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Ce document est fourni aux clients qui ont acheté un équipement SCIEX afin
de les informer sur le fonctionnement de leur équipement SCIEX. Ce document
est protégé par les droits d'auteur et toute reproduction de tout ou partie de son
contenu est strictement interdite, sauf autorisation écrite de SCIEX.

Le logiciel éventuellement décrit dans le présent document est fourni en vertu IVD
d'un accord de licence. |l est interdit de copier, modifier ou distribuer un logiciel
sur tout support, sauf dans les cas expressément autorisés dans le contrat de
licence. En outre, I'accord de licence peut interdire de décomposer un logiciel
intégré, d'inverser sa conception ou de le décompiler a quelque fin que ce soit.
Les garanties sont celles indiquées dans le présent document.

Certaines parties de ce document peuvent faire référence a d'autres fabricants

ou a leurs produits, qui peuvent comprendre des piéces dont les noms sont C €
des marques déposées ou fonctionnent comme des marques de commerce

appartenant a leurs propriétaires respectifs. Cet usage est destiné uniquement

a désigner les produits des fabricants tels que fournis par SCIEX intégrés dans

ses équipements et n'induit pas implicitement le droit et/ou l'autorisation de tiers

d'utiliser ces noms de produits comme des marques commerciales.

Les garanties fournies par SCIEX se limitent aux garanties expressément offertes
au moment de la vente ou de la cession de la licence de ses produits. Elles UK
sont les uniques représentations, garanties et obligations exclusives de SCIEX. C n
SCIEX ne fournit aucune autre garantie, quelle qu'elle soit, expresse ou implicite,

notamment quant a leur qualité marchande ou a leur adéquation a un usage
particulier, en vertu d'un texte |égislatif ou de la loi, ou découlant d'une conduite
habituelle ou de I'usage du commerce, toutes étant expressément exclues, et
ne prend en charge aucune responsabilité ou passif éventuel, y compris des
dommages directs ou indirects, concernant une quelconque utilisation effectuée
par I'acheteur ou toute conséquence néfaste en découlant.

Usage réservé au diagnostic in vitro. Produit(s) non disponible(s) dans tous les
pays. Pour plus d’informations, contactez votre représentant commercial local ou
consultez la page Web sciex.com/diagnostics.

Rx only.

Les marques commerciales et/ou marques déposées mentionnées dans le
présent document, y compris les logos associés, appartiennent a AB Sciex Pte.
Ltd, ou & leurs propriétaires respectifs, aux Etats-Unis et/ou dans certains autres
pays (voir sciex.com/trademarks).

AB Sciex™ est utilisé sous licence.
© 2022 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

| | Leica Microsystems CMS GmbH
EC | REP Ernst-Leitz-Strasse 17-37
35578 Wetzlar
Germany

AB Sciex Pte. Ltd.
BIk33, #04-06 Marsiling Industrial Estate Road 3
Woodlands Central Industrial Estate, Singapore 739256
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Configuration de la sécurité 1

lllustration 1-1 : Editeur Security Configuration — Onglet Projects

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

AP Instrument

D AP Instrument
B Default
-2 Example

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

Description: APl Instrument

@

View / Edit Access F{jghtsl

[ Eﬁm...@ I More...@

Elément Libellé
1 Projets
* Instrument API
* Valeurs par défaut
+ Exemple
2 Utilisateurs
3 Observateurs distants

Logiciel Analyst MD
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Configuration de la sécurité

Libellé

Instrument API

* Chemin d'accés racine : <drive>:\Analyst Data\Projects\API
Instrument

» Description : instrument API

+ Afficher/Modifier les droits d'accés

Par défaut (lorsque Par défaut est sélectionné)

» Chemin d'acces racine : <drive>:\Analyst Data\Projects\Defaults
» Description : par défaut

+ Afficher/Modifier les droits d'acces

Exemple (lorsque Exemple est sélectionné)

* Chemin d'accés racine : <drive>:\Analyst Data\Projects\Example
» Description : exemple

» Afficher/Modifier les droits d'accés

Imprimer

Plus

OK

Annuler

Ol | N|®]| O

Appliquer

—_
o

Aide
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-2 : Editeur Security Configuration — Onglet People

| F‘rojedsl People | Remote \"lewers|

Person,/Administrator @
& AMCONL-3JR 4P 2 admiristrator Hew; Person | Full Name:
il METADDSY, [ohn.smi
Delete Description:
3 Built4in account for administering the computer/domain
Rolels) Selected (5) Availzble Roles
P ] 2. drniristraton am
a Operatar
a End User
E?: a (A Reviewer
giafdd a Supervizor
Remowve =>
(o ) [ dow. o] Comn ) [ &0 ) [

Elément Libellé

1 network-name\administrator

network-name\user.name

2 Nouvel utilisateur
3 Supprimer
4 Personne/Administrateur

* Nom complet :

» Description : compte intégré pour I'administration de I'ordinateur/du
domaine

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

Elément Libellé
5 Role(s) sélectionné(s)
* Administrateur
6 Ajouter
7 Supprimer
8 Réles disponibles

* Analyst

* Opérateur

« Utilisateur final
* QA Reviewer

» Superviseur

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-3 : Editeur Security Configuration — Onglet Remote Viewers

Romote Vewers

Awailable @

Instrument @

Add... @ Mame:
@@ Domain:

Computer:

Location:

Description

Come ) [ o] Co ) e[ s» | e

Elément Libellé

1 Disponible

2 Ajouter

3 Supprimer

4 Instrument
* Nom:
* Domaine :
» Ordinateur:
* Emplacement:
* Description:

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-4 : Editeur Security Configuration — Onglet 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

tnd Securty Corfig

w(/ Tune

w(( View Status

People with this Role: @

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

Elément Libellé
1 Roles
2 Réles

* Administrateur
* Analyst

* Opérateur

+ Utilisateur final
* QA Reviewer

* Superviseur

Nouveau réle

4 Supprimer

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration de la sécurité

Libellé

Role

» Description : administrateur systéme

* Accés a Analyst

* Acquisition Method
* Application Analyst

Audit Trail Manager

* Lot

* Compound Database

» Explorer

* ExpressView

» Configuration du matériel
* Quantitation

* Report Template Editor

* File d’attente d’échantillons
» Config. de sécurité

* Tune

* View Status

Disable

Personnes avec ce réle :

* network-name\administrator

* network-name\user.name

Imprimer

Masquer

10

OK

11

Annuler

12

Appliquer

13

Aide

Logiciel Analyst MD
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-5 : Editeur Security Configuration — Onglet Security

| F‘rojedsl People | Remate \"lewersl Roles | Security |

Security Mode @

) Single User Mode ) Mixed Mode

Acqguisition Account @

@ Client Account
() Special Acquisition Administrator Account Set Acquisition Accourt

| Pant. || Hde | [ ok || cancsl

Apply Help

Elément Libellé
1 Security
2 Mode sécurité

* Mode utilisateur unique
* Mode mixte

* Mode Integrated

3 Compte d’acquisition
* Compte client
»  Compte administrateur d'acquisition spécial

Définir un compte d’acquisition

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-6 : Editeur Security Configuration — Onglet Security (mode Mixed
sélectionné)

Security Configuration

"JIPmioctuIPeoplu]HummmlmlSem

| Security Mode
) Single User Mode

I D) Integrated Mode

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

Screen Lock/Auto Logout @
[ Sereen Lock Wait: [1p rirutes

Puto Logout Malk o 110 rhiraibe

[ pe. ][ e Lok J[ Concel |[ ooy [[ bebo |

Eléme |Libellé

1 Mode mixte

2 Verrouillage de I'écran/Déconnexion automatique

» Screen Lock
» Déconnexion automatique
+ Attendre : _minutes.

» Attendre : _minutes.

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-7 : Boite de dialogue 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.

| UNLock || LogouT | [? HELF |

m~
-

ment Libellé

1 L'application Analyst est utilisée et a été verrouillée

2 Seul l'utilisateur actuel, le superviseur ou un administrateur peut
déverrouiller ou fermer cette application

Utilisateur

Mot de passe
DEVERROUILLER
DECONNEXION
AIDE

N|o|lo|l b~ w

Guide de Il'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-8 : Audit Trail Manager

" Auit Tod Mannges e
= 1)
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.
Elément Libellé
1 Données du registre d'audit
* Instrument
* Projets
+ Tableaux de résultats
* Administrator Console
» Fichiers d'archive
2 Données du registre d'audit
Les groupes du logiciel Analyst ont audité des événements par
instrument, projet et quantification dans les registres d’audit qui sont des
fichiers qui stockent les enregistrements des événements audités.
3 Registre d’audit de I'instrument
Il existe un registre d'audit de I'instrument pour chaque station
d'acquisition. Il enregistre les ajouts ou les remplacements effectués
dans le tableau d’étalonnage de la masse ou dans le tableau de
résolution, et enregistre les saisies dans journal de maintenance de
l'instrument.

Logiciel Analyst MD
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Configuration de la sécurité

Libellé

Registre d'audit du projet

Tous les projets ont un registre d'audit de projet qui enregistre les
événements pour les projets, données, méthode, lot, ajustement, modéle
de rapport et fichiers de quantification ainsi que I'ouverture et la
fermeture du module et les événements d’impression.

Registre d'audit de quantification

Il existe un registre d'audit de quantification pour chaque tableau de
résultats. Il enregistre la méthode de quantification et les parameétres,
ainsi que les informations sur les échantillons et les pics.

Registre d’audit de la console administrateur

Un registre d’audit correspond a chaque serveur Administrator Console.
Si le logiciel Analyst est connecté a un serveur, ce registre d’audit
devient visible. Il enregistre les modifications des paramétres de sécurité
telles que I'ajout ou la suppression d'utilisateurs.

» Pour afficher le registre d'audit de I'instrument, cliquer sur le dossier
Instrument.

» Pour afficher un registre d'audit du projet, développer Projets et
cliquer sur le projet requis.

» Pour afficher un registre d'audit de quantification, développer le
dossier Tableaux de résultats, développer le projet correspondant,
puis cliquer sur le fichier Tableaux de résultats requis.

» Pour afficher le registre d'audit de la console administrateur, cliquer
sur Console administrateur.

» Pour afficher un registre d'audit archivé, développer les fichiers
Archiver, puis développer le projet correspondant et cliquer sur l'audit
archivé a visualiser.

Guide de Il'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-9 : Onglet Audit Trail Manager, Instrument, History

e | P Lo | oot |
ol | Drujt-:ts ﬁ" @ 2 E)
" &
i g :::T:l;:z:;Consulc m M@ M@I
- Frchie les Inatrement Audt Trail For @ AP b e hpmh—@ SNTRR0E 24510 PM
o tame: (2] Emwro«k-m-u M'M:@: D
o oL &) G PO
W ::;rm:wp L Secunty A Uner sscomabalty loggest in Mo
3 ﬁiml'lbﬂl e Saounry Mo, Uner maooiebally Qe ol L)
R 2T e Consguesion bk e S i o gt | Mo
U hlada’
c ::mm:uu - - ey Mwm kg
J I S | Seasty A it |
a ﬁ:?&m‘ﬂﬁl! e Samrty ok, Uenr e iriabol | Lgged 15 L5
A ::?-MN|MH e Secwity Wik User scoustully logged st Mo
1 ::rmmu.;u e Consguition Wik Mm’.’-’ﬂﬂ'& ™
- ﬂ:?m‘l i — (Conigunstion MO, %-:ﬂ Ta ma
L ::mmuuu _r Secusity h e scousieliylogped i Mo
Elément Libellé
1 Historique
2 Settings.
3 Journal de maintenance
4 Précédent
5 Suivant
6 Rechercher
7 Registre d’audit de I'instrument pour : instrument API
8 Nom du fichier : <drive>:\Analyst Data\Projects\API Instrument\Project
Information\Instrument.atd
9 Date du rapport
10 Nombre d'enregistrements : _ Total
1" Enregistrement
12 Date et heure
13 Nom d'utilisateur
14 Full User Name
15 Module
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur

16/173 IVD-IDV-05-0536-FR-C



Configuration de la sécurité

Elément Libellé
16 Raison de la modification
17 Description de la modification
18 Signature électronique
19 Historique

lllustration 1-10 : Onglet Audit Trail Manager, Instrument, Settings

JE Projects

=] Audit Trail Data
----- £ Instrument

@ Results Tables
.88 Administrator Console

1)
Histary Settings | M aintenance Log |

Awailable Audit Maps @

Audit ap todified

a Default Audit Map 2010/04/29 211

a Full Audit KMap 2010/04/29 211

a Mo Audit bap 2010/04/29 211,

a Huant Only Audit Map 200/04/23 21

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

Default Audit b ap &

4 2

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

m\
o

ment

Libellé

Settings.

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

Elément Libellé

2 Cartes d’audit disponibles
» Carte d'audit

» Carte d'audit par défaut
» Carte d'audit compléte
* Pas de carte d'audit
» Cartes d’audit avec uniquement la quantification
» Carte d'audit silencieuse
* Modifié

3 Description de la carte d’audit

» Carte d'audit par défaut

4 Edition
5 Appliquer
6 Aide
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

lllustration 1-11 : Onglet Audit Trail Manager, Instrument, Maintenance Log

Bagmfﬂm’ Histoy_|_Setlings | Maintenance Log |
5-E2 Projects AL
(-8l Results Tables »
m Administrator Console 1sirument viaintenance
@l Archive Files
Elément Libellé
1 Journal de maintenance
2 Formulaire d'entrée dans le journal de maintenance de l'instrument
Veuillez saisir les informations concernant la maintenance de
l'instrument dans ce formulaire. Aprés cela, appuyer sur le bouton
« Envoyer » pour enregistrer ce rapport dans le registre d'audit de
l'instrument. Il est possible de passer en revue ou d'imprimer le rapport a
tout moment en sélectionnant View/Audit Trail Manager/Audit Trail Data/
Instrument History.
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration de |

a sécurité

Elément Libellé
3 Cartes d’audit disponibles
» Reéalisé par
» Organisme responsable de la maintenance
+ Etalonnage de masse mis & jour : Oui/Non
* Résolution de masse mise a jour : Oui/Non
* Microprogramme de l'instrument mis a jour : Oui/Non
+ Version
» Piéces remplacées : Oui/Non
» Liste des piéces
* Maintenance terminée : Oui/Non
+ Commentaire
4 Envoyer

Illustration 1-12 : Projets

=1 Audit Trail Data
E Instrument

®%.-{aa
] APIInstrument

; Default

-8 Administrator Console
@I] Archive Files

Projects @

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

« To work with a Project Audit Trail, expand Projects and click the project you want. Then do one of the following:
o To view the Project Audit Trail, click the History tab.
o To apply a new audit map, click the Settings tab.

m
-

ment

Libellé

Projets

Instrument API

Valeurs par défaut

Exemple

Logiciel Analyst MD
20/173
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Configuration de la sécurité

Elément Libellé

2 Projets

Lors de la création d'un projet, les cartes d’audit, y compris la carte
d’audit active, sont copiées a partir du projet par défaut. Dans le
nouveau projet, il est possible de modifier la carte d’audit active ou d'en
appliquer une nouvelle.

