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Este documento se proporciona a los clientes que han adquirido un equipo SCIEX, para que lo
usen durante el funcionamiento de dicho equipo SCIEX. Este documento estd protegido por
derechos de propiedad y queda estrictamente prohibida cualquier reproduccién total o parcial,
a menos que SCIEX lo autorice por escrito.

IVD

El software que se describe en este documento se proporciona bajo un acuerdo de licencia. Esta
legalmente prohibida la copia, modificacion o distribucion del software en cualquier medio, a
menos que se permita especificamente en el acuerdo de licencia. Ademas, es posible que el
acuerdo de licencia prohiba igualmente desensamblar, realizar operaciones de ingenieria inversa
o descompilar el software con cualquier fin. Las garantias son las indicadas en ese documento.

Algunas partes de este documento pueden hacer referencia a otros fabricantes o sus productos,

que pueden contener piezas cuyos nombres se han registrado como marcas comerciales o C €
funcionan como marcas comerciales de sus respectivos propietarios. El uso de dichos nombres

en este documento pretende Unicamente designar los productos de esos fabricantes suministrados

por SCIEX para la incorporacién en su equipo y no supone ningtn derecho o licencia de uso, ni

permite a terceros el empleo de dichos nombres de productos o fabricantes como marcas

comerciales.

Las garantias de SCIEX estan limitadas a aquellas garantias expresas proporcionadas en el
momento de la venta o licencia de sus productos, y son representaciones, garantias y obligaciones
Unicas y exclusivas de SCIEX. SCIEX no ofrece otras garantias de ningun tipo, expresas o implicitas,
incluyendo, entre otras, garantias de comercializacion o adecuacién para un fin especifico, ya
se deriven de un estatuto, cualquier tipo de legislacion, uso comercial o transcurso de negociacion;
SCIEX rechaza expresamente todas estas garantias y no asume ninguna responsabilidad, general
0 accidental, por dafios indirectos o derivados del uso por parte del comprador o por cualquier
circunstancia adversa derivada de este.

Se trata de un sistema para uso diagnéstico in vitro.

Rx only.
No estd disponible en todos los paises. Pongase en contacto con un representante de ventas
de SCIEX para obtener mas detalles.

AB Sciex esta haciendo negocios como SCIEX.

Las marcas comerciales aqui mencionadas son propiedad de AB Sciex Pte. Ltd. o sus respectivos
propietarios.

AB SCIEX™ se esta usando bajo licencia.

© 2017 AB Sciex
AB Sciex Netherlands B.V.
EC | REP 1e Tochtweg 11,

2913LN Nieuwerkerk aan den ljssel
Paises Bajos

AB Sciex Pte. Ltd.

Blk 33, #04-06

Marsiling Ind Estate Road 3
Woodlands Central Indus. Estate.
SINGAPUR 739256

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
2/171 [VD-IDV-06-0904-ES-C



Contenido

1 INtroducCion al SOFEWANE........cc iiiee e s s e e s eme e e e e e e e e me s e e e mesemneemneans 7
N Ve e L o] 1 TR 7
70 To T LI (ol 1o TP 8
L6017 ot TP 8
L (=T (eI Tl 1o T 8

7 = 11 = 9
Importar un Método de CUANTITICACION. ......ovcverveirereceer ettt 10
SUDMENU EXPOI...vviveveteieieieteteteteieteseseietesesstesssesssesebesssebebebesesssesesesebebebebebeb et et e b e b ebe b et et et et et et e b et e b et et e b et e b et ebebebebebntnbesatas 1

Exportar tablas de reSURAA0S. ..o s 1
Exportar la métrica de [a tabla de reSURAdOS.........covvvivirerii s 13
TRANSTEE 10 LIMS....etiteireietreie ettt sttt bbb bbb bbb bbb bbbt 14

201 L= & 1Y =L 15
Modificacion del método de la tabla de resultados.............cveerieeirieriniicnie e 17
Unidades y valores predeterminados de calibracion del proyecto........cccovvvnnnnnnnnnesssese s 18
Configuracion de exportacion segura del PrOYECLO........ccuvureceerrerereere st sesse e s st sse s s sssssssesssssesssenns 18

VL= T ool 19
EXPOIT CalIDration.....cuvececeeirereiceee sttt b bR 19
IMPOrtar CalibraCion EXEINA.......ccuvurirerrririreirie sttt b bbb bbb 20

5 MenU Audit Trail.....coiiir i 22
LYo N o1 R L= TH o[ o - 22

Ver los resultados de pistas de auditoria en el visor de pistas de
0o [ oy T- oo TTRTPTRTO 22
BUSCAr PAlADIAs ClaVe.......ccoiviericeree st s 24
Filtrar eVentos @UAITATOS. ........ouveeureririeeee ettt e 24
Exportar el visor de pistas de auditoria..........covvrrniiniii s s 26
Imprimir el visor de pistas de aUAItOMTA. ..o ———— 26
Gestor de Pistas de AUAItONTA.......ueuerereiereieieieieieie ettt ettt ettt ettt ettt ettt bebebebebetetes 26
Acerca de 105 MaPas A€ AUAITOMA.........uvuvurerererirrrresrr st 27
Crear UN MAapPa A8 AUAILONTA. . ..cueveuereieiereieieieiete ettt bbbttt bbbttt ettt ettt et e b et et et et et ebebebebebebntntnsntas 27
Cambiar el MaPa A8 AUAITOMIA. .....veueveeeeerereieiereieeie ettt bbbt bbbttt et et et sbebebsbebebetnsnsnnas 30
10 TN o - T T 31
Ver la configuracion de auditoria INtEGrada..........ceeuvvereerrerrsie sttt ss st ssssss s sseessnens 34

6 MENU Help.... .o e 36

7 Tablas de resultados..........cocciiiiiininini i ——————— 37
Lista de COMPONENTES Y GIUPOS. ...cvveerereresesesesesese st st st st st st st st st s st st st s st st se st st st st st sttt st sttt e 38
MenU contextual de la tabla de reSUAdOS...........ocvueuriririeeeerreie e 39
Aplicar concentraciones reales del analito actual @ t0d0...........ccovrrrrrrrrr 40
L@0o) a1 T VT Vo Ta o [= a0 (1] 4 PR TS 40
Filtro de tip0 8 MUESTIA. .....ccvveieiererere sttt sttt 42
VT FIlAS OCUMAS. ... ettt bbb bbb bbb bbb bbb bbbt 43

Guia de referencia Software MultiQuant™ MD 3.0.3

[VD-IDV-06-0904-ES-C 3/171



Contenido

Cuadros de dialogo de la tabla de reSUTAd0S. ........c.cueiereeirriiii e 43

R Y=1 =Tt AT 1 1 o] LTS 43

SEIBCE IMETNOM. ...t bbb b e bbbt 44

Select RePresentative SAMPIE.........c.ccuiiieeirrreirie et e s et 45

DEFINE COMPONENTS......eiceretrerencee e seeses e ee bbbt st se bt e s bbb neses bbb st et b e st s s 46

DEINE INTEGIATION. ... ..eveeieeieee ettt 49
OULITET SETHINGS. ..t veverereeee ettt 52
Columnas de 1a tabla de reSURAT0S. ........c.ccrririerie bbb 54
VT3 oY g T o L= o el o X3 62
INTEGIACION MANUAL......oiteiieeret ettt bbb bbb bbb bbb 62

Y o o T T STRTR 63
SUQEIENCIAS PATA NBVISAT PICOS....cveveverererererererereretesetetetesesesesesesesesesasesebebebebebebebebebebebeb et et et et et et et et ebeb et et et et ebebebebebebebatas 63
MenU contextual de 13 reviSiOn & PICOS ......c.ceureririeiriririerie ittt st 64
Cuadro de didlogo Peak Review Options: pestafia APPEAIaNCe.........cccvrrererirerereeireressssesiresessessseressssssssesessenes 65
Cuadro de didlogo Peak Review Options: pestaiia ZOOMING..........cveerrerrremeremrsesrnesssnesssesssessse e 67
Configurar formato de titulo de revision de PiCOS.........courirrerirnirir e 68

COPIAI PAIAMETIOS. .. .vvevtettetetetetetetete bbbttt et bbbttt b bbb bbbk b e b ek ek e bbbk b e b b e b e b e b e ke b ek ek ek ek e b e b ek ek e b e ket e b et ebebebebana 69

PEOAT PATAMETIOS. .....vuviieir ettt E R e R R R 69
Configurar pico COMO NO ENCONTIAUO.......c.curvrererierie ettt s 70

LU ool o T TP 70
Actualizar el método de cuantificacion para el COMPONENTE........ccvrireeirirniirrr s 70
Actualizar el método de cuantificacion Para €l gruPO........cccvvereerrrieinnesre e 70
Aplicar los parametros de integracion a una muestra dentro del grupo........ccoevvereernenrennensee s 71
Revertir el pico al METOO OFIGINAL.......c.ceuririieeirreiee e 71
Revertir todos 10 picos del COMPONENTE.........cceuvuriieririrereerie sttt ser bbbt s sne e 71

9 Revision de las muestras una al Iado de otra........cccccviriiininins e —— 72
Realizar una revision de las muestras una al 1ado de Otra.........cccevriernnnne e 72

10 Panel de calibracion..........oiiiciierer e 74
Cuadro de didlogo REGreSSioN OPTIONS. .......cvuververeeirerinreetriressesesiresesseessesessssesssesessesssssessssssssesesssessssensesssssesssssessssnns 74
SUGEreNCias de CalIDratiON. ..ottt st bbbt 75
MenU contextual de CalIBratioN...........c.cueiriiierierrce bbb 75

11 Tablas de @StadiStiCas........ccuurarrrrirrirsrrrr s e e s sn e ses s me s e e e e e s e mn e e e e s s smnnnannes 77
Sugerencias para 1a tabla de eStadiStICas. ........covu i 78
MenU contextual de a tabla de eStadiStCas. .......vu e e 79

12 Graficos de METIICAS. .. cciiccirrcrrir et s s s e e e e sae e s e mn e e e e s s annnnnnn s 80
Generar UN grafico 08 MEATHCAS. ... iveirieerre ettt 80
Guardar la configuracion del grafico de MELIICAS. ..o i 80
Sugerencias para 105 graficos de METHCAS. .......cvurrreirriirre s 80
Ment contextual del grafico de MELIICAS. .......cvueeerieeeriee et 81
CUadro de diAlogO REGIESSION.........iueieeirestries ettt 82

13 Editor de métodos de cuantificacion..........ccccvririiiiiinsnn e ———— 84
PESTANA COMPONENTS......coeeiieeereeisereeree it b e r e r e st b st b bbbt se bt e R Rt s bt e R bt per e 84
SUDMENU 8 GIUPOS.......cveeeeeeeeertes ettt bbb 85
SUDMENU & PATIONES IMEINOS. ... c.ceievereareeesireseeree sttt s eb et s bbb sttt st s 87
PeStana INTEGIATION. .......cceirerierieir et e 88
Cuadro de didlogo Highlight COMPONENTS.........ccieeirriirtieisr st 89
Cuadro de didlogo Update REtENTION TIMES........curreirreerreirreseissr st 90
PeSTaNa OULTIET SETHINGS ...v.viveeresieeereree sttt sttt bbb bbbt 90
Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia

4 /171 [VD-IDV-06-0904-ES-C



Contenido

14 Tutorial de flujo de trabajo de analisis de cuantificacion...........ccccvceinirirrnncic 92
Acerca de [as curvas de Calibration..........oeierrieirne et 92
REQUISITOS PIBVIOS. ...ttt sttt sttt sttt sttt ettt 92
Modificar las columnas mostradas en la tabla de resultados.............ccoueerrrennnrnin e 92
Procesar datos usando el algoritmo de integracién SignaIFinderWI .......................................................................... 94

Configurar los pardmetros de integracion de PICOS..........vieirrirreniiresrr e 94
Crear una tabla de reSURATO0S. .......c.ceuririeeirrscrie s et 95
REVISAI PICOS. ..ttt sttt ettt 99
Modificar la curva de Calibration..........coverrrnice e 100
Revisar as estadisticas A8 MUESIIAS. .......cvurerrrirerierieiriseeie st sessee s see bbbttt st 101
Procesar datos usando el algoritmo de integracion MQA4...........c.cverrienienicnee e 102
Configurar los pardmetros de integracion de PiCOS..........creerrmeerrieerniieiieirie e 102
Crear una tabla de reSUATOS. . ......c.cueuriririer ettt 103
REVISAI PICOS. ...ttt sttt sttt sttt e 107
Modificar la curva de Calibration..........covicerrrncernere st 108
Revisar las estadisticas A8 MUESIIAS. .......cvrerrrireriereeirireeie st sse sttt st 109
AlQOrtMOS 8 INTEGIACION. .....vucerrcecreeeireie ettt 110
Acerca del algoritmo de integracion SignalFiNder.............cccviriiiriienes s 110
Parametros de integracion del algoritmo SignaIFinderT'VI .................................................................................. 113
Parametros del algoritmo de integracion MQA4.........cccveiireirreiiie e 17
LI L= T o Tl o4 1TSS 120
Crear grafiCoS de MELIICAS. ......vuevieerieeeiret ettt bbb bbb bbbt 120
Crear columnas PErsONAliZadas...........vereeurirereeiririreeie e se bbbt st 120
Acerca de los archivos de métodos de cuantificacion y métodos
INTEGIAUOS. ... cvreeereees ettt bbb 121

A Parametros del algoritmo de integracion...........cccuriiiccmrrssr e 122
Parametros del algoritmo de integracion SignalFINAEr..........ccvierrrnirennre e 122
Parametros del algoritmo de integracion MQA..........covereeirrnierinrsecie e s 125

(530 =Ll E= Tt oY o T T o L= =T =TT o R 128
L Ta 0T (T LN oTo) gl L T 1o o TS 129
REGIESIONES. ...ttt bR 129

R T T TR 130
AT I o= ST 130
Factor de reSpuesta PrOMEMIO........ouvuureeurerireeieirericee sttt se e et sttt st 130
LU= - i e ST 131
POTENCIA. ...ttt bbb bbb 131
LU= T 131
HlL ettt 132
Calcular [as concentracion@s fINAIES...........ceuveriieriririneieie e 132
T TR 132
Lineal a cero y factor de respuesta Promedio.........c.cevrereeirireneerieineneseeisesesees st sesses e sesseessesenns 132
LU= - i e ST 132
POTENCIA. ... ettt bbb 132
LU= T 132
HlL ettt 133

LG =T o o o N 134
CrEAN TINFOIMES......viececte st s st se bbb st 134
Crear plantillas de informes personalizadas...........covveeerrriennne e 135
Plantillas de INFOMMES.......c.cuiuriierieirreci bbb bbb bbb st bbb 136
Etiquetas de plantillas de INFOMMIES........cvvrrrrce e 138

Guia de referencia Software MultiQuant™ MD 3.0.3

[VD-IDV-06-0904-ES-C 5/171



Contenido

D Calculos de ruido relativo y relacion sefal/ruido..........ccocecerreemmrcsnnrsse e 152
Nota sobre la relacion sefial/ruido cuando se usa el algoritmo de
INTEQrACioN SIGNAIFINAET. ......cviieieecct bbb 156
= (el T g o TRe [T I o3 i AT,V - 1 o T SRR 157
F Acceso al software MultiQuantT"’I 1Y/ U 164
Configuracion de SEQUITTAT. ........c.curieeirieeerirert ettt 167
Historial de reViSIONES........ciiicceiiiiiccccrrr e r s s e e s snn e e e e s mn e e e e s snmn e e e s s mmn e e e s s snmnnnnan 171
Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia

6/171 [VD-IDV-06-0904-ES-C



Introduccion al software 1

Este documento describe las funciones disponibles en el software MultiQuant™ MD.

