bitte geben Sie die zu optimierenden Zielkomponenten ein:
2 Verbindungsname
3 MW (Da)
4 Nein. Ladungen
5 Ruckseite
6 Fertigstellen
7 Abbrechen
8 Hilfe
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Verbindungsoptimierung

Abbildung 4-6: Dialogfeld ,,FIA Target Compounds*

B

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

Element Bezeichnung

1 Diese Zielverbindungen werden optimiert. Sie konnen den
Verbindungsnamen andern. Geben Sie an, welche als interner Standard
verwendet werden soll.

Verbindungsname
Q1-Masse (Da)
Q3-Masse (Da)
Interner Standard Std.

Flaschchenposition

N|OoO|lOoa|l A~ WOIDN

Hinweis: Alle als I.S. (interner Standard) definierten
Verbindungen werden nicht verwendet, um optimale Quelle/Gas-
Parameterbedingungen zu bestimmen.
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Verbindungsoptimierung

Element Bezeichnung
8 Resolution
9 Q1-Auflésung

* Niedrig

* Einheit

* Hoch
10 Q3-Auflésung

* Niedrig

* Einheit

* Hoch
11 Ruckseite
12 Weiter
13 Abbrechen
14 Hilfe

Analyst MD Software
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Verbindungsoptimierung

Abbildung 4-7: Dialogfeld ,,FIA Source Parameters*“

F ™y
TEET

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 ()

Element Bezeichnung
1 Wahlen Sie die Quellenparameter zur Optimierung in FIA aus
2 Parametername
+ Curtain Gas
» Stolgas

* lonSpray-Spannung

* Temperatur

* Gas 1 der lonenquelle
* Gas 2 der lonenquelle

* Interfaceheizung
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Verbindungsoptimierung

Element Bezeichnung
3 Optimieren
4 Aktueller Wert
5 Wert zur Optimierung
6 Injektion fir jeden Parameter wiederholen
7 Gesamtzahl der Injektionen
8 Gesamtes Probenvolumen: _ (ul)
9 Ruckseite
10 Weiter
11 Abbrechen
12 Hilfe

Analyst MD Software
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Verbindungsoptimierung

Abbildung 4-8: Dialogfeld ,,FIA Compound Parameters*

-

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| i 3
Total # of Injections: 0 @
Total Sample Volume: 0 LT)] .
Mass Spec. Duration: 5.0 {min) @
10 1 12 @
~<Back | Fnish | [ Cancel | [THep |

Element Bezeichnung
1 Wahlen Sie die Verbindungsparameter zur Optimierung durch FIA aus
2 Verbindung
MRM
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Verbindungsoptimierung

Element

Bezeichnung

Parametername

» Auflésungspotenzial von lonenclustern
+ Eingangspotenzial

» Stolzellen- Eingangspotenzial

+ Stollenergie

» StolRzellen-Austrittspotenzial

Optimieren

Aktueller Wert

Wert zur Optimierung

Gesamtzahl der Injektionen

Gesamtes Probenvolumen: _ (ul)

Massenspektrometer Dauer: _ (min)

Ruckseite

Fertigstellen

Abbrechen

Hilfe

Analyst MD Software
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Gerateoptimierung 5

Abbildung 5-1: Gerateoptimierung

-

A Instrument Optimization =] B S
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 & TRAP Instrument Optimization Vier: 2.5341.9
Element Bezeichnung
1 Wahlen Sie die Optimierungsart, die Sie ausfiihren méchten.
2 Bevor Sie mit der Optimierung des Gerats beginnen, nutzen Sie den

Modus ,Manual Tuning®, um die Quellparameter zu optimieren und das
Spray zu stabilisieren.

Instrumentenleistung Uberprufen

4 Nur Massenkalibrierungen anpassen

5 Gerateeinstellungen anpassen (Form der Peaks, Kalibrierung, erweiterte
Parameter usw.)

6 Zuricksetzen der gewahlten Scan-Modi auf Standardwerte und
Anpassung der Gerateeinstellungen
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Gerateoptimierung

Element Bezeichnung
7 Hilfe
8 Vorheriges
9 Weiter
10 Beenden

Abbildung 5-2: Gerateoptimierung

-

A Instrument Optimization = @
File Edit View Tosls 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
Element Bezeichnung
1 Wahlen Sie einen Abstimmmodus
2 Zugelassenes Abstimmen: Stimmen Sie jeden Scan-Modus mit der

empfohlenen Abstimmungslésung ab. Sie missen die Software zur
Instrumentenoptimierung fur jede Abstimmungsldsung ausfihren.

3 Alternatives Abstimmen: Eine Losung zur Abstimmung aller Scan-Modi
verwenden.
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Gerateoptimierung

Element Bezeichnung

4 Es wird empfohlen, die zugelassene Abstimmmethode zu verwenden.
Wenn Sie nicht empfohlene Abstimmlésungen verwenden, wird das
Instrument moglicherweise nicht optimal abgestimmit.

Hilfe

Vorheriges

Weiter

0| N O] O

Abbrechen

Abbildung 5-3: Gerateoptimierung

File Edit View Tools Help

(1Select the scan modes

@ Tuning Solution | 100 « diute Agient |
Polarity & Positive
T MNegative
Quad o T
@ r r
r r
r r
r r
I r
g ~ 50 Dals MEIME.-'ME@
™ 250 Dals ™ Isolation & Resolution
™ 1000 Da's ¥ Excitation
™ 10 000 Da's
[ 20 000 Da's

@ <- Prav

Help | More Options..|

(L emmenommanes I =

|Ne>d-> |®Cancel |

R Instrument Optimization Ver: 3.3001.9

Tnstrumént: & P 4500

Element Bezeichnung
1 Scan-Modi auswahlen
2 Tuning-L6ésung
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Gerateoptimierung

Element Bezeichnung

3 Polaritat
* Positiv
* Negativ

4 Quad

5 LIT (Dals)

6 MS/MS/MS
Isolierung und Auflésung
Anregung

7 Hilfe

8 Weitere Optionen

9 Vorheriges

10 Weiter

11 Abbrechen

Analyst MD Software
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Gerateoptimierung

Abbildung 5-4: Instrument Optimization: Options

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 EXB |153
Help |
Element Bezeichnung
1 LIT-Praferenzen
2 POS +
3 * Feste Flllzeit

* Dynamische Fullzeit

* QO-Trap
4 NEG -
5 Scan-Dauer fur LIT Tests und Kalibrierung _ Sekunden
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Gerateoptimierung

Element Bezeichnung
6 Niedriger m/z-Bereich
* hoéhere Empfindlichkeit
¢ bessere Form der Peaks
7 Hoher m/z-Bereich
* hdéhere Empfindlichkeit
« bessere Form der Peaks
8 Quad-Praferenzen
« Peak-Breiten-Ziel
9 Optionen
* Optimieren von C2B
« Maximum EXB
10 Hilfe
11 OK

Analyst MD Software
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Gerateoptimierung

Abbildung 5-5: Gerateoptimierung

.ﬂi Instrumnent Optirmization
File Edit View Tools Help

(1) Infuse: 100 x dilute Agilent

in positive mode

@ Source Paramelers
FOS

lonSpray Voltage [E200
lon Source Gas1 [15
lon Source Gas2 |0

Help ;

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

@ Syringe Parameters
Syringe Diameter (mm) [4.61

= | @ [ek]

Flow Rate (ul/min) |7

| ®GD! |

<- Prav Cancel |

Instrument: 3200 Q TRAP

Instrument Optimization Ver: 2.5341.9

Element Bezeichnung
1 Infundieren: im _ Modus
2 Geben Sie die Quellparameter der lonenquelle in die folgenden Felder
ein und klicken Sie dann auf ,GO!*.
3 Quellenparameter
* lonSpray-Spannung
* Gas 1 der lonenquelle
* Gas 2 der lonenquelle
4 Spritzenparameter
» Spritzendurchmesser (mm)
* Volumenstrom (uL/min)
5 Hilfe
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Gerateoptimierung

Element Bezeichnung
6 Vorheriges
7 GO
8 Abbrechen

Analyst MD Software
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»IDA Method Wizard*

Abbildung 6-1: Dialogfeld ,,Create IDA Experiments*

Create IDA Experiments

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

Element Bezeichnung

1 Art des IDA-Experiments

* Erweitertes MS >> Erweitertes Produkt
¢ MRM >> Erweitertes Produkt

* Neutralverlust/Volaufer-Scan >> Erweitertes Produkt

2 Anzahl der Ubersichtscans
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»IDA Method Wizard“

Element Bezeichnung
3 ,Enhanced Resolution Scan“ verwenden, um Ladezustand und
Isotopenmuster zu bestatigen
4 Erzeugung MS3-Experiment aktivieren
5 Dynamische Fullzeit
6 Zurlck
7 Weiter
8 Fertigstellen
9 Abbrechen
10 Hilfe
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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»IDA Method Wizard*

Abbildung 6-2: Dialogfeld ,,Survey Scan — Enhanced MS (EMS)“

Survey Scan - Enhanced MS (EMS) [

Megative Mod @

Declusterng Potential (DF): 0
@ Start mass: 100 (Da)
@ Stop mass: 1000 (Da)

@Scan ate: | 10000 - | (Dass)

@ LITfill time: 0.2 ims)

-~
[mn)
[+1]
g
g
W
T

Cancel | | Help

Element Bezeichnung

1 Positiver Modus

Negativer Modus

Auflésungspotenzial (DP)

Startmasse: _ (Da)

Stoppmasse: _ (Da)
Abtastrate: _ (Dal/s)
LIT-Fullzeit: _ (ms)

N|OoO|lOoa|l A~ WOIDN
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»IDA Method Wizard“

Abbildung 6-3: ,,Survey Scan — Multiple Reaction Monitoring (MRM)“

Survey Scan - Multiple Reaction Menitering (MRM) @
o F

Megative Mode @
Declustering Potential (OF): 30 Resolution Q1| uNIT = @
@ Resalution G3: | LOW - @