* Pour travailler avec un registre d'audit de projet, développer Projets

et cliquer sur le projet requis. Effectuer alors I'une des opérations
suivantes :

» Pour afficher le registre d'audit de projet, cliquer sur l'onglet
Historique.

» Pour appliquer une nouvelle carte d’audit, cliquer sur l'onglet
Parameétres.

lllustration 1-13 : Tableaux de résultats

=5 Audit Trail Data
LB Instrument

S

Example

QL ]vesos bl

. [# APIInstrument
| 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.

Elément Libellé
1 Tableaux de résultats
* Instrument API
» Valeurs par défaut
* Exemple
Guide de Il'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration de la sécurité

Elément Libellé

2 Tableaux de résultats

Lors de la création d’un tableau de résultats, la carte d’audit active dans
le projet est enregistrée dans le fichier du tableau de résultats pour

étre utilisée avec le registre d'audit de quantification. Toute modification
apportée au Tableau de résultats est auditée en fonction de la carte
d’audit.

» Pour afficher un registre d'audit de quantification, développer
Tableaux de résultats, développer le projet correspondant, puis cliquer
sur le fichier Tableaux de résultats qui sera affiché. Effectuez I'une
des opérations suivantes :

» Pour afficher le registre d'audit de quantification, cliquer sur I'onglet
Historique.

» Pour afficher la carte d’audit utilisée avec ce registre d'audit de
quantification, cliquer sur l'onglet Parameétres.

lllustration 1-14 : Administrator Console

et T =
—E Projects
APIInstrument .
=< Previgus] [Mesxt == ] Search]
Audit Trail For: Administrator Console Server Report Date: 2017/05/09 4:44:24 PM
File Name: @Mminishatn( Console Audit Map.cam Number of Records: 0 Total
Administrator Console e % U:—n':; % Module %ﬁ Csh%ignn ESig  History
@I] Archive Files - — — — — —
[#= Previous] [Mext == ] Search]
Elément Libellé
1 Administrator Console
2 Registre d’audit pour : serveur Administrator Console
3 Nom de fichier : Administrator Console Audit Map.cam
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration de la sécurité

Illustration 1-15 : Fichiers d'archive

=& Audit Trail Data

. Instrument

- Projects
APIInstrument

W= T chive i

Archive Files @

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

When the Instrument Audit Trail or a Project Audit Trail reaches 1000 records, a final record stating that the file has been
archived is added. The audit trail is then automatically saved in the Project Information folder, with a name indicating the type
of audit trail and the date and time. For example, a file named PAT-Archive-200012311923.ata, is a Project Audit Trail Data

8@ 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.

m\
[}

ment

Libellé

Fichiers d'archive

Les registres d'audit s'accumulent dans Project Audit Trail et Instrument
Audit Trail, et peuvent créer des fichiers volumineux difficiles a visualiser
et a gérer.

Lorsque le registre d’audit de l'instrument ou un registre d'audit de projet
atteint 1 000 enregistrements, un enregistrement final indiquant que le
fichier a été archivé est ajouté. Le registre d’audit est alors enregistré
automatiquement dans le dossier Informations de projet sous un nom
indiquant le type de registre d’audit, la date et I'heure. Par exemple, un
fichier nommé PAT-Archive-200012311923.ata, est un projet de données
de registre d'audit archivé le 31 déc. 2000 a 19h23. Un nouveau registre
d'audit de I'instrument ou registre d'audit du projet est créé. Le premier
enregistrement dans le nouveau registre d’audit indique le chemin du
registre d'audit archivé.

Guide de Il'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration du matériel 2

lllustration 2-1 : Editeur Hardware Configuration

Hardware Configuration Editor @
Hardware Profiles: @
@[ Mew Prafile... ]

(@) EditPoie..

@ Drelete Prafile

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

@[ Cloge ]
[ Help ]

Elément Libellé

1 Profils de matériel

Nouveau profil

Modifier le profil

Supprimer profil

Activer le profil (Désactiver le profil)

Périphériques disponibles

Fermer

Aide

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

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Illustration 2-2 : Créer un nouveau profil matériel

o

Create Mew Hardware Profile

Prafile Mame:

Devices in current profile: @

@ Add Device...

©

Ok

®

m~
[

ment Libellé

—

Nom du profil

Appareils dans le profil actuel

Ajouter un appareil

Supprimer Appareil

Configurer l'appareil

OK

N|OoO|lOoa| | W]IDN

Annuler

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

lllustration 2-3 : Appareils disponibles

# —

Available Devices

Device Type: @

bdass Spectrometer

bass Spectrometer

Furnp

Autosampler

Colurnn Owen

Yalve @
Detector

A0 Conwverter
Integrated System
Software Application

O

P
\3)
oK

| |

Cancel

)

Elément Libellé
1 Type d'appareil
2 Spectromeétre de masse

Pump
Autosampler
Column Oven
Vanne

Détecteur
Convertisseur A/D
Systéme intégré

Application logicielle

3 OK

Logiciel Analyst MD
26/173
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Configuration du matériel

Libellé

Annuler

lllustration 2-4 : Appareils disponibles, systéme intégré sélectionné

Available Devices

Device Type:
Integrated System

Devices:

ot

Integrated Spstem
Integrated Spstem
Integrated Spstem
Integrated Spstem
Integrated Spstem

Sciew LC Controller

Shimadzu LC Controller
Shimadzu LC-40 Controller
Shimadzu LC-20/30 Contraller

EwionLC 2.0 Contraller @

Cancel

m
-

lément

Libellé

Appareils

» Contréleur ExionLC 2.0 de systéme intégré

+ Contréleur LC Sciex de systéme intégré

* Contréleur LC Shimadzu de systéme intégré

* Contréleur LC-40 Shimadzu de systeme intégré

* Contréleur LC-2030 Shimadzu de systéme intégré

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

lllustration 2-5 : Configuration LC SCIEX
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 @

Elément Libellé
1 Alias

Nom

Advanced

Configuration

Enable Aux Trace Monitoring

Devices in use

N|OoO|loa|l | W]IDN

* Pump
* Autosampler

¢ Column Oven

» Controller
8 OK
9 Annuler
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Illustration 2-6 : Parameétres avancés

-

Advanced Settings @

®

Status poling intervallms] 3000

®

Simulation Mode [ b are

@ OF. ] [ Cancel @

Elément Libellé
1 Intervalle d'interrogation de I'état (ms)
2 Mode Simulation
3 Plus
4 OK
5 Annuler

lllustration 2-7 : Boite de dialogue Config Ul

CantigliDulay o4

Guide de l'interface utilisateur
IVD-IDV-05-0536-FR-C
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Configuration du matériel

Elément Libellé
1 Type d'instrument
2 Config. auto
3 Sélectionner 'unité et modifier la configuration de chaque unité
4 * Contréleur du systéme
« Binary Gradient
* Autosampler
+ Column Oven
* Option
5 OK
6 Annuler
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

lllustration 2-8 : Boite de dialogue Config Ul

-
ConfigUIDialog P J—— A [
Instrument type: @ Shimadzu Mexera/Prominence LC - | Auto config
ExionLC

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

% @ System Controller
' "J® Isocratic

" @ Autosampler

@ Column Oven

PDA Detector
' @ Option...

@)

OK Cancel

Elément Libellé
1 Type d'instrument
» ExionLC

» Sciex Diagnostic Jasper

* Shimadzu Nexera/Prominence LC

Config. auto

Sélectionner I'unité et modifier la configuration de chaque unité.

Contréleur du systéme

Al | WIDN

Isocratique (ou gradient binaire)

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé
6 Auto-échantillonneur
7 Column Oven
8 Détecteur PDA
9 Option
10 OK
11 Annuler

lllustration 2-9 : Boite de dialogue Auto Configuration

i k'

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

Elément Libellé
1 Config. auto
2 Déconnecté
3 Adresse IP

Logiciel Analyst MD
321173
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Configuration du matériel

Elément Libellé
4 OK
5 Annuler

lllustration 2-10 : Configuration du contréleur systéme

Model: @ SCIEX DX CNTR
Senal number: @ RO versian: @
Umit ID: @

System pn':':.—'rr::nn@ Relays:

Turm off relays on error @ Relay 1:
| Fire start relay on: @ All runs - Relay & @ Start

wn
(=]

Start

Start

System PMax: AUTO i Reelay 3:
Wik

-
Systemn Controller Configuration ‘

m~
[}

ment Libellé

1 Modéle

+ SCIEX DX CNTRL (en cas d'utilisation du systéme Jasper)
+ CBM-20A (pour la série CL Shimadzu)
» Contréleur (pour le systéeme ExionLC AC ou ExionLC AD)

Numeéro de série

ID de l'unite

Version ROM

Protection du systéme

Turn off relays on error

N|oOoO|loa|l A~ WIDN

Démarrer le relais de démarrage
» Disable
* Toutes les analyses

* Volume uniquement

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé
8 Systéme P.Max
.« Off
« AUTO
« MANUAL

_ Mpa (uniquement disponible si le mode AUTO ou MANUEL est
sélectionné dans le systeme P.Max.)

9 Relais
10 Relais 1

» Démarrage
o Arrét
* Erreur

+ Liste

11 Relais 2

+ Démarrage
+ Arrét

* Erreur

e Liste

12 Relais 3

» Démarrage
* Arrét

* Erreur

+ Liste

13 Relais 4

+ Démarrage

o Arrét
* Erreur
« Liste
14 OK
15 Annuler
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

lllustration 2-11 : Configuration du gradient binaire

}'I-"Ei 3)

Pump A Pun‘-l-E#B

Maodel: @

LC-ZDADXR Port: @ A
Serial number: @ L20505250006 ROM ..r.ersi:,n: 500
Unit ID: @

Binarélﬁjadient Configuration @

- Solenoid .aI.E‘@

Serial number:

Mone -

@)
@)

Unit ID:
@ System check settings..
Ok Cancel
Elément Libellé
1 Type
* Binary Gradient
2 Pompe A
3 Pompe B
4 Modéle
+ POMPE SCIEX DX (en cas d'utilisation du systeme Jasper)
* LC-20ADXR (pour la série CL Shimadzu)
* Pompe AC ou AD (pour le systéme ExionLC AC ou ExionLC AD)
5 Numéro de série
6 ID de l'unité

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé

7 Port
* A (quand l'onglet Pompe A est sélectionné)
* B (quand I'onglet Pompe B est sélectionné)

8 Version ROM

9 Electrovanne

10 Aucune

11 Numéro de série

12 ID de l'unité

13 Paramétres de contréle du systeme

14 OK

15 Annuler

lllustration 2-12 : Configuration isocratique

-
Isocratic Configuration

Type: @

Madel @
Serial number: @

SCIEX DX PUMP

Isocratic

Port: @ A
ROM version: @ 500

=)

=Sale

Unit 1D @

Sefial number:

Mone -

Unit 10:
e System check settings..
oK Cancel
\—

—J

Logiciel Analyst MD
36/173
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Configuration du matériel

m
[}

Iément Libellé

1 Type

* |socratique

2 Modele

+ POMPE SCIEX DX (en cas d'utilisation du systéme Jasper)

* LC-20ADXR (pour la série CL Shimadzu)

» Pompe AC ou AD (pour le systéme ExionLC AC ou ExionLC AD)

3 Port
« A

Numéro de série
Version ROM
ID de l'unité

N|[o|lo| s~

Electrovanne
¢ Aucune
¢« Numéro de série

¢ |D de l'unité

8 Paramétres de contréle du systeme
9 OK

10 Annuler

lllustration 2-13 : Pompe — Parameétres de controle du systéme

-

( Pump - System Check Settings I. — | |_

Total delivered volume LER: @ 30 L

QNN O, ®

Ok Cancel Help

Elément Libellé
1 Volume total administré LetR: _ L
2 Valeurs par défaut
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration du matériel

Elément Libellé
3 OK
4 Annuler
5 Aide

lllustration 2-14 : Configuration de I'auto-échantillonneur

Model: @ Senal number: @ ROM version @ Uit ID: @
SCIEX DX SMPLR] 5.00
Rinse pump option @
Injection trigger: @ &/ Run Syne
Max injection volume @ 100 pl
Heedle stroke settings..
System check settings.. @
@ QK Carr_cl®
Elément Libellé
1 Modele
+ SMPLR SCIEX DX (en cas d'utilisation du systéme Jasper)
+ SIL-20ACXR (pour la série CL Shimadzu)
* Auto-échantillonneur AC ou AD (pour le systéme ExionLC AC ou
ExionLC AD)
2 Numéro de série
3 Version ROM
4 ID de l'unité
5 Option Pompe de ringage (non disponible pour le systéme ExionLC AD)
6 Déclencheur d'injection
» Exécuter
* Sync
Type d'injection : injection directe (uniquement disponible lorsque I'auto-
échantillonneur AD est utilisé pour le systéeme ExionLC AD)
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé
7 Volume d’injection max. : _ pl
8 Paramétres de la course du piston de I'aiguille
9 Paramétres de contréle du systeme
10 OK
11 Annuler

lllustration 2-15 : Configuration du four a colonne

1=

Medel: @ SCIEY. DX OVEN]

cenal number: @
Uit II:.@

ot @
RO version @

un
=
L=

-
Column Oven Cnnﬁgur_ R

alves 4 &
O Serial numben @

2/6-positionvalve Lt None d

2/6-position valve R:

Mons i

Use column settings

Q)

Uriit ID

@

®)
DK

Cancel @

ment Libellé

m
[}

1 Modéle

* Four SCIEX DX (en cas d'utilisation du systeme Jasper)
+ CTO-30A (pour la série CL Shimadzu)

* Four a colonne AC ou AD (pour le systéme ExionLC AC ou ExionLC
AD)

Numeéro de série

ID de l'unite

Port

Version ROM

|||l DN

Vannes

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé
7 Vanne L 2 a 6 positions
* Aucune
8 Vanne R 2 a 6 positions
* Aucune
9 Numéro de série
10 ID de l'unité
1" Utiliser les parameétres de la colonne
12 Parameétres
13 Parametres de contréle du systeme
14 OK
15 Annuler

lllustration 2-16 : Boite de dialogue UV Detector Configuration
[ UV Detector Ccnﬁguratinn_- I. DS ]
Model: @ Port: @ A

Serial number: @ ROM version: @ 203
Unit I @ @

Use recycle valve @ System check settings...

®

OK Cancel

Lg

Elément Libellé

1 Modeéle

» Détecteur PDA (pour le systéme ExionLC AC)
» Détecteur UV (pour le systéme ExionLC AD)

2 Numéro de série
3 ID de l'unité
4 Utiliser la vanne de recyclage (pour le systéme ExionLC AD)
5 Port (pour le systéme ExionLC AD)
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Libellé

Version ROM

Paramétres de contréle du systéme

OK

Annuler

lHlustration 2-17

: Option

-

Cption

? |t |

©)

Fast LC @
Pressure L.r.it:@

Ry

MPa -

@ OK Cancel @

Elément Libellé

1 Mode de fonctionnement de la pompe
» Débit isocratique
» Gradient binaire

2 LC rapide

3 Unité de pression
+ Kgf/cm2
*  psi
* MPa
* bar

4 OK

5 Annuler

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

lllustration 2-18 : Configuration du systéme Shimadzu LC avec le controleur le
contréleur Shimadzu LC de systéme intégré

Shimadzu HPLC Systermn Cenfiguration >

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

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

Pump C: none e Configure...