. .7 . . ® .,
El acceso al software esta basado en la funcion asignada al usuario en el software Analyst” MD. AsegUrese
de que cada usuario tiene asignado el acceso correcto al software.

Este software solo es compatible con las versiones en inglés de los siguientes sistemas operativos Microsoft:
e Windows 7 (32 y 64 bits) con SP1
e Windows 10

PRECAUCION: El formato de nimeros, divisas, fechas y horas debe definirse en «English
(United States)». Configurar el formato con un valor diferente puede dar lugar a datos
erréoneos.

El software Mul'[ing@an’[TM MD con pista de auditoria y funciones de seguridad requiere la licencia completa y
el software Analyst MD instalado.

Las formas controladas de generar datos desde el software consisten en exportar tablas de resultados, transferir
a LIS y crear informes. Los demas métodos de generacion de datos, como copiar y pegar de las tablas de
resultados, no estan controlados. Los usuarios no deberian utilizar aquellos métodos de salida no controlados
para un fin regulado.

Nota: El software MultiQuant™ MD utiliza la informacién de bloqueo de pantalla del software Analyst®
MD. No se necesita una configuracion adicional para el software MultiQuant™ MD.

Nota: La estructura de archivos y carpetas se debe mantener para poder ver los cromatogramas. Si se han
de mover los datos, mueva entonces todo el proyecto, manteniendo la estructura de archivos.

Ayuda del software

El software tiene informacién sobre herramientas y mensajes de error que proporcionan informacion adicional
sobre la funcionalidad del software.

¢ Siun campo no esta disponible, mueva el cursor sobre el campo para mostrar informacién sobre herramientas
que explica por qué no esta disponible la funcionalidad. La informacién adicional incluye la forma de
habilitar el campo o qué configuracion de seguridad se necesita para habilitar el campo.

¢ Los mensajes de error contienen informacion sobre la configuracion de seguridad necesaria para usar la
funcionalidad.

Guia de referencia Software MultiQuant™ MD 3.0.3
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Introduccién al software

Tipos de archivo

Tabla 1-1 Tipos de archivo del software

Tipo de Descripcion

archivo

*.gsession Tabla de resultados del software MultiQuant. Contiene datos de pistas de auditoria de
cuantificacién.

*.gmethod Método de cuantificacién del software MultiQuant.

*.qmap Mapa de auditoria del software MultiQuant.

*.mqcal Archivo de calibracion externa.

*.cset Archivo de configuracion de columna.

Contacto

Soporte SCIEX

e sciex.com/contact-us

e sciex.com/request-support

Formacion del cliente

e En América del Norte: NA.CustomerTraining@sciex.com

e En Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

e Fuera de la UE y América del Norte, visite sciex.com/education para obtener informacion de contacto.
Centro de aprendizaje en linea

e SCIEXUniversity

Para consultar las ultimas directrices sobre ciberseguridad de los productos SCIEX, visite
sciex.com/productsecurity.

Asistencia técnica

SCIEXy sus representantes cuentan con un equipo de especialistas técnicos y de servicio totalmente cualificados
en todo el mundo. Ellos sabran resolver sus dudas y preguntas sobre el sistema y cualquier problema técnico

que pueda surgir. Para obtener mas informacién, visite el sitio web de SCIEX en sciex.com.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Menu File

Tabla 2-1 Opciones del menu File

Opciéon de menu

Descripcion

New Results Table

Cuantifica un conjunto de datos y luego crea una tabla de resultados. Selecciona
los archivos de datos para procesar, asi como el método de cuantificacion que
aplicar. Consulte Cuadros de didlogo de la tabla de resultados en la pagina 43.

New Quantitation Method

Crea un editor de métodos de cuantificacion después de seleccionar la muestra.

Tipicamente, el usuario crea un método como parte del asistente New Results

Table. Sin embargo, este comando es Util si el usuario quiere crear un método,

pero no quiere aplicarlo inmediatamente a una coleccion de muestras creando

una tabla de resultados.

e El panel de navegacion muestra las subcarpetas, archivos wiff y muestras
disponibles en la carpeta Data para el proyecto seleccionado.

e Expanda las carpetas individuales para ver todas las subcarpetas o archivos
wiff. Expanda el archivo wiff para que se vean las muestras disponibles.

Open Results Table

Abre una tabla de resultados guardada anteriormente. Después de seleccionar
el comando, se abre un cuadro de didlogo Open estandar. Consulte Tablas de
resultados en la pagina 37.

Open Quantitation
Method

Abre un método de cuantificacién guardado anteriormente. Después de seleccionar
el comando, se abre un cuadro de didlogo Open estandar. Consulte Editor de
métodos de cuantificacion en la pagina 84.

Save

Se usa para guardar la tabla de resultados o el editor de métodos de cuantificacion
activos en un archivo. Si la tabla de resultados o el editor de métodos de
cuantificacién no se han guardado nunca, entonces se pide al usuario un nombre
de archivo. Si no, se sobrescribe la versién anterior.

Save As

Se usa para guardar la tabla de resultados o el editor de métodos de cuantificacion
activos en un archivo nuevo.

Recent Results Table

Contiene elementos de submend para cada tabla de resultados usada
recientemente. Seleccione uno de los elementos para abrir el archivo
correspondiente.

Recent Quantitation
Methods

Contiene elementos de submenu para cada método de cuantificacion usado
recientemente. Seleccione uno de los elementos para abrir el archivo
correspondiente.

Guia de referencia
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Menu File

Tabla 2-1 Opciones del menu File (continuacion)

Opciéon de menu Descripcion

Import Crea un nuevo método de cuantificacién a partir de un archivo de texto.
Tipicamente, el usuario crea un método manualmente usando el comando New
Quantitation Method (consulte Editor de métodos de cuantificacion en la pagina
84) o como parte del proceso de crear una nueva tabla de resultados (consulte
Tablas de resultados en la pagina 37). Este comando es Util si el usuario quiere
crear o modificar un método de cuantificacion. En este caso, cree un método
manualmente y luego utilice el comando Quantitation Method as Text.

Export Contiene comandos para exportar métodos de cuantificacion como archivos
.qmethod o .txt. Consulte Subment Export en la pagina 11. Las formas
controladas de generar datos de salida desde el software consisten en exportar
tablas de resultados, transferir a LIMS y crear informes. Los demdas métodos de
generacion de datos, como copiar y pegar de las tablas de resultados, no estan
controlados. Los usuarios no deberian utilizar los métodos de salida no controlados
para fines regulados.

Transfer to LIMS Se necesita un archivo de licencia de LIMS para activar esta funcion. Consulte
Transfer to LIMS en la pagina 14.

Export and Save Results [La exportacion de tablas de resultados es uno de los métodos controlados para
Table la generacién de datos.

Create Report and Save | Crea un informe en Microsoft Word utilizando el software Reporter. Consulte
Results Table Reports en la pagina 134. Cuando se crea una plantilla personalizada, el usuario
es responsable de validarla. El usuario puede editar el formato de nimero en el
editor de plantillas de informes. Si el formato de nimero no esta especificado en
la plantilla, en el informe se utiliza el formato de Results Table Column
Setting.

Exit Sale del programa. Se le pide al usuario que guarde todos los datos sin guardar.

Importar un método de cuantificacion

1. Haga clic en File > Import > Quantitation Method from Text.
2. Seleccione el archivo de texto.

3. Seleccione una muestra representativa.

Se abre el Quantitation Method Editor.

4. Guarde el método en el formato *.qmethod para que se pueda utilizar posteriormente para cuantificar un
nuevo juego de datos.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Menu File

Submenu Export

Las formas controladas de generar datos de salida desde el software consisten en exportar tablas de resultados,
transferir a LIMS y crear informes. Los demas métodos de generacion de datos, como copiar y pegar de las
tablas de resultados, no estan controlados. Los usuarios no deberian utilizar aquellos métodos de salida no
controlados para un fin regulado.

Tabla 2-2 Opciones del menu Export

Opciéon de menu

Descripcion

Results Table-Metric

Crea un archivo de texto delimitado por marcas de tabulacién que contiene
informacién de la tabla de resultados activa. Consulte Exportar la métrica de la
tabla de resultados en la pagina 13.

Results Table's
Quantitation Method as
*.qmethod

Exporta el método de cuantificacion a un archivo nuevo. Cuando se crea una
tabla de resultados, con ella se guarda internamente una copia del método de
cuantificacién utilizado para generar la tabla. Esto resulta Gtil si se ha eliminado
o modificado el método de cuantificacion original y el usuario desea aplicar el
método original a un nuevo lote de muestras mediante la creacién de una tabla
de resultados.

Results Table's
Quantitation Method as
Text

Exporta una copia de ese método en formato texto. Cuando se crea una tabla de
resultados, con ella se guarda internamente una copia del método de
cuantificacién utilizado para generar la tabla.

Quantitation Method as
Text

Estos archivos contiene una fila de encabezado y una fila por cada componente
(analito o patron interno). Hay una columna para el nombre del componente, el
rango de masas, cada uno de los parametros de integracion, etc. Las filas de los
encabezados no se deberan modificar ni se deberan afadir o eliminar columnas
si el método de cuantificacion se va a importar al software MultiQuant™ MD. Si
se cambia una fila de encabezado de una columna que especifica un parametro
de integracion, o se elimina la columna en si, se aplicara el valor predeterminado
especificado en User Integration Defaults para ese parametro de integracion a
todos los componentes. Si se cambia o elimina la fila de encabezado de cualquier
otra columna, el método no se importara. El usuario debera abrir el método y
confirmar que todos los cambios necesarios estan presentes en el método de
cuantificacién importado. Consulte la Tabla 2-1.

Exportar tablas de resultados

Nota: El fabricante no asume ninguna responsabilidad o eventual obligacién, incluidos dafios indirectos o
consecuentes, una vez que los datos se hayan exportado desde el software. La tabla de resultados se exporta
con una precision total, independientemente del formato de nimero especificado en la configuracion de

columna.
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Menu File

Figura 2-1 Cuadro de dialogo Export

Eﬂ Export

Format

" MultiQuant
" Analyst
" MacGQuan

Columns

" Export all columns

Rows

" Bxport all rows

¥ Export only visible columns

% Export all rows except those explicitly hidden

" Export only currently visible rows

OK

Cancel

Etiqueta

Descripcion

Format

MultiQuant

Seleccione para exportar con precision total. En este formato, el archivo de texto
contiene una fila de encabezado que utiliza el mismo nombre de columna segun
se muestra en la Results Table. Este es el formato recomendado para exportar
Results Tables.

Analyst

Seleccionelo para exportar con la precision definida en la configuracion de la
columna. Este formato es el mismo que el exportado por las Results Tables
de cuantificacion del software Analyst” MD. La diferencia entre este formato y
el formato anterior es que los encabezados de columna usan nombres ligeramente
diferentes en algunos casos (para adaptarse al formato del software Analyst~
MD) y hay filas de encabezados adicionales para cada analito que describe la
calibracion.

MacQuan

e ®
Este formato es similar al del software Analyst  MD, salvo porque los nombres
de encabezado de columna coinciden con los utilizados por el paquete de
cuantificacion MacQuan.

Columns

Export all columns

Seleccione para exportar todos los campos posibles, incluyendo las columnas
actualmente ocultas en la Results Table.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Menu File

Etiqueta

Descripcion

Export only visible
columns

Seleccione para exportar solo las columnas que se muestran actualmente en la
Results Table. El usuario puede seleccionar también qué columnas son visibles
utilizando el comando Results Table Column Settings. Consulte Mend
contextual de la tabla de resultados en la pagina 39.

Rows

Export all rows except
those explicitly hidden

Seleccione para exportar todas las filas excepto aquellas que estén ocultas a
causa de un filtrado especifico. Consulte Iconos del software en la pagina 157.
Las filas que estén ocultas a causa de un filtrado por Sample Type o por
Component se exportan.

Export all rows

Seleccione este elemento para exportar todas las filas (es decir, todos los
componentes para todas las muestras).

Export only currently
visible rows

Seleccione para exportar solo las filas que se muestran actualmente en la Results
Table. Las filas que estén ocultas a causa de un filtrado por Sample Type o
por Component no se incluyen.

Exportar la métrica de la tabla de resultados

Nota: El fabricante no asume ninguna responsabilidad o eventual obligacién, incluidos dafos indirectos o
consecuentes, una vez que los datos se hayan exportado desde el software. La Results Table se exporta
con una precision total, independientemente del formato de nimero especificado en la configuracion de

columna.

Se utiliza para crear archivos de texto separados por marcas de tabulacion que contienen la informacién de
la tabla de resultados activa.

Figura 2-2 Cuadro de didlogo Export Metric

Ll Export Metric

-

=

Metric: |f-‘-.rea

| Visible components only

[ Transpose (samples a5 columns)

oK

=]

Cancel
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Etiqueta

Descripcion

Metric

Seleccione el campo que se va a exportar. Consulte Columnas de la tabla de
resultados en la pagina 54.

Visible components only

Si esta opcion esta seleccionada, entonces solo se exportan al archivo aquellos
componentes para los que actualmente hay visible al menos una fila
correspondiente en la tabla de resultados. Si esta opcién no esta seleccionada,
entonces la informacion se exporta para todos los componentes.

Transpose (samples as
columns)

Si esta opcion esta seleccionada, entonces el archivo resultante tiene una
columna para cada muestra y una fila para cada componente (analito o patrén
interno). Si esta opcion no esta seleccionada, hay una columna para cada
componente y una fila para cada muestra.

Transfer to LIMS

Este comando solamente esta disponible cuando hay abierta una tabla de resultados. Se necesita un archivo
de licencia de LIMS para activar esta funcion.

Las formas controladas de generar datos de salida desde el software consisten en exportar tablas de resultados,
transferir a LIMS y crear informes. Los demas métodos de generacion de datos, como copiar y pegar de las
tablas de resultados, no estan controlados. Los usuarios no deberian utilizar los métodos de salida no
controlados para fines regulados.

1. Haga clic en Help > Install License para activar una licencia.

Figura 2-3 Cuadro de didlogo LIMS Transfer

L LIMS Transfer

Server: |

Dretailz <<

Log

Template: |\a"|sible LIMS supported Columns

=
=l
=l
Tanster [ Cancel |

Clear Log

2. Escriba el nombre del servidor en el campo Server con el formato siguiente: http:\\direccion IP del
servidor;nimero de puerto.