®

@ Manually Enter MEM Transitions
Automatically Generate Metabolite MRM Transitions

®

-~
[mn)
[+1]
S
g
W
T
T
&
=]
0
o
e
o
=]

Element Bezeichnung

1 Positiver Modus

Negativer Modus

Auflésungspotenzial (DP)

Al WIDN

Auflésung Q1
+ HOCH
EINHEIT
NIEDRIG
OFFEN
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»IDA Method Wizard*

Element Bezeichnung

5 Auflésung Q3
+ HOCH
« EINHEIT
+ NIEDRIG
+ OFFEN

6 MRM-Ubergange manuell eingeben

7 Metabolit-MRM-Ubergénge automatisch erzeugen

Abbildung 6-4: MRM Transitions

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
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»IDA Method Wizard“

Element Bezeichnung
1 Stehzeit: _ (ms)
2 CE auf alle MRM anwenden
3 StoRenergie (CE): _ (eV)
4 + Q1 (Da)
+ Q3 (Da)
+ CE (eV)
5 Scan _ (s)
6 MRM-Ubergéange Idschen

Analyst MD Software
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»IDA Method Wizard*

Abbildung 6-5: ,,Survey Scan“ — ,,Survey 1

Survey Scan - Survey 1

25|

Megative Mode @

E@lstering Potential (DF); 20
@cc.nisic.n Energy (CE): 40

@Start_ mass: 100
Stop mass: 1000

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

@ @ Meutral Loss of
a0 (Da)
@ Precursor of
Resolution Q1: [UNIT =
V) Resolution Q3: I_Cl‘n"l.l'—v @
(Da) @s.:an time: [0.0901  fisec)
(Da) @Step size: 1 (@mu)
Finist Cancel | | Help

Element Bezeichnung

1 Positiver Modus

Negativer Modus

Neutralverlust von _ (Da)

Vorlaufer von _ (Da)

Auflésungspotenzial (DP)

StolRenergie (CE): _ (eV)

Startmasse: _ (Da)

Stoppmasse: _ (Da)

Oloo| NP~ WIDN

Abtastrate: _ (amu/s)
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»IDA Method Wizard“

Element Bezeichnung
10 Auflésung Q1
+ HOCH
+ EINHEIT
+ NIEDRIG
+ OFFEN
11 Auflésung Q3
+ HOCH
+ EINHEIT
+ NIEDRIG
+ OFFEN
12 Abtastdauer: _ (s)
13 Schrittweite: _ (amu)
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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»IDA Method Wizard*

Abbildung 6-6: ,,Dependent Scan“ — ,,Enhanced Product lon (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)

Element Bezeichnung

1 Die _ intensivsten Peaks Uberwachen mit

Collision Energy (CE)

Rollende StoRenergie verwenden

2

3

4 Startmasse: _ (Da)
5 Stoppmasse: _ (Da)
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»IDA Method Wizard“

Element Bezeichnung
6 Auflésung Q1
+ HOCH
« EINHEIT
+ NIEDRIG
+ OFFEN
7 Abtastrate: _ (Dals)
8 LIT-Fulizeit: _ (ms)

Abbildung 6-7: ,,Dependent Scan“ — ,,IDA Criteria“

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
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»IDA Method Wizard*

Element Bezeichnung
1 Fir lonen, die grof3er als _ sind und kleiner als _ (Da)
2 Welche Ubersteigen _ (cps)
3 Mit Ladezustand von _ bis _ Ladungen
4 Unbekannte einschliel3en
5 Frihere Ziel-lonen ausschlief3en

* |Immer
¢ Niemals
o Fir _(s)

* Nach _ Vorkommnis(sen)
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Erfassungsmethode erstellen r4

Abbildung 7-1: Liste der Scan-Typen

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...
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90/174

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
IVD-IDV-05-0536-DE-C



Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung

1 Erweiterte MS (EMS)
Erweitertes Produkt-lon (EPI)
Erweiterte Auflésung (ER)
MRM (MRM)

MS/MS/MS (MS3)
Neutralverlust (NL)
Vorlaufer-lon (Prec)
Produkt-lon (MS2)

Q1 MS (Q1)

Q1 Multiple lonen (Q1 MI)
Q3 MS (Q3)

Q3 Multiple lonen (Q3 MI)

Abbildung 7-2: Registerkarte ,,Q1 MS (Q1) MS“

Ms Advanced MS

DCerrlerfWidh@

Experment: 1
Parameter Range

)

Import List @

Total Scan Tlme@ R

scantpe: Q@IMS@) (2)  ~
Scanrate: | 200 w| (Dass) @ Period Summaq@
) ) . ) (] Scheduled lonization
Polarty © Pt Duwration: P-mﬂ' | (min)  Delay Time: |ﬂ | 620 g Tire Stop Teme
(:; N:g;:l Cycles: 1 = Cycle: [amc) (min) 0 [miin)
MCA @ 0 Start (Da) Stop (Da) Time {sec)
Mumber of acans to sum: 1 1 O O @-
13 14

fincludes pauses): 0.0000  |(sec)
Edt Parameters.(8)
Element Bezeichnung
1 Versuch
2 Scantyp
3 Abtastrate

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
4 Polaritat
* Positiv
* Negativ
5 MCA
6 Anzahl der aufzusummierenden Scans
7 Scanzeit gesamt (einschliellich Pausen): _ (s)
8 Parameter bearbeiten
9 Zentrum/Breite
10 Parameterbereich
1 Importliste
12 Zusammenfassung der Periode
+ Dauer: _ (min)
* Zyklen: _
* Verzégerungszeit: _ (s)
o Zyklus: _(s)
13 Start (Da)
14 Stopp (Da)
15 Zeit (s)
16 Geplante lonisation

« Startzeit (Min.)
» Stoppzeit (Min.)

Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-3: Registerkarte ,,Q1 MS (Q1) Advanced MS*“

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)

Element Bezeichnung

1 Scan-Modus
Scan-Modus: Strichspektrum

* Min. Peak-Trennung (Da)
* Min. Peak-Breite (Da)

* Scan-Modus: Springen von Peak zu Peak

» Massendefekt mDa/(100*Da)

2 *  Profil
» Schnellprofil
» Strichspektrum

» Springen von Peak zu Peak

3 Schrittweite: _ (Da)
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
4 Auflésung Q1
» Niedrig
* Einheit
* Hoch
+ Offnen
5 Intensitats-Schwellenwert (Gesamtanzahl)
6 Setzzeit: _ (ms)
7 Pause zwischen Massenbereichen: _ (ms)

Abbildung 7-4: Registerkarte ,,MRM MS* fiir SCIEX 4500MD- und Citrine-Systeme

MS Adwvanced MS

Experiment: | 1 @ [ Enabled e Basic Advancec @ Import List

Spantype: | MRM (MRM) @ ~

[ Scheduled lanization @
. 0.000 f 0
Polarity @ Postive Duration: :I i) Delay Time: (sec) Start Time Stop Time
' I 1 Py =
. 1 = Cyele: 0.0000 ( fman) |0
@ () Negative Crces: L= g e : e
Q1 Mass (Da) | Q3 Mass (Da) D'['m“' LZLT* D

1 ® O——@®
Total Scan Tme@

[includes pauses): 0.0000 (sec)

E&Pamnubum...@

Element Bezeichnung

1 Versuch

2 Scantyp

3 Polaritat
» Positiv
* Negativ

4 Scanzeit gesamt (einschliellich Pausen): _ (s)

5 Parameter bearbeiten

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung

6 Scheduled MRM
+ Aktiviert
* Grundeinstellung
* Erweitert

7 Importliste

8 Zusammenfassung der Periode
« Dauer: _ (min)
+ Zyklen: _
» Verzogerungszeit: _ (s)
* Zyklus: _(s)

9 Q1-Masse (Da)

10 Q3-Masse (Da)

11 Stehzeit (Millisek.)

12 ID

13 Geplante lonisation
+ Startzeit (Min.)
+ Stoppzeit (Min.)

Handbuch fiir die Ben
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-5: Registerkarte ,,MRM Advanced MS* fiir SCIEX 4500MD- und Citrine-

Systeme

M5 Advanced M5 |

Resalution G1: @
Resolution G13: @

Intensity threshold 0

total cournt): @
Settling time: @ 0 ims)

Fause between mass 5 007

ranges: @ ms)

Element Bezeichnung

1 Auflésung Q1
* Niedrig

* Einheit

* Hoch

+ Offnen

2 Auflésung Q3
» Niedrig

+ Einheit

* Hoch

+ Offnen

3 Intensitats-Schwellenwert (Gesamtanzahl)

4 Setzzeit: _ (ms)

5 Pause zwischen Massenbereichen: _ (ms)

Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-6: Registerkarte ,,.Scheduled MRM MS* fiir SCIEX 4500MD- und Citrine-

Systeme
MS Advanced MS
Scheduled MRM
Experimert; [1 (1)v [ Enabled @ @ Basic () Advanced mport List
Scantype: | MRM (MRM) @ gy | BA01/G3Resdiuon
Petiod Summ
! - @ [ Scheduled lanization
Pelarity ® Curation: .5 000 frin) Delay Time: |0 (sec) Start Time Stop Time
®) Postive r 1 R R
. 300 = : 1.0000 ! VLY i)
O Negative Cycles: M B Cyele: I—‘ [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
(5) Target for sMRM D, G2 ®) @)
@ Target Cycle Time {across sMRM expts)
(") Target Scan Time (per sMEM expt)
1 (sec)
Edit Pamnebum...@
Element Bezeichnung
1 Versuch
2 Scantyp
3 Polaritat
¢ Positiv
* Negativ
4 MRM-Messfenster: _ (s)
5 Ziel fur sSsMRM
+ Zielzyklusdauer (bei sSMRM-Experimenten)
+ Ziel-Scan-Dauer (nach sMRM-Experimenten)
6 Parameter bearbeiten
7 Scheduled MRM
» Aktiviert
» Grundeinstellung
* Erweitert
+ Q1/Q3-Auflésung
8 Importliste

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
9 Zusammenfassung der Periode
« Dauer: _ (min)
* Zyklen: _
* Verzogerungszeit: _ (s)
* Zyklus: _(s)
10 Q1-Masse (Da)
11 Q3-Masse (Da)
12 Retentionszeit (min)
13 ID
14 Q1-Auflésung
* Niedrig
* Einheit
* Hoch
+ Offnen
15 Q3-Auflésung
* Niedrig
* Einheit
* Hoch
+ Offnen
16 Geplante lonisation

» Startzeit (Min.)
+ Stoppzeit (Min.)

Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-7: Registerkarte ,,Scheduled MRM Advanced MS*“ fur SCIEX 4500MD- und

Citrine-Systeme

| MS Advanced M5

ranges:

Pause between mass

Resolution Q1 Unit @
Resolution G3: Unit @
Intensity threshold fotal [

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

5007 gy (5)

@ Scheduled MRM

Min. Dhwell: 3 (ms)
Mz, Dhwell: 250 (ms)
Element Bezeichnung

1 Auflésung Q1
* Niedrig
* Einheit
* Hoch
+ Offnen
2 Auflésung Q3
» Niedrig
* Einheit
* Hoch
+ Offnen
Intensitats-Schwellenwert (Gesamtanzahl)
4 Setzzeit: _ (ms)
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
5 Pause zwischen Massenbereichen: _ (ms)
6 Scheduled MRM

* Min. Stehzeit: _ (ms)
* Max. Stehzeit: _ (ms)

Abbildung 7-8: Registerkarte ,,.Scheduled MRM Pro MS“ fiir SCIEX 4500MD- und

Citrine-Systeme

W5 duared MS
Scheduled MAM @
Egemert 1 V‘Erx\-e' fanc (B Advanced Impent Lint

PR @ T3] Papcison [ Dyrnmee Vordow Edermon 5] Dynamis Backgrounsd Sobtracten

Fenod Sumemary @
[ Scteduiend lortraten

Fetsty Dumer:  [SDO0 |l Doy Tese: |0 o) | CtTew  SipTem

@ Ot Cyctes 08 Kz 12000 | daee P i
]
W @

Ftention Tume IR "l' Trigger
Imin] [nech Threahold

MFM dedecion windom

ol Masn p.'.I 3 s §Da] | Group

Extenninn
Threahokd

| el Weright

© Resciution | © R weolution |

Target S Tim e wb9M s

1
e (8)

O 0 © @D OO O OO0 O OO

Element Bezeichnung
1 Versuch
2 Scantyp
3 Polaritat
* Positiv
* Negativ
4 MRM-Messfenster: _ (s)
5 Ziel fir sMRM
+ Zielzyklusdauer (bei sSMRM-Experimenten)
+ Ziel-Scan-Dauer (nach sMRM-Experimenten)
6 Parameter bearbeiten
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
7 Scheduled MRM
+ Aktiviert
* Grundeinstellung
* Erweitert
+ Q1/Q3-Auflésung
* Dynamische Fenstererweiterung
* Dynamische Hintergrundsubtraktion
8 Importliste
9 Zusammenfassung der Periode
+ Dauer: _ (min)
o Zyklen: _
* Verzégerungszeit: _ (s)
o Zyklus: _(s)
10 Q1-Masse (Da)
11 Q3-Masse (Da)
12 Retentionszeit (min)
13 ID
14 Gruppe
15 MRM-Fenster (s)
16 Primar/Sekundar
17 Auslésungsschwellenwert
18 Erweiterungsschwellenwert
19 Verweilgewicht
20 Q1-Auflésung

* Niedrig
* Einheit
* Hoch

+ Offnen

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element

Bezeichnung

21

Q3-Auflésung

» Niedrig
Einheit
Hoch

Offnen

22 Geplante lonisation

Startzeit (Min.)
Stoppzeit (Min.)

Abbildung 7-9: Registerkarte ,,Enhanced Product lon (EPI) MS“

MSs Advanced M5
Width
Experiment: |1 @ L Conter/ Wi Import List @
[] Parameter Range @
Scantype: | Enhanced Product lon (EP ~ e @
. Pediod S
Scanrate: 10000 | Dars)(3) erod Sy (17) [ Schedued lorization
Polarity ® Duration: |€I.DG'D | (i) Delay Time: |':J | bec) Start Time Stop Time
Positive = ) -
OJ et oo [0 5] oee -
MCA @ | Start (Da) Stop (Da) Time (sec)
Mumbser of scans to sum: |]7 1 @ @
Product Of: @ |3EI.D0|J (Da)
Total Scan Time
(inchudes pauses): e eec)
Edit Parameters. .. @
Element Bezeichnung
1 Versuch
2 Scantyp
3 Abtastrate: _ (Dals)
4 Polaritat
¢ Positiv
* Negativ
5 MCA

Analyst MD Software
102/174

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
IVD-IDV-05-0536-DE-C



Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
6 Anzahl der aufzusummierenden Scans
7 Produkt von: _ (Da)
8 Scanzeit gesamt (einschliellich Pausen): _ (s)
9 Parameter bearbeiten
10 Zentrum/Breite
11 Parameterbereich
12 Importliste
13 Massen optimieren
14 Start (Da)
15 Stopp (Da)
16 Time (sec)
17 Zusammenfassung der Periode
+ Dauer: _ (min)
* Zyklen: _
* Verzogerungszeit: _ (s)
» Zyklus: _(s)
18 Geplante lonisation

+ Startzeit (Min.)
+ Stoppzeit (Min.)
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-10: Registerkarte ,,Enhanced Product lon (EPI) Advanced MS*

MS Advanced MS |

Intensity threshold 0

ftotal count): @
Settling time: @ o

Scan mode: @ Profile @ b ) Fixed LITfill time |2 (ms)

Step size: @ 0.06 Da) @ Dynamic fill time

Resolution (11 @

(3 Entry Bamier: g ]

ims)
Pascbetneenmass  5op;
Qo gTrap-S?
Element Bezeichnung
1 Scan-Modus
2 +  Profil-
» Strichspektrum
3 Schrittweite: _ (Da)
4 Auflésung Q1
» Niedrig
* Einheit
* Hoch
+ Offnen
5 Intensitats-Schwellenwert (Gesamtanzahl)
6 Setzzeit: _ (ms)
7 Pause zwischen Massenbereichen: _ (ms)
8 QO Trapping
9 Feste LIT-Fullzeit: _ (ms)
10 Dynamische Fillzeit
11 Q3 Zugangsschranke: _ (V)

Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-11: Registerkarte ,,MS/MS/MS (MS3) MS*

M5 Advanced M5 @
Experment: |1 "0 C)Center / Wi import List
[+] Parameter Range
Seantype: | MS/MS/MS (MS3) @ w Mo Fragmentation Optimize Masses @
Scan rate: 10000 o [DEJ'%] @ ) Pedod Sunl'nary D Scheduled lonization
Polarity o Duration: .D.I}DU | fmin}  Delay Time: ‘U | Bec) gt Teme Siop Tame
ositive P
: 1 : : 0.0000 iny [0 in)
(0 Negative Cycles: L = Cycle: 0.0000 | {sec) {min) min)
MCA @ O Start (Da) Stop (Da) Time (sec)
Mumber of scans to sum: 1 T 1 @ @ '
1st Precursar: 30.000 (Da)
2nd Precursor: 10.000 (Da)
Tetal Scan Tme @ R fsec)
(includes pauses): S
Edit Parameters...
Element Bezeichnung
1 Versuch
2 Scantyp
3 Abtastrate: _ (Dals)
4 Polaritat
e Positiv
* Negativ
5 MCA
6 Anzahl der aufzusummierenden Scans
7 1. Vorlaufer: _ (Da)
8 2. Vorlaufer: _ (Da)
9 Scanzeit gesamt (einschlief3lich Pausen): _ (s)
10 Parameter bearbeiten
11 Zentrum/Breite
12 Parameterbereich
13 Keine Fragmentierung
14 Importliste
15 Massen optimieren
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung

16 Zusammenfassung der Periode
» Dauer: _ (min)
* Zyklen: _
* Verzogerungszeit: _ (s)
* Zyklus: _(s)

17 Start (Da)

18 Stopp (Da)

19 Time (sec)

20 Geplante lonisation
» Startzeit (Min.)
« Stoppzeit (Min.)

Abbildung 7-12: Q1 Multiple lonen (Q1 M)

Ms Advanced MS
Experiment: |1 @/ @ Impost List
Scantype: | Q1 Multiple bons (@1 M)~ @
Period Summary
[ scheduled lonization
Polariy ® Dusestion: 0.000 fmin) Dielay Time: D fancy Start Time Stop Time
Positive . . _ - . .
©) O hosatre Cres: |1 Cye:  [0.0000 | (eec) fmin) |0 frin)
Dwell Time
@1 Mass (Da) (msec)
! (8) (o)
pry Ny
Total Scan Time @ — (sec)
(includes pauses): - e
Edit Parameters... @
Element Bezeichnung
1 Versuch
2 Scantyp
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106/174

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
IVD-IDV-05-0536-DE-C



Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung

3 Polaritat
¢ Positiv

* Negativ

Scanzeit gesamt (einschliellich Pausen): _ (s)

Parameter bearbeiten

Importliste

N|o|lo| >~

« Dauer: _ (min)

+ Zyklen: _

* Zyklus: _(s)

* Verzogerungszeit: _ (s)

Zusammenfassung der Periode

8 Q1-Masse (Da)

9 Stehzeit (Millisek.)

10 Geplante lonisation
« Startzeit (Min.)
+ Stoppzeit (Min.)

Abbildung 7-13: Registerkarte ,,Precursor lon (Prec) MS*

M3 Advanced MS

] [ Certer / \Width
Experiment: 1 ~
[] Parameter Range

Scantype.  Precursor lon (Prec) V

Perod Summary

Scanrate: | 200 v

(Dass)

Impart List

[[] scheduled lonization

Polarity
(@) Posttive
() Negative

MCA |

Number of scans to sum:

Precursor Cf: @

Total Scan Time T
(inchudes pauses). Y

[1
(30.000

Edit Parameters...

| (Da)

(sec)

Duration: 0.000 [min)

Delay Time: |0 (sec)

Cycles: |1 = Cycle: j[}-_{]ﬂ[}l} | fsec)

Start Time Stop Time

{min) |0 frmim)

Start (Da)

Stop (Da)

Time (sec)
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung

1 Vorlaufer von: _ (Da)

Abbildung 7-14: Registerkarte: ,,Neutral Loss 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
) Cycles: 1 : Cycle: 00000 | fsec) (D fmin) |0 fmin)
() Negative
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...
Element Bezeichnung
1 Verlust von: _ (Da)
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-15: Registerkarte: ,,Neutral Loss Advanced MS*

| 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)

Element Bezeichnung
1 Scan-Modus
*  Profil

» Schnellprofil

» Strichspektrum

» Springen von Peak zu Peak

2 Schrittweite: _ (Da)

3 Auflésung Q1
* Niedrig

* Einheit

* Hoch

+ Offnen

4 Auflésung Q1
» Niedrig

+ Einheit

* Hoch

+ Offnen
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
5 Intensitats-Schwellenwert (Gesamtanzahl)
6 Setzzeit: _ (ms)
7 Pause zwischen Massenbereichen: _ (ms)

Abbildung 7-16: Registerkarte ,,Compound*

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

Element Bezeichnung
1 Parametertabelle Zeitabschnitt 1 Experiment 1
2 Verbindung
3 Die folgenden Parameter auf alle anderen Experimente der gleichen

Polaritat anwenden:
4 ~,Source/Gas"
5 Verbindung
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
6 OK
7 Abbrechen
8 Hilfe

Abbildung 7-17: Registerkarte ,,.Source/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 ]

Element Bezeichnung
1 Parametertabelle Zeitabschnitt 1 Experiment 1
2 ,Source/Gas”
3 lonenquelle: Turbospray
4 Curtain Gas (CUR)

Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
5 Collision Gas (CAD)
* Niedrig
+ Mittel
* Hoch
6 lonSpray-Spannung (IS)
7 Temperatur (TEM)
8 lonenquellengas 1 (GS1)
9 lonenquellengas 2 (GS2)
10 Schnittstellenheizer (IHE) (Ein, Aus)
1" Die folgenden Parameter auf alle anderen Experimente der gleichen
Polaritat anwenden:
12 ,Source/Gas*
13 Verbindung
14 OK
15 Abbrechen
16 Hilfe
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-18: ,,Acquisition Method Editor — Registerkarte ,Isocratic* (Jasper LC-
System oder Shimadzu CL LC-Serien)

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 Gradient
- LC System — .
-t Equilibrate Flows @ 0.0000) mL/min Time Fow
2 Injection Pressure limits: @ : '| |CID30{2-
1P P T 00 MPa R 10,0 MPa 2
r Compressibi Ty SEtL "|="13'—
Compressibility settings
Use pump settings
';L'.::}L':_I'_‘ sett ngs _®
Purge order  Mobile phase name Purge time
15t Mone 5 min
Element Bezeichnung
1 * SCIEX DX-PUMPE (Jasper LC-System)
+ LC-20ADXR (Shimadzu CL LC-Serien)
2 Stoppzeit: _ (min)
3 Durchfluss: _ (ml/min)
4 Druckgrenzen
*  Minimum: _ (mPa)
* Maximum: _ (mPa)
5 Gradient
* Erweitert
o Zeit
* Durchfluss
* Einfach

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung

6 Kompressibilitatseinstellungen

» Kompressibilitdtseinstellungen

* Pumpeneinstellungen verwenden

7 Einstellungen fiir automatische Reinigung
* Reinigungsreihenfolge: 1.
* Name der mobilen Phase: Keiner

* Reinigungsdauer: _ (min)

Abbildung 7-19: ,,Acquisition Method Editor — Registerkarte ,,Autosampler* (Jasper
LC-System oder Shimadzu CL LC-Serien)

Codumin Oven  System Comtroller

[}
## SCIEXDXSMPLR (1)

| Axtasamplers 1 pok LarTing 9

2
= Injpection settings @ . Specity rack i
=
Sampling speed: 5 s 'E
« Cogler temperature 15 b o =
T @ ht"-a'( and after aspiration,
Rinse moge Dip timeDs -
Element Bezeichnung
1 + SCIEX DX SMPLR (Jasper LC-System)
+ SIL-20ACXR (Shimadzu CL LC-Serien)
2 Autosampler
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Element

Bezeichnung

Injektionseinstellungen

* Probenahme-Geschwindigkeit: _ (ul/s)

» Kuihlertemperatur: _ (°C)

Spuleinstellungen
* Spiulmodus
» Vor und nach der Ansaugung, Senkdauer: 0 s

» Spllmodus: Keine Spulung, Vor der Ansaugung, Nach der
Ansaugung, Vor und nach der Ansaugung

» Spulungssenkdauer: _ (s)

Probenrackeinstellungen
* Rack angeben

* Typ
* Nadelhub (mm)

Handbuch fiir die Ben
IVD-IDV-05-0536-DE-C
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-20: ,,Acquisition Method Editor — Registerkarte ,,Autosampler* (Jasper
LC-System oder Shimadzu CL LC-Serien)

EEEE Column Oven

ii SCIEX DX SMPLR

System Controller

» Startzeit fur Vorbehandlung:
* Aus
* Automatisch

 Manuell

+ Uberlappungszeit fiir Vorbehandlung:

_min

| ALAGLAMBlEr @
Injection settings 7 %
Sampling speed Ll d
+ | Coaler temperature: e
Sample Rack 1.5mlL 108 vialks - 52
4 rack
r Rifise setlings 1"
Before snd after aspiration, Dip [ nject il @
Rinse made: timeDs -
ontrod wial needle stroke: 52 mm
Pretrestment stan liming: o -
Pretreatment overlap time: min
Rirging spesd s
Rirge valusme L1
Purge lime 250 min
ExCute SSmpler pungs
Element Bezeichnung
1 Probenrackeinstellungen
* Rack angeben
* Probenrack: _
* Nadelhub: _ mm
2 Injektionseinstellungen
* Flaschchen-Nadelhub steuern: _ mm
3 Erfassungszykluszeit-Optimierung

i Bl o | ‘.e;.

Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung

4 Spuleinstellungen
» Spllgeschwindigkeit: _ pl/s

* Spllvolumen: _ul

5 Reinigungseinstellungen

* Reinigungsdauer: _ min

6 Einstellungen flr automatische Reinigung

* Reinigung des Probengebers durchfiihren

Abbildung 7-21: ,,Acquisition Method Editor — Registerkarte ,,Autosampler* (Jasper
LC-System oder Shimadzu CL LC-Serien)

Column Oven  System Contraller

I Ig
Element Bezeichnung
1 Zeit
2 Befehl
3 Wert
4 Kommentar
5 Zeitprogramm

Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-22: , Acquisition Method Editor“ — Registerkarte ,,Column Oven“ (Jasper

LC-System oder Shimadzu CL LC-Serien)

Isocratic Autosampler TR EeRly

[ scexoxoven

System Controller

Column Oven

weibioxd sun (o

| Column Oven @ & _
Oven temperature: @ 40 ¢ + Wait for temperature equilibration before run
|®'e-nperatue irniit Maximiuem 160 = [Heat compensation-
alye @ F:HT::PDT—“U:.W “ AUTOD | -"-
S - Fr— Heat compensation Aow: L
Ready check: On
Element Bezeichnung
1 » SCIEX DX-OFEN (Jasper LC-System)
+ CTO-20AC (Shimadzu CL LC-Serien)
2 Column Oven
3 Ofentemperatur: _ °C
4 Temperaturgrenze (Maximum): _ °C
5 Ventil
¢ Ventil links: Keins; keins
* Ventil rechts: Keins; keins
6 Bereitschaftsprifung: Ein
7 Erweitert
» Vor der Durchfiihrung auf den Temperaturabgleich warten
8 Hitzekompensation (gilt nur fur Jasper LC-System)
» Hitzekompensation:
+ Automatisch
* Manuell
* Hitzekompensation: _ ml/min
9 Zeitprogramm

Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-23: ,,Acquisition Method Editor — Registerkarte ,,.System Controller*
(Jasper LC-System oder Shimadzu CL LC-Serien)

Isocratic Autosampler ColuminOven R

[ |
saga SCIEXDXCNTRL(D)

_ P — é
Execute autopurge before analysis AROpUrgE SETHng s pt
etrgs (@) ® «

Power on Wait time mil %
- seraticl flo 00000 mLim| =
Event 3 Turn oven(s) on after sutopurge
Frems Turn pumpis on after autopurge
Element Bezeichnung

1 System-Controller

2

+ SCIEX DX CNTRL (Jasper LC-System)
+ CBM-20A (Shimadzu CL LC-Serien)

3 Automatische Reinigung vor Analyse durchfiihren

4 Externe Ausgabeeinstelllungen

+ Strom Ein
* Ereignis 1
» Ereignis 2
* Ereignis 3

» Ereignis 4

5 Einstellungen fur automatische Reinigung
+ Aufwarmen

* Wartezeit: _ min

* Isokratischer1 Durchfluss: _ ml/min

» Nach automatischer Reinigung durchfiihren

» Ofen nach automatischer Reinigung einschalten

* Pumpe(n) nach automatischer Reinigung einschalten

6 Zeitprogramm

Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-24: ,,Acquisition Method Editor* — ,,Equilibrate” ausgewahlt (Jasper LC-
System)

Acquizition method

Purmp @

Step 0 [Equilibration] time [min] | 000

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

i ﬁJ,MRM

: 1 LC System

Element Bezeichnung

1 Pumpe
+ Schritt 0 (Aquilibrier)zeit (min)

Abbildung 7-25: ,,Acquisition Method Editor* — ,,Injection“ ausgewahlt (Jasper LC-
System)

Acquigition method
Autozampler

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

_1 LiC Systemn

Element Bezeichnung

1 Autosampler

* Injektionsvolumen (pl)