Purmp D: none o Configure. ..

Detectars @

Detector A none w Configure...

Detectar B: hone w Configure. ..

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

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

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

PDA Detectnr:@ nore Canfigure... @ Cornrnent

Yerzion: 6.5.2.3
@ SHIMADZU Solutions for Science

Elément Libellé

1 Contréleur du systéme

2 Pompes
» Configuration

3 Détecteurs
» Configuration

4 Autosampler
» Configuration

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé
5 Four
» Configuration
6 Contréleur secondaire
» Configuration
7 Détecteur PDA
» Configuration
8 Configuration
9 OK
10 Annuler
11 Aide
12 Commentaire

lllustration 2-19 : Configuration du CBM-20A (Shimadzu)

CBM-20A Configuration

Switches

Sound Alarm on Error

[ ] Tum Off Belays on Emor
Autozero Detector 4

Autozero Detector B

Fielays @

Felay1: Start
Relay 2 Event
Relap 3: Event
Relay 4: Ewvent
External Start. | All Buns

Comrnunications @

() Serial Port | [Maone)
@®TCPAP | 192.168.200. 99 |
Part: 5007 Search ...

@ AutoConfig
pzi

[ ] Fun triggered by external device @

Prezsure Units:

e [ ] LoopsHoald Command Enmpatil:ule
V) @Enntrul Mode: Marmal

W LC-30 Series Compatible

o Systemn Pk @

i

(3

Cancel Help

ey

Test @

W

o

Guide de l'interface utilisat
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Configuration du matériel

Elément Libellé
1 Interrupteurs
* Protection du systéme
+ Faire retentir une alarme en cas d'erreur
» Deésactiver les relais en cas d'erreur
* RAZ le détecteur A
* RAZ le détecteur B
2 Communications
» Serial Port (Port série)
« TCP/IP
* Port
* Rechercher
Config auto
4 Test
5 Relais
* Relais 1 — Relais 4
« Start
* Arrét
* Erreur
» Liste
+ Démarrage externe
» Deésactiver
* AllRuns
* Injection uniquement
6 Unités de pression (psi, Kgflcm2, MPa, bar)
7 Analyse déclenchée par un appareil externe
8 Loop/Hold Command Compatible
9 Mode de contrble (Normal, LC rapide)
10 Compatible avec la série LC-30
11 Systéme P.MAX

Logiciel Analyst MD
44/173
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Configuration du matériel

Elément Libellé
12 OK
13 Annuler
14 Aide

lllustration 2-20 : Boite de dialogue Option

Option @ 7 X
©,

Pump operation mode: Bimary gradient @ -

Fast LC @ |E.CICI'3tIC ﬂ:u.r;
Bimary gradient

Pressure unit: @ Low pressure gradient

OK @ Cancel

Elément Libellé
1 Option
2 Mode de fonctionnement de la pompe
3 LC rapide
4 Unité de pression
5 » Gradient binaire

» Débit isocratique
* Gradient binaire

* Low pressure gradient

6 OK

7 Annuler

lllustration 2-21 : Configuration de la pompe (Shimadzu)

Pump Configuration @

Solenaid Valve: [ nomne @

Degaszer [ none ‘@
Y (ow® O

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration du matériel

Elément Libellé
1 Vanne solénoide (aucune)
2 Dégazeur (none)
3 OK
4 Annuler
5 Aide

lllustration 2-22 : Configuration de I'auto-échantillonneur (Shimadzu)

Autosampler Configuration @

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

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

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

[] Supports Pretreatment * @

[* Requires Pretreatment option to be installed in
hardveare]

Coa® [om® (m®

m~
(]

ment Libellé

—

Taille de la boucle a échantillon : _ pl

Sauter la ligne de la séquence si le flacon est manquant.

Refroidisseur d'échantillons installé
Ordre des échantillons MTP

Echangeur de carrousel installé

Pompe de ringage installée

Prend en charge le prétraitement*

(* Nécessite l'installation de I'option Prétraitement dans le matériel)
OK

Ol Nl RN

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé
10 Annuler
11 Aide

lllustration 2-23 : Configuration du four (Shimadzu)

" Oven Configuration =
valves (1)
Left  [none v
Right [ nane v

Coe@ (ow®

Elément Libellé
1 Vannes
+ Gauche
» Droite
2 OK
Annuler
4 Aide

Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

lllustration 2-24 : Onglet Pumps (Shimadzu)

» Débit isocratique

« Débit binaire

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
Maimum: 1451 pei
Elément Libellé
1 Mode de pompage

2 Constante

» Capteur
+ Débit

» Débit de la pompe A : _ ml/min

» Débit de la pompe B : _ ml/min

3 Pompes configurées
* Pompe A
* Pompe B
* Pompe C
* Pompe D

Logiciel Analyst MD
48/173
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Configuration du matériel

Elément Libellé

4 Limites de pression (pompe A)
* Minimum : _ psi

* Maximum : _ psi

5 Limites de pression (pompe B)
e Minimum : _ psi

* Maximum : _ psi

lllustration 2-25 : Onglet Autosampler (Shimadzu)

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

lse Autosampler @
Rinsing Yolume: 200 ulL
Needle Stroke: 52 mm
Rinsing Speed: 35 ulfsec
Sampling Speed: 15.0 ulfsec
Purge Time: 250 min
Rinse Dip Time: 0 SEC
Rinse Mode: Mo ringing hd
Enzble Cocler Unit

Cooler Temperature: 15 T
Control Vial Meedle Stroke: 52 mm
Elément Libellé

1 * Modele

* Type de carrousel

* Supprimer le carrousel

Guide de l'interface utilisateur
IVD-IDV-05-0536-FR-C

Logiciel Analyst MD
49/173



Configuration du matériel

Elément Libellé

2 « Utiliser I'auto-échantillonneur

* Volume de ringage : _ (M)

+ Course du piston de l'aiguille : _ (mm)
» Vitesse de ringage : _ (ul/s)

+ Vitesse d'échantillonnage : _ (ul/s)

+ Temps de purge : _ (min)

* Durée deringage : _ (s)

I'aspiration, Avant et aprés I'aspiration)
» Activer 'unité de refroidissement

» Température du refroidisseur : _ (°C)

* Mode de ringage (Pas de ringage, Avant l'aspiration, Aprés

+ Course du piston de I'aiguille du flacon de contrdle : _ (mm)

lllustration 2-26 : Onglet Oven (Shimadzu)

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

Model: (1) CT0-204C

Erable Oven @

Owen Temperature: 40 C @
Madmum Temperature: 85 C @
Elément Libellé
1 Modele
2 Activer le four
3 Température du four: _ °C
4 Température maximum : _ °C

Logiciel Analyst MD
50/173
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Configuration du matériel

lllustration 2-27 : Onglet Controller (Shimadzu)

| Pumps I Autosampler | Cven | Controller | Time Program
Model: CEM-204 @
Power On @
] Event 1
[] Evert 2 @
[] Evert 3
[] Evert 4
Elément Libellé
1 Modele
2 Mise sous tension
3 Evénement 1, 2, 3, 4

lllustration 2-28 : (Shimadzu) Onglet Time Program

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

O G o NN

Time ™ [Module ™= [Event " [ Parameter
1 90.00 Cantraller Stap

m~
-

ment Libellé

—

Temps
Module

Liste

AlWIDN

Parameétre

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Configuration du matériel

lllustration 2-29 : Créer un nouveau projet/sous-projet

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 | {%

ment Libellé

m~
[}

—

Le projet sera créé dans le répertoire suivant

Nom du projet

Caractéristiques du sous-projet

Nom du sous-projet

Dossiers de projet

Dossiers du sous-projet

Ajouter tout

Supprimer tout

Ol Nl PR~ DN

Définir la configuration comme configuration par défaut pour les
nouveaux projets

OK

—_
o

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Configuration du matériel

Elément Libellé
11 Annuler
12 Aide

Guide de l'interface utilisateur
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Report Template Editor

lllustration 3-1 : Report Template Editor — Onglet Header/Footer Design

Header/Footer Design | Page Setup |

Fields @

Header@

Design Elements
[ Acquistion Elements
B[ Guantitation Elements

Justification @

Fields @

i@ Left Justify
(7 Centre Justify
(7 Right Justify

"0,

Footer m
W

':| Yigible from any project

Elément Libellé
1 Header/Footer Design
2 Champs

* Design Elements
» Acquisition Elements

* Quantitation Elements

Header

4 Champs

Logiciel Analyst MD
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Report Template Editor

Elément Libellé

5 Justification
o Left Justify

+ Centre Justify
* Right Justify

6 Fonts
7 Footer
8 Visible de n'importe quel projet

lllustration 3-2 : Report Template Editor — Onglet Page Setup

| Header/Footer Design | Page Setup @

Publication Destinations @ Margins @ Page Layout @
Ex=
el OOAMCON-PRINT1NCON-71F2RME: Top: 020" =
Bottom: 0.80° :
Left: 0.00" =
Right: 0.00" =
1| 1 I
Select Destination @ From Edge @ Page Orientation @
Header:  0.307 = )
[ Prirter ] ") Portrat @ Landscape
Footer: 0.30" =
Elément Libellé
1 Page Setup
2 Publication Destinations
* Printer
3 Select Destination
* Printer
Guide de I'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Report Template Editor

Elément Libellé
4 Margins
« Top
+ Bottom
+ Left
* Right
5 From Edge
* Header
* Footer
6 Page Layout
7 Page Orientation

¢ Portrait

* Landscape

Logiciel Analyst MD
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Compound Optimization 4

lllustration 4-1 : Parameétres de I'instrument

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 |
Elément Libellé
1 Veuillez définir la condition de l'instrument
2 Entrée
* Perfusion
< FIA
Guide de Il'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Compound Optimization

Libellé

Spectrométre de masse

* Analyse MS
* Analyse MS/MS

Méthode d'acquisition par défaut

Code du carrousel

Position du carrousel

Code de plaque

Position de plaque

Volume d’injection (pl)

Précédent

Suivant

Annuler

Aide

Logiciel Analyst MD
58/173
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Compound Optimization

lllustration 4-2 : lons a utiliser dans I'analyse MS/MS

-

* lon du pic de base

* Nom du composé

lons to use in MS/MS Analysis @
Flease select the ions to use in M5/MS Analysis: @
Precursar lon: Palarity: @
@.@. MW lon i@ Positive
Search Window: = 2500 (Da) ) Negative
(71 Base Peak lon e L
Search Hange: 30.000 to | 1000.000 {DEI}
Compound Mame: | Target
Resolution: | Unit ~
@ Product lon:
(71 User Specified
@ Auto Select Citerine
Resolution: [Un'rt v]
| <Back || MNet> || Cancel | [ Hep |
Elément Libellé
1 Veuillez sélectionner les ions a utiliser dans I'analyse MS/MS
2 lon précurseur
* lon MW

* Fenétre de recherche (x Da)
* Plage de recherche :

_a_(Da)

* Résolution (Low, Unit, High)

Guide de l'interface utilisateur
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Compound Optimization

Elément Libellé

3 lon produit
» Spécifié par I'utilisateur
» Sélection automatique
+ Critéres

* Résolution (Low, Unit, High)

4 Polarité
* Positive
* Neégative

¢ Les deux

Précédent

Suivant

Annuler
Aide

| N O] O

lllustration 4-3 : Critéres de sélection automatique de I'ion produit

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

@ oK || Defau@] Eancel HE'D@DI

Elément Libellé
1 A partir des _ pics les plus intenses
2 Créer la méthode finale en utilisant les _ pics les plus intenses
3 Exclure des ions produits dans + _ Da des valeurs m/z des ions
précurseurs
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Compound Optimization

Elément Libellé

Masse min. de l'ion produit : Da

4
5 Seuil de l'ion produit : cps
6 OK
7
8
9

Valeurs par défaut

Annuler

Aide

lllustration 4-4 : lons a utiliser dans I'analyse MS

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
(7 Bath
<Back || MNet> | | Camcel | [ Hebp
Elément Libellé
1 Veuillez sélectionner les ions a utiliser dans I'analyse MS
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Compound Optimization

Libellé

lon cible

* lon MW
* Fenétre de recherche (x Da)

* lon du pic de base
* Plage de recherche: _a _(Da)
* Nom du composé

* Résolution (Low, Unit, High)

Polarité
« Positive
* Négative

¢ Les deux

Précédent

Suivant

Annuler

N|o|lo| b~

Aide

Logiciel Analyst MD
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Compound Optimization

lllustration 4-5 : Composants cibles

Target Components @
Flease enter the target components to optimize: @
Compound Hame MWJD&J Ho. (:':_harges
! (2) ONNOQ)!
2
| <Back Finish Cancel | [ Help
Elément Libellé
1 Veuillez saisir les composants cibles a optimiser :
2 Nom du composé
3 MW (Da)
4 Non. Charges (Nombre de charges)
5 Précédent
6 Terminer
7 Annuler
8 Aide
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Compound Optimization

lllustration 4-6 : Boite de dialogue 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

Elément Libellé

1 Ces composés cibles seront optimisés. Il est possible de modifier le nom
du composé. Veuillez préciser lesquels sont utilisés comme standards
internes.

Nom du composé
Masse Q1 (Da)
Masse Q3 (Da)
Std. Std.

Position du flacon

N|OoO|lOoa|l R~ WOIDN

Remarque : tous les composés désignés comme Sl (standard interne)
ne seront pas utilisés pour déterminer les conditions optimales des
paramétres Source/Gaz.

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Compound Optimization

Elément Libellé
8 Résolution
9 Résolution Q1
* Low
* Unit
« High
10 Résolution Q3
* Low
* Unit
« High
11 Précédent
12 Suivant
13 Annuler
14 Aide

Guide de l'interface utilisateur
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Compound Optimization

lllustration 4-7 : Boite de dialogue FIA Source Parameters

F ™y
TET

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 ()

Elément Libellé
1 Veuillez sélectionner les paramétres de la source a optimiser dans FIA
2 Nom du parameétre

+ Gazrideau

» Gaz de collision

» lonSpray Voltage (Tension lonSpray)
» Température

» Source d'ions Gaz 1

» Source d'ions Gaz 2

» Chauffage de l'interface

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Compound Optimization

Elément Libellé
3 Optimiser
4 Valeur actuelle
5 Valeur pour I'optimisation
6 Répéter l'injection pour chaque paramétre
7 Nombre total d'injections
8 Volume d'échantillon total : _ (ul)
9 Précédent
10 Suivant
11 Annuler
12 Aide
Guide de Il'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Compound Optimization

lllustration 4-8 : Boite de dialogue 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) @
~<Back | Fnish | [ Cancel | [THep |

Elément Libellé
1 Veuillez sélectionner les paramétres du composé a optimiser par FIA
2 Composé
MRM

Logiciel Analyst MD
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Compound Optimization

Elément Libellé

3 Nom du paramétre

Potentiel de défragmentation

Potentiel d'entrée

Potentiel d'entrée de la cellule de collision
Energie de collision

Potentiel de sortie de la cellule de collision

4 Optimiser

5 Valeur actuelle

6 Valeur pour I'optimisation

7 Nombre total d'injections

8 Volume d'échantillon total : _ (ul)

9 Spécification de la masse Durée : _ (min)
10 Précédent

11 Terminer

12 Annuler

13 Aide

Guide de l'interface utilisateur
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Optimisation d’instrument 5

lllustration 5-1 : Optimisation d’instrument

-

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
Elément Libellé
1 Sélectionner le type d'optimisation a effectuer
2 Avant de commencer a optimiser l'instrument, utilisez Manual Tuning

pour optimiser les paramétres de la source et stabiliser la pulvérisation.