3. Seleccione una plantilla de la lista Template.

4. Haga clic en Transfer.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Menu Edit 3

Tabla 3-1 Opciones del menu Edit

Opciéon de menu

Descripcion

Clear Deselecciona la seleccién actual. Esto se aplica cuando la pestana Components
del Quantitation Method Editor tiene una o mas filas seleccionadas.

Copy Cuando la Results Table esta activa, este comando copia al portapapeles la
parte seleccionada de la tabla. Cuando el grafico Peak Review o Calibration
esta activo, se copia una imagen del grafico.

Paste Cuando la Results Table estd activa con una zona editable seleccionada, este
comando pega celdas o columnas desde el portapapeles.

Copy Entire Table Cuando una Results Table o una Statistics Table estan activas, este comando
copia al portapapeles todos los datos. En caso de una Results Table, solo se
copian las filas y las columnas visibles actualmente.

Fill Down Cuando la Results Table estd activa con una zona editable seleccionada, este

comando replica la informacién de la primera fila seleccionada a todas las demas
filas seleccionadas posteriormente.

Select all Rows

Selecciona todas las filas de la Results Table o Statistics Table actualmente
activa. Esta funcién es (til si el usuario quiere después aplicar un comando, como
Copy, que actda en las filas seleccionadas.

Modify Results Table
Method

Hace cambios al método de cuantificacién asociado con la Results Table
actualmente activa. Esto es (til si el usuario quiere afadir o quitar componentes.
Para modificar solamente los parametros de integracién, utilice Update
Quantitation Method for Group. Consulte Revision de picos en la pagina
62.

Cuando se selecciona el comando, se abre el cuadro de diadlogo Quantitation
Method Editor. Los datos se vuelven a procesar y la Results Table se
actualiza para mostrar los datos. Consulte Editor de métodos de cuantificacion
en la pagina 84y Cuadros de didlogo de la tabla de resultados en la pagina 43.

Al volver a aplicar el Quantitation Method se sobrescriben todos los picos
modificados manualmente para el componente especificado y luego se vacian
todas las casillas de verificacion de la columna Modified de la Results Table.

Guia de referencia
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Menu Edit

Tabla 3-1 Opciones del menu Edit (continuacion)

Opciéon de menu

Descripcion

Project Integration
Defaults

Establece los parametros predeterminados de busqueda de picos que se usan
cuando se crea un método de cuantificacion. Si hay mas de unos pocos
componentes, configure los valores por defecto basados en la cromatografia, para
que no haya necesidad de ajustarlos individualmente para cada componente. Sin
embargo, no es probable que un solo conjunto de parametros sea idéneo para
todos los componentes, por lo que podria ser necesario ajustar ciertos parametros
individualmente para algunos componentes. Consulte Parametros del algoritmo
de integracion en la pagina 122.

Project Units &
Calibration Defaults

Establece las unidades de concentracion y los parametros de regresion
predeterminados que se usan cuando se crea un método de cuantificacion. El
usuario puede también configurar estos parametros cuando crea el método en si.
Sin embargo, si se usa la misma configuracion, es mas facil establecer los valores
predeterminados después de usar este comando. Consulte Unidades y valores
predeterminados de calibracién del proyecto en la pagina 18.

Project Secure Export
Settings

Si esta seleccionado, los datos del archivo de texto se cifran durante la exportacion.
Defina una contrasefia para activar el cifrado. Consulte Configuracion de
exportacion segura del proyecto en la pagina 18.

Enable Project Modified
Peak Warning

No esta seleccionado de forma predeterminada. Si esta seleccionado, cuando un
usuario realiza un cambio a un cromatograma en una Results Table y después
guarda los cambios, se abre un mensaje de advertencia en el que se indica que

se ha realizado un cambio. El usuario tiene la opcién de continuar guardando o

bien volver a la Results Table. Consulte Modificacion del método de la tabla

de resultados en la pagina 17.
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Menu Edit

Tabla 3-1 Opciones del menu Edit (continuacion)

Opciéon de menu Descripcion

Cache Chromatograms for [ Cuando esta funcion esté habilitada, cada vez que se calcula un cromatograma
Faster Peak Review de iones extraidos (XIC) para una muestra y componente en particular, este se
guarda para usarlo mas adelante mientras que la tabla de resultados asociada
permanezca abierta.

Por ejemplo, si el usuario crea una Results Table cuando esta funcion esta
habilitada, los cromatogramas en el panel Peak Review aparecen rapidamente
porque se han almacenado en caché con anterioridad durante el proceso de
integracion inicial para crear la Results Table, y no es necesario volverlos a
calcular a partir de la informacién en el archivo wiff. Si el usuario abre una Results
Table previamente guardada, entonces los cromatogramas individuales se tienen
que calcular la primera vez que se muestran en el panel Peak Review. Sin
embargo, volver a un cromatograma anterior en particular sera mas rapido.

Debe haber suficiente memoria en el ordenador para almacenar en caché todos
los cromatogramas. Sin embargo, para conjuntos de muestras muy grandes con
un numero grande de analitos, esta opcion se debe deshabilitar para evitar
mensajes de falta de memoria.

Cache all Chomatograms | Cuando est4 habilitado el comando Cache Chromatograms for Faster
Now Peak Review, este comando se usa para calcular y luego almacenar en caché
todos los cromatogramas para la Results Table activa. Para un conjunto de
datos grande, la ejecucion de este comando podria tardar algtn tiempo. Sin
embargo, después de terminado, todos los cromatogramas quedan almacenados
en caché y la revision de picos es mas rapida. El comando se puede detener si es
necesario.

Lleve a cabo esta operacion si hay que revisar muchos cromatogramas. Si se
habilité inicialmente la opcion Cache Chromatograms for Faster Peak
Review, no es necesario realizar de nuevo esta operacion después de crear una
Results Table porque los cromatogramas ya estan almacenados en caché. Este
comando es util después de abrir una Results Table guardada anteriormente.

Modificacion del método de la tabla de resultados

Hace cambios al método de cuantificacion asociado con la Results Table actualmente activa. Esto es util si el
usuario quiere afiadir o quitar componentes. Para modificar solamente los parametros de integracién, utilice
el comando Update Quantitation Method for Group. Consulte Actualizar el método de cuantificacion
para el grupo en la pagina 70.

Cuando se selecciona el comando, se abre el cuadro de dialogo del editor de métodos de cuantificacion. Los
datos se vuelven a procesar y la tabla de resultados se actualiza para mostrar los nuevos datos. Consulte
Editor de métodos de cuantificacién en la pagina 84.

Al volver a aplicar el Quantitation Method se sobrescriben todos los picos modificados manualmente para el
componente especificado y luego se vacian todas las casillas de verificacion de la columna Modified de la
Results Table.

Guia de referencia Software MultiQuant™ MD 3.0.3
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Menu Edit

Unidades y valores predeterminados de
calibracién del proyecto

Establecen los valores de Concentration Units, Regression Parameter (Area o Height), Regression
Type y Weighting Type. Los distintos tipos de regresion y ponderacion se describen en Ecuaciones de

regresion en la pagina 128.

Figura 3-1 Units & Calibration Defaults

Units & Calibration Defaults

Concentration Units:

Fegression Parameter: |}-".rea

Fegression Type: |Unear j
weighting Type: | MNone ﬂ
ok | Cancel |

Configuracion de exportacion segura del proyecto

Los datos del archivo de texto se cifran durante la exportacion. Defina una contrasefia para activar el cifrado.

Consulte la Figura 3-2.

Figura 3-2 Cuadro de didlogo Secure Export Settings

L] Secure Export Settings
Project Root  C\Analyst Data\Projects!
Project Name:  Example
ypt Results Table when exporting for this project
ok Wlcancel

=

Software MultiQuant™ MD 3.0.3
18 / 171

Guia de referencia
[VD-IDV-06-0904-ES-C



Menu Process 4

Tabla 4-1 Opciones del menu Process

Opciéon de menu

Descripcion

Add Samples

Anade muestras adicionales a una Results Table actualmente activa. Consulte
Select Samples en la pagina 43.

Aparece una barra de progreso mientras se integran las nuevas muestras y se
afiaden a la tabla existente. El usuario debe tener el permiso Add samples to
Results Table habilitado para llevar a cabo esta tarea.

Remove Selected Samples

Elimina las muestras seleccionadas de la Results Table actualmente activa. El
usuario debe tener el permiso Remove samples from Results Table
habilitado para llevar a cabo esta tarea.

Show Only Outliers

Muestra solo las filas que contienen valores atipicos.
Haga clic en Process > Show Only Outliers.

Para mostrar todas las filas, vuelva a hacer clic en Process > Show Only
Outliers.

Go to Next Outlier

Avanza hasta el siguiente valor atipico en la Results Table.
Haga clic en Process > Go to Next Outlier.

Export Calibration and
Save Results Table

Guarda una copia de la ecuacion de calibracion para todos los analitos asociados
con la Results Table activa a un archivo externo (*.mqcal). Esto permite que
la calibracion a partir de un conjunto de muestras estandar se aplique a otras
muestras que no forman parte de la misma Results Table. Consulte Export
Calibration en la pagina 19.

Import External
Calibration

Aplica una calibracion exportada anteriormente a la Results Table activa. Una
alternativa al uso de este comando es especificar el archivo de calibracién externa
desde el asistente New Results Table, como se describe en Define Integration
en la pagina 49. Consulte Importar calibracion externa en la pagina 20.

Remove External
Calibration

Elimina una calibracién externa previamente aplicada desde la Results Table
activa.

Export Calibration

Guarda una copia de la ecuacion de calibracion para todos los analitos asociados con la Results Table
activa a un archivo externo (*.mqcal). Esto permite que la calibracion a partir de un conjunto de muestras
estandar se aplique a otras muestras que no forman parte de la misma Results Table.

Guia de referencia
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El flujo de trabajo tipico es:

1. Cree una Results Table nueva que contenga solo las Standard.

2. Utilice el panel Peak Review para asegurarse de que la integracion se realizé correctamente.
3. Utilice el comando Export Calibration para guardar una copia de la calibracién.

4. Cree una Results Table nueva que contenga muestras de concentracién desconocida.

5

. Aplique la calibracién exportada anteriormente a la nueva tabla usando el comando Import External
Calibration o especificando el archivo de calibracién.

6. Repita los pasos 4 y 5 seglin sea necesario.

Si se cambia la Results Table original (con las muestras Standard), todas las calibraciones exportadas
previamente no se actualizan de forma automatica. La Results Table se tiene que exportar de nuevo.

Importar calibraciéon externa

Si se usan los mismos nombres de analito en la Results Table actual y en la calibracion exportada, entonces
el cuadro de dialogo se rellena automaticamente y el usuario puede hacer clic en OK. Si los analitos en la
Results Table actual estan asignados a grupos especificos y si los analitos en la calibracién exportada estan
asignados a grupos con los mismos nombres, entonces el cuadro de dialogo se rellena automaticamente. Si
hay mas de unos pocos analitos, entonces utilice los mismos nombres de analito en ambos casos o sea
consistente en el uso de nombres de Group.

Figura 4-1 Cuadro de dialogo Assign External Calibrations

Ll Assign External Calibrations [=£34]

For each current anahyie, select the analyte that should be used
for the calibration.

CurrentAnalyle | Analyte for Calibraion
Peplide 13952/ 2721 Peplide 1.395.2/272.1
Peptide 13952/400.2  Peptide 1.395.2/ 400.2

Pepbide 2.432.9/ 2652 Peptide 2 432.9 /3632
Peptide 24325/ 647 4 Peptide 2432.5/647.4
Peptide 35238/ 2631 Peptide 3 52387 2631
Peptide 3.349.5/ 3712 Peptide 3 3435/371.2

oK | Cancel
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Menu Process

Etiqueta Descripcion

Current Analyte Contiene una entrada para cada analito del método de cuantificacion para
la Results Table actual.

Analyte for Calibration Contiene una lista de los nombres de todos los analitos disponibles en el
archivo de calibracion externo. Para cada uno de los analitos actuales,
seleccione el analito externo correspondiente del que se ha tomado la
calibracion.
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Menu Audit Trail 5

Nota: El mapa de auditoria se afiade a la sesion cuando la Results Table se crea por primera vez. No se
puede cambiar una vez se ha afadido.

Tabla 5-1 Menu Audit Trail

Elemento de menu |Descripcion

Audit Trail Viewer Abre el Audit Trail Viewer.

Audit Map Manager Selecciona, modifica y activa los Audit Maps.

View Session Audit Map |Abre el mapa actual de la Results Table activa.

Visor de pistas de auditoria

El visor de pistas de auditoria muestra el historial completo de una muestra concreta en la tabla de resultados.
Las tablas de resultados se guardan en la carpeta <unidad>:\Analyst Data\Projects\<nombre del
proyecto>\Results.

Nota:
La tabla de resultados no debe estar oculta al realizar otras acciones. Por ejemplo, al guardar una pista de
auditoria.

Para maximizar otro panel, como el panel de revisién de picos, para ver mejor los datos, utilice el boton
Toggles tab mode de la barra de herramientas.

Usando el Audit Trail Viewer, los usuarios pueden:
e Ver los registros de pista de auditoria para cada Results Table.
® Realizar una busqueda de palabras clave, que resalta todas las coincidencias del texto.

e Filtrar los eventos auditados en la pista de auditoria del software basandose en un conjunto de criterios
especificados.

e Exportar los registros de la pista de auditoria a un archivo txt. Los archivos exportados se pueden editar.

e Imprimir a un PDF seguro.

Ver los resultados de pistas de auditoria en el visor de pistas
de auditoria

1. Abra una tabla de resultados.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Menu Audit Trail

Haga clic en Audit Trail > Audit Trail Viewer.
Para cambiar proyectos, haga clic en la lista Projects y, a continuacion, seleccione otro proyecto.

Para ver otras sesiones, haga clic en la lista Sessions y luego seleccione otra sesion. El usuario puede

también elegir visualizar todas las sesiones del proyecto al mismo tiempo.

Figura 5-1 Audit Trail Viewer

[ -

Etiqueta Descripcion

Project Seleccione un proyecto de la lista.

Session Seleccione un archivo de sesién.

Find Busqueda de palabra clave sin filtrar. Resalta cada aparicién del texto.

Go Haga clic para iniciar la bisqueda.

Next Haga clic para pasar a la siguiente palabra.

Prev Haga clic para pasar a la palabra anterior.

Filter Haga clic para mostrar solo los eventos que coincidan con los criterios seleccionados.

Remove Filter

Haga clic para quitar el filtro.

Print Haga clic para imprimir la pista de auditoria.

Export Haga clic para exportar la pista de auditoria.

Save Event Cuando se guarda un archivo de sesion, se crea un evento de guardado. El evento
de guardado captura los cambios realizados desde el evento de guardado anterior
y cada valor de la Results Table.

Description Detalles del evento de cambio.

Guia de referencia
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Menu Audit Trail

Etiqueta Descripcion

Session Muestra el nombre del archivo de sesién.

Reason Muestra el motivo del cambio realizado a la Results Table.