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-26: Registerkarte ,,Agilent Autosampler Properties”

Agilent Autosampler Properties | Advanced Properties |

Inject Details @ Wash Details

Syringe Size (u): @ 100 | Enabled

Injection VYolume [|.i}:® 50 Wash Location: | yy2qh Vial
Draw Speed [|.ifmin}:® 200.0 Wash Time (1 - 999 sec): |4
Eject Speed I}.i;-"min}:@ 0.0 Wash Cycles (1- 5): i
Needle Level {mm): @ 0.0 Wash Vial Number: 1

Wash Rack Number: 1
Temperature Control

[] Enabled @

Setpoint (4 - 40 C):

P d
=1

Element Bezeichnung

1 Injektionsdetails

Spritzengrof3e (ul)

Injektionsvolumen (ul)

Aufzugsgeschwindigkeit (pl/min)

AusstoRgeschwindigkeit (ul/min)

Nadelpegel (mm)

N|o|loa| | W|IDN

Temperaturregelung
+ Aktiviert
* Sollwert (4-40 C)

8 Waschdetails

* Aktiviert

»  Waschposition (Waschtiegel, Spilport)
* Waschzeit (1-999 s)

* Waschzyklen (1-5)

* Waschflaschchennummer

¢« Wasch-Rack-Nummer

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-27: Registerkarte ,,LC Pump Gradient“ (LC-Pumpen-Steigung)

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

Total Time | Flow Rate

{mimn) {plimin) 15

TE#2

TE#3

TE #4

.00 @ 0 @

L Ll I ) e ey e

4

W&e-pa [ Remove Steg)j

©)

[ Show Graph >> |

Element Bezeichnung

1 Gesamtzeit (min)

Volumenstrom (ul/min)

Schritt hinzufligen

Schritt entfernen

Al B WIDN

Diagramm anzeigen

Abbildung 7-28: Registerkarte ,,Limits“

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

Parameters @

Minimum Pressure {psi): @ 0.0
Maxdmum Pressure (psi): arzo
Compressibility: @ 100.0
Dead Volume (u):(5) 400
Strokce Volume () (6) 10

@Maximum Pressure Ramp (psi/sec): 100.0
Maximum Flow Ramp {ml/min: . 250.0

Element Bezeichnung
1 Parameter
2 Mindestdruck (psi)
3 Hochstdruck (psi)
4 Kompressibilitat

Analyst MD Software
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Handbuch fiir die Benutzeroberflache

IVD-IDV-05-0536-DE-C



Erfassungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
5 Totvolumen (ul)
6 StolRvolumen (pl)
7 Maximale Druckrampe (psi/s)
8 Maximale Flussrampe (ml/min2)

Abbildung 7-29: Registerkarte ,,Limits (Advanced)*

LC Pump Gradiert I Limits | Limits (Advanced) | Micro Mode|

Parameters @

Left Cn:-mpressihil'rt'_.r:® 100.0
®ngl'rt Compressibility:

Left Dead Volume (i) @ 400
Right Dead Volume {): @

Left Stroke Volume (): @ 1.0
Right Stroke Volume () @ 0.0

Element Bezeichnung

1 Parameter

Kompressibilitat links

Kompressibilitat rechts

Totvolumen links (ul)

Totvolumen rechts (ul)

StolRvolumen links (pl)

StolRvolumen rechts (pl)

Lésungsmittel links

Oloo| Nl B WIDN

Lésungsmittel rechts

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungsmethode erstellen

Abbildung 7-30: Micro Mode

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
Element Bezeichnung
1 Kapillarpumpenmodus (Mikro, Normal)

2

Parameter

*  Primarer Volumenstrom (ul/min)

* Flusssensor-Kalibrierungstabellenindex

Analyst MD Software
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Quantifizierungsmethode erstellen 8

Abbildung 8-1: Select Sample
Select Sample ﬂ

Please select the representative sample to use.

@ Samples

S ample0]
S ample001
S ample0o]
S ample00
Sample00t

K — i

@ YWerify Checksaum
( : } ak | @Eancel |

Element Bezeichnung

1 Wabhlen Sie die zu verwendende reprasentative Probe aus.

Datendateien

Proben

Prifsumme Uberprifen
OK
Abbrechen

(o200 B2 I e~ GV JN BN \N ]
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Quantifizierungsmethode erstellen

Abbildung 8-2: Die Registerkarte Components

Components | Integration | Calibration |
(1) Data Source: [Period 1/ Bxpt. 1 - (2) [ sum Mutiple fors
Intemal Standards
@ MName a1 /a3 —
1
2
3
4 - |
Analytes
@ Hame Internal Standard a1/a3 —
1 210.200/ 164.188
2 271.300/91.146
3 £09.400 / 185.039
4 £35.400/221.185
5
6
7
8 B
Element Bezeichnung
1 Datenquelle
» Zeitraum Nr./Expt.Nr.
2 Summe mehrerer lonen
3 Interne Standards
* Name
+ Q1/Q3
4 Analyten
* Name
* Interner Standard
+ Q1/Q3

Analyst MD Software
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Quantifizierungsmethode erstellen

Abbildung 8-3: Registerkarte ,,Integration*

| Componerts | Integration | Calibration |
(@) Anaie [ mincoadol - WA 2|k

weEy

@Cummmﬁm'.hls' nig/mlL Cale. Conc. Units:  ng/mL @ Bkg. Sart: |N/A @ Blg. Emd: |M/A @

Min Peak Height: 0.000 eps T RT Window 000 ge @smuuthing Width: |0 = | paints

Min Peak Width: 0000  goc  Ewpected RT: 15 min Jse Relative AT
Aatomatic - 1A I @ Noise Pescent: 50 %  Base SubWindow: 1000  min

® Spechy Parameters - MQ Il (13) pesk.Spltting Factor: 2. v | Report Largest Peak (15)
Element Bezeichnung

1 Analyt

2 Ubernehmen

3 Concentration Units

4 Berechn. Konz. Einheiten

5 Bkg. Start

6 Bkg. Ende

7 * Min. Peak-Hdhe _cps

* Min. Peak-Breite _s

8  RT-Fenster _s

* Erwartete RT _ min

9 Glattungsbreite: _ Punkte
10 Relative RT verwenden
11 « Automatisch - IQA Il

» Parameter angeben - MQ Il

12 Rauschen Prozent
13 Peak-Splitting-Faktor
14 Basis Sub-Fenster: _ min
15 Hochsten Peak berichten
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Quantifizierungsmethode erstellen

Abbildung 8-4: Registerkarte ,,Calibration*

L@unents | Inte.-glatiun| Calibration |

Apply to all analytes @ rescinnamine
Fit:

[Unear T] @

Weighting:

[ None @ - ] lterste @

Regression Parameter

@ Are
Hei:ht @

Element Bezeichnung
1 Auf alle Analyten anwenden
2 Analyt
3 Passung
* Linear

* Linear durch Null

* Quadratisch

* Mittlerer Reaktionsfaktor
» Betrieb

* Keine

4 Weighting
* Keine

« 1/x
 1/(x*x)
o 1ly

< My™y)
* Inx

e Iny

5 Iterieren

Analyst MD Software
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Quantifizierungsmethode erstellen

Element Bezeichnung
6 Regressionsparameter
e Area
* Hobhe
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Quantitation Wizard

9

Abbildung 9-1: Create Quantitation Set - Select Samples

Create Quantitation Set - Select Samples x|
Select the data file and the desired sample(s)to add to the new quantitation sst. @Imeqmlunn Algorthm: IntelCiuan
HAvalsble Data Fles: @ Avalsble Samples: @ _ Selected Samples: @

=>
'i]
el ALY [ KT - |
#dd A ies |(6) Add Al ]@ | Remove Al J
O @0 @ ©
Bac Next > i Cancel | [ Hep
Element Bezeichnung
1 Wahlen Sie die Datendatei und die gewunschte Probe(n) aus, um sie
dem neuen Quantifizierungssatz hinzuzuflgen.
2 Integrationsalgorithmus
3 Verfugbare Datendateien
4 Verfluigbare Proben
5 Ausgewahlte Proben
6 Alle Dateien hinzufligen
7 Alle hinzufligen
8 Alle entfernen
9 Ruckseite
10 Weiter
11 Fertigstellen
12 Abbrechen
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Quantitation Wizard

Element

Bezeichnung

13

Hilfe

Abbildung 9-2: Create Quantitation Set - Select Settings & Query

Create Quantitation Set - Select Settings 8t Query

Lea&e sedect the settings for the new regults fable and the defaull query (if any).

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

= &@ﬁ*_‘ el

@Hegratm Algorithen; InteliGuan

©

i (D B ()

==

Cancel | |  Hep

Element

Bezeichnung

1

Bitte wahlen Sie die Einstellungen fiir die neue Ergebnistabelle und (ggf.)

die Standardabfrage aus.

Integrationsalgorithmus

Zu verwendende Einstellungen

Standardabfrage

Keine

Ol DN

Vorhandene auswahlen

» Abfrage

Abfrage als Standardabfrage ausfiihren

Neue Standardabfrage erstellen

« Name

Ruckseite

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Quantitation Wizard

Element Bezeichnung
10 Weiter
11 Fertigstellen
12 Abbrechen
13 Hilfe

Abbildung 9-3: Create Quantitation Set - Select Method

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:

Element Bezeichnung
1 Geben Sie an, welche Methode fiir diesen Quantifizierungssatz
verwendet werden soll oder erstellen Sie jetzt eine neue Methode.
2 Integrationsalgorithmus
3 Choose Existing Method
* Methode
4 Create New Method

« Methodenname

5 »2Automatische* Methode erstellen (um Bereich fir jedes verfugbare lon
zu tabulieren)

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Quantitation Wizard

Element Bezeichnung
6 Zurlck
7 Weiter
8 Fertigstellen
9 Abbrechen
10 Hilfe

Abbildung 9-4: Create Quantitation Method - Select Representative Sample

Select the sample to use for buillding the guantitation method.,

Create Quantitation Method - Select Representative Sample

@ Integration Algorthm: InteliCuan

Triple Quadilio:_bat

Sample Name

WS

Sample Type | rescinnamine

Standard

minoxidol Co

tolbutamsde O rese -

verwendende Probe.