Vérifier les performances de l'instrument

4 Régler uniquement I'étalonnage de masse

5 Régler les paramétres de l'instrument [forme du pic, étalonnage,
paramétres d'amélioration, etc.)

6 Réinitialiser les modes de balayage sélectionnés sur les valeurs par
défaut et régler les paramétres de l'instrument

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Optimisation d’instrument

Elément Libellé
7 Aide
8 Précédent
9 Suivant
10 Quitter

lllustration 5-2 : Optimisation d’instrument

-

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 j
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
Elément Libellé

1 Sélectionner un mode d'ajustement

2 Ajustement approuvé : ajuster chaque mode de balayage en utilisant
la solution d'ajustement recommandée. Vous devrez exécuter le logiciel
Instrument Optimization pour chaque solution d'ajustement.

3 Autre ajustement : utilisez une seule solution pour ajuster tous les modes
de balayage.

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Optimisation d’instrument

Elément Libellé

4 Nous vous recommandons d'utiliser la méthode Approved Tuning.
Si vous utilisez des solutions d'ajustement non recommandées,
I'ajustement de l'instrument risque de ne pas étre optimal.

Aide

Préc

Suivant

0| N O] O

Annuler

lllustration 5-3 : Instrument Optimization

(L ommenonmanes =

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

Help®| Maore Ciplluns_ ®<- Prav | Nesd = | ®Cancel |

Tnstrumérnt: QTRAP 4500 Instrument Optimization Ver: 3.3001.9

Elément Libellé
1 Sélectionner les modes de balayage
2 Tuning Solution
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Optimisation d’instrument

Elément Libellé

3 Polarité
* Positive
* Négative

4 Quad

5 LIT (Dals)

6 MS/MS/MS
Isolation et résolution
Excitation

7 Aide

8 Plus d'options

9 Préc

10 Suivant

11 Annuler

Guide de l'interface utilisateur

IVD-IDV-05-0536-FR-C

Logiciel Analyst MD
73/173



Optimisation d’instrument

lllustration 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 |
Elément Libellé
1 Préférences LIT
2 POS +
3 * Durée de remplissage fixe

* Durée de remplissage dynamique

+ Piege QO
4 NEG -
5 Durée de balayage pour le test LIT et I'étalonnage _ secondes
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Optimisation d’instrument

Elément Libellé

6 région m/z basse

* sensibilité plus élevée

» forme du pic améliorée

7 région m/z élevée

» sensibilité plus élevée

» forme du pic améliorée

8 Préférences Quad

» Largeur du pic cible

9 Options

* Optimiser C2B

« EXB maximum

10 Aide

11 OK

Guide de l'interface utilisateur
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Optimisation d’instrument

lllustration 5-5 : Instrument Optimization

-

& Inctrument Optirnization o B )
File Edit View Tools Help

(1) Infuse: 100 x dilute Agilent

in positive mode

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

@ Source Parametars @ Syringe Parameters

POS

lonSpray Voltage Eﬁm Syringe Ciam eter.[mr.n} 4.61
lon Source Gas1 |15 Flow Rate (ulfmin) |7

lon Source Gas2 |0

Help ; ®r:-va |®GD! | ancel |

Instrument: 3200 &Q TRAP Instrument Optimization Ver: 2.5341.9
Elément Libellé
1 Perfuser : en mode _
2 Saisir les paramétre,s de la source d'ions dans les champs suivants, puis
cliquer sur ALLER A.
3 Paramétres de la source

* lonSpray Voltage (Tension lonSpray)
* Source d'ions Gaz 1

e Source d'ions Gaz 2

4 Paramétres de la seringue

* Diamétre de la seringue (mm)
+ Débit (pl/min)

5 Aide

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Optimisation d’instrument

Elément Libellé
6 Préc
7 ALLER A
8 Annuler

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Assistant de méthode IDA 0

lllustration 6-1 : Boite de dialogue Create IDA Experiments

Create IDA Experiments Iﬁ

Type of IDA Experment @

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

Number of Survey Scans: | 1

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

Enable M53 Bxperiment generation @

| Dymamic Fill Time @

(@)
10

Elément Libellé
1 Type d'expérience IDA
* MS amélioré >> Produit amélioré
* MRM >> Produit amélioré
* Perte de neutre / Balayage précurseur >> Produit amélioré
2 Nombre de balayages d’exploration
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Assistant de méthode IDA

Libellé

Utiliser un balayage Résolution améliorée pour confirmer 'état de charge

ou le motif isotopique

Activer la génération de I'expérience MS3

Durée de remplissage dynamique

Précédent

Suivant

Terminer

|| Nl >

Annuler

—_
o

Aide

Guide de l'interface utilisateur
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Assistant de méthode IDA

lllustration 6-2 : Boite de dialogue 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)

<Back || Net> F Cancel | | Hebp
Elément Libellé
1 Mode positif
2 Mode négatif
3 Potentiel de défragmentation (DP) : _
4 Masse de démarrage : _ (Da)
5 Masse d'arrét : _ (Da)
6 Vitesse de balayage : _ (Da/s)
7 Durée de remplissage du LIT : _ (ms)
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Assistant de méthode IDA

lllustration 6-3 : Balayage d'exploration — Suivi de réactions multiples (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

=]

m
-

ment Libellé

—

Mode positif

Mode négatif

Potentiel de défragmentation (DP)

Al WIDN

Résolution Q1
 HIGH
UNIT
« LOW
OPEN

Guide de Il'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Assistant de méthode IDA

Elément Libellé

5 Résolution Q3
« HIGH
« UNIT
« LOW
+ OPEN

6 Saisir manuellement les transitions MRM

7 Générer automatiquement les transitions MRM des métabolites

lllustration 6-4 : Transitions MRM

MEM Transitions

®

Dhwell Time: 40 {ms)
| Apply CEto all MEM  Collision Energy ([CE):  4p V)
(@) Q1 (Da) Q3 (Da) CE (eV)
1 40.000
Sean 0 (s} Clear MEM Transitions | @
<Back || Nex> F Cancel | | Hep

Logiciel Analyst MD
82/173
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Assistant de méthode IDA

Elément Libellé
1 Temps de maintien : _ (ms)
2 Appliquer CE a tous les MRM
3 Energie de collision (CE) : _ (eV)
4 + Q1 (Da)
+ Q3 (Da)
+ CE (eV)
5 Balayage _ (s)
6 Effacer les transitions MRM

Guide de l'interface utilisateur
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Assistant de méthode IDA

lllustration 6-5 : Balayage d'exploration — Etude 1

Survey Scan - Survey 1 @

ofsiveiiogs () (3 @ MNewtlLossor

Megative Mode @ @ Precursor of

E@lstering Potertial {DP). 30 Resalution G1: [UNIT -

@Cullisiun Energy (CE): 40 eV} Resolution G 3: I_Ciﬂ..'l..'—v @
@smn_ mass: 100 (Da) @Scanti_me: 00901 fec)
Stm mass: 1000 (Da) @Step size: 1 (@mu)
@Scan rate: Eﬂnﬁ—v ([amu.s)

30 (Da)

< Back H Mext = Finish Cancel | | Help

Elément Libellé
1 Mode positif
2 Mode négatif
3 Perte de neutre de _ (Da)
4 Précurseur de _ (Da)
5 Potentiel de défragmentation (DP) : _
6 Energie de collision (CE) : _ (eV)
7 Masse de démarrage : _ (Da)
8 Masse d'arrét : _ (Da)
9 Vitesse de balayage : _ (amu/s)

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Assistant de méthode IDA

m
[}

lément

Libellé

Résolution Q1
« HIGH

« UNIT

- LOW

+ OPEN

11

Résolution Q3
+ HIGH

« UNIT

+ LOW

+ OPEN

12

Temps de balayage : _ (s)

13

Taille de pas : _ (amu)

Guide de l'interface utilisateur
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Assistant de méthode IDA

lllustration 6-6 : Balayage dépendant — lon produit amélioré (EPI)

Dependent Scan - Emhanced Product Ion (EPT)

@ 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)

Elément Libellé
1 Surveiller les _ pics les plus intenses avec
2 Collision Energy (CE)
3 Utiliser I'énergie de collision circulante
4 Masse de démarrage : _ (Da)
5 Masse d'arrét : _ (Da)

Logiciel Analyst MD
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Assistant de méthode IDA

Elément Libellé

6 Résolution Q1
« HIGH
« UNIT
« LOW
+ OPEN

7 Vitesse de balayage : _ (Dals)

8 Durée de remplissage du LIT : _ (ms)

lllustration 6-7 : Balayage dépendant — critéres IDA

Dependent Scan - IDA Criteria

For ions greater than [100]
@ Which exceed 5000 icps)

With charge state | 1 to | 4

Include unknowns @

Exclude Former Target lons @

@ Aways
Mewer

For 30 [zec)

occumence(s)

and smallerthan 1000  (Da)

charges

Finish || Cancel | | Help

Guide de l'interface utilisateur
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Assistant de méthode IDA

Elément Libellé

—

Pour les ions plus grands que _ et plus petits que _ (Da)

Qui dépassent _ (cps)

Avec un état de charge de _ a _ charges

Inclure les inconnus

|| WOW|IDN

Exclure des ions cibles anciens
» Toujours

* Jamais

* Pendant _ (s)

» Aprés _occurrence(s)

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Créer une méthode d'acquisition r4

lllustration 7-1 : Liste des types de balayage

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...

Guide de l'interface utilisateur
IVD-IDV-05-0536-FR-C

Logiciel Analyst MD
89/173



Créer une méthode d'acquisition

m
[}

Iément Libellé

1 Enhanced MS (EMS)
Enhanced Product lon (EPI)
Enhanced Resolution (ER)
MRM (MRM)

MS/MS/MS (MS3)

Perte neutre (NL)

lons précurseurs (Prec)
lon produit (MS2)

Q1 MS (Q1)

lons multiples Q1 (MI Q1)
Q3 MS (Q3)

lons multiples Q3 (MI Q3)

lllustration 7-2 : Onglet Q1 MS (Q1) MS

Ms Advanced MS
Experment: 1 @

[ Center # Wid1h®
Parameter Range

Import List @

Mumber of scans to sum:

N I ®

@

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) 0 (min) 0 [miin)
MCA @ (| Start (Da) Stol :
p (Da) Time (sec)

@-

fincludes pauses): 00000  |feec)
Edt Parameters.(8)
Elément Libellé
1 Expérience
2 Type de balayage
3 Vitesse de balayage

Logiciel Analyst MD
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Elément Libellé
4 Polarité
* Positive
* Négative
5 MCA
6 Nombre de balayages a additionner
7 Temps total de balayage (pauses incluses) : _ (s)
8 Modifier les paramétres
9 Centre/Largeur
10 Plage de paramétres
11 Importer une liste
12 Résumé de la période
* Durée: _ (min)
* Cycles: _
« Délai:_(s)
* Cycle: (s)
13 Début (Da)
14 Fin (Da)
15 Temps (s)
16 Scheduled lonization

* Heure de début (min)

* Heure de fin (min)

Guide de l'interface utilisateur
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lllustration 7-3 : Onglet 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)

Elément Libellé

1 Mode de balayage
Mode de balayage : centroide

* Séparation des pics min. (Da)
» Largeur des pics min. (Da)
* Mode de balayage : saut de pic

» Défaut de masse mDa/(100*Da)

2 *  Profil
» Profil rapide
» Centroide
» Saut de pic
3 Taille d'étape : _ (Da)
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Elément Libellé
4 Résolution Q1
* Basse
+ Unité
+ Elevée
* Ouverte
5 Seuil d'intensité (nombre total)
6 Temps de stabilisation : _ (ms)
7 Pause entre les plages de masses : _ (ms)

lllustration 7-4 : Onglet MRM MS des systémes SCIEX 4500MD et Citrine

MS Adwvanced MS

Expesimert: |1 @ ] Enabled e Basic Advancec

Spantype: | MRM (MRM) @ ~

@ Iport List

[ 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
O Negative Cycles: = Y Isec) ) {min)
Q1 Mass (Da) | Q3 Mass (Da) D'['m“' LZLT* D

1 ® O——@®
Total Scan Tme@

frickades pousssk 0.0000 (sec)
Edit Pamnuhum...@
Elément Libellé
1 Expérience
2 Type de balayage
3 Polarité
* Positive
* Négative
4 Temps total de balayage (pauses incluses) : _ (s)
5 Modifier les paramétres
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Elément Libellé
6 Scheduled MRM
* Activé
* De base
* Avancé
7 Importer une liste
8 Résumeé de la période
e Durée: _(min)
+ Cycles: _
o Délai:_(s)
* Cycle: _(s)
9 Masse Q1 (Da)
10 Masse Q3 (Da)
11 Temps de rétention : _ (ms)
12 ID
13 Scheduled lonization

* Heure de début (min)

* Heure de fin (min)

Logiciel Analyst MD
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lllustration 7-5 : Onglet MRM Advanced MS des systémes SCIEX 4500MD et Citrine

M5 Advanced M5 |

Resalution G1: @
Resolution G13: @

Intensity threshold 0

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

Fause between mass 5 007

ranges: @ ms)

Elément Libellé

1 Résolution Q1

* Basse
e Unité
« Elevée

* Quverte

2 Résolution Q3
+ Basse

+ Unité

+ Elevée

¢ Quverte

Seuil d'intensité (nombre total)

4 Temps de stabilisation : _ (ms)

5 Pause entre les plages de masses : _ (ms)

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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lllustration 7-6 : Onglet Schedule MRM MS des systemes SCIEX 4500MD et Citrine

MS Advanced MS
Scheduled MRM
Experimert; [1 (1)v [ Enabled @ @ Basic () Advanced mport List
Scantype: | MM MAM) @ » [ Q1402 Reschuion
Petiod Summ
! - @ [ Scheduled lanization
T B P .
Pelarity ® Posti Curation: = 000 frin) Delay Time: |0 (sec) Start Time Stop Time
e . [300 L= : 10000 | ¢ 0 y [0 in]
O Negative Cycles: = Cyele: [sec) frir) {min)
MRM detection window: |5::| |[s=ec] Q1 Mass (Da) | Q3 Mass (Da) m“':::::]“m‘ D 01 Resolution | Q3 Resolution
1 Uni Unit
(2) Totc st O @ ® ®
@ Target Cycle Time {across sMRM expts)
(") Target Scan Time (per sMEM expt)
1 (sec)
Edit Pamnebum...@
Elément Libellé
1 Expérience
2 Type de balayage
3 Polarité
* Positive
* Négative
4 Fenétre de détection MRM : _ (s)
5 Cible pour sMRM