Full User Name Muestra el nombre del usuario que hizo el cambio en la Results Table.
E-Signature Indica si se aceptaron los cambios en la Results Table.

Column Settings | Haga clic para mostrar u ocultar columnas en la Results Table.

Synchronized Seleccione para que ambas Results Table se desplacen horizontalmente al mismo
tiempo.

Previous version Muestra la version anterior del archivo de sesion seleccionado.

Peak Haga clic para mostrar el pico de la muestra seleccionada.

Cal Curve Haga clic para mostrar la curva de calibracion de la muestra seleccionada.

Buscar palabras clave

Los usuarios pueden realizar una busqueda de palabras clave, que resalta todas las coincidencias del texto.

1. Abra una tabla de resultados.
2. Haga clic en Audit Trail > Audit Trail Viewer.

3. Enel campo Find, escriba la palabra que desea encontrar y luego haga clic en Go.

Si se encuentran coincidencias, el campo Find cambia a verde, se muestra el nimero de coincidencias y
la palabra queda resaltada en amarillo. Si no se encuentran coincidencias, el campo Find cambia a rosa.

4. Utilice los botones Next y Prev para desplazarse por las correspondencias.

Filtrar eventos auditados

Los usuarios pueden filtrar los eventos auditados en la pista de auditoria basandose en un conjunto de criterios
especificados.

1. Abra una tabla de resultados.
2. Haga clic en Audit Trail > Audit Trail Viewer.

3. Haga clicen Filter.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Menu Audit Trail

Figura 5-2 Cuadro de dialogo Filter Audit Trail Events

Session

And where:

<Mo filter>

And where:

<Mo filter>

And wheres

<Mo filter>

(L] Filter Audet Trail Events o [2-]EE

Find instances where: @
s <all saszians> -
CORTEAET

And where time and date are: ' Fil }

@ .

From: |2013/08/07 = = 2 —
To: [2013/08/07 ~] [ra:50:59 —
ok Jcancel
Elemento |Descripcion
1 El nombre del archivo de la Results Table. Se puede filtrar un archivo de la Results
Table o todos los archivos de la Results Table del proyecto activo.
2 Description: escriba el tipo de evento parcial o completo.
Sample Name: escriba el nombre de la muestra parcial o completo.
Full User Name: escriba el nombre parcial o completo del usuario.
E-Signature: seleccione si o no.
Reason: escriba el motivo parcial o completo.
3 is: Uselo para filtrar por una palabra o expresion especifica.
4 contains: Uselo para filtrar por una palabra o expresion parcial.
5 Date: Uselo para filtrar por eventos que se hayan producido en una fecha u hora

especificas.

4. En el cuadro de dialogo Filter Audit Trail Events, utilice las listas para seleccionar los criterios de

filtrado.
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Menu Audit Trail

Nota: El campo Results Table no se puede editar.

5. Haga clic en Clear para restablecer los criterios de bisqueda a No filter.

6. Haga clic en OK para filtrar los eventos.

iSugerencia! Para quitar el filtro, en Audit Trail Viewer haga clic en Remove Filter.

Exportar el visor de pistas de auditoria

1. Abra una tabla de resultados.

2. Haga clic en Export y luego escriba un nombre de archivo.

El archivo se exporta como un archivo de texto separado por marcas de tabulacion.

Nota: Solo se exporta la seccion de eventos guardada del visor de pistas de auditoria.

Imprimir el visor de pistas de auditoria

1. Abra una tabla de resultados.

2. Haga clic en Print y luego seleccione una impresora.

Los usuarios pueden imprimir un PDF seguro usando pdfFactory.

Nota: Solo se imprime la seccion de eventos guardada del visor de pistas de auditoria.

Gestor de pistas de auditoria

El software agrupa los eventos de cuantificaciéon auditados en las pistas de auditoria. Las pistas de auditoria
son archivos que almacenan registros de los eventos auditados. Las pistas de auditoria, combinadas con
archivos como los archivos wiff, métodos de cuantificacion y archivos de la Results Table, conforman
registros electrénicos validos que se pueden usar para cumplimiento normativo.

El software Audit Trail Manager mantiene todos los eventos segun se han definido en el mapa de auditoria.
El software captura las firmas electronicas y las razones, incluyendo el usuario, fecha y detalles de los cambios.
También registra informacién adicional, como comentarios, segtn el mapa de auditoria.

iSugerencia! Un archivo de sesion contiene la Results Table, una copia del método de cuantificacién,
una copia del mapa de auditoria en el momento de su creacion y las pistas de auditoria completas para toda
la sesion.

Cuando el software crea o modifica un archivo qse%sion o gmethod, el evento se captura en Project Audit
Trail, en la pestafia History del software Analyst  MD. Se capturan los siguientes eventos:

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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e (reacion de un archivo de métodos de cuantificacion

¢ Modificacion de un archivo de métodos de cuantificacion
e (Creacion de una Results Table de cuantificacion.

¢ Modificacion de una Results Table de cuantificacion.

Si esta seleccionado E-Signature o Reason Prompt para crear o modificar el archivo de®método de
cuantificacién, entonces el cuadro de didlogo Audit Trail generado por el software Analyst” MD se abre en
el software MultiQuant™ MD.

Tabla 5-2 Pistas de auditoria

Pista de auditoria Ejemplos de eventos registrados

Pista de auditoria de cuantificacién (una por tabla de | Cambios en:
resultados) e Crear y modificar archivos de sesion.

¢ [nformacion de muestras.

e Parametros de integracion de picos.

Acerca de los mapas de auditoria

El software MultiQuant™ MD mantiene todo el historial de cambios para la informacién de configuracion de
procesamiento asociada con los resultados de cuantificacion. El software audita todos los eventos segun el
mapa de auditoria del proyecto activo, y captura todas las firmas electrénicas y las vincula con los registros
correspondientes.

Crear un mapa de auditoria

El software instala varios mapas de auditoria. Vea los mapas de auditoria para determinar si modificar uno o

varios de ellos es mas sencillo que crear uno completamente nuevo. Crear o modificar mapas de auditoria son
. . . , ®

eventos auditados en la pista de auditoria del proyecto del software Analyst MD.

PRECAUCION: Si dos usuarios modifican el mismo mapa de auditoria a la vez, tan solo
se utilizaran los cambios realizados por el usuario que haya guardado el archivo por
ultima vez.

El mapa de auditoria activo del proyecto determina qué eventos se registran en la pista de auditoria de todas
las Results Tables que se crean.

Nota: Después de guardar una Results Table, el mapa de auditoria activo se guarda con la Results
Table y el mapa de auditoria no se puede modificar.

1. Haga clic en Audit Trail > Audit Map Manager.
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Menu Audit Trail

Figura 5-3 Audit Map Manager

S Audit Map Manager = 1
Project Example .
Active Audit Map Deseription Last Modified Edit.. |
13/05/28 2-
W  Default Audit Map fg;gﬂ;“ 53}2'55‘55 EM Delete |
Eul Auit Mo 2013/05/28 256:56 PM (Make Active |
(UTC-05:00)
Silent Audit Map ey e
Etiqueta Descripcion
Project Seleccione un proyecto de la lista.
Edit Haga clic para editar el mapa de auditoria activo.
Delete Haga clic para eliminar el mapa de auditoria seleccionado.

2. Enla lista Projects, seleccione un proyecto para el que desee crear un mapa de auditoria.

3. Seleccione un mapa de auditoria y, a continuacion, haga clic en Edit.
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Menu Audit Trail

Figura 5-4 Audit Map Editor

T Audit Map Editor = -2 =]

Audit Map:  Default Audit Map
Description:

ﬁ“

Reason | Predefined E-Si Predefined Predefined
| Pro.. | Reasons Only '9 Reason 1 Reason 2

I
%

Ewvent

Mew session craated

Session file saved

Integraticn parameters changed for sample
Maodify and apply quantitation methed
Actual concentration changed

sample name changed

Sample type changed

Sample ID changed

Dilution factor changed

Used column changed

Custom celumns modified

Manually integrated

Clear integration

Samples added or removed

= EEEEEEEEEEEEEE

External Calibeation

save  Jsavers.. Jciose |

Etiqueta Descripcion

Description Escriba una descripcion del mapa de auditoria.

Check Haga clic para seleccionar una casilla de verificacion.

Uncheck Haga clic para deseleccionar la casilla de verificacion.

Add Predefined Reasons |Haga clic para afadir una razén predefinida a la lista.

4. Escriba una descripcion del mapa de auditoria en el campo Description si es necesario.

5. En la tabla Audit Map, configure cada evento de la forma siguiente:

¢ Para auditar el evento, seleccione la casilla de verificacion de la columna Audited.

jSugerencia! Para rellenar celdas consecutivas en una columna con el valor de la casilla de
verificacion, pulse Ctrl o Shift, haga clic en las celdas y luego haga clic en Check.
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e Para que los operarios escriban una razén personalizada o escojan una razon predefinida, seleccione
la casilla de verificacion de la columna Reason Prompt.

e Para que los operarios seleccionen solamente una razon predefinida para el cambio cuando se produzca
el evento, seleccione las casillas de verificacion de las columnas Reason Prompt y Predefined
Reason Only. En las columnas Predefined Reason _, seleccione hasta diez razones.

iSugerencia! Para afiadir una razon predefinida, haga clic en Add Predefined Reasons.

¢ Para solicitar firmas electrénicas para el evento, seleccione la casilla de verificacién en la columna
E-Sign.

Haga clic en Save As y luego escriba un nombre en el cuadro de didlogo Save Audit Map As.

Haga clic en Save.

Haga clic en Close del cuadro de didlogo Audit Map Editor.

w L N o

Haga clic en Make Active.
Cuando se aplica un mapa de auditoria, este se convierte en el mapa de auditoria activo. La configuracién

de auditoria del mapa de auditoria activo determina qué eventos se registran en las pistas de auditoria a
partir de este punto.

Cambiar el mapa de auditoria

1. Haga clic en Audit Trail > Audit Map Manager.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Menu Audit Trail

Figura 5-5 Audit Map Manager

S Audit Map Manager =N o ===
Project Example .
Active Audit Map Deseription Last Modified Edit.. |
_ - 2013/05/28 2:56:55 PM [—
. I L
' Default Audit Map {UTC-05:00)
e R —|
T 2013/05/28 2:56:56 PM
R Y (UTC-05:00)
2013/05/28 2:56:36 PM
Silent Audit Map uTC0500)
Etiqueta Descripcion
Project Seleccione un proyecto de la lista.
Edit Haga clic para editar el mapa de auditoria activo.
Delete Haga clic para eliminar el mapa de auditoria seleccionado.

2. Enla lista Project, seleccione un proyecto para el que desee cambiar el mapa de auditoria.
3. Seleccione otro mapa y luego haga clic en Make Active.
4. Haga clic en Close.

Edit the Audit Map

Los siguientes eventos de auditoria se registran siempre, y por tanto no se muestran en el Audit Map Editor:
Print Report, Export Results Table y Transfer to LIMS.

1. Haga clic en Audit Trail > Audit Map Manager.
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Menu Audit Trail

Figura 5-6 Audit Map Manager

?ﬁ. Audit Map Manager

=
Project  Example
Active Audit Map Deseription Last Modified Edit.. |
W  Default Audit Map fﬁ%gﬂ;ﬁ}zﬁ‘“ EM Delete |
Silent Audit Map Izg__ég:;a 2:56:56 PM
Etiqueta Descripcion
Project Seleccione un proyecto de la lista.
Edit Haga clic para editar el mapa de auditoria activo.
Delete

Haga clic para eliminar el mapa de auditoria seleccionado.

2. Seleccione un mapa de auditoria y, a continuacion, haga clic en Edit.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3
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Menu Audit Trail

Figura 5-7 Audit Map Editor

P Audit Map Editor

Description:

Audit Map:  Default Audit Map

ﬁ“

Ewvent

Reason | Predefined E-Si Predefined Predefined
| Pro.. | Reasons Only '9 Reason 1 Reason 2

I
%

Mew sezzion craated

Session file saved

Actual concentration changed
sample name changed
Sample type changed

Sample ID changed

Dilution factor changed

Used column changed

Custom celumns modified
Manually integrated

Clear integration

Samples added or removed

External Calibeation

Integraticn parameters changed for sample

Maodify and apply quantitation methed

= EEEEEEEEEEEEEE

save  Jsavers.. Jciose |

Etiqueta

Descripcion

Description

Escriba una descripcion del mapa de auditoria.

Check

Haga clic para seleccionar una casilla de verificacion.

Uncheck

Haga clic para deseleccionar la casilla de verificacion.

Add Predefined Reasons

Haga clic para ahadir una razén predefinida a la lista.

3. Escriba una descripcion del mapa de auditoria en el campo Description si es necesario.

4. En la tabla Audit Map, configure cada evento de la forma siguiente:

¢ Para auditar el evento, seleccione la casilla de verificacion de la columna Audited.

jSugerencia! Para rellenar celdas consecutivas en una columna con el valor de la casilla de
verificacion, pulse Ctrl o Shift, haga clic en las celdas y luego haga clic en Check.
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e Para que los operarios escriban una razén personalizada o escojan una razon predefinida, seleccione
la casilla de verificacion de la columna Reason Prompt.

e Para que los operarios seleccionen solamente una razon predefinida para el cambio cuando se produzca
el evento, seleccione las casillas de verificacion de las columnas Reason Prompt y Predefined
Reason Only. En las columnas Predefined Reason _, seleccione hasta diez razones.

iSugerencia! Para afiadir una razon predefinida, haga clic en Add Predefined Reasons.

¢ Para solicitar firmas electrénicas para el evento, seleccione la casilla de verificacién en la columna
E-Sign.
5. Haga clicen Save.
6. Haga clicen Make Active.
Cuando se aplica un mapa de auditoria, este se convierte en el mapa de auditoria activo. La configuracién

de auditoria del mapa de auditoria activo determina qué eventos se registran en las pistas de auditoria a
partir de este punto.

Ver la configuracion de auditoria integrada

La configuracion de auditoria utilizada para una tabla de resultados se integra en la tabla de resultados durante
su creacion. Esta configuracion no se puede cambiar. La marca de tiempo situada junto al nombre del mapa
de auditoria indica el momento en que se guardé por ultima vez el mapa de auditoria para integrar la
configuracion.

1. Abra una tabla de resultados.

2. Haga clic en Audit Trail > View Session Audit Map.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Figura 5-8 Session Audit Map

Audit Map:  Default Audit Map Last Modified: 2013/05/28 2:56:55 PM (UTC-05:00)
Description:
Event dudnea| b | Oty | E59 | hemont

Mew session created

Session file saved &l Ll
Integration parameters changed for sample [+ F
Meodify and apply guantitation methed B
Actual concentration changed i |
Sample name changed 7| |
Sample type changed ¥ il
Sample 10 changed [+ |
Dilution factor changed |
Used column changed [+ Ll
Custom columns modified [+ |
Manually integrated ¥ ]
Clear integration [l |
Samples added or removed Fl £l
External Calibration [+ Ll

Close
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Menu Help 6

Con excepcion del elemento About, este menu contiene los elementos que aparecen en la Tabla 6-1. Estos
archivos se instalan automaticamente y se pueden encontrar también en la carpeta <unidad>:\Program Files\AB
SCIEX\MultiQuant 3\Help.