2 Triphe Quadiii_bat 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 Quadi;_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
] Triphe Quadili_bat | 5TD 3 | Standard |"1.0o0000 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 Triphe Quadili_bat | 5TD 5 | standara |"1.0o0000 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 ~
4 181 k
® @ o
<Back || MNed: Fir Cancel Heilp
Element Bezeichnung
1 Wahlen Sie die zur Erstellung der Quantifizierungsmethode zu

Integrationsalgorithmus

Dateiname

Probenname

Probenart

Zurick

Weiter

oI N|OoOO|lO| BN

Fertigstellen

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Quantitation Wizard

Element Bezeichnung
9 Abbrechen
10 Hilfe

Abbildung 9-5: Create Quantitation Method - Define Peaks For MassSpec

("Create Quantitation Method - Define Peaks For MassSpec |
(DF'FEBSE adjust the peak names and masses as necessary for perod 1, experiment 1, @ Integration Algorithem: InteliGuan
| Sum Mutiple |uns® @Defaut Smocthing Width: [D v] paints,
Intemal Standards @
Hame ai/a3 -
1
2 -
nr ¥
Analytes @
Hame Internal Standard Q1 f @3 -
1 210.200 / 164.188 2
2 |271.300/91.148
] |609.400 7 195.039
4 635.400 / 221.185
5 -
4 " 3
[ <Back |[ Ned> | [ Fnsh || Cancd | [ Hep |
Element Bezeichnung
1 Bitte passen Sie die Namen der Peaks und Massen wie erforderlich fur
Zeitabschnitt 1, Experiment 1 an.
2 Integrationsalgorithmus
3 Summe mehrerer lonen
4 Standard-Glattungsbreite: _ Punkte
5 Interne Standards
* Name
+ Q1/Q3
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Quantitation Wizard

Element Bezeichnung
6 Analyten
*« Name

* |nterner Standard

+ Q1/Q3
7 Ruckseite
8 Weiter
9 Fertigstellen
10 Abbrechen
11 Hilfe

Abbildung 9-6: Create Quantitation Method - Define Integration

Create Quantitation Method - Define Integration
G)F the desired paak was not found automatically, you should select both a @ Integration Algorthen; InteliCuzn

background range and the peak of interest by making a salection in the graph and
clicking the comesponding button.

BEET g e W (IO
B escinnemine

2.28

2

31.0e4 +

Irilensity, €ps @
(L]
[=]
L

2084 4

1094 4

05 @ 10 ] irn1= .::-mi" 20 25
® O I (D) B )
:. .' “ﬂd@ L s || E;Ggﬁ .' '.®H"—*P .'

% Back

Element Bezeichnung

1 Wurde der gewlinschte Peak nicht automatisch gefunden, sollten Sie
einen Hintergrundbereich und den relevanten Peak auswahlen, indem
Sie eine Auswahl im Diagramm treffen und dann auf die entsprechende
Schaltflache klicken.

2 Integrationsalgorithmus

Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Quantitation Wizard

Element Bezeichnung
3 Ret. Dauer: _ min
4 RT-Fenster: _s
5 Erweitert
6 Intensitat, cps
7 Zeit, min
8 Ruckseite
9 Weiter
10 Fertigstellen
11 Abbrechen
12 Hilfe

Abbildung 9-7: Dialogfeld ,,Advanced” (IntelliQuan-Algorithmus ausgewahit)

( Advanced @1

Feak-Finding Parameters @
@ Automatic - 124 ]
(71 Specify Parameters - MO (11 @

@ 50.00

@ 1.00
(6) 2

@ Repart Largest Peak

Filtering Parameters

tinirum Peak Height; 0.00] Cps.

binimum Peak, 'width: 0.00 FECE.

Other Parameters @
@ Smoothing 'Width: points.

@ Concentration Urits: gl

@ |1z Relative Retention Time

k. ]@Eancel ]@Help ]

Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Quantitation Wizard

Element Bezeichnung
1 Peak-Finder-Parameter
2 Automatisch - IQA I
3 Parameter angeben - MQ Il
4 Prozentsatz des Rauschens
5 Basisliniensubtraktionsfenster: _ min
6 Peak-Splitting-Faktor
7 Hochsten Peak berichten
8 Filterparameter
9 Min. Peak-Hbhe: _ cps
10 Min. Peak-Breite: _ s
11 Andere Parameter
12 Glattungsbreite: _ Punkte
13 Konzentrationseinheiten: ng/ml
14 Berechn. Concentration Units
15 Relative Retentionszeit verwenden
16 OK
17 Abbrechen
18 Hilfe
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Quantitation Wizard

Abbildung 9-8: Dialogfeld ,,Advanced” (Klassischer Algorithmus ausgewahit)

Advanced

-

23

@ Bunching Factor:
@.ﬂ.rea Threzhald:

@ Murnber of Sroaths:

@ Maize Threshald:

|lze Relative Retention Time @

@ Concentration Unitz:  ngdml

76.35 Cp3
K Cps

@
W[

Cancel ] [ Help |

Element

Bezeichnung

1

Bunching Factor

Rauschgrenze: _ cps

Flachengrenze: _ cps

Anzahl der Glattungen

Relative Retentionszeit verwenden

Konzentrationseinheiten: ng/ml

Berechnete Standard-Konzentrationseinheiten

OK

Ol Nl RN

Abbrechen

—_
o

Hilfe

Analyst MD Software
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Quantitation Wizard

Abbildung 9-9: Create Quantitation Method - Specify Calibration

(Create Quantitation Method - Specify Calibration 1
Pleass select your desired calibration options: @ Integration Algorithm: IntelliCuan

Fit:

lL’nea' @ v]

Weightling:

| MNore @ - | terate @

Regression Parameter

2 Area
Hn_di

® ®
i v | e

Element Bezeichnung
1 Bitte wahlen Sie die gewlnschten Kalibrierungsoptionen aus.
2 Integrationsalgorithmus
3 Passung
* Linear

» Linear durch Null

* Quadratisch

+ Mittlerer Reaktionsfaktor
+ Betrieb

« Keine

Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Quantitation Wizard

Element Bezeichnung
4 Weighting
* Keine
« 1/x
o 1/(x*x)
o« ly
VAR
* Inx
* Iny
5 Iterieren
6 Regressionsparameter
* Area
* Hohe
7 Ruckseite
8 Weiter
9 Fertigstellen
10 Abbrechen
11 Hilfe

Analyst MD Software
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Erfassungscharge erstellen

10

Abbildung 10-1: Registerkarte ,,.Sample“

Select Methad for Sample Set @

Sat: S3EI - [

*| [ Quick Guant |

Oz [fowes]@ o O

= | | Method Edéor]

1
@ sample Hame | Rack Code | Rack Position | Plate Code | Plate Position | Vial Position | Data Fite | Inj.Velume (1) |

Element Bezeichnung

1 Methode fir Probensatz auswahlen

Set

Satz hinzufligen

Hinzufligen von Proben

Satz entfernen

Proben I6schen

Quantifizierung

Schnelle Quant.

Oloo| Nl B W]IDN

Erfassung

* Als Vorlage verwenden

* Mehrere Methoden verwenden
* Methoden-Editor

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Erfassungscharge erstellen

Element Bezeichnung
10 * Probenname
* Rackcode
» Rackposition

Plattencode
Plattenposition
Fléaschchenposition
Datendatei

Injektionsvolumen Volumen (ul)

Abbildung 10-2: Rechtsklick-Menii der Registerkarte ,,Sample“

Sample | Locations | Quantitation | Submit |

Select Method for Sample Set

@ Open.. ation

Set:

Add Samples

"] [O.uick Quant ]

v | [Method Edior|

Import From k
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 '"I Vial Positicml

Data File | Inj.Volume (ul)|

Fill Down

Autolncrement

Delete Samples

Other...

Select Autosampler

Analyst MD Software
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Erfassungscharge erstellen

Element Bezeichnung
1 + Offnen

* Importieren von

» Als Charge speichern

* Als Vorlage speichern

» Spalte ein-/ausblenden

» Spalteneinstellungen speichern

» Benutzerdefinierte Spalte hinzufligen
» Benutzerdefinierte Spalte I6schen

» Zellen nach unten kopieren

* Autolncrement

* Proben |I6schen

* Andere

* Autosampler auswahlen

Abbildung 10-3: Dialogfeld ,,Add Sample*

Add Sample ==
Sample name @

Frefis:

Sample number;

Mumber of digits: 3

Datafie (2)

Prefis: Data Set name:
&uto Increment: [

Sub Falder:
Mew zamples @

Mumber: 1
O (6)
2k, [ Cancel ] [ Help ]
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Erfassungscharge erstellen

Element

Bezeichnung

Proben- name
e Prafix
¢ Probennummer

* Anzahl der Ziffern

Datendatei

+ Prafix

+ Setname

» Automatisch aufsteigend nummerieren
» Teilordner

¢ Durchsuchen

Neue Proben

e Nummer

OK

Abbrechen

Hilfe

Abbildung 10-4: Registerkarte ,,Locations*

Locations | Quantitation | Submit

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

®

oRg S
X

No Rack

®

No Rack

Element Bezeichnung
1 Autosampler
2 Set
3 Kein Rack

Analyst MD Software

144/174
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Erfassungscharge erstellen

Abbildung 10-5: Registerkarte ,,Quantitation*

| 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
Element Bezeichnung
1 Set
2 Quant.-Methode
3 ¢ Probenname

* Quantifizierungstyp
¢ Dilution Factor
¢ Gewicht/Volumen

* Setname

Abbildung 10-6: Registerkarte ,,.Submit*

Somple | Locations | Guantiation | Submd

Ewatch Cramer 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 SampleQ0 1 L '] e | mone DwinSETH SET1 | Net
Element Bezeichnung
1 Name des Batch-Verantwortlichen
2 Submit
3 Status Ubergeben
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Erfassungscharge erstellen