» Durée du cycle cible (toutes les expériences sMRM)

+ Temps de balayage cible (selon I'expérience sMRM)

6 Modifier les paramétres
7 Scheduled MRM

* Activé

* De base

* Avancé

» Résolution Q1/Q3

8 Importer une liste

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Elément Libellé
9 Résumé de la période
e Durée: _(min)
* Cycles: _
o Délai:_(s)
* Cycle: _(s)
10 Masse Q1 (Da)
11 Masse Q3 (Da)
12 Temps de rétention (min)
13 ID
14 Résolution Q1
+ Basse
+ Unité
+ Elevée
* Ouverte
15 Résolution Q3
+ Basse
« Unité
+ Elevée
* Ouverte
16 Scheduled lonization

* Heure de début (min)

* Heure de fin (min)
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lllustration 7-7 : Onglet Scheduled MRM Advanced MS des systéemes SCIEX 4500MD et

Citrine
| MS Advanced M5
Resolution (11 Unit @
Resolution G2 Unit @
Intensity threshold fotal
cournt): 0 @
Settling time: 0 (ms) @
Pause between mass -
ranges: 5.007 {ms}) @
@ Scheduled MRM
Min. Dhwell: 3 (ms)
Maoe. Dhwell: 250 (ms)
Elément Libellé
1 Résolution Q1
+ Basse
« Unité
+ Elevée
* Ouverte
2 Résolution Q3
* Basse
e Unité
« Elevée
* QOuverte
Seuil d'intensité (nombre total)
4 Temps de stabilisation : _ (ms)

Logiciel Analyst MD
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Elément Libellé
5 Pause entre les plages de masses : _ (ms)
6 Scheduled MRM

» Temps de résidence min. : _ (ms)

» Tolérance résidence max. : _ (ms)

lllustration 7-8 : Onglet Schedule MRM Pro des systémes SCIEX 4500MD et Citrine

M5 ibvared MS

H,UED@

v‘E

-
tagatrin

ratisd

&m”*“@
B (@ Advanced

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

[ Sctechuiod iorratan @

St T Stop T
L3 = L]

Fenod Sumemary
Doy Tems: 0
1,500

s

[

h:n-.h-

Folarty
W @

o Misan [Da] | Q3 llaan iDa) n’""‘“’" Time, e

uaumw mmm

Extenpn

"m‘m Tores | el Weright | ol quoluh:m| mn...amlm|

pe—r—r

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

1
e (8)

.@@@.@

® 00 0 @ O

Elément Libellé
1 Expérience
2 Type de balayage
3 Polarité
* Positive
* Négative
4 Fenétre de détection MRM : _ (s)
Cible pour sMRM
» Durée du cycle cible (toutes les expériences sMRM)
+ Temps de balayage cible (selon I'expérience sMRM)
6 Modifier les paramétres
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Elément Libellé
7 Scheduled MRM
* Activé
* De base
* Avancé
* Résolution Q1/Q3
» Extension de fenétre dynamique
» Soustraction dynamique du bruit de fond
8 Importer une liste
9 Résumé de la période
* Durée: _ (min)
* Cycles: _
« Délai:_(s)
* Cycle: (s)
10 Masse Q1 (Da)
11 Masse Q3 (Da)
12 Temps de rétention (min)
13 ID
14 Groupe
15 Fenétre MRM (s)
16 Primaire/secondaire
17 Seuil de déclenchement
18 Seuil d'extension
19 Valeur de maintien
20 Résolution Q1

« Basse
¢ Unité
. Elevée

* Quverte

Logiciel Analyst MD
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Libellé

m
[}

lément

21 Résolution Q3

Basse
Unité
Elevée

Ouverte

22 Scheduled lonization

Heure de début (min)

Heure de fin (min)

lllustration 7-9 : Onglet Enhanced Product lon (EPI)

MSs Advanced M5
Width
Experiment: |1 @ L Conter/ Wi Import List @
[] Parameter Range @
Scantype: | Enhanced Product lon (EP ~ e @
. Period 5
Scanrate: 10000 | Dars)(3) erod Sy (17) [ Schedued lorization
Polarity ©post Duration: |{|-DG'U | [min) Delay Time: |0 | [sec) Stait Time Stop Time
osfive - - 0
@ Shane oo [0 [ oo -
MCA@ | Start (Da) Stop (Da) Time (sec)
Mumbser of scans to sum: |]7 1 @ @
Product Of: @ |3U-Dﬂﬂ (Da)
Total Scan Time
(inchudes pauses): e eec)
Edit Parameters. .. @
Elément Libellé
1 Expérience
2 Type de balayage
3 Vitesse de balayage : _ (Da/s)
4 Polarité
* Positive
* Négative
5 MCA

Guide de l'interface utilisateur
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Elément Libellé
6 Nombre de balayages a additionner
7 Produit de : _ (Da)
8 Temps total de balayage (pauses incluses) : _ (s)
9 Modifier les paramétres
10 Centre/Largeur
1" Plage de paramétres
12 Importer une liste
13 Optimiser les masses
14 Début (Da)
15 Fin (Da)
16 Temps (s)
17 Résumé de la période
* Durée: _ (min)
* Cycles: _
« Délai:_(s)
* Cycle: _(s)
18 Scheduled lonization

* Heure de début (min)

* Heure de fin (min)

Logiciel Analyst MD
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lllustration 7-10 : Onglet Enhanced Product lon (EPI) Advanced MS

MS Advanced MS |
Scan mode: @ Profile @ T ) Foxed LITfiltime |~ ims)
Step size: @ 0.06 (Da) @ Dynamic fill time
Resolution (11 @
(3 Entry Bamier: g ]
:{ltenlsitythr}:eshnld 0
ftotal count): @
Settling time: @ 0 (ms)
Pause between mass 5007 _
mnges:@ (ms)
Q0 Trapping
Elément Libellé
1 Mode de balayage
2 +  Profil
* Centroide
3 Taille d'étape : _ (Da)
4 Résolution Q1
* Basse
+ Unité
+ Elevée
* Ouverte
5 Seuil d'intensité (nombre total)
6 Temps de stabilisation : _ (ms)
7 Pause entre les plages de masses : _ (ms)
8 Piégeage QO
9 Durée de remplissage du LIT fixe : _ (ms)
10 Durée de remplissage dynamique
11 Barriere d'entrée Q3 : _(V)
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lllustration 7-11 : Onglet MS/MS/MS (MS3) MS

Ms Advanced MS @
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 Yy Duration: .D.I}DO | {min) Delay Time: ‘ﬂ | (sec) Start Tame Stop Time
ositive —
- 1 : : 0.0000 in) | C 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 @ @ '
1t Precursor: 30000 | (Da)
2nd Precursor: 10.000 (Da)
Tetal Scan Tme @ R fsec)
(includes pauses): S
Edit Parameters...
Elément Libellé
1 Expérience
2 Type de balayage
3 Vitesse de balayage : _ (Dals)
4 Polarité
» Positive
* Négative
5 MCA
6 Nombre de balayages a additionner
7 1er précurseur : _ (Da)
8 2e précurseur : _ (Da)
9 Temps total de balayage (pauses incluses) : _ (s)
10 Modifier les paramétres
11 Centre/Largeur
12 Plage de paramétres
13 Pas de fragmentation
14 Importer une liste
15 Optimiser les masses

Logiciel Analyst MD
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Elément Libellé

16 Résumé de la période
e Durée: _(min)
* Cycles: _
o Délai:_(s)
* Cycle: _(s)

17 Début (Da)

18 Stop (Da)

19 Temps (s)

20 Scheduled lonization
* Heure de début (min)
* Heure de fin (min)

lllustration 7-12 : lons multiples Q1 (Ml Q1)

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 Cycles: |1 z Cycle: [00000 ] fsec) fmin) |0 fmin)
Dwell Time
@1 Mass (Da) (msec)
! (8) (o)
WS WIS
Total Scan Time @ — (sec)
(includes pauses): - e
Edit Parameters... @
Elément Libellé
1 Expérience
2 Type de balayage
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Elément Libellé
3 Polarité
* Positive
* Négative
4 Temps total de balayage (pauses incluses) : _ (s)
5 Modifier les paramétres
6 Importer une liste
7 Résumé de la période
e Durée: _(min)
* Cycles: _
o Délai:_(s)
* Cycle: _(s)
8 Masse Q1 (Da)
9 Temps de rétention : _ (ms)
10 Scheduled lonization
* Heure de début (min)
* Heure de fin (min)
lllustration 7-13 : Onglet Precursor lon (Prec) MS
M3 Advanced MS
[ Certer / \Width -
Experiment: v Import List
penm L ] Parameter Range Lo
Scantype.  Precursor lon (Prec) V
X Perod Summary
Scanrate: | 200 ~  (Dass) [ Scheduled lonization
Polarity Duration: 0.000 [min) Delay Time: |0 (aac) Start Time Stop Time
{®) Posttive Cucles: |1 . Cycle: [0.0000 | (sec) : imin) |0 frmiir)
() Negative yees: = ) -' : :
MEA O Start (Da) Stop (Da) Time (sec)
Number of scans to sum: _] | 1
Precursor Of: @ :30-{'9‘3‘ | (Da)
Total Scan Time R—
(inchudes pausas): LR (sec)
Edit Parameters...

Logiciel Analyst MD
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Libellé

m
[}

lément

1 Précurseur de : _ (Da)

lllustration 7-14 : Onglet Neutral Loss MS

MS Advanced MS
Center / Width
Experiment: | 1 w O = Impaort List
Parameter Range
Seantype: | Neutral Loss (NL) L
. Period Summary
Scanrate: | 200 ~ | (Da/s) ) [] Scheduled lonization
o 0.000 i - |0
Polarity @ romvs Duration: | l {min) Delay Time: ‘ _ (sec) Start Time Stop Time
O Negative Cycles: 1 : Cycle: 00000 | fsec) (D fmin) |0 fmin)
MCA O Start (Da) Stop (Da) Time (sec)
Mumber of scansto sum: |1 1
Loss OF: @ 30.000 (Da)
Total Scan Time —
lincludes pauses): Beeee (sec)
Edit Parameters...
Elément Libellé
1 Perte de : _ (Da)
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lllustration 7-15 : Onglet Neutral Loss Advanced MS

| M5

Advanced M5

Scan mode: @
Step size: @

Resolution G11: @
Resolution G13: @

Intensity threshold fotal

cournt): @
Settling time: @

Pause between mass

ranges: @

| Profile

0.1 (Da)

0

0

5.007

(ms)

(ms)

m~
[}

ment Libellé

1 Mode de balayage

Profil
Profil rapide
Centroide

Saut de pic

2 Taille d'étape : _ (Da)

3 Résolution Q1

Basse
Unité
Elevée

Ouverte

4 Résolution Q1

Basse
Unité
Elevée

Ouverte

Logiciel Analyst MD
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Elément Libellé
5 Seuil d'intensité (nombre total)
6 Temps de stabilisation : _ (ms)
7 Pause entre les plages de masses : _ (ms)

lllustration 7-16 : Onglet 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

Elément Libellé
1 Tableau des paramétres de l'expérience 1 de la période 1
2 Composé
3 Appliquer les paramétres suivants a toutes les autres expériences de la
méme polarité :
4 Source/Gaz
5 Composé
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD

IVD-IDV-05-0536-FR-C 109/173



Créer une méthode d'acquisition

Elément Libellé
6 OK
7 Annuler
8 Aide

lllustration 7-17 : Onglet 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 ]

Elément Libellé
1 Tableau des paramétres de l'expérience 1 de la période 1
2 Source/Gaz
3 Source d'ions : jet a turbine
4 Gaz rideau (CUR)

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Elément Libellé

5 Gaz de collision (CAD)
* Bas
* Moyen
* Elevé

6 Tension lonSpray (IS)

7 Température (TEM)

8 Gaz 1 de la source d’ions (GS1)

9 Gaz 2 de la source d’ions (GS2)

10 Chauffage de l'interface [ihe] (Activé, Désactivé)

11 Appliquer les parametres suivants a toutes les autres expériences de la
méme polarité :

12 Source/Gaz

13 Composé

14 OK

15 Annuler

16 Aide

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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lllustration 7-18 : Editeur Acquisition Method - Onglet Isocratic (Jasper LC ou

Shimadzu CL LC)

Acauistion methad bl Autosampler ColumnOven  System Controller
= Acquition Metod | | | 151 sciEx Dx PUMP (1) socratic
—Q‘ Mass Spec 0.000 ¢
| =& Period 0.000n
% +MRM Stop time: 1000 min adiert
- LC System @
- ,; IE:Fu:tiprate Flow 0.0000| mL/min Time Flow
njection _Bressure limits: @ . 'l |CID‘J{}{2-
1P P T 00 MPa R 10,0 MPa 2
r Compressibi Ty SEtL "|=‘1;'—
Compressibility settings
Use pump settings
[ Autapur ae sett ngs _®
Purge order  Mobile phase name Purge time
1st: MNone - 5 min
Elément Libellé
1 + POMPE SCIEX DX (systéme Jasper LC)

+ LC-20ADXR (série CL LC Shimadzu)

2 Temps d'arrét : _ (min)
3 Débit : _ (ml/min)
4 Limites de pression
* Minimale : _ (MPa)
* Maximale : _ (MPa)
5 Gradient
+ Avancé
* Temps
« Débit
+ Simple

Logiciel Analyst MD
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Elément Libellé

6 Paramétres de compressibilité

» Paramétres de compressibilité

» Utiliser les paramétres de la pompe

7 Paramétres de purge automatique
* Ordre de purge : 1er
* Nom de la phase mobile : aucun

+ Temps de purge : _ (min)

lllustration 7-19 : Editeur Acquisition Method - Onglet Autosampler (systéme Jasper
LC ou Shimadzu CL LC)

Codumin Oven  System Comtroller

[}
## SCIEXDXSMPLR (1)

" ;,::u-—.p:e 1 pek Latting 9 }j‘
= Injpection settings @ . Specity rack i
=
Sampling speed 5| WS %
« Cogler temperature 15 b o =
T @ ht’!a'( and after asparation,
Rinse mode: Dip Rime0s -
Elément Libellé
1 + SMPLR SCIEX DX (systéme Jasper LC)
* SIL-20ACXR (série CL LC Shimadzu)
2 Auto-échantillonneur
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Elément Libellé
3 Paramétres d'injection
» Vitesse d'échantillonnage : _ pl/s
* Température du refroidisseur : _ °C
4 Paramétres de ringage
* Mode de ringage
» Avant et aprés aspiration, durée de ringage : Os
* Mode de ringage : Pas de ringage, Avant l'aspiration, Aprés
I'aspiration, Avant et aprés l'aspiration
* Durée deringcage: _s
6 Paramétres du carrousel d'échantillons