Los documentos o carpetas, (0 accesos directos a ellos) se pueden copiar en esta carpeta de ayuda para que
aparezcan automaticamente en el mend.

Tabla 6-1 Menu Help

Elemento de menu | Descripcion

Install License Haga clic para abrir el cuadro de dialogo de activacion de MultiQuant™ MD.

Verify Installation Haga clic para verificar los archivos y la instalacion.

Software Reference | Describe las caracteristicas y funcionalidad del software.

Guide

Software Release Proporciona informacion sobre el software, asi como procedimientos para instalar

Notes el software.

About Muestra la version del programa, copyright y otra informacion del programa, junto
con informacion sobre qué funcionalidades de la licencia estan instaladas.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Tablas de resultados 7

Una Results Table es el punto de partida para la revision y exportacion de datos. Utilice el asistente New
Results Table o haga clic en File > New Results Table para crear una tabla de resultados. Consulte
Cuadros de dialogo de la tabla de resultados en la pagina 43.

Nota: Las columnas Sample Name y Sample ID no pueden contener:\/: * ? " <> |=.

La configuracion de auditoria utilizada para una Results Table se integra en la Results Table durante su
creacion. Esta configuracion no se puede cambiar. La marca de tiempo situada junto al mapa de auditoria
indica el momento en que se guardé por Ultima vez el mapa de auditoria para integrar la configuracion.

Nota: Cuando mueva los datos, mueva todo el proyecto para mantener la estructura de archivos. Si la
estructura de archivos y carpetas no se mantiene, no se puede ver una Results Table o los cromatogramas.

Existe una fila independiente para cada componente para cada una de las muestras originalmente seleccionadas.

Figura 7-1 Tabla de resultados de ejemplo

e Las columnas IS, Component Name e IS Name contienen informacion sobre los analitos.
® La casilla de verificacién activada indica el patron interno para la muestra.

e Seleccione las columnas que se muestran en la Results Table utilizando el cuadro de didlogo Column
Settings. Consulte Configuracion de columna en la pagina 40.

e Cambie el ancho de las columnas arrastrando la linea que separa los dos encabezados de columna. Esta
informacién se guarda automaticamente y se aplica cuando el usuario abre Results Tables previamente
guardadas.
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e Cambie el orden de las columnas haciendo clic sobre un encabezado de columna y arrastrandolo a la nueva
ubicacion. Esta informacion se guarda automaticamente y se aplica cuando el usuario abre Results Tables
previamente guardadas.

e Los usuarios pueden limitar la tabla de resultados para que solo muestre las filas que corresponden a
patrones internos o analitos particulares. Utilice la barra de herramientas para limitar los tipos de muestras
que aparecen. Consulte Lista de componentes y grupos en la pagina 38 y Filtro de tipo de muestra en la
pagina 42.

¢ Determinadas operaciones, como la sincronizacion con el panel Peak Review, se aplican a las filas
actualmente seleccionadas. Seleccione filas haciendo clic en el area a la izquierda de la primera columna.

Lista de componentes y grupos

Cuando esta abierta una Results Table, se muestra una lista de componentes y grupos actuales a la izquierda
de la ventana principal. Utilice esta lista para cambiar los componentes que se pueden ver en la Results
Table y en cualquier panel Peak Review o gréfico Calibration.

Los componentes se definen como una transicion Gnica o rango de masas. Un grupo se define como el nombre
del grupo al que pertenece el componente.

Figura 7-2 Lista Components & Groups

Components & Groups E]ﬁ]

greup1 Group
(Empty Group)

Al Internal Standards
TeSCINNamine

Al Analytes @

mincuidol

telbutamide
reserpine @

Elemento |Etiqueta Descripcion

1 All Components Haga clic para ver todos los analitos y patrones internos en la
Results Table, asi como la Peak Review y Calibration
correspondientes, si se muestran.

2 All Internal Standards Haga clic para ver todos los patrones internos y ocultar todos los
analitos. Esta opcién no estd presente si no hay patrones internos
definidos.

3 Specific Internal Standards | En esta lista aparece el nombre de cada patrén interno

independiente. Haga clic en una de estas opciones para ver dicho
patrén interno y ocultar todos los demas componentes.
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Elemento |Etiqueta Descripcion

4 All Analytes Haga clic para ver todos los analitos y ocultar todos los patrones
internos. Este elemento no esta incluido si no hay patrones
internos definidos.

5 Specific Analytes El nombre de cada analito independiente aparece en la lista.
Haga clic en uno de estos elementos para ver ese analito y ocultar
todos los demas componentes.

Haga clic en un elemento individual de la lista para mostrar solo los componentes de dicho elemento. Pulse
Shift o Ctrl para seleccionar multiples elementos. Esto es util para visualizar, por ejemplo, solo dos analitos
especificos. Utilice las teclas de flecha hacia arriba y abajo cuando la lista esté activa para desplazarse por las
opciones.

iSugerencia! Puede hacer que la lista sea mas ancha o mas estrecha arrastrando el extremo derecho del
panel hacia la derecha o la izquierda.

El orden real de las filas en la tabla de resultados no se ve afectado al filtrar. La tabla de resultados esta
preconfigurada para quedar ordenada primero por muestra y luego por componente, en el orden indicado en
el método de cuantificacién. Sin embargo, la tabla también se puede ordenar en un orden especifico, como
se describe en Iconos del software en la pagina 157.

Menu contextual de la tabla de resultados

Haga clic con el botén derecho en la tabla de resultados para acceder a un menu contextual. Estan disponibles
los siguientes comandos.

Tabla 7-1 Opciones del menu contextual de la tabla de resultados

Opciéon de menu Descripcion

Column Settings Utilice este comando para editar las columnas de la Results Table. Los cambios
se aplican solo a la Results Table actual, a menos que se guarden como
predeterminados del proyecto.

Add Custom Column Agrega una columna editable nueva a la tabla. Rellene la columna escribiendo
directamente en las celdas o pegando contenido. Se puede introducir cualquier
texto, como comentarios o los resultados de calculos personalizados.

Rename Custom Column [Renombra una columna personalizada existente. Antes de usar este comando,
haga clic en el encabezado personalizado para seleccionar la columna
personalizada.

Remove Custom Column | Utilicelo para borrar una columna personalizada existente. Antes de usar este
comando, haga clic en el encabezado de columna para seleccionar la columna
personalizada.
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Tabla 7-1 Opciones del menu contextual de la tabla de resultados (continuacion)

Opciéon de menu

Descripcion

Apply Current Analyte's
Actual Concentrations to
All

Proporciona un acceso directo para configurar el campo Actual Concentration
para todos los analitos de muestras del tipo Standard si hay mas de un analito
y todos los analitos estan presentes en estas muestras en la misma concentracion.
Consulte Aplicar concentraciones reales del analito actual a todo en la pagina
40.

Apply Current IS's Actual
Concentrations to All

Parecida a Apply Current Analyte's Actual Concentrations to All,
excepto porque se aplica a los patrones internos en lugar de a los analitos.

Set 'Used'

Utilice este comando para realizar una cuantificacion absoluta para determinar
si una muestra Standard determinada se debe utilizar en el calculo de la curva
de calibracién para un analito dado.

Los dos primeros elementos se utilizan para seleccionar o borrar el campo Used
para las filas que estan seleccionadas actualmente en la Results Table. Los
elementos tercero y cuarto son parecidos, excepto porque la operacion se aplica
a todos los analitos para cualquier muestra correspondiente a una fila
seleccionada.

Set Peaks to ‘Not Found'
for Selected Rows

Utilice este comando para borrar la integracién de picos de las filas actualmente
seleccionadas.

Aplicar concentraciones reales del analito actual

a todo

1. Utilice la Lista de componentes y grupos en la pagina 38 para limitar la tabla y que muestre solo un analito

determinado.

2. Opcionalmente, utilice el Sample Type Filter para ver solo muestras Standard. Consulte Filtro de
tipo de muestra en la pagina 42.

3. Especifique las concentraciones reales del analito, bien escribiendo directamente en las celdas, bien
seleccionando la columna y luego seleccionando Paste si las concentraciones estan disponibles en otra

parte en formato texto.

4. Haga clicen Apply Current Analyte’s Actual Concentrations to All.

5. Vuelva a la visualizacion de todos los componentes y todos los tipos de muestra segun sea necesario.

Configuracion de columna

Si los nombres de la columna estan truncados, mueva el cursor por encima del campo para que aparezca el
nombre de la columna en la informacién sobre herramientas.
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Para los campos numéricos, utilice el formato 0.00 para notaciones no cientificas y el formato 0.00e0 para
notaciones cientificas. Cambie los puntos decimales para indicar la precision de los niimeros que se muestran.
Solo se pueden utilizar un punto (.) como separador de decimales. No se admite la agrupacion de digitos.

Figura 7-3 Cuadro de didlogo Column Settings

L Coturmn Settings ==
e e
Column Name | Visib_| Number_ | LIMS Supporied | =
Bocuracy ¥ | 00D Fl
Acq. Method Na v .
Roqusition Date 'l
Actual Concanty ¥ | 00D 'l
Area ¥l | 0.000e0 vl
Area | Hesght 000
Frea Ratio 0.000e0 vl
FRaymmetry Fact 000 ¥l
Baseline Delta 0.000e0
Calculated Con ¥ | 0.000e0 Cd
Component Co
Component Grao o
Component Ind vl
Comporent Ha v Fl
Conc. Units
Concentration R 000
Cotrected Area 00000
Corrected Area 0.00
Corrected Hesght 0.000el)
[ nnn i ad
[T Save as peoject default 0K | Cancel
-
Campo Descripcion
Import Haga clic para seleccionar un archivo de configuracion de columna guardado
anteriormente usando Export. Los campos del cuadro de dialogo se actualizan
para utilizar la informacion del archivo seleccionado.
Export Haga clic para guardar la configuracién de cuadro de didlogo actual en un archivo.

Esto permite al usuario cambiar entre diferentes configuraciones de columnas.

Column Name

Muestra el nombre de las columnas en orden alfabético. Consulte Columnas de
la tabla de resultados en la pagina 54.

Visible

Seleccidnelo para hacer la columna visible. Si no, la columna esta oculta.

Number Format

Para los campos numéricos, utilice el formato 0.00 para notaciones no cientificas
y el formato 0.00e0 para notaciones cientificas. Para la precision que se muestra,
cambie las posiciones decimales.
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Campo

Descripcion

LIMS Supported

Las filas en las que aparece seleccionado LIMS Supported estan predefinidas por
el LIMS y las selecciones de columnas no se pueden cambiar.

Save as project default

Seleccione esta opcion para usar la configuracion de las columnas en las futuras
tablas de resultados.

Filtro de tipo de muestra

Tabla 7-2 Descripciones del filtro de tipo de muestra

Tipo de filtro

Descripcion

All Sample Types

Muestra todos los tipos de muestras.

Unknowns

Presenta solo las muestras Unknown, que son muestras normales de concentracion
desconocida. Cuando se usan muestras Standard, su concentracién se calcula
retrospectivamente a partir de la curva de calibracion y se registra en tabla de
resultados como Calculated Concentration. Consulte Ecuaciones de regresion en
la pagina 128.

Standards

Presenta solo las muestras de concentracion conocida. Estas muestras se utilizan
para la creacion de la curva de calibracion.

Quality Controls

Presenta solo las muestras de Quality Control. Estas muestras de concentracion
conocida se usan para comprobar la precision de la curva de calibracion, pero no
influyen en su construccion real.

Standards & QCs

Presenta muestras Standard y Quality Control.

Unknowns, Standards &
QGCs

Presenta muestras Unknown, Standard y Quality Control.

Blanks

Muestra solo muestras Blank. Se trata habitualmente de muestras que contienen
compuestos de patrén interno, si se utiliza, pero no analitos, y que han pasado
el procedimiento de preparacion de muestras normal. Estas muestras no se utilizan
en la generacion de la curva de calibracion. Para incluirlas, seleccione el tipo de
muestra Standard y, a continuacion, establezca la Actual Concentration en 0.

Double Blanks

Presenta solo muestras Double Blank. Se trata de muestras sin patrones internos
ni analitos.

Solvents

Presenta solamente muestras Solvent. Se trata de blancos dobles que no han
pasado el procedimiento de preparacion de muestras normal.

Blanks, Double Blanks &
Solvents

Presenta todos los tipos de muestras de blanco: Blank, Double Blank y Solvent.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3

42 / 171

Guia de referencia
[VD-IDV-06-0904-ES-C




Tablas de resultados

Ver filas ocultas

En la Results Table, para cualquier componente dado, solo se muestran las filas para aquellas muestras
para las que la transicién de MRM correspondiente esté disponible. Las filas sin usar, componentes con
transiciones no disponibles para una muestra dada, estan presentes en la tabla, pero estan ocultas de forma
predeterminada.

1. Muestre la columna Peak Comment en la Results Table si no esta ya visible.
2. Ordene la tabla usando esta columna.

3. Seleccione las filas (ahora adyacentes) con el comentario Not Present.

4

. Haga clicen el icono Hide selected row(s). Consulte Iconos del software en la pagina 157.

Cuadros de dialogo de la tabla de resultados

Select Samples

Seleccione las muestras de los archivos wiff para procesarlas.

Figura 7-4 Pagina Create Results Table - Select Samples
rEﬂ Create Results Table - Select Sarr:p'le§ — ; -— -'EM1

Current Location: C:\Analyst Data\Projects\Example|Datal

Aoailable M Selected
=
STD1
STD1
STD 2
STD 2
STD 3
STD 3
STD4
STD 4
STDS
STDS
STD &
STD &
STD7 <
STD7

Qc1

QcC1

QC1

Qc1

QC1

ac2

Qc2

Qcz

acz2

QcC3

Qc3 =

Next » Cancel
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¢ El panel Available muestra las subcarpetas, archivos wiff y muestras disponibles en la carpeta Data
para la carpeta seleccionada.

¢ Expanda las carpetas individuales para ver todas las subcarpetas o archivos wiff. Si se expande el archivo
wiff, se abre para ver las muestras disponibles.

e Utilice las flechas para agregar o quitar muestras.

e Seleccione las muestras haciendo doble clic en una muestra individual, seleccionando una muestra o
archivos de datos y luego haciendo clic en el botén =>, o arrastrando una muestra o archivo de datos
desde el panel izquierdo hasta el derecho. Pulse Shift o Ctrl para seleccionar multiples archivos o muestras
antes de moverlos.

Select Method

Seleccione el método de cuantificacion. Si se selecciona un método existente pero no se edita, entonces se
muestra una barra de progreso mientras se procesan las muestras seleccionadas. Al final de este proceso, se
crea una Results Table.

Figura 7-5 Pagina Create Results Table - Select Method

Ll Create Results Table - Select Method =[O |

Select an existing quantitation method or create a new method now.

&+ Choose Existing Method

Method Mame:  [Click 'Open’to select method Open...

I Edit Method

(" Create New Mathod (MG4)

Method Mame Merw_..