Element

Bezeichnung

* Probenname

* Rack Position

* Plate Position

» Flaschchenposition
+ Erfassungsmethode
* Quantifizierung

+ Datendatei

+ Setname

« Status Ubergeben

Analyst MD Software
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Durchsuchen 11

Abbildung 11-1: Select Sample

Flease select a data file and a corresponding sample: @

@ Data Files @ Samples

=] DataSET wiff Sample00l
Samplell2
Sampla003
Samplelnd
Sample005
Samplel0s

[ Ermvsiz.@l [veriﬁé:hemum ]

Element Bezeichnung

1 Bitte wahlen Sie eine Datendatei und eine entsprechende Probe:

Datendateien

Proben

Durchsuchen

Prifsumme Uberprifen
OK
Abbrechen

N|OoO|lOoa| | W]IDN
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Durchsuchen

Abbildung 11-2: Das Menii ,,Explore*

Explore Window Script Help

Extract lons
Extract Wavelengths

®

Duplicate Data

3
b
k

il Show Spectrum
?‘EE Show Base Peak Chromatogram...
[{] Show File Information

Crl+|

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

10 o

b WAl Uata

AUX =
Shiow | i

. Show UV D
AL Show DAD TWC
ol Show DAD Spectrur

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 P
Mormalize L4
JE, Set Selection..,
+ Set Threshold..,
Library Search L4

Analyst MD Software
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Durchsuchen

Element

Bezeichnung

Anzeigen

Extrahieren von lonen

Wellenlangen extrahieren

Daten duplizieren
Hintergrundsubstraktion
Strichspektrum

Glattung

GaulRsche Glattung

Basislinie subtrahieren

Schwellenwert

Rauschfilter

,Add*

,Subtract*

Uberlagerung

Uberlagerungen addieren

Pfeile hinzufiigen

Alle Pfeile entfernen

Home Graph (Diagramm-Ausgangsposition)
Versatz

Kennzeichnungen von Peaks anzeigen
Zwischen Uberlagerungen wechseln
Nicht aktive Uberlagerungen entfernen
Link

Link entfernen

VergroRern

Normalisieren

Auswahl bestimmen

Schwellenwert bestimmen

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Durchsuchen

Element Bezeichnung
Bibliothekssuche
2 TIC anzeigen

Spektrum anzeigen
Basis-Peak-Chromatogramm anzeigen
Dateiinformationen anzeigen
ADC-Daten anzeigen

Zusatzliche Kurven anzeigen
UV-Detektordaten anzeigen
DAD-TWC anzeigen

Zeige DAD-Spektrum

Listendaten anzeigen

Verlauf anzeigen

Vorherige Probe anzeigen

Nachste Probe anzeigen

Zur Probe springen

Fragment Interpretation Tool anzeigen
Konturdiagramm anzeigen

Konzeptfenster anzeigen

Analyst MD Software
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Durchsuchen

Abbildung 11-3: Tabelle ,,Data List*“ und ,,Peak List*

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
"

Element Beschriftung (Ubersetzt)
1 Datenliste
2 Peak-Liste
3 m/z (amu)
4 Intensitat (cps)
5 Linienspektrum-Masse (amu)
6 Peak-Flache (Anzahl)
7 Ladungen (Undefiniert)
8 Peak-Start (amu)
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Durchsuchen

Element

Beschriftung (iibersetzt)

Peak-Ende (amu)

Analyst MD Software
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Peak-Bewertung

12

Abbildung 12-1:

Spalten der ,,Results Table“

T B
B ErEE e =
Element Bezeichnung
1 Probenname
2 Proben-ID
3 Probenart
4 Dateiname
5 Analyt-Peak-Flache (Anzahl)
6 Analyt-Peak-Hohe (cps - Zahlimpulse pro Sekunde)
7 Analyt-Konzentration (ng/ml)
8 Standard-Abfrage-Status
9 IS-Peak-Flache (Anzahl)
10 IS-Peak-Hbéhe (cps)
11 Datensatz verwenden
12 Record Modified
13 Berechnete Konzentration (ng/ml)
14 Genauigkeit (%)
15 Zeit
16 * Voll-Layout
» Abfrage: Keine
* Leerlauf
» Sortieren: Unsortiert

Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-2: Results Table Columns: Sample

-

Results Table Columns @

O e
Sample @ - ] ®\E
- O

Significant| Scientific

Figures | MNotation PR
— — Y

ONEOMRO;

Title @ Shown

Sample Mame

Sample ID

Sample Type

Sample Comment

Set Mumber —
Acquisition Method \19)
Acqguisition Date

OoooEDoooooEE oo E = =

Rack Type
Rack Position
Vial Position
Plate Type
Plate Position
File Mame
Dilution Factor [ 3
Weight To Volume Ratio [l 3
Sample Annotation
Disposition
Element Bezeichnung
1 Probeneinlass
2 OK
3 Abbrechen
4 Hilfe
5 Titel
6 Angezeigt
7 Signifikante Stellen
8 Wissenschaftliche Darstellung
9 Prazision
10 Probenname
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Peak-Bewertung

Element

Bezeichnung

Proben-ID

Probenart

Sample Comment

Satznummer

Erfassungsmethode

Erfassungsdatum

Rack-Typ

Rack Position

Flaschchenposition

Plattentyp

Plate Position

Dateiname

Dilution Factor

Verhaltnis Gewicht zu Volumen

Anmerkungen zur Probe

Anordnung

Handbuch fiir die Ben
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-3: Results Table Columns: Analyte

Results Table Columns

O

Analyte

Q Ok
@ Cancel
(o]

—. @ Shown| Significant| Scientificf , .. e
FIg_l.LrEE H{:-’t‘glmn
Analyte Peak Name [ \JJ \8) 39
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 BT Window [l [l 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

Element Bezeichnung

1 Analyt

OK

Abbrechen

Hilfe

Titel

Angezeigt

Signifikante Stellen

Wissenschaftliche Darstellung

O|lo| Nl W|IDN

Prazision

—_
o

Analyt-Peak-Name

Analyst MD Software
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Peak-Bewertung

Element

Bezeichnung

Analyt-Einheiten

Analyt-Peak-Flache

Analyt-Peak-Hohe

Analyt-Konzentration

Analyt-Retentionszeit

Erwartete Analyt-RT

Analyt-RT-Fenster

Zentroidierte Lage des Analyten

Analyt-Scan-Start

Analyt-Startzeit

Analyt-Scan-Stopp

Analyt-Stoppzeit

Analyt-Integrationstyp

Analyt-Signal zu Rauschen

Analyt-Peak-Breite

Standard-Abfrage-Status

Handbuch fiir die Ben
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-4: Results Table Columns: Analyte

-

| 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 .

Element Bezeichnung

1 Analyt

OK

Abbrechen

Hilfe

Titel

Angezeigt

Signifikante Stellen

Wissenschaftliche Darstellung

O|lo| Nl W|IDN

Prazision

—_
o

Analyt-Integrationstyp

Analyst MD Software
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Peak-Bewertung

Element

Bezeichnung

Analyt-Signal zu Rauschen

Analyt-Peak-Breite

Standard-Abfrage-Status

Analyt-Massenbereiche

Analyt-Kanal

Flachenverhaltnis

Hohenverhaltnis

Analyt-Anmerkung

Analyt-Wellenlangenbereiche

Analyt-Peak-Flache fur DAD

Analyt-Peak-Hohe fir DAD

Analyt-Peak-Breite bei 50 % Hohe

Analyt-Steigung der Basislinie

Analyt-Verarbeitungs-Alg.

Analyt-Peak-Asymmetrie

Analyt-Integrationsqualitat

Handbuch fiir die Ben
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-5: Results Table Columns: Internal Standard

-

[ Results Table Colurmns @
Q (]
P
Internal Standard L\U - ] (m
@ : P Help

Title @ Shown Slgi';':i:j;m ?ﬁ;fﬂr::g:f Precision|[

IS Peak Name A @ @ 2)

IS Units [}

IS Peak Area 3

IS Peak Height (10) 3

IS Concentration [ [l 3 E

IS Retention Time & [ 3

IS Expected RT [ [ 3

IS RT Window = o |3

IS Centroid Location [ [ 3

IS Start Scan [}

IS Start Time & B |3 1

IS Stop Scan [

IS Stop Time [l [l 3

IS Integration Type [

IS Signal To Noise [ 3

IS Peak Width = o |3

IS Mass Ranges [ -

Element Bezeichnung

1 Interner Standard

OK

Abbrechen

Hilfe

Titel

Angezeigt

Signifikante Stellen

Wissenschaftliche Darstellung

O|lo| Nl BN

Prazision

—_
o

IS-Peak-Name

Analyst MD Software
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Peak-Bewertung

Element

Bezeichnung

IS-Einheiten

IS-Peak-Flache

IS-Peak-Hbhe

IS-Konzentration

IS-Retentionszeit

Erwartete RT flr IS

IS-RT-Fenster

Zentroidierte Lage des IS

IS-Scan-Start

IS-Startzeit

IS-Scan-Stopp

IS-Stoppzeit

IS-Integrationstyp

IS-Signal zu Rauschen

IS-Peak-Breite

IS-Massenbereiche
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-6: Results Table Columns: Internal Standard

-

| Results Table Columns @
Q OF.
Internal Standard @ - ] @
: II Help
(&)
. @ Significant| Scientific .. i
Title Shown Figures | Notation Precision
e o —
IS Start Scan [ \ZJ \8)J @
IS Start Time [ [ 3
IS Stop Scan [l
IS Stop Time @ [ [ 3
IS Integration Type [l i
IS Signal To MNoise [ 3
IS Peak Width [ [ 3
IS Mass Ranges [l
IS Channel [
IS Wavelength Ranges [}
IS Peak Area for DAD [ 3 E
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 [l [l 3
IS Integration Quality [ [ 3 m
Element Bezeichnung
1 Interner Standard
2 OK
3 Abbrechen
4 Hilfe
5 Titel
6 Angezeigt
7 Signifikante Stellen
8 Wissenschaftliche Darstellung
9 Prazision
10 IS-Scan-Start

Analyst MD Software
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Peak-Bewertung

Element Bezeichnung

IS-Startzeit

IS-Scan-Stopp

IS-Stoppzeit

IS-Integrationstyp

IS-Signal zu Rauschen

IS-Peak-Breite

IS-Massenbereiche

IS-Kanal

IS-Wellenlangenbereiche

IS-Peak-Flache fur DAD

IS-Peak-Hohe fir DAD

IS-Peak-Breite bei 50 % Hohe

IS-Steigung der Basislinie

IS-Verarbeitungs-Alg.