» Spécifier le carrousel
* Type

» Course du piston de l'aiguille : _ mm

Logiciel Analyst MD
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Créer une méthode d'acquisition

lllustration 7-20 : Editeur Acquisition Method - Onglet Autosampler (systéme Jasper
LC ou Shimadzu CL LC)

Column Oven  System Controller

| Auteinmpler ) gt @ \ B
Injection settings 1= Specily rach a
Sampling speed E.
+ | Coaler temperature: ;
T EJ:_'I.-!'! Rack 1.5mL 108 viaks - 52 mm
B - Befare and after aspiration, Dip [ it g @
Rince made bime0s -
ol wiad needie stroke: 52| mm
Pretregtment s1a liming Ot -
Pretreatment overlap time: min
Rirging spesd [T
Rirge volurme S00)
Pufge feme 50|
ExCute SSmpler pungs
Elément Libellé
1 Paramétres du carrousel d'échantillons
» Spécifier le carrousel
+ Carrousel d'échantillons: _
* Course du piston de l'aiguille : _ mm
2 Parameétres d'injection
* Course du piston de l'aiguille du flacon de contréle : _ mm
3 Optimisation du temps du cycle d'acquisition
* Synchronisation du début du prétraitement :
« Off
* Automatique
* Manuel
» Temps de superposition du prétraitement: _ min
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Créer une méthode d'acquisition

Elément Libellé

4 Paramétres de ringage

» Vitesse derincage : _ pl/s

* Volume deringage : _ L

5 Paramétres de purge

* Temps de purge : _ min

6 Paramétres de purge automatique

» Exécuter la purge de I'échantillonneur

lllustration 7-21 : Editeur Acquisition Method - Onglet Autosampler (systéme Jasper
LC ou Shimadzu CL LC)

Column Oven  System Contraller

| i
5
Elément Libellé
1 Temps
2 Commande
3 Valeur
4 Commentaire
5 Programme horaire

Guide de l'interface utilisateur
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Créer une méthode d'acquisition

lllustration 7-22 : Editeur Acquisition Method - Onglet Column Oven (systéme Jasper
LC ou Shimadzu CL LC)

Isocratic Autosampler TR EeRly

[ scexoxoven

System Controller

Column Oven

«| Column Oven @ &g _
Crven temperature: @ 40 ¢ + Wait for temperature equilibration before run
|®'e-nperatue irniit Maximiuem 160 = [Heat compensation-
e Heat compensation: AUTO -
@ Heat compensation Aow: ML min
Vil Lt MNone Mone -
Valve R Mone Mone =
Ready check: On
Elément Libellé
1 * FOUR SCIEX DX (systéme Jasper LC)
* CTO-20AC (série CL LC Shimadzu)
2 Four a colonne
3 Température du four: _°C
4 Limite de température (maximum): _ °C
5 Vanne
< Vanne L : aucune ; aucune
¢ Vanne R : aucune ; aucune
6 Contréle prét : activé
7 Avancé
» Attendre I'équilibrage de la température avant exécution
8 Compensation de chaleur (uniguement applicable au systéeme Jasper
LC)
» Compensation de chaleur :
» Automatique
¢ Manuel
* Compensation de chaleur : _ ml/min
9 Programme horaire
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
IVD-IDV-05-0536-FR-C 1171173

wsfioad sun | w-']




Créer une méthode d'acquisition

lllustration 7-23 : Editeur Acquisition Method - Onglet System Controller (systéme
Jasper LC ou Shimadzu CL LC)

Isocratic Autosampler ColuminOven R

SCIEX DX CNTRL(2)

Execute autopurge before analysis @ [Autopurge settings —\3 : l
@ -
Power on At time i %
Fre ocraticl Row 1 mLmi =
Event 3 Turn oven(s) on after sutopurge
Frantd Turn pumpis} on after autopurg
Elément Libellé
1 Contrdleur du systeme
2 * SCIEX DX CNTRL (systeme Jasper LC)
+ CBM-20A (série CL LC Shimadzu)
3 Exécuter la purge automatique avant I'analyse
4 Paramétres de sortie externe
¢ Mise sous tension
« Evénement 1
« Evénement 2
« Evénement 3
« Evénement 4
5 Paramétres de purge automatique
* Préchauffer
* Durée d'attente : _ min
» Débit Isocratic1 : _ (ml/min)
» Exécuter aprés une purge automatique
* Allumer le four aprés la purge automatique
* Allumer la pompe aprés la purge automatique
6 Programme horaire
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Créer une méthode d'acquisition

lllustration 7-24 : Editeur Acquisition Method - Equilibrate Selected (systéme Jasper

LC)

Acquizition method

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

i ﬁJ,MRM

: 1 LC System

Purmp @

Step 0 [Equilibration] time [min] | 000

Elément Libellé

1 Pompe

+ Etape 0 Temps (d'équilibrage) (min)

lllustration 7-25 : Editeur Acquisition Method - Injection Selected (systéme Jasper LC)

Acquigition method

- Acquisition Method
--ﬁ‘ Mass Spec 0.000r
. =& Period 0.000n
ﬁ +MRM

_1 LiC Systemn

Autozampler

Elément Libellé

1 Autoéchantillonneur

* Volume d’injection (ul)

Guide de l'interface utilisateur
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Créer une méthode d'acquisition

lllustration 7-26 : Onglet Agilent Autosampler Properties

Agilent Autosampler Properties | Advanced Properties |

Inject Details @ Wash Details

Syringe Size (u): @ 100 | Enabled
Injection Volume m:@ 5.0 Wash Location: [\yoah vial
Draw Speed [u,fmin}:@ 200.0 Wash Time (1 - 999 sec): [
Eject Speed [|.Umin}:® 200.0 Wash Cycles (1 - 5): 1
Needle Level fmm): @ 00 Wash Vial Number: 1
Tempersture Cortrdl Wash Rack Number: 1
[ Enabled @
Setpoirt (4 - 40 C): 20
Elément Libellé
1 Détails de l'injection
2 Taille de la seringue (ul)
3 Volume d’injection (pl)
4 Vitesse de prélévement (ul/min)
5 Vitesse d'éjection (ul/min)
6 Niveau de l'aiguille (mm)
7 Contréle de la température
+ Activé
* Point de consigne (4 - 40 °C)
8 Station de Détails
* Activé
* Emplacement de lavage (flacon de lavage, orifice de lavage)
* Durée de lavage (1 - 999 s)
* Cycles de lavage (1 - 5)
* Nombre de flacons de lavage
* Nombre de carrousels de lavage
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Créer une méthode d'acquisition

lllustration 7-27 : Onglet LC Pump Gradient

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

Total Time
{mimn)

Flow Rate

. TE # TE #2
{plimin)

TE#3

TE #4

.00 @ 0 @

L Ll I ) e ey e

W&e-pa [ Remove Steg)j

4

[ Show Graph >> |

©)

m~
-

ment Libellé

—

Durée

totale (min)

Débit (ul/min)

Ajouter une étape

Supprimer une étape

Al | WIDN

Afficher un graphique

lllustration 7-28 : Onglet Limits

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

Parameters @

Minimum Pressure {psi): @

Maximum Pressure (psi):

Strokee Volume (pl): @

0.0
gv02.0
100.0
40.0
-1.0

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

Elément Libellé
1 Parameétres
2 Pression minimum (psi)
3 Pression maximum (psi)
4 Compressibilité

Guide de l'interface utilisateur
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Créer une méthode d'acquisition

Elément Libellé
5 Volume mort (ul)
6 Volume de la course du piston (pl)
7 Incrémentation de pression maximum (psi/s)
8 Incrémentation de débit maximum (ml/min2)

lllustration 7-29 : Onglet 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

Elément Libellé

1 Parameétres

Compressibilité gauche

Compressibilité droite

Volume mort gauche (ul)

Volume mort droit (pl)

Volume de la course du piston gauche (ul)

Volume de la course du piston droit (ul)

Solvant gauche

Oloo| Nl B~ WIDN

Solvant droit

Logiciel Analyst MD
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Créer une méthode d'acquisition

lllustration 7-30 : Mode Micro

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

Elément Libellé

1 Mode de la pompe capillaire (Micro, Normal)
2 Parametres

» Débit primaire (pl/min)

* Index du tableau d'étalonnage du capteur de débit

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Créer une méthode de
quantification 8

lllustration 8-1 : Sélectionner un échantillon
Select Sample x|

Please select the representative sample to use.

@ Drata Files @ Samples

S ample0]
S ample001
S ample0o]
S ample00
Sample00t

K — i

@ YWerify Checksaum
( : } ak | @Eancel |

Elément Libellé
1 Veuillez sélectionner I'échantillon représentatif a utiliser.
2 Fichiers de données
3 Echantillons
4 Vérifier la somme de controle
5 OK
6 Annuler

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Créer une méthode de quantification

lllustration 8-2 : Onglet Components

Components | Integration | Calibration |
@ Data Source: [F‘eriod 1/ Expt. 1 - @ ["] Sum Multiple lons
Intemal Standards
@ MName a1 /a3 —

1

2

3

4 - |

Analytes
@ Hame Internal Standard a1/a3 —

1 210200/ 164,188

2 271300/ 91.148

3 509.400/ 195.039

4 £35.400/221.185

5

[

7

8 A

Elément Libellé

1 Source de données
* Numéro de période/Numéro d'expérience

2 Additionner les ions multiples

3 Standards internes
*+ Nom
+ Q1/Q3

4 Analytes
*+ Nom
+ Standard interne
+ Q1/Q3

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Créer une méthode de quantification

lllustration 8-3 : Onglet Integration

Components | Integration | Calibration |
(D wote: i B
@Cummmm Units:  ng/mlL Cale. Conc. Units:  ng/mL @ Bkg. Sart: |N/A @ Blg. Emd: |M/A @
Min Peak Height: 0.000 s RT Window 0000 eee @smuuthing Width: Elmrts
Min Peak Width: 0000  goc  Ewpected RT: 15 min Jse Relative AT
Atomatic « KA I 0 Noise Percert: 50 Base Sub Window: 1000 min
® Spechy Parameters - MQ Il (13) peak Spltting Factor: (2 ] Report Lorgest Peak (15)
Elément Libellé
1 Analyte
2 Appliquer
3 Unités de concentration
4 Unité de conc. calculées
5 Début du bruit de fond
6 Fin du bruit de fond
7 *  Amplitude du pic min _ cps
* Largeur du pic min _s
8 * Fenétre TR _s
* TR attendu _min
9 Largeur de lissage : _ points
10 Utiliser le TR relatif
11 * Automatique - IQA Il
» Spécifier les paramétres - MQ Il
12 Pourcentage de bruit
13 Facteur de division des pics
14 Sous-fenétre de ligne de base : _ min
15 Signaler le pic le plus large

Logiciel Analyst MD
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Créer une méthode de quantification

lllustration 8-4 : Onglet Calibration

L@unents | Irrte.-glatiun| Calibration |

Apply to all analytes @ rescinnamine
Fit:

[Unear T] @

Weighting:

[Nune @ T] fterate @
Regression Parameter

@ Are
Hei:ht @

* Linear Through Zero

* Quadratic

« Power

« None

Elément Libellé
1 Appliquer a tous les analytes
2 Analyte
3 Fit
* Linear

* Mean Response Factor

4 Weighting
* None

« 1/x
 1/(x*x)
o 1ly

< My™y)
* Inx

e Iny

5 Itérer

Guide de l'interface utilisateur
IVD-IDV-05-0536-FR-C

Logiciel Analyst MD
1271173



Créer une méthode de quantification

Libellé

Paramétre de régression
* Aire

* Hauteur

Logiciel Analyst MD
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Quantitation Wizard 0

lllustration 9-1 : Créer un ensemble de quantification — Sélectionner les échantillons

Create Quantitation Set - Select Samples x|
Select the data file and the desired sample(s) to add to the new quantitation sat. ®H'fleqmlmn Aganthm: IntelGuan
HAvalsble Data Fles: @ Avalsble Samples: @ _ Selected Samples: @

| XN - | K |

o | ® =0

Elément Libellé

1 Sélectionnez le fichier de données et le ou les échantillons a ajouter au
nouvel ensemble de quantification.
2 Algorithme d'intégration
3 Fichiers de données disponibles
4 Echantillons disponibles
5 Echantillons sélectionnés
6 Ajouter tous les fichiers
7 Ajouter tout
8 Supprimer tout
9 Précédent
10 Suivant
11 Terminer
12 Annuler
Guide de I'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
13 Aide

lllustration 9-2 : Créer un ensemble de quantification — Sélectionner des parameétres
et une requéte

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

@ Defaul Guery
2 None @

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

Create New Standand Cuery

Ol

(19
:aa@r;[ ng ) w '__.;;%—; ;_H@_;

m
[}

Iément Libellé

—

Veuillez sélectionner les parameétres pour le nouveau tableau de
résultats et la requéte par défaut, le cas échéant.

Algorithme d'intégration

Parameétres a utiliser

Requéte par défaut

Aucune

(o> 0N I I I > IS JN N V]

Sélectionner existante

* Requéte

7 Exécuter la requéte comme une requéte standard

8 Créer une nouvelle requéte standard

¢ Nom

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
9 Préecédent
10 Suivant
11 Terminer
12 Annuler
13 Aide

lllustration 9-3 : Créer un ensemble de quantification - Sélectionner la méthode

©

a new method now

Create Quantitation Set - Select Method

Specify which method will be used for this quantitation s=t, or create @ Integration Algorthem: InteliCuan

@ Q) Choose Edsting Method

@ Craste New Method

(50 Creat

Method: | PK Data_Mix.qf v

Method Mame:

Libellé

Spécifiez la méthode qui sera utilisée pour cet ensemble de
quantification ou créez une méthode maintenant.