< Back Finesh Cancel
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Etiqueta Descripcion

Choose Existing Method |Haga clic en Open para seleccionar un método de cuantificacién existente.

Edit Method Seleccione este comando para editar un método existente. Las paginas siguientes
del asistente se rellenan con la informacion del método existente, que se puede
modificar si se necesita.

Create New Method Haga clic en New para crear un método de cuantificacion. El algoritmo entre
paréntesis es el algoritmo seleccionado en el cuadro de didlogo Integration
Defaults.

Select Representative Sample

En la pagina Select Representative Sample aparece la muestra representativa seleccionada, para la

que se muestran los cromatogramas cuando se configuran visualmente los parametros de la busqueda de

picos y de integracion. Esta muestra debe contener todos los compuestos que se incluiran en el método de
cuantificacion.

Si se seleccionaron los tipos de muestra y concentraciones de analitos usando el editor de lotes del software
® . . .y

Analyst” MD antes de adquirir las muestras, entonces esta informacion se muestra en forma de columnas

adicionales.

El software selecciona una muestra de forma predeterminada. Si la muestra seleccionada no es adecuada,
seleccione otra muestra representativa. Si se selecciona el algoritmo SignalFinder™, para evitar generar un
modelo de integracion incorrecto, el software recomienda una muestra no representativa si el nivel TIC esta
por encima de 1,0e6 en todas las muestras. Los usuarios pueden seleccionar una muestra representativa
manualmente en esta situacion.
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Figura 7-6 Pagina Create Results Table - Select Representative Sample

[ Create Resuits Table - Select Representative Sample” R e o) [

The recommended Representative Sample has been automatically selected. Change the selection

only if required.

Sample Name |Trp-& |nrmdol |tnhl.tam-'de |tuaupm | -
Mex_batch_1.wif (sample 1)- ... Standard 200 200 200
Moc_batch_1.wiff (sample 2)- ... Standard 200 200 2.00
Mox_batch_1.wiff (sample 3)- ... Standard 4.00 4.00 4.00 E
Mox_batch_1.wiff (sample 4) - ... Standard 4.00 4.00 4,00
Moc_batch_1.wiff (sample 5) - ... Standand £.00 8.00 8.00
Mex_batch_1.wiff (sample 6) - ... Standard 8.00 8.00 8.00
Mex_batch_1.wiff (sample 8) - ... Standard 16.00 16.00 16.00
Mox_batch_1 wiff (sample 9)- ... Standard 32.00 32100 32.00
Mox_batch_1.wiff (sample 10)... Standard 32.00 32100 32,00

Mix_batch_1.wiff (sample 11)... Standard 64.00 64.00 64.00
Miox_batch_1wiff (sample 12) ... Standard £4.00 64.00 64.00
Mix_batch_1.wiff (sample 13)... Standard 128.00 128.00 128.00
Moc_batch_1.wiff (sample 14) . Standard 128.00 128.00 128.00
Moc_batch_1.wiff (sample 15) ... Qualty Contral 300 3.00 3.00
Moc_batch_1.wiff (sample 16) ... Quality Control 3.00 3.00 3.00

Miee hatch 1wiff fsamnie 17 Quality Corérnl ann am ann x

= @ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample7) - STD 4: 2102 /1642 Da
@ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 7) - STD 4: 271.3/91.1Da
@ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 7) - STD 4 609.4/195.0 Da
@ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 7) - STD 4: 6354/ 2212 Da

Ses

0el /k o -

02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 22 24 26 28
Time, min

Inten sity

<Back | Nexts Cancel

Define Components

La pagina Define Components contiene una fila por cada analito o patrén interno. Seleccione los nombres
de los analitos y patrones internos, si se usan. Consulte Menu contextual de definicién de componentes en la
pagina 48.
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Figura 7-7 Pagina Create Results Table - Define Components

Ll Create Results Table - Define Coa:lponents . e~ — — B —=iE)
Select or verify the analyte and internal standard names and masses.
Experiment: |[EITAEE Er R ~ |
Row | IS | Name | Group | IS Name Q1/Q3
1 mincxidol Group A rescinnamine 210271642
| 2 tolbutamide Group A eI NNAMINe 213191
| 3 reserpine rescinnamine 609.4/195.0
1 4 rescinnamine 635412212
s
4 I k
< Back MNext > Cancel J

. Y

Etiqueta [Descripcion

Experiment |Seleccione de la lista un experimento para procesar. Para datos de varios periodos o varios
experimentos, seleccione cada uno de los experimentos que hay que procesar y luego rellene
la tabla con los componentes para el experimento correspondiente.

Row Contiene el numero de fila actual.

IS Indica si el componente definido para la fila es un analito (no seleccionado) o un patrén interno
(seleccionado).

Name Contiene el nombre del componente. Para experimentos de MRM, el nombre se rellena
automaticamente usando las masas de transicion Q1/Q3. Para un nombre mas especifico,
escriba un nombre en el campo.

Group Contiene el nombre del grupo al que pertenece el componente para la fila. Si los analitos o
patrones internos que estan relacionados entre si se colocan en el mismo grupo, luego se
pueden revisar y manipular juntos mas facilmente. Esto se aplica a componentes que tienen
el mismo tiempo de retencion, por ejemplo, diferentes transiciones de MRM para el mismo
compuesto.

Escriba los nombres del grupo o rellénelos automaticamente. Consulte Menu contextual de
definicién de componentes en la pagina 48.
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Etiqueta |Descripcion

IS Name Contiene el nombre del patrén interno opcional que se debe usar para el analito definido para
la fila. Este campo no se aplica a los patrones internos en si.

Mass Info | Para experimentos de MRM, esta columna se titula Q1/Q3 y contiene el par de masa para el
componente definido para la fila. Seleccione la transicién necesaria de la lista que muestra
todas las transiciones disponibles para el experimento. Normalmente, la columna se inicializa
automaticamente con las transiciones disponibles.

Para experimentos de perfil (analisis), esta columna se titula Start - Stop y contiene el rango
de masas usado para calcular un XIC (cromatograma de iones extraidos) para el componente
definido para la fila. Escriba el rango de masas con un guion separando las dos masas. Por
ejemplo, 200-201 o 200-1. Para la ultima opcidn, el rango de masas es 199,5-200,5.

Menu contextual de definicion de componentes

Haga clic con el botén derecho en la pagina Define Components para acceder a un menu contextual.
Estan disponibles los siguientes comandos.

Tabla 7-3 Opciones del menu contextual de definicion de componentes

Opcién de menu Descripcion

Clear Borra el contenido de las filas o columnas seleccionadas. Las filas se seleccionan
haciendo clic o arrastrando sobre el area que hay antes de los nimeros de fila.

Copy Copia las filas o columnas seleccionadas al portapapeles.

Paste Pega el contenido del portapapeles.

Find Component by Name [ Selecciona el componente cuyo nombre (Name) coincide con el texto. No es
necesario el texto exacto para encontrar una coincidencia. Esto es util si hay
muchos componentes y el usuario desea seleccionar rapidamente uno especifico.

Si inicialmente no hay seleccionada una fila en la hoja de calculo, la bisqueda
comienza desde la primera fila; de lo contrario la bisqueda comienza a partir de
la fila seleccionada y vuelve al principio. Esto resulta util si hay mas de un
componente cuyo nombre contiene el texto. Si en la primera busqueda no se
encuentra el componente, busque de nuevo, dejando el primer componente
seleccionado para localizar otra coincidencia en la tabla.

Insert Row Above Inserta una fila vacia inmediatamente encima de la fila seleccionada actualmente.
Delete Selected Rows Elimina las filas seleccionadas actualmente de la tabla.
Sum Multiple lons Suma cromatogramas para varias transiciones de MRM o intervalos de masa de

analisis completo. Una vez seleccionado el comando, se afiaden otras columnas
de masa a la tabla Components. Todas las masas seleccionadas para una fila
dada se utilizan en la construccién de los XIC sumados para el analito o patron

interno correspondiente. Es recomendable dejar esta funcion siempre seleccionada.
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Tabla 7-3 Opciones del menu contextual de definicion de componentes (continuacién)

Opciéon de menu Descripcion
Groups Consulte Subment de grupos en la pagina 85.
Internal Standards Consulte Submenu de patrones internos en la pagina 87.

Define Integration

Seleccione el tiempo de retencion esperado y otros parametros de busqueda de picos para cada uno de los
componentes.

La lista de la izquierda muestra una entrada para cada componente definido en la pagina anterior del asistente.
Haga clic en una fila especifica para ver el cromatograma correspondiente y la integracion actual para la
muestra representativa. Desplacese por la lista usando las teclas de flechas arriba y abajo o usando la rueda
de desplazamiento. En general, se recomienda revisar todos los componentes para una integracién correcta.
Sin embargo, si hay muchos componentes, entonces utilice el comando Highlight Components with
Uncertain RT para limitar el nimero que hay que revisar.

Nota: Si hay mas de unos pocos componentes, entonces asegurese de que los parametros para buscar picos
estan configurados razonablemente de forma predeterminada antes de ejecutar el asistente, para evitar
tener que ajustar los parametros para cada componente.

Haga clic con el boton derecho en la pagina para ver los comandos disponibles. Consulte Menl contextual de
definicion de integracion en la pagina 51.

En el grupo Regression, cambie las opciones de calibracion para todos los componentes seleccionados
después de crear la tabla de resultados. Configure las unidades de concentracion por defecto y los pardmetros
de regresion de forma que no haya necesidad de ajustarlos cada vez.

iSugerencia! Aumente el zoom en el grafico arrastrando las regiones del eje x 0 y. Vuelva a la vista
preestablecida usando el menu contextual (Home Graph Axes) o haciendo doble clic en la regién del
eje.
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Figura 7-8 Pagina Create Results Table - Define Integration

rm Create Results Table - Define Int:g;ﬁon _— ; — -h'l'Ei HH1

Scroll through the various components, setting the integration parameters as needed
C— o | R S e R A e
resefpine Gaussian Smooth Width: '!I points 2000 | [, o1
rescInnamine Expected RT: ’T min

RT Half Window: ’W sec 1500

Update Expected RT: Ho -

¥ Report Largest Peak 3000 1

Min. Peak Width: [3— points

Min, Peak Height: W 2500 4

Integration Parameters 2>

Noise Percentage: [0 = :E'. 2000 |

Baseline Sub. Window: ,T min =

Peak Splitting lz—poinu 1500 |

Regression

Parameter: [Area j 1000 4

Fit: [Llnear ZI

Weighting: [Nune j 500 1

Concentralion Inf= O Ts 10 s ...2 0 25

™ Apply units to all Analytes Time, min

<Back |  Next> Finish Cancel
Etiqueta Descripcion
Apply Ajuste los parametros de busqueda de picos, si es necesario, para un componente

concreto. Cuando cree la nueva tabla de resultados, los parametros especificados
para un componente dado se aplican a dicho componente para todas las muestras
cuando se integran los datos. Consulte Parametros del algoritmo de integracién en
la pagina 122.

Expected RT

Configurado inicialmente como el tiempo de retencién del punto con la intensidad
mas alta del cromatograma. Usualmente este es el pico requerido. Sin embargo, si
estan presentes isémeros, entonces podria ser necesario ajustar este valor. Para
ajustar el valor, escriba un valor nuevo en el campo Expected RT y luego haga clic
en Apply. Alternativamente, haga clic en el grafico y luego arrastre a través del pico
de interés. Tenga cuidado de no arrastrar involuntariamente el cursor en el gréfico y
asi ajustar el tiempo de retencion esperado.

Parameter Seleccione Area o Height.

Fit Los distintos tipos de ajuste se describen en Ecuaciones de regresion en la pagina
128.
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Etiqueta Descripcion
Weighting Los distintos tipos de ponderacion se describen en Factores de ponderacion en la
pagina 129.

Concentration Units | Escriba las unidades de concentracion usadas para los analitos y cualquier patron
interno. Si se realiza cuantificacion relativa, entonces deje este campo en blanco. El
asistente asume que se utilizan las mismas unidades para todos los componentes.
Si no es el caso, entonces utilice el Quantitation Method Editor.

Apply units to all Los usuarios pueden escribir una unidad de concentracion para los componentes
Analytes individuales. Para aplicar la misma unidad a todos los componentes, seleccione esta
casilla de verificacién. La informacion tiene que ser consistente con las
Concentration Units.

Menu contextual de definicion de integracion

Haga clic con el boton derecho en la pestafia Define Integration para acceder a un mend contextual. Estan
disponibles los siguientes comandos.

Tabla 7-4 Opciones del menu contextual de definiciéon de integracion

Opciéon de menu Descripcion

Find Component by Name [ Parecido al comando disponible en la pestafia Define Components, salvo
que en lugar de seleccionar filas de la hoja de calculo de Components, se
seleccionan elementos individuales en la lista de componentes.

Highlight Components | Se utiliza para resaltar aquellos componentes para los que el tiempo de retencién
with Uncertain RT esperado predeterminado (tomado como el tiempo de retencion del pico con la
mayor intensidad para cada cromatograma) es incorrecto. Si hay solo unos pocos
componentes, revise cada uno de ellos individualmente y no utilice este comando.
Sin embargo, si hay muchos componentes, utilice este comando para comprobar
visualmente solo aquellos para los que haya mas de un pico significativo en el
cromatograma. Consulte Cuadro de didlogo Highlight Components en la pagina
89.

Home Graph Axes Devuelve el grafico ampliado a la vista inicial, donde todos los datos son visibles.

Guia de referencia Software MultiQuant™ MD 3.0.3
[VD-IDV-06-0904-ES-C 51/ 171



Tablas de resultados

Tabla 7-4 Opciones del menu contextual de definicion de integracion (continuacion)

Opciéon de menu

Descripcion

Overlay Other
Components for Group

Utilice este comando para superponer cromatogramas si se han asignado varios
componentes a grupos, y si se espera que todos los componentes asignados a
un grupo dado tengan el mismo tiempo de retencién. Por ejemplo, si representan
diferentes transiciones de MRM del mismo compuesto real.

Cuando esta seleccionada esta opcion, el cromatograma para el componente
actual, cuya integracion se esta definiendo, se representa utilizando un trazo azul
sélido y se muestra su area de picos integrada. Los cromatogramas, y no el area
de picos integrada, se superponen para los demas componentes del mismo grupo
utilizando una linea discontinua.

Update Retention Times

Se utiliza para restablecer los tiempos de retencién para un método de
cuantificacion creado anteriormente. Si se abre un método de cuantificacion
existente y se selecciona Set New Typical Sample, los cromatogramas
mostrados se corresponden con la nueva muestra, pero los tiempos de retencion
esperados no se ven afectados.

Para cada componente, se actualiza el tiempo de retencién esperado para que
se corresponda con el tiempo de retencién del pico con la intensidad mas alta
dentro de una ventana de la anchura especificada centrada en el tiempo de
retencion esperado original.

Consulte Cuadro de dialogo Update Retention Times en la pagina 90.