IS-Peak-Asymmetrie

IS-Integrationsqualitat

Abbildung 12-7: Results Table Columns: Record

Rezults Table Columns

Record @ v]

®

() b

Cancel

i

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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Peak-Bewertung

Element Bezeichnung

1 Datensatz
OK
Abbrechen
Hilfe

Titel

Angezeigt

Signifikante Stellen

Wissenschaftliche Darstellung

Ol Nl RN

Prazision

—_
o

Datensatz verwenden

Record Modified

Calculated Concentration

Relative Retentionszeit

Genauigkeit

Ansprechfaktor

Berechnete Konzentration fiir DAD

Abbildung 12-8: Results Table Columns: Custom
Results Table Columns LXK

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

Help

Significant| Scientific
Figures | MNotation

o — o T

Time QE} @ U_S) 9

Precision

Element Bezeichnung
1 Benutzerdefiniert
2 OK
3 Abbrechen
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Peak-Bewertung

Element Bezeichnung
4 Hilfe
5 Titel
6 Angezeigt
7 Signifikante Stellen
8 Wissenschaftliche Darstellung
9 Prazision
10 Dauer

Abbildung 12-9: Peak-Bewertungsoptionen

Peak Review Options

Appearance @

Murn. rows: |2

Dran't resview inke

@ Review with eac

2~
Murn. colurmns: | 2 - |

o | Show zample type in Litle

|ntermal Standard Feview @

rhal standards

Review before all analptes
[Summary Lavaut anly]

h analyte

b anual Integration [Percent Rule] @

e

Altamnatic £oaming @

Zoom'Y aws bo:

100.00 % of largest peak

10000 % of largest peak for all samples
@ B.00 times the bazeline height

1.00e5 Y awiz units

1.00e5 % auiz units or largest peak:

Zoom time axiz bo view peak

Zoom window:  2.00 rrir

0

| Eancel@ | Help @
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Peak-Bewertung

Element Bezeichnung

1 Darstellung
* Num. Zeilen
*  Num. Spalten

* Probenart in Titel anzeigen

2 Interne Standardbewertung
* Interne Standards nicht Gberprifen
» Vor allen Analyten Uberprifen (nur Zusammenfassungs-Layout)

* Mit jedem Analyten Uberprifen

3 Automatische Zoom-Funktion
* Y-Achse auf

* _ % des grofiten Peaks zoomen

* % des grofiten Peaks fiir alle Proben zoomen
» das -fache der Basislinienhéhe zoomen

* _ Y-Achsen-Einheiten

* _ Y-Achsen-Einheiten oder hdchster Peak

» Zeitachse vergrofRern, um Peak anzuzeigen

* Fenster zoomen: _ min

4 Manuelle Integration (Prozent-Regel)

Manuelle Integration ablehnen, wenn die Differenz weniger als _ % des
urspringlichen Bereichs betragt

5 OK
6 Abbrechen
7 Hilfe
Analyst MD Software Handbuch fiir die Benutzeroberflache
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-10: Teilfenster ,,Peak Review*

W WS DS Q) e s e @)
@ Bkg. Start: |N/A @'Ekg. End: |N/A @

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 - 1QA I @ Maise Percent: 50 3 Base Sub Window:  1.00 i

@ Specify Parameters - MQ 11l @F‘gal{-ﬂplm_mg Factor: [7] Report Largest Peak

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 §
400 9
@ 250
§ 200 4
=
= 250 1
=
[
= 200
150 4
180 4
285
50 4 "j\f
(16}
0 . . - - —I 16 }— - - - -
0.8 1.0 1.2 1.4 1.5u1s 20 22 2.4 28
Tirme&, min
Element Bezeichnung
1 Bkg. Start
2 Bkg. Ende
3 Ubernehmen
4 Akzeptieren
5 Manuelle Integration
6 * Min. Peak-Hbdhe: cps
* Min. Peak-Breite: _ cps
Handbuch fiir die Benutzeroberflache Analyst MD Software
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Peak-Bewertung

Element Bezeichnung

7 * RT-Fenster: _s

* Erwartete RT: _ min
8 Glattungsbreite: _ Punkte
9 Relative RT verwenden
10 * Automatisch - IQA I

» Parameter angeben - MQ Il
11 Rauschen Prozent
12 Peak-Splitting-Faktor
13 Basis Sub-Fenster: _ min
14 Hochsten Peak berichten
15 Intensitat, cps
16 Zeit, min

Analyst MD Software
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-11: Calibration Curve

.-’-'-.nal_l,lte:[ miraxidol @ - ]

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 -

30 a5 40 45 50 @-5

T
&5

70
Analyte Conc. / |5 Conc.

75

20

E—IEI

q

Element Bezeichnung

Analyt

Bereich/Hohe

Regression

Zuricksetzen

Akzeptieren

Analytflache/IS-Flache

N|OoO|lOoa| | W]IDN

Analyt-Konz. /IS-Konz.
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-12: Regressionsoptionen

o

Regression Options

[l

®Fiti [ Linear

)
©)

Wweighting: [ MHone

- ] [terate

P50 ) )

Element

Bezeichnung

1

Passung

Linear

Linear durch Null
Quadratisch

Mittlerer Reaktionsfaktor
Betrieb

Weighting

Keine
1/x
1/(x*x)
1y
1/(y*y)

In x

Iny

Iterieren

OK

Abbrechen

ol b~ ®

Hilfe
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Peak-Bewertung

Abbildung 12-13: Statistiktabelle

Faymetaap 1 Lr:.wr‘;__“j
":Imu-:leeh-:lEhmm - Conc. &s s@ 3o By Esack B
wrkw@_w » MA:CME ures by Bl il
Gample Ty, Saanded = ) Disploy the Dats Setf] [+ Dy LiwaHigh vt
Q ®
B 3l
(i (OI) G ) (i) @) @ B——®
Capectat | SRl | et a|  Low High Maan Sngan Y Accuracy | Data Point #1] Data Point 83
2 000000 |STD1 [Zad2 [3199389  |3M3137  [3221263 | 0030535 (0960337 161063156 |33 | 3199369
4 000000 5TD 2 Fol? 4 292TaT 4 977682 4 B3309 0 454359 10 448520 115 B30daE 4 9TTeHZ & 292737
& 000000 IECERRETE [7TBB4063 | 8302010 TS [35E2120 (101 7455 |7 EM4063 | 8302010
16 DOOO0D ErTENEE 15581237 | 15007081 | 15758158 | 0251620 |1 5oEEED | 98.454743 [AEG3T0BT | 15 681237
32 000000 STDE  [2of2 |29.175366 | 30.534652 | 9855009 | 0.91150 |F21maT 93. 23903 | 29175366 | 30.534652
4000000 STDE  |2ed2 |60.364B63 | B7.276259 |63 E20061 |4 836358 | 7 656508 99718345 67275250 | 60.364863
123 000000 SIO7  |2wz [117.721863 [ 139400662 | 126 611263 | 15371652 [ 11 952026 100477545 | 139460662 | 197 741863
Element Bezeichnung
1 Parameter
2 Statistik-Metrik
* Konzentration
* Area
* Hohe
* Analyt-Bereich/IS-Bereich
* Analyt-H6he/IS-Hbhe
3 Analyt-Name
4 Probenart
» Standard
+ QC
5 Layout
6 Konz. als Zeilen
* Gruppieren nach Charge
7 Konz. als Spalten
* Anzeigen nach Charge
8 Datensatz/Datensatze anzeigen
9 Niedrige/hohe Werte anzeigen
10 Erwartete Konzentration
1 Probenname
12 Anzahl der verwendeten Werte
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Peak-Bewertung

Element Bezeichnung
13 Niedrig
14 Hoch
15 Mittelwert
16 Standardabweichung
17 %CV
18 Genauigkeit
19 Datenpunkt
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Reporter Software

13

Abbildung 13-1: Analyst Reporter

.u alys‘I@arter @

File  Settings Help

Current Output Language: @
Current Spectral Library: @
Available Templates @

English
Sample.mdb
Description

Analyte Report with chromatograms. docx
BlarikTemplate. docx

Calib Curves Template docx

Libraty Search - Best Candidate - 1peiPage docx
Libramy Search - Best Candidate - ZpeiPage docs
Librarny Search - Best Candidate - EperPage.docs

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

@

Cutput Format

] Print Automatically:

m

O Pdf

Feport showing for each sample a section
including File Information, Sample info, 15
info, Analyte results table, XIC table
including |5 and each analyte - WILL
GEMERALLY PRIMT 2 PAGES PER
SAMPLE FOR < 8 AMALYTES

O Html

@ Create Report... l [ Close

Element Bezeichnung

1 Datei

Einstellungen

Hilfe

Aktuelle Ausgabesprache

Aktuelle Spektralbibliothek

Ol DN

Verflugbare Vorlagen
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Reporter Software

Element Bezeichnung
7 Ausgabeformat
+ Word
+ PDF
* Html
+ Excel
* Text
8 Automatisch drucken
9 Bericht erstellen
10 SchlielRen

Abbildung 13-2: Menii ,,Settings*“

il Analyst Reporter

Fi Settings | Help

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

Available Templates

Element

Bezeichnung

1

Dialogfelds ,Settings*

Ausgabesprache wahlen
Bibliothek wahlen

Vorlagenordner wahlen
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