N

Algorithme d'intégration

Choisir une méthode existante

« Méthode

Créer une méthode

< Nom de la méthode

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
5 Créer une méthode « Automatique » (pour tabuler la surface pour
chaque ion disponible)
6 Précédent
7 Suivant
8 Terminer
9 Annuler
10 Aide

lllustration 9-4 : Créer une méthode de quantification — Sélectionner un échantillon
représentatif

Create Quantitation Method - Select Representative Sample ot

Select the sample to use for building the quantitation method, @ integration Algorthm: InteliGuan

Sample Name  —'

Sample Type | rescinnamine

Standard

minoxidol Co resg =

Trnks Ouadildo: b
riple Quadilio:_bat

2 Triple Quadilio:_bat | 5TD 1 Standard 1.000000 2.000000 2000000 200 E
3 Tripke Quad\Mb:_bat | STD 2 Standard 1.000000 4.000000 4000000 4.00
4 Triple Quaddi;_bat | STD 2 Standard 1.000000 4, 000000 4,000000 4.00

5 Triple Quadio;_bat | STD 3 Standard 1.000000 &.000000 8.000000 8.00
3 Triple Quadili:_bat | STD 3 | Standard | 1.000000 B.000000 B.000000 8.00

7 Triple Quad\o_bat | STD 4 Standard 1.000000 16.000000 | 16.000000 |[16.0
[ Triple Quadi;_bat | STD 4 Standard 1.000000 16.000000 | 16.000000 |16.0
p) Triple Quadli:_bat | STD 5 Standard 1.000000 32.000000 | 32.000000 |32.0
10 Tripht QuadilMi:_bat | STD 5 | Standara | 1.000000 32.000000 |32.000000 |320
11 Triple Quad\ix_bat | STD & Standard 1.000000 64.000000 |64.000000 |[64.0
12 | Triple Quadidix_bat | STO 6 Standard 1.000000 64,000000 |64.000000 |G64.0
13 Trioke Quadid: bat | STD 7 Standard 1.000000 122.000000 | 128 000000 [128.
q 1 [

~®aaTl_~w£l 9 f“'@“—-

Elément Libellé
1 Sélectionnez I'échantillon a utiliser pour créer la méthode de
quantification.
2 Algorithme d'intégration
3 Nom du fichier
4 Nom de I'échantillon
5 Type d’échantillon
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
6 Préecédent
7 Suivant
8 Terminer
9 Annuler
10 Aide

lllustration 9-5 : Créer une méthode de quantification — Définir des pics pour le
spectrométre de masse

Intemal Standards @

| Sum Mutipla |ms®

Create Quantitation Method - Define Peaks For MassSpec [
(Dﬁease adjust the peak names and masses as necessary for perod 1, experiment 1, @ Integration Algorithen: Intelbluzn

@Defaut Smoothing Width: [D ‘F] points.

Name Qi/a3 -
-
2 -
L nr ¥
Anahtes @
Hame Internal Standard 01 f Q3 -
1 210.200 / 164.188 =
2 _2?1 300 /91.148
3 1EDE.¢DU 1195.039
4 635.400/221.185
5 -
4 m F
| <Back > [ _ _ _‘ _Heip_
Elément Libellé
1 Veuillez ajuster les noms des pics et les masses selon les besoins pour
la période 1, expérience 1.
2 Algorithme d'intégration
3 Additionner les ions multiples
4 Largeur de lissage par défaut : _ points
5 Standards internes

« Nom
« Q1/Q3

Guide de l'interface utilisateur
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
6 Analytes
* Nom

« Standard interne

+ Q1/Q3
7 Préecédent
8 Suivant
9 Terminer
10 Annuler
11 Aide

lllustration 9-6 : Créer une méthode de quantification — Définir I'intégration

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

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

Elément Libellé
1 Si le pic voulu n’a pas été trouvé automatiquement, sélectionnez une
plage de bruit de fond et le pic d'intérét en effectuant une sélection dans
le graphique et en cliquant sur le bouton correspondant.
2 Algorithme d'intégration
3 Temps de rét. : _ min
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
4 Fenétre TR: _s
5 Advanceé
6 Intensité, cps
7 Temps, min
8 Precédent
9 Suivant
10 Terminer
11 Annuler
12 Aide

lllustration 9-7 : Boite de dialogue Advanced (algorithme Intelliquan sélectionné)

-

Advanced

2]

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

@ 50,00

@ 1.00
(6) 2

@ Report Largest Peak

Filtering Parameters

tinirum Peak Height: 0.00

Mirimurn Peak width: 0.00
Other Parameters @

@ |1z Relative Retention Time

@ Srmaothing Sefidth: points.

@ Concentration Lnits: gl

Cps.

FECE.

@®

]S ] @Eancel ]

[ Help ]

Guide de l'interface utilisateur
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
1 Parameétres de détection des pics
2 Automatique — IQA I
3 Spécifier les parametres — MQ Il
4 Pourcentage de bruit
5 Fenétre Soustraction de la ligne de base : _ min
6 Facteur de dédoublement de pic
7 Signaler le pic le plus large
8 Filtrage des paramétres
9 Amplitude du pic min : _ cps
10 Largeur du pic minimum : _s
1" Autres parameétres
12 Largeur de lissage : _ points
13 Unités de concentration : ng/ml
14 Unités de concentration calculées
15 Utiliser le temps de rétention relatif
16 OK
17 Annuler
18 Aide

Logiciel Analyst MD
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Quantitation Wizard

lllustration 9-8 : Boite de dialogue Advanced (algorithme Classic sélectionné)

@ Murber of Smooths:

|lze Relative Retention Time @

@ Concentration Unitz:  ngdml

W J [ Eancﬁ [ Help

Advanced &
@ Bunching Factor:
@ Moize Threshold: 7635 cpz
@.ﬂ.rea Threshold: 381.76 cps

J

-

Elément Libellé

—

Facteur de groupement

Seuil de bruit: _ cps

Seuil de surface : _ cps

Nombre de lissages

Utiliser le temps de rétention relatif

Unités de concentration : ng/mi

Unités de concentration calculées

OK

Ol Nl RN

Annuler

—_
o

Aide

Guide de l'interface utilisateur
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Quantitation Wizard

lllustration 9-9 : Créer une méthode de quantification — Spécifier un étalonnage

(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

Elément Libellé
1 Veuillez sélectionner les options d'étalonnage voulues
2 Algorithme d'intégration
3 Fit
* Linear

* Linear Through Zero

* Quadratic

* Mean Response Factor
* Power

< None

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Quantitation Wizard

Elément Libellé
4 Weighting
* None
« 1/x
o 1/(x*Xx)
o« ly
VAR
* Inx
* Iny
5 Itérer
6 Paramétre de régression
+ Aire
* Amplitude
7 Precédent
8 Suivant
9 Terminer
10 Annuler
11 Aide

Guide de l'interface utilisateur
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Créer un lot d'acquisition 10

lllustration 10-1 : Onglet Sample

Select Methad for Sample Set @

Dua'rlﬂa‘lm@
o 7 foome 5
@I AddSet | Remave 5S¢ Acquistion @
i) D e S==r=

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

Elément Libellé

1 Sélectionner la méthode pour le jeu d'échantillons

Jeu

Ajouter un ensemble

Ajouter des échantillons

Supprimer un ensemble

Suppr. des échantillons

Quantification

Quantification rapide

Oloo| Nl W|IDN

Acquisition
» Utiliser comme modeéle
» Utiliser plusieurs méthodes

 Editeur de méthode

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Créer un lot d'acquisition

m
[}

Iément Libellé

10 * Nom de I'échantillon
» Code du carrousel

* Position du carrousel
* Code de plaque

» Position de la plaque
* Position du flacon

» Fichier de données

* Volume d'inj. (pl)

lllustration 10-2 : Menu accessible par clic droit dans I'onglet Sample

Sample | Locations | Quantitation | Submit |

Select Method for Sample Set

@ Open.. ation

Set: Import From 3 v] [O‘”id{ Quart ]
Save As Batch
Remove Set
Save As a Template... v] [Me‘thod Ed'rtor]
Add Samples Del Samples

Hide/Show Column...

Save Column Settings...

Add Custom Column

Delete Custom Colurmn

Sample Name | Rack Code | F in | Vial Position | Data File | Inj.Volume (ul) |

Fill Down

Autolncrement

Delete Samples

Other...

Select Autosampler

Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Créer un lot d'acquisition

ment Libellé

m
[}

1 » Ouvrir

* Importer a partir de

* Enregistrer sous forme de lot
* Enregistrer comme modéle

* Masquer/Afficher la colonne

* Remplir vers le bas
* Incrémentation automatique
» Supprimer des échantillons

* Autre

» Enregistrer les paramétres de colonne
» Ajouter une colonne personnalisée

» Supprimer une colonne personnalisée

« Sélectionner I'auto-échantillonneur

lllustration 10-3 : Boite de dialogue Add Sample

Add Sample

Sample name @

Frefis:

Sample number;

Mumber of digits: 3

Datafie (2)

Prefis: Data Set name:
&uto Increment: [

Mew zamples @

Mumnber: 1

Sub Falder:

(&)

o e

Help

)

Logiciel Analyst MD
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Créer un lot d'acquisition

m
[}

ment

Libellé

Echantillon nom
*  Préfixe
* Numéro de I'échantillon

* Nombre de chiffres

Fichier de données

» Préfixe

* Nom de I'ensemble

* Incrémentation automatique
* Sous-dossier

e Parcourir

Nouveaux échantillons

< Nombre

OK

Annuler

Aide

lllustration 10-4 : Onglet Locations

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

oRg S
X

Locations | Quantitation | Submit

®

No

Rack

®

No Rack

Elément Libellé
1 Auto-échantillonneur
2 Jeu
3 Aucun carrousel

Guide de l'interface utilisateur
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Créer un lot d'acquisition

lllustration 10-5 : Onglet 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
Elément Libellé
1 Définir
2 Méthode de quant.
3 *« Nom de I'’échantillon

* Type de quant.
« Facteur de dilution
¢ Poids/Volume

« Nom de I'ensemble

lllustration 10-6 : Onglet 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

_@ Sampbe Hame | Rack Position | Plate Position | Wial Position | Acquisition Method | Quantitation | DataFile | Set Name | Submit Status
1 Samphedll |1 IE 0 none [ none DataSETI | SETH [ Hat
Elément  |Libellé
1 Nom du propriétaire du lot
2 Envoyer
3 Etat de I'envoi

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Créer un lot d'acquisition

Libellé

* Nom de I'échantillon
» Position du carrousel
» Position de la plaque
* Position du flacon

* Méthode d'acquisition
* Quantification

* Fichier de données

* Nom de l'ensemble

« Etat de I'envoi

Guide de l'interface utilisateur
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Explorer 11

Illustration 11-1 : Sélectionner un échantillon

Flease select a data file and a corresponding sample: @

@ Data Files @ Samples

=] DataSET wiff Sample00l
Samplell2
Sampla003
Samplelnd
Sample005
Samplel0s

[ Ermvsiz.@l [veriﬁé:hemum ]

m
[

Iément Libellé

—

Veuillez sélectionner un fichier de données et un échantillon
correspondant :

Fichiers de données

Echantillons

Parcourir

Vérifier la somme de controéle
OK

Annuler

N|OoO|lOoa| A~ W]IDN

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Explorer

Illustration 11-2 : Menu Explorer

Explore Window Script Help

Extract lons @ 4

Extract Wavelengths L4

Duplicate Data ’

Background subtract
i Background Subtract to File...
1# Spectral Arithmetic Wizard
‘Bt Centroid
Ab- Smooth..,
AP Gaussian Smooth...
L7 Baseline Subtract...
f7 Threshold
|l Moise Filter...
Periodic Moise Filter...
K Add
Ak Subtract
B Overlay

Ctrl+K

il Show Spectrum 5

?‘EE Show Base Peak Chromatogram...

[{] Show File Information Ctrl+|
Tk Show ADC Data...

A Show Auxiliary Traces...

$¥ Show UV Detector Data...

AL Show DAD TWC

orT Show DAD Spectrum

Show List Data Ctrl+L
@ Show History

4= Show Previous Sample  Ctrl+Left Arrow
= Show MNext Sample Ctrl+Right Arrow

¥ Go To Sample...
—+# Show Fragment Interpretation Tool
Show Contour Plot

Show Scratch Pane

& Sum Owerlays

L2 Add Arrows

¥, Remove All Arrows
ﬁ' Home Graph

M Offset...

¢ Force Peak Labels

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

IMake Subset File...

Library Search

Guide de l'interface utilisateur
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Explorer

m
[}

Iément Libellé

1 Afficher

Extraire des ions

Extraire les longueurs d'onde
Dupliquer les données
Soustraction du bruit de fond
Centroide

Lissage

Lissage gaussien
Soustraction de la ligne de base
Seuil

Filtre de bruit

Ajouter

Soustraire

Superposition

Additionner les superpositions
Ajouter des fléches
Supprimer toutes les fléches
Graphique d’origine

Décalage

Forcer les étiquettes des pics
Alterner les superpositions
Supprimer les superpositions non actives
Lier

Supprimer le lien

Développer

Normaliser

Définir la sélection

Définir le seuil

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Explorer

Elément Libellé
Rechercher dans la bibliothéque
2 Afficher TIC

Afficher le spectre

Afficher le chromatogramme de pics de base

Afficher les informations fichier
Afficher les données ADC

Afficher les traces auxiliaires

Afficher les données du détecteur UV
Afficher le TWC du DAD

Afficher le spectre DAD

Afficher les données de la liste
Afficher I'historique

Afficher I'échantillon précédent
Afficher I'échantillon suivant

Aller a I'échantillon

Afficher I'outil Fragment Interpretation
Afficher le tracé de contour

Afficher le volet Brouillon

Guide de l'interface utilisateur
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Explorer

lllustration 11-3 : Tableau de la liste de données et de la liste de pics

L] +E P (200 200 80 MCA feans from Sample 1 (EFI 1000 amui, FillsS0ma O1 usil) of Raedeipinewefl (Tubs Spiray) M 3067 o
3.067 - ids2
2547 4
1742
2087 4
Ll
2
& a7
=
]
=
1.0eT 4
5004
508 1 2362 wae aa3
-, 19T ama g, %
roz EF T3
ﬁ.L._.l..,..LI..u L, T e J, Lo i, | ow22TT0 |02 33 s;onted L7 SRR edns
1@13&.izﬂzwzwzmdewmmmdmmwmmm&Wﬂmmmwzw
iz, amy

.-ﬁ-"l (BNA. 20} 50 Hr.# scang fiom Sample 1 [EP 1000 smwds, Fill=50ms. 07 wmit) of Resspine wiff [Torbo S posy)
DataList Peak Lit 2

miz (armu) | intensity (cps) | Centroidmass (amu) | Peak area (counts) | Charges | Peak start (amu) | Peak end amu) | w.=
1] 1612000 |1.8333e8 151121 5.3333e5 1 151'! GE00 151.2200 o
20 [152.10003) [2.5000e5 (& [1527105 (B 01ETkE (&) |Und(yed 1518600 (5) 1525200 (O) |02
3 1533600 |1.666Ted 153 3484 5.0000e4 Undefined |153.1800 1534200 0.2
[ 1541400 |1.000085 [154 1400 2000085 ] [153 9600 [154.2600 X
5 1549200 |3.3333ed [154 3300 3333364 |Undefined [154 8600 [164 8R00 (o1
B |1952300 [5.0000e4 11582308 (116875 1 [154.8600 |155.4000 (08
7 1561800 | 1.000085% 1561831 3333305 1 [155 6400 [156.4200 [0z
B 157 0800 |5.0000e4 [157 1127 21BETES [1 [156 2200 [167 4400 (01
8 |1576800 |3.3333e4 [157 saza 3.3333ed [1 [157 6200 157 600D [0z
10 [1581000 |2666Te5 1581489 '9.000085 |Undefined [157 8000 [158.4600 [0
11 |1585300 |GGEGTed [158.5231 GEEETed |Undefined 1584600 |158.7000 [0z
12 |1591800 1200006 [159 1883 £ TE00eE [1 [158 8800 150.4800 [0z
13 [1601400 9500085 1501924 1393336 [1 1599600 [160,6200 [0z
M [1611600 3833365 [161 1998 [1.3333eB [ [160. 5800 |161.4600 [0
1 AR 1ANN |4 1RATER [1R7 1718 1 477%6R 1 (1Rt oann [1R? 4700 'n.l ua