Outlier Settings

Los usuarios pueden marcar con un indicador la precision de los Standards, QCs, lon Ratio y Calculated
Concentration. Estan disponibles los siguientes comandos.
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Figura 7-9 Cuadro de didlogo Outlier Settings

d - - - ._ —
L] Create Results Table - Outlier Settings - — —_— ==
Set criteria for flagging outliers
W Accuracy for Standards W Accuracy for QCs
Mace. Accuracy Tolerance for LLOQ (lowest Sid): 20 % Max. Accuracy Tolerance for QC: 15 %
Max. Accuracy Tolerance for Stds except LLOG 15 %
W lon Ratio W Calculated Concentration
| lon Ratio Lower Limitof | Upper Limitof
Component IS Group Tolerance (%) | Calculated Conce_| Calculated Conce.
» | mincxidol Group A
| tolbutamide 1 GroupA 20
reserpine
rescinnamine 7
< Back Finish Cancel
| A
L
Etiqueta Descripcion

Accuracy for Standards | Modifica la tolerancia de precision de las muestras Standard.

Max. Accuracy Tolerance [ Modifica la tolerancia de precision para las muestras Standard con un valor
for Stds except LLOQ% | que sea consistente con los procedimientos de funcionamiento estandar de su
laboratorio.

Max. Accuracy Tolerance | Modifica la tolerancia de precisién para el Standard de concentracion mas baja
for LLOQ (lowest Std)% |si el procedimiento de funcionamiento estandar de su laboratorio indica una
tolerancia diferente para este Standard.

Accuracy for QCs Modifica la tolerancia de precision de las muestras Quality Control.

Max. Accuracy Tolerance [ Modifica la tolerancia de precision de las muestras Quality Control con un
for QC% valor que sea consistente con los procedimientos de funcionamiento estandar de
su laboratorio.

lon Ratio Solo disponible si los componentes estan asignados a grupos. Seleccione si desea
utilizar la proporcién de iones del area del pico o de la altura del pico. El 4rea del
pico o la altura del pico se configuran al seleccionar el parametro de regresion
durante el desarrollo del método de cuantificacion.
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Etiqueta

Descripcion

Calculated Concentration

Al utilizar muestras Standard de una concentracién conocida, este es el calculo
retrospectivo de su concentracion a partir de la curva de calibracién. Las
ecuaciones de regresion describen cdmo se realiza la regresion para los distintos
tipos de regresion y ponderacion.

Component Los analitos o patrones internos para todas las muestras.

IS El patrén interno seleccionado. Solo esta disponible si la casilla de verificacién
lon Ratio estd activada.

Group Los componentes que tienen el mismo tiempo de retencion (es decir, transiciones

diferentes para el mismo compuesto) pueden agruparse. Solo esta disponible si
la casilla de verificacion lon Ratio est4 activada.

lon Ratio Tolerance (%)

Utilice la configuracion predeterminada o edite este ajuste conforme a los
procedimientos de funcionamiento estandar de su laboratorio. Solo esta disponible
si la casilla de verificacion lon Ratio esté activada.

Lower Limit of Calculated

Escriba el limite inferior del rango de concentracion aceptable. Cualquier muestra

Concentration con una Calculated Concentration con un valor inferior a este se marca
como un valor atipico de concentracion.

Upper Limit of Calculated | Introduzca el limite superior del rango de concentracion aceptable. Cualquier

Concentration muestra con una Calculated Concentration con un valor superior a este se

marca como un valor atipico de concentracion.

Haga clic con el botdn derecho en la pagina Outlier Settings para acceder a un menu contextual.

Tabla 7-5 Opciones del menu contextual de configuraciéon de valores atipicos

Etiqueta Descripcion

Apply to all analytes the Lower Limit of Calc. Aplica el limite inferior de la concentracién calculada

Concentration a todos los analitos si todos tienen los mismos
criterios.

Apply to all analytes the Upper Limit of Calc. Aplica el limite superior de la concentracion calculada

Concentration a todos los analitos si todos tienen los mismos
criterios.

Columnas de la tabla de resultados

Nota: Algunas columnas criticas de la informacion de la muestra, como Sample Name, Sample ID,
entre otras, no deben ocultarse cuando los usuarios personalizan la configuracién de las columnas de la

Results Table.
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Para los campos numéricos, utilice el formato 0.00 para notaciones no cientificas y el formato 0.00e0 para
notaciones cientificas. Cambie los puntos decimales para indicar la precisién de los nimeros que se muestran.
Solo se pueden utilizar un punto (.) como separador de decimales. No se admite la agrupacion de digitos.

Tabla 7-6 Columnas de la tabla de resultados

Etiqueta

Descripcion

Accuracy

Si se utilizan muestras Standard de concentracién conocida, para muestras
Standard y Quality Control, esto se define como:

100 % * (concentracion calculada)/(concentracion real)

Para otros tipos de muestras, el valor es N/A.

Acq. Method Name

El nombre del método de adquisicion utilizado para adquirir la muestra.

Acquisition Date & Time

La fecha y la hora a la que se adquiri6 la muestra wiff.

Actual Concentration

Para muestras Standard y Quality Control, esta es la concentracion conocida
esperada.

Area El area de pico detectada. Si no se detecta ningun pico, el valor es N/A.

Area / Height El area de pico detectada se divide entre la altura. Si no se detecta ningun pico,
el valor es N/A.

Area Ratio Para los analitos que utilizan un patrén interno, esta es la proporcion entre Area

e IS Area. Para patrones internos o analitos sin un patrén interno, el valor es
N/A.

Asymmetry Factor

La distancia desde la linea central del pico y la pendiente posterior dividida entre
la distancia desde la linea central del pico y la pendiente frontal, con todas las
mediciones realizadas al 10 % de la altura maxima del pico.

Baseline Delta / Height

El valor absoluto de la diferencia de altura de la linea de referencia (al inicio del
pico y al final del pico) y la altura real del pico. Valores superiores a
aproximadamente 0,1 indican que la linea de referencia podria no haberse
integrado correctamente y que debe revisarse el pico.

Calculated Concentration

Al utilizar muestras Standard de una concentracion conocida, este es el calculo
retrospectivo de su concentracion a partir de la curva de calibracién. Consulte
Ecuaciones de regresion en la pagina 128 para obtener informacion sobre como
se efectlia la regresion para los distintos tipos de regresion y ponderacion.

Component Comment

Un comentario arbitrario que se aplica al analito o patrén interno para todas las
muestras.

Component Group Name

El nombre del grupo (si esta presente) asociado con el analito o patron interno.

Component Index

El indice del analito o patrén interno en el método de cuantificacion original.
Puede ser util para ordenar la tabla a partir de este campo.

Component Name

El nombre del analito o patrén interno.
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Tabla 7-6 Columnas de la tabla de resultados (continuacion)

Etiqueta

Descripcion

Conc. Units

Las unidades de concentracion.

Concentration Ratio

Para los analitos que utilizan un patrén interno, se trata de la proporcién entre
Actual Concentration e IS Actual Concentration. Para patrones internos
o analitos sin un patrdn interno, el valor es N/A.

Corrected Area

El area de pico detectada. Si no se detecta ningun pico, el valor es N/A.

Corrected Area / Height

El drea de pico detectada se divide entre la altura. Si no se detecta ningun pico,
el valor es N/A.

Corrected Height

La altura de pico detectada. Si no se detecta ningun pico, el valor es N/A.

Dilution Factor

El factor por el que se ha diluido la muestra. Este factor se utiliza en el calculo
de la curva de calibracion. Consulte Ecuaciones de regresion en la pagina 128.

End Time El tiempo de retencion final del pico detectado, en minutos.

End Time at 10% El tiempo en minutos a lo largo de la cara posterior del pico donde la intensidad
es el 10 % de la altura del pico.

End Time at 5% El tiempo en minutos a lo largo de la cara posterior del pico donde la intensidad

es el 5 % de la altura del pico.

Expected lon Ratio

La proporcién de iones esperada para todos los tipos de muestras.

Expected RT

El tiempo de retencién esperado original del método de cuantificacion, en minutos.

Height La altura de pico detectada. Si no se detecta ningun pico, el valor es N/A.

Height Ratio Para los analitos que utilizan un patrén interno, se trata de la proporcién entre
Height e IS Height. Para patrones internos o analitos sin un patron interno,
el valor es N/A.

Index Es el indice del analito de la fila en el orden original sin clasificar. Si la tabla se

ordena por otra columna, puede restaurarse al orden original clasificandola por
esta columna.

Injection Volume

El volumen de la muestra inyectado por el procesador de muestras automatico,
en ml.

Integration Type

e Unvalor Baseline indica que se ha integrado un pico independiente de la
forma usual.

e Unvalor Valley indica que habia dos picos adyacentes y que la sefial no
volvié al valor de la linea de referencia entre ellos.

¢ Un valor Manual indica que el pico se integré manualmente.

e Unvalor N/A indica que no se ha detectado ningtn pico.
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Tabla 7-6 Columnas de la tabla de resultados (continuacion)

Etiqueta

Descripcion

lon Ratio

e Las proporciones de iones se determinan cuando se han registrado al
menos dos transiciones de MRM de un dnico analito en un grupo.

e El primer componente de un subgrupo se utilizard como iones de Quantifier.
El resto de componentes del subgrupo se utilizardn como iones de Qualifier.

e Proporcion de iones = (Area de pico o altura de cualificador)/(area de pico o
altura de cuantificador)

e Subgrupos

e Todos los analitos de un grupo constituyen un subgrupo de Analyte.

¢ Todos los patrones internos de un grupo constituyen un subgrupo de IS.
e Si un componente no es miembro de un grupo, la lon Ratio es N/A.
e Sino se detecta el pico, la lon Ratio es N/A.

e Se aplica a todos los componentes en los subgrupos Analyte e IS, para el
Quantifier, el Qualifier es él mismo.

¢ Silaintegracion cambia bien para los picos del Quantifier o el Qualifier,
se vuelve a calcular la lon Ratio.

¢ Puede calcularse tanto para el area como la altura del pico. Si el Area se
utiliza para la parte de regresion de un .qgmethod para el primer componente
(el indice del componente es 1) en la Results Table, el area del pico se
utilizara para el célculo de la lon Ratio para la Results Table completa.
Si la Height se utiliza en la regresion del primer componente, la altura del
pico se utiliza para el calculo.

IS

Una casilla de verificacion seleccionada indica que el componente para la fila es
un patrén interno y no un analito.

IS Actual Concentration

Concentracion real para el patrén interno asociada con el analito actual o N/A
para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Area El area para el patrén interno asociado con el analito actual o N/A para los
patrones internos o para analitos sin un patrén interno.
IS Area / Height La proporcién del area con la altura para el patrén interno asociado con el

analito actual o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén
interno.

IS Baseline Delta / Height

Linea de referencia delta/altura para el patrén interno asociado con el
analito actual, o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén
interno.

IS Comment

Un comentario arbitrario para el patron interno asociado con el analito actual o
N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.
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Tabla 7-6 Columnas de la tabla de resultados (continuacion)

Etiqueta

Descripcion

IS Corrected Area

El area corregida para el patrén interno asociado con el analito actual o N/A para
los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Corrected Area / Height

Area corregida/altura corregida para el patrén interno asociado con el
analito actual, o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén
interno.

IS Corrected Height

Altura corregida para el patron interno asociada con el analito actual, o N/A
para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS End Time

Tiempo final para el patrén interno asociado con el analito actual o N/A para
los patrones internos o para analitos sin un patron interno.

IS Expected RT

Tiempo de retenciéon esperado para el patrén interno asociado con el
analito actual, o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patron
interno.

IS Height

Altura para el patrdén interno asociado con el analito actual, o N/A para los
patrones internos o para analitos sin un patrdn interno.

IS Integration Type

Tipo de integracion para el patrén interno asociado con el analito actual, o
N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Mass Info Informacién de masa para el patrén interno asociado con el analito actual,
o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patron interno.
IS Name Nombre del componente para el patrén interno asociado con el analito

actual, o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Peak Comment

Comentario del pico para el patrén interno asociado con el analito actual o
N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Quality

Calidad para el patrén interno asociado con el analito actual, o N/A para los
patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Region Height

Métrica de calidad para el patrén interno asociado con el analito actual, o N/A
para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Retention Time

Tiempo de retencion para el patrén interno asociado con el analito actual
o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Signal / Noise

Relacién senal/ruido para el patrén interno asociado con el analito actual,
o N/A para los patrones internos o para analitos sin un patron interno.

IS Start Time Tiempo de inicio para el patron interno asociado con el analito actual o N/A
para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Total Width Anchura total para el patrén interno asociado con el analito actual, o N/A
para los patrones internos o para analitos sin un patrén interno.

IS Width at 50% Anchura al 50 % para el patrén interno asociado con el analito actual, o N/A para
los patrones internos o para analitos sin un patron interno.
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Tabla 7-6 Columnas de la tabla de resultados (continuacion)

Etiqueta Descripcion

Mass Info Informacién de masa asociada con el componente. Para experimentos MRM es
Q1/Q3 y para experimentos de perfil (analisis completo) es Start - Stop.

Modified Una marca de verificacion indica que los parametros de blsqueda de picos se

han modificado con el panel Peak Review respecto a sus valores originales
indicados en el método de cuantificacion.

Operator Name

El nombre del operador del instrumento que adquirié la muestra.

Original Filename

El nombre del archivo wiff.

Outlier Reasons

Cuando se han definido los criterios para los valores atipicos en el método de
cuantificacién, esta columna indica qué criterio se ha encontrado fuera de los
limites predeterminados para el componente.

La columna Outlier Reasons solo estd vinculada a Outlier Settings en el
método de cuantificacion y es una columna predefinida en la Results Table.

Razén por la que el valor atipico esta marcado con un indicador:
e Accuracy
¢ Concentration

¢ lon Ratio
Si hay un pico para el cuantificador pero no para el cualificador, se marcara
la proporcién de iones para ambos componentes. Si hay un pico para el
cualificador pero no para el cuantificador, se marcara la proporcion de iones
para ambos componentes. Si ninguno tiene picos, no se marca ninguno de
los componentes.

* No se puede calcular la proporciéon de iones esperada.

Peak Comment

Un comentario arbitrario para la fila.

Plate Number

NUmero de placa del procesador de muestras automatico, de acuerdo con la
indicacion original en el Batch Editor utilizado para adquirir los datos.

Points Across Baseline

El nimero de exploraciones desde el comienzo hasta el fin del pico.

Points Across Half Height

El nimero de exploraciones a lo largo del pico a aproximadamente el 50 % de
la altura.

Quality

Esta métrica trata de indicar la calidad del pico integrado.

® Los valores cercanos a cero indican que el pico se ha integrado pobremente
(0 que no existe pico real).

e Losvalores cercanos a 1,0 indican que el pico se integrd bien y que no necesita
revision.

Rack Number

NUmero de estante del procesador de muestras automatico, de acuerdo con la
especificacion original en el Batch Editor utilizado para adquirir los datos.
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Tabla 7-6 Columnas de la tabla de resultados (continuacion)

Etiqueta

Descripcion

Region Height

La altura de pico del pico mas grande proximo al pico real detectado. Esto es Util
en conjuncion con el campo Quality. Los picos con una baja calidad que tienen
también una Region Height razonable, necesitan revisarse. Si la Region
Height es pequefa, entonces no hay pico significativo presente.