Elément Libellé (traduit)
1 Liste de données
2 Liste de pics
3 m/z (amu)
4 Intensité (cps)
5 Masse du centroide (amu)
6 Aide du pic (nombres)
7 Charges (indéfinies)
8 Début du pic (amu)
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Libellé (traduit)

Fin du pic (amu)

Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics 12

lllustration 12-1 : Colonnes du tableau de résultats

T © e
[ o L oy o e s g g Py e g 703 By B
Hama 10 | Type Area jeounts) | Halgh [epa) | NN | Ouery Sosten | jeoent) fepa) | Mocerd | Modied |~
S o - - 1
[_J=m1 GAeakird | Taphe Gl | 4 e =000 e ] Tk & a0 & T ¥ Fi] ar D
Elément Libellé
1 Nom de I'échantillon
2 ID de I'échantillon
3 Type d’échantillon
4 Nom de fichier
5 Aire du pic de I'analyte (nombres)
6 Amplitudes du pic de I'analyte (cps)
7 Concentration d'analyte (ng/ml)
8 Etat de requéte standard
9 Aire du pic du SI (nombres)
10 Amplitude du pic du Sl (cps)
11 Utiliser un enregistrement
12 Enregistrement modifié
13 Concentration calculée (ng/ml)
14 Précision (%)
15 Temps
16 » Disposition compléte
* Requéte : aucune
* Inoccupé
e Tri: non trié
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

Illustration 12-2 : Colonnes du tableau de résultats : échantillon

Results Table Columns

Sample

©)

[l

©
O

-

. Significant| Scientific -
Title @ Shown Figures | Notation Pre::smn
Sample Name Q) @) &)
Sample ID
Sample Type
Sample Comment [
Set Mumber — [l
Acquisition Method 1) [
Acqguisition Date [l
Rack Type [l
Rack Position [
Vial Position [}
Plate Type [l
Plate Position [
File Name
Dilution Factor [ [ 3
Weight To Volume Ratio [l [l 3
Sample Annotation [l
Disposition [
Elément Libellé
1 Echantillon
2 OK
3 Annuler
4 Aide
5 Titre
6 Affiché
7 Chiffres significatifs
8 Notation scientifique
9 Précision
10 Nom de I'échantillon

Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

m
[}

Iément Libellé

ID de I'échantillon

Type d’échantillon

Commentaire d'échantillon

Numeéro de I'ensemble

Méthode d'acquisition

Date d'acquisition

Type de carrousel

Position du carrousel

Position du flacon

Type de plaque

Position de plaque

Nom de fichier

Facteur de dilution

Rapport poids/volume

Annotation échantillon

Disposition

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

lllustration 12-3 : Colonnes du tableau de résultats : analyte

Results Table Columns

Analyte @ - ]

Q Ok
@ Cancel
(o]

-

m

Standard Query Status

Title @ Shown Sig_nifi{:ant S{:ienFiﬁ{: Precision
FIg_l.LrEE H{:-’t‘glmn

Analyte Peak Name [ \JJ \8) :g
Analyte Units [}

Analyte Peak Area . 3
Analyte Peak Height (10) 3
Analyte Concentration ] 3
Analyte Retention Time [ [ 3
Analyte Expected RT & ] 3
Analyte RT Window [ £ 3
Analyte Centroid Location [ [ 3
Analyte Start Scan [}

Analyte Start Time [ [ 3
Analyte Stop Scan ]

Analyte Stop Time & [ 3
Analyte Integration Type ]

Analyte Signal To MNoise [l 3
Analyte Peak Width = [ 3

m~
(]

ment

Libellé

—

Analyte

OK

Annuler

Aide

Titre

Affiché

Chiffres significatifs

Notation scientifique

O|lo| Nl W|IDN

Précision

—_
o

Nom du pic de 'analyte

Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

m
[}

lément

Libellé

Unités de I'analyte

Aire du pic de l'analyte

Amplitude du pic de I'analyte

Concentration d'analyte

Temps de rétention de I'analyte

TR attendu de I'analyte

Fenétre TR de I'analyte

Emplacement du centroide d'analyte

Balayage de début de 'analyte

Heure de début de 'analyte

Balayage d'arrét de I'analyte

Heure d'arrét de 'analyte

Type d'intégration de I'analyte

Rapport signal sur bruit de I'analyte

Amplitude du pic de I'analyte

Etat de requéte standard

Logiciel Analyst MD
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Examen des pics

lllustration 12-4 : Colonnes du tableau de résultats : analyte

| Results Table Columns @ﬁ
OTa
0 ()_carcel ]
Analyte I\L) "] BER
E: :! Help
(6)
@ — Significant| Scientific i
Title Shown Fig‘g{es Notation Precision
Analyte Integration Type [} \JJ Lﬁ,} 9
Analyte Signal To MNoise [} 3
Analyte Peak Width [l [ 3
Standard Query Status
Analyte Mass Ranges [l
Analyte Channel @ [
Area Ratio [l 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 m
Elément Libellé
1 Analyte
2 OK
3 Annuler
4 Aide
5 Titre
6 Affiché
7 Chiffres significatifs
8 Notation scientifique
9 Précision
10 Type d'intégration de I'analyte
Guide de l'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Examen des pics

Im
[

Iément Libellé

Rapport signal sur bruit de I'analyte

Amplitude du pic de I'analyte

Etat de requéte standard

Plages de masses de l'analyte

Canal de l'analyte

Rapport d’aire

Rapport d'amplitude

Annotation de I'analyte

Plages de longueurs d'onde de I'analyte

Aire du pic de I'analyte pour le DAD

Amplitude du pic de I'analyte pour le DAD

Largeur du pic de I'analyte a une amplitude de 50 %

Pente de la référence de I'analyte

Alg. de traitement de I'analyte

Asymeétrie du pic de I'analyte

Qualité de l'intégration de I'analyte

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

lllustration 12-5 : Colonnes du tableau de résultats : standard interne

Results Table Columns

N
|nternal Standard l\l)

)

©

Q ]
: b Cancel
: P Help

-

[l

. Significant| Scientific |
Title @ Shown Figures | Notation Precision
IS Peak Name A (7) @ 2)
IS Units [}
IS Peak Area 3
IS Peak Height (10) 3
IS Concentration — [ [ 3 E
IS Retention Time [ [ 3
IS Expected RT [l [l 3
IS BT Window [ O 3
IS Centroid Location [ [ 3
IS Start Scan [}
IS Start Time [ O 3 m
IS Stop Scan [
IS Stop Time [l [l 3
IS Integration Type [
IS Signal To Noise [ 3
IS Peak Width [ O 3
IS Mass Ranges [ i
Elément Libellé
1 Standard interne
2 OK
3 Annuler
4 Aide
5 Titre
6 Affiché
7 Chiffres significatifs
8 Notation scientifique
9 Précision
10 Nom du pic du SI

Guide de l'interface utilisateur
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m
[}

lément

Libellé

Unités du Sl

Aire du pic du SI

Amplitude du pic du SI

Concentration du Sl

Temps de rétention du Sl

TR attendu du Sl

Fenétre TR du SlI

Emplacement du centroide du Sl

Balayage de début du Sl

Heure de début du Sl

Balayage d'arrét du Sl

Heure d'arrét du Sl

Type d'intégration du Sl

Rapport signal sur bruit du Sl

Amplitude du pic du SI

Plages de masses du Sl

Logiciel Analyst MD
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Examen des pics

lllustration 12-6 : Colonnes du tableau de résultats : standard interne

Results Table Columns

|nternal Standard @

Help

5
@]
ORI

-

m

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

1

-

m~
(]

ment Libellé

—

Standard interne

OK

Annuler

Aide

Titre

Affiché

Chiffres significatifs

Notation scientifique

O|lo| Nl BN

Précision

—_
o

Balayage de début du Sl

Guide de l'interface utilisateur
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m
[}

lément

Libellé

Heure de début du Sl

Balayage d'arrét du Sl

Heure d'arrét du Sl

Type d'intégration du Sl

Rapport signal sur bruit du Sl

Amplitude du pic du SI

Plages de masses du Sl

Canal du SI

Plages de longueurs d'onde du SI

Aire du pic du Sl pour le DAD

Amplitude du pic du Sl pour le DAD

Largeur du pic du Sl a une amplitude de 50 %

Pente de la référence du Sl

Alg. de traitement du Sl

Asymétrie du pic du SI

Qualité de l'intégration du Sl

lllustration 12-7 : Colonnes du tableau de résultats : enregistrement

Rezults Table Columns

O

Record @

®

T] ( : } Cancel
: i Help

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

Logiciel Analyst MD
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Examen des pics

Elément Libellé

—

Enregistrement
OK

Annuler

Aide

Titre

Affiché

Chiffres significatifs

Notation scientifique

Ol Nl RN

Précision

—_
o

Utiliser un enregistrement

Enregistrement modifié

Concentration calculée

Temps de rétention relatif

Précision

Facteur de réponse

Concentration calculée pour le DAD

Illustration 12-8 : Colonnes du tableau de résultats : personnalisé

Results Table Columns C X

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

Help

Significant| Scientific
Figures | MNotation

o — o T

Time QE} @ U_S) 9

Precision

Elément Libellé
1 Personnalisé
2 OK
3 Annuler
Guide de I'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Examen des pics

Elément Libellé
Aide
Titre
Affiché

Chiffres significatifs

Notation scientifique

O|lw|N|o|O| >

Précision

—
o

Temps

lllustration 12-9 : Options d’examen des pics
Peak Review Options @
Appearance @ Altamnatic £oaming @

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

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

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

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

Review before all analptes

[Sumnrnary Layout orily] Zoom time axiz bo view peak

@ Review with each analyte Zoom window: 200 T

b anual Integration [Percent Rule] @
1]

Y (o =l

Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

Elément Libellé
1 Aspect
* Nom. lignes
* Nom. colonnes
» Afficher le type d'échantillon dans le titre
2 Examen du standard interne
* Ne pas examiner les standards internes
« Examiner avant tous les analytes (disposition résumée uniquement)
* Examiner avec chaque analyte
3 Zoom automatique
« ZoomsurlaxeY a
* _ % du pic le plus large
* _ % du pic le plus large pour tous les échantillons
« _ fois I'amplitude de la référence
* _unités de l'axe Y
* _unités de I'axe Y ou pic le plus large
» Agrandir I'axe du temps pour visualiser le pic
* Fenétre de zoom : _ min
4 Intégration manuelle (régle de pourcentage)
Rejeter l'intégration manuelle si la différence dans la nouvelle aire est
inférieure a _ % de l'aire d'origine
5 OK
6 Annuler
7 Aide
Guide de I'interface utilisateur Logiciel Analyst MD
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Illustration 12-10 : Volet 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 4
400 9
@ 250
§ 200 4
=
= 250 1
_E
[
- 200 4
1580 4
180 4
285
50 § f\r
(16}
0 . . - - —I 16 }— - - - -
0.8 1.0 1.2 1.4 1.E-u18 20 2z 2.4 28
Tirme, min
Elément Libellé
1 Début du bruit de fond
2 Fin du bruit de fond
3 Appliquer
4 Accepter
5 Intégration manuelle
6 *  Amplitude du pic min: _ cps
» Largeur du pic min: _ cps
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

Elément Libellé
7 « Fenétre TR:_s
« TR attendu: _min
8 Largeur de lissage : _ points
9 Utiliser le TR relatif
10 * Automatique - IQA Il
» Spécifier les paramétres - MQ Il
11 Pourcentage de bruit
12 Facteur de division des pics
13 Sous-fenétre de ligne de base : _ min
14 Signaler le pic le plus large
15 Intensite, cps
16 Temps, min
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Examen des pics

lllustration 12-11 : Courbe d'étalonnage

Analyte: | minoxidal @ - ]

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

4.0 4

Analyte Area !5 Area

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

n
=)
o

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

E—IEI

Elément Libellé

—

Analyte

Aire / Hauteur

Régression

Ramener

Accepter

Aire de l'analyte / Aire du Sl

N|OoO|lOoa| | W]IDN

Conc. de I'analyte / Conc. Du Sl
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Examen des pics

lllustration 12-12 : Options de régression

Regression Options @

®Fiti [ Linear v]

®

[terate

)
P50 ) )

Wweighting: [ MHone -

-

Elément Libellé

1 Fit

* Linear

* Linear Through Zero

* Quadratic

* Mean Response Factor

 Power

2 Weighting
* None

« 1/x

o 1/(x*x)
o ly

< 1yYy)
* Inx

* Iny

Itérer

OK

Annuler

ol b~ ®

Aide
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Examen des pics

lllustration 12-13 : Tableau de statistiques

Faymetaap 1 Lot
Statishcs HQ% - Conc AT\-F\!-'?:-; @ 3o By Esack B
wrkw@_w » MA:CME ures by Bl il
SmﬁrTm@ Saanded = ) Disploy the Dats Setf] [+ Dy LiwaHigh vt
- ® ®
B 3l
@ @ G @ @) @) D) ® B——®
Capectat | SRl | et a|  Low High Maan Sngan Y Accuracy | Data Point #1] Data Point 83
2 000000 |5TD1_ |Zef2 [3.199389  |3.243037  |3EN363 | 0.0 [0960337 161063156 | 3243137 | 3159349
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 STD6  |2ed2 |60.368863 | 67275259  |GIEROME |4 5EEEE | 7 656508 99718845 67275259 | G0.364853
125 000000 ST [2d2 [117 741863 [ 139480662 | 128611263 15371652 11952026 | 100477545 | 139.4B0662 | 117.741863
Elément Libellé
1 Paramétres
2 Métrique des statistiques
» Concentration
« Aire
*  Amplitude
* Aire de I'analyte/Aire du SI
* Amplitude de I'analyte/Amplitude du S
3 Nom de l'analyte
4 Type d’échantillon
» Standard
+ QC
5 Disposition
6 Conc. comme lignes
* Regrouper par lot d'échantillons
7 Conc. comme colonnes
+ Afficher par lot
8 Afficher le ou les jeux de données
9 Afficher les valeurs basses/élevées
10 Concentration attendue
1 Nom de I'’échantillon
12 Nombre de valeurs utilisées
Logiciel Analyst MD Guide de l'interface utilisateur
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Examen des pics

Elément Libellé
13 Bas
14 Elevé
15 Moyenne
16 Ecart-type
17 % CV
18 Précision
19 Point de données
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Logiciel Reporter

13

lllustration 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] Emmari 1 with gs.docx

Sample Report 2.docx
Sample Repoit 3 docx =

@

Qutput Format: o Word © Pdf

m

] Print Automatically:

Repoit 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... | [ Close

Elément Libellé

File

Settings

Help

Current Spectral Library

1
2
3
4 Current Output Language
5
6

Available Templates
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Logiciel Reporter

Elément Libellé
7 Output Format
* Word
+ PDF
* Html
+ Excel
* Text
8 Print Automatically
9 Create Report
10 Close

lllustration 13-2 : Menu Settings

il Analyst Reporter

Fi Settings | Help

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

Available Templates

Elément Libellé

1 Settings
» Select Output Language
» Select Library

» Select Template Folder
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