Relative RT

Para los analitos que utilizan un patrén interno, se trata de la proporcién entre
el Retention Timey el IS Retention Time. Para patrones internos o analitos
sin un patron interno, el valor es N/A.

Retention Time

El tiempo de retencién real del pico detectado, en minutos.

Sample Comment

Un comentario arbitrario para la muestra.

Sample ID Un identificador arbitrario para la muestra. Se inicia desde el valor especificado
originalmente en el Batch Editor utilizado para la adquisicion de datos.

Sample Index El indice de la muestra actual.

Sample Name Un nombre arbitrario para la muestra. Se inicia desde el valor especificado
originalmente en el Batch Editor utilizado para la adquisicion de datos.

Sample Type El tipo de la muestra. Consulte Filtro de tipo de muestra en la pagina 42.

Signal / Noise Una estimacion de la proporcion entre la altura del pico para el pico detectado

y el ruido presente en el cromatograma.

Cuando se utiliza el algoritmo de integracion SignalFinder, se estima el ruido
usando el ruido relativo calculado y la linea de referencia en la posicion del apice
del pico. El algoritmo de integracion MQ4 utiliza un enfoque similar, salvo en que
la linea de referencia se estima usando el cromatograma completo.

Consulte Célculos de ruido relativo y relacion sefial/ruido en la pagina 152.

Slope of Baseline

Indica la desviacion de la linea de referencia.

Start Time

El tiempo de retencion de inicio del pico detectado, en minutos.

Start Time at 10%

El tiempo en minutos a lo largo de la cara frontal del pico donde la intensidad es
el 10 % de la altura del pico.

Start Time at 5%

El tiempo en minutos a lo largo de la cara frontal del pico donde la intensidad es
el 5 % de la altura del pico.

Tailing Factor

La distancia desde la pendiente frontal del pico hasta la pendiente posterior,
dividida entre el doble de la distancia desde la linea central del pico hasta la
pendiente frontal, con todas las mediciones realizadas al 5 % de la altura maxima
del pico.

Total Width

La anchura cromatografica del pico, en minutos, en la linea de referencia.
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Tabla 7-6 Columnas de la tabla de resultados (continuacion)

Etiqueta Descripcion

Used Para muestras Standard, una marca de verificacion indica que el analito
correspondiente se utiliza actualmente para la construccion de la curva de
calibracién. Para muestras Quality Control, una marca de verificacién indica
que el analito se utiliza para el calculo de las estadisticas de QC. Para otros tipos
de muestras, este campo es solo para fines informativos.

Vial Number NUmero de vial del procesador de muestras automatico, de acuerdo con la
especificacion original en el Batch Editor utilizado para adquirir los datos.

Width at 10% La anchura del pico medida al 10 % de la altura del pico.

Width at 5% La anchura del pico medida al 5 % de la altura del pico.

Width at 50% La anchura cromatogréfica del pico, en minutos, del pico detectado medido en

la mitad de la intensidad de su apice.
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Revision de picos 8

Utilice el panel Peak Review para inspeccionar visualmente los cromatogramas sin procesar, de forma que
se puede determinar la calidad del proceso de deteccion de picos. Cuando haya una Results Table activa,
haga clic en el icono Show Peak Review de la barra de herramientas de la tabla de resultados para abrir
el panel de revision de picos. Los revisores deberian revisar los datos cuantitativos de acuerdo con los criterios
de integracion de picos y aceptacion de datos en sus propios procedimientos de funcionamiento estandar
(SOP).

No se admite la agrupacion de numeros. Los usuarios no deben agrupar ndimeros en cuadros de texto (por
ejemplo, parametros de integracion) y cuadriculas (por ejemplo, Results Tables).

Una Peak Review mejorada indica la aceptacion de la lon Ratio en un cromatograma superpuesto. Los
usuarios pueden agrandar también un Unico cromatograma.

Figura 8-1 Panel de revision de picos
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Utilice el panel Peak Review para corregir cromatogramas que no se han integrado correctamente mediante
el ajuste de los parametros de deteccion de picos o la seleccion manual de los puntos de inicio y fin para la
integracion. Una vez que se ha integrado un cromatograma, la Results Table se actualiza automaticamente
con la nueva area de picos y otros parametros.

Los métodos de cuantificacion incluyen un conjunto de criterios que se utilizan para cuantificar los picos
seleccionados para su integracion. Los revisores deberian revisar los datos cuantitativos de acuerdo con los
criterios de integracion de picos y aceptacion de datos en sus propios SOP

Integracién manual

Después de integrar manualmente un pico en un cromatograma en particular, seleccione esta casilla de
verificacion para indicar que el cromatograma se integré manualmente. Cuando esta en este estado, si el
usuario deselecciona la casilla de verificacion se cancela la integracién manual del pico y el pico se reintegra
automaticamente utilizando los parametros del método.

La diferencia entre esta casilla de verificacion y el boton Enable Manual Integration Mode es que esta
casilla de verificacion refleja el estado del pico actual, mientras que el botdn especifica el comportamiento
cuando se arrastra un cromatograma.
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Nota: Después de habilitar el modo de integracion manual, permanece habilitado para todos los paneles
hasta que se deselecciona.

Apply

Si el usuario ha ajustado alguno de los parametros de blsqueda de picos, entonces estara habilitado el botén
Apply. Haga clic en el boton para aplicar los parametros de busqueda de picos modificados al cromatograma
activo.

Exceptuando en el modo de integracion manual, arrastrar a través de un pico en particular en el cromatograma
equivale a ajustar el parametro Expected RT y luego hacer clic en Apply.

Nota: Si el usuario modifica los parametros de bisqueda de picos y luego activa un cromatograma diferente
sin hacer clic en Apply, entonces los parametros no se aplican y los cambios se pierden.

Sugerencias para revisar picos

¢ Ordene la Results Table en una columna particular y revise inicamente aquellos cromatogramas que
estan ordenados en la parte superior o inferior de la tabla.

¢ El panel Peak Review siempre se sincroniza con la Results Table correspondiente y muestra los
cromatogramas para los mismos picos, en el mismo orden que se encuentran en la Results Table.
Cualquier cambio (como ordenar filas, filtrar tipos de muestras o seleccionar componentes) realizado en
la Results Table se refleja automaticamente en el panel Peak Review.

e Seleccione el nimero de cromatogramas que desea visualizar a la vez.

e Utilice la barra de desplazamiento situada a la derecha del panel para desplazarse por los cromatogramas
disponibles. Cuando el panel Peak Review esté activo, utilice las teclas de flecha hacia arriba y abajo
del teclado o la rueda de desplazamiento para desplazarse a lo largo de los cromatogramas.

e En cualquier momento, se considera que un cromatograma particular esta activo si el titulo esta en negrita.
Active un determinado cromatograma haciendo clic en cualquier punto dentro de él.

e Cuando un cromatograma pasa a estar activo, los parametros de integracion mostrados a la izquierda del
panel se actualizan para reflejar el cromatograma que acaba de activarse. Si el usuario ajusta los parametros
de integracion de picos y posteriormente hace clic en Apply, esto afectara al cromatograma activo
actualmente.

e Seleccione una fila en la Results Table haciendo clic en la zona gris a la izquierda de la primera columna
para mostrar el pico correspondiente en el panel Peak Review. Si el usuario se desplaza a un
cromatograma particular del panel Peak Review, se resalta la fila correspondiente en la Results Table
y después se visualiza.

e Siel usuario arrastra el ratén por un pico particular dentro de un cromatograma, se actualizara el parametro
Expected RT con el tiempo de retencion real del pico. El nuevo tiempo de retencion se aplica
automaticamente y el pico vuelve a integrarse, actualizando la Results Table.
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e Si el usuario esta revisando picos en el modo de integracion manual, entonces al arrastrar sobre el pico,

se integrara el pico seleccionado.

e Elproceso de revision de picos se puede hacer mas rapidamente almacenando en caché los cromatogramas
previamente calculados. Consulte Menu Edit en la pagina 15.

Menu contextual de la revision de picos

Estas funciones controlan el aspecto de los pardmetros de integracion que figuran a la izquierda de los
cromatogramas. Haga clic con el botdn derecho en el panel Peak Review para acceder a un ment contextual.

Estan disponibles los siguientes comandos.

Tabla 8-1 Parametros de revision de picos

Tarea

Comandos

Cambiar al aspecto del panel Peak Review.

Cuadro de didlogo Peak Review Options: pestafia
Appearance en la pagina 65 o bien Cuadro de didlogo
Peak Review Options: pestafia Zooming en la pagina
67.

Definir el formato del titulo de la revision de picos.

Configurar formato de titulo de revision de picos en
la pagina 68.

Mostrar los parametros con nombres descriptivos para
los parametros individuales.

De manera predeterminada, Show
Parameters-Normal Width esta siempre
activado.

Copiar los parametros.

Copiar parametros en la pagina 69.

Pegar los parametros.

Pegar parametros en la pagina 69.

Establecer el pico como «Not Found».

Configurar pico como no encontrado en la pagina 70.

Utilizar el pico.

Usar pico en la pagina 70.

Actualizar el método de cuantificacion para el
componente.

Actualizar el método de cuantificacién para el
componente en la pagina 70.

Actualizar el método de cuantificacién para el grupo.

Actualizar el método de cuantificacién para el grupo
en la pagina 70.

Aplicar los parametros de integracion a una muestra
dentro del grupo.

Aplicar los parametros de integracion a una muestra
dentro del grupo en la pagina 71.

Revertir el pico al método original.

Revertir el pico al método original en la pagina 71.

Revertir todos los picos del componente

Revertir todos los picos del componente en la pagina
71.
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Cuadro de didlogo Peak Review Options: pestana Appearance

Haga clic con el boton derecho en el panel Peak Review para seleccionar y ajustar las opciones que afectan
a la apariencia del panel Peak Review. Se recomienda no configurar mas de cuatro filas y cuatro columnas.

Figura 8-2 Cuadro de didlogo Peak Review Options: pestaiia Appearance
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Etiqueta Descripcion

Number of rows y Number [ Controlan el nimero de cromatogramas que se ven simultaneamente. A menos

of columns que los cromatogramas ya se hayan guardado en caché, se tardara mas en
desplazarse entre paginas si aparecen muchos cromatogramas. Consulte Menu
Edit en la pagina 15.

Overlay Determina si otros cromatogramas se deben superponer sobre el cromatograma

principal en cada uno de los paneles secundarios.
e Don't Overlay: evita la superposicién de otros cromatogramas.

¢ All components for group: superpone todos los cromatogramas para
componentes del mismo grupo que el componente principal (para la muestra
actual).

e Analytes and IS’s separately for group: parecida a la opcién anterior,
excepto porque en lugar de superponer todos los componentes del mismo
grupo, los analitos y los patrones internos permanecen separados.

¢ Internal Standard with Analyte: para los analitos, se superpone al
patrén interno que utiliza el analito (los propios cromatogramas del patrén
interno no tienen otras superposiciones).

¢ Qualifier and Quantifier with lon Ratio Lines: muestra las lineas
de proporcion de iones. Seleccione esta opcion para visualizar la aceptacién
de la proporcion de iones en la Results Table.
Los usuarios pueden ver la aceptacion de la proporcién de iones cuando hay
grupos definidos en el método de cuantificacion. Sin embargo, las lon Ratio
Lines son solo indicativas de la aceptacion, no son el resultado final. Las
lineas se muestran en el cromatograma como la altura del pico, pero se
calculan a partir del area o altura del pico, dependiendo de la configuracion
definida en el método de cuantificacion. Si hay discrepancia entre la altura y
el area, entonces el usuario debe confirmar el valor atipico de lon Ratio en
la Results Table.

Highlight active graph
using:

Indica cdmo se debe mostrar el cromatograma actualmente activo. Configurelo
para utilizar el titulo en negrita y cursiva, y el fondo en gris.

Fill peaks

Indica cdmo se deben mostrar los picos del area integrada. Las opciones son:
e Use a dotted style as used in the screen captures in this document.

e Use asolid style.

e Use no fill. In all cases the baseline for the peak is also drawn (in red).

Cuando se utiliza la tercera opcién, solo se representa la linea de referencia y el
pico no se rellena.

Mark expected RT with
arrow

Indica el Expected Retention Time con una flecha azul bajo el eje de tiempo.
Esto puede ser Util para determinar si el pico integrado esta cerca del RT previsto.
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Cuadro de dialogo Peak Review Options: pestana Zooming

Haga clic con el boton derecho en el panel Peak Review para seleccionar y ajustar las opciones que afectan
a la apariencia del panel Peak Review. Las funciones de Zoom intensity axis to se usan para ajustar
automaticamente el eje y los cromatogramas.

Figura 8-3 Cuadro de didlogo Peak Review Options: pestaiia Zooming

Ll Peak Review Options |

Aepearance: | Zooming |

[ Zoom tme axis to view peak

- = N

RT Windows
ZW"' intensity @03 o

# 11000 percent of |argest peak

S ] times the baseline height
© [100000  cps

" [1000.00 cps, or largest peak

‘when overlaying

|Zacm y-ads NOT using overlays |
ok | Cancel |
Etiqueta Descripcion

Zoom time axis to view | Si esta seleccionado, el eje x de los cromatogramas se ajusta automaticamente
peak de forma que solo se ve una parte del ciclo completo. Es dtil para ciclos de LC
largos, de modo que la region de interés se pueda ver mas claramente. La anchura
de la ventana se expresa en términos de un multiplo del parametro de integracion
de la ventana de tiempo de retencion. La anchura total de la regién ampliada es
dos veces el nimero especificado de multiplos de la RT Window.

Zoom intensity axis to Se utiliza para ajustar el eje y de los cromatogramas. Escala el eje y al porcentaje
percent of largest peak | especificado del pico mas grande dentro del rango de x visible del cromatograma.
Este serd mas pequefio que la longitud del ciclo de LC total si se utiliza la funcién
para ampliar el eje de tiempo para ver el pico.

Zoom intensity axis to | Se utiliza para ajustar el eje y de los cromatogramas. Se utiliza para centrarse en
times the baseline height |la propia regién de la linea de referencia.

Zoom intensity axis to cps | Escala el eje y directamente al valor especificado..
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Etiqueta Descripcion

Zoom intensity axis to cps, | Escala el eje y al valor mas pequefio especificado o el pico mas grande.
or largest peak

When overlaying Zoom | Mantiene la configuracion del eje de intensidad de ampliacion para la seccién
y-axis NOT using overlays | utilizando solo el conjunto de datos principal. Esta configuracién puede provocar
que las superposiciones solo se vean parcialmente si son mas intensas que el
conjunto de datos principal.

When overlaying Zoom | Utiliza el conjunto de datos principal y todas las superposiciones, y utiliza el mayor
y-axis using overlays valor de y global. Esta funcién siempre muestra las superposiciones.

When overlaying Use a | Escala el conjunto de datos principal y las superposiciones por separado utilizando
percentage y-axis una escala porcentual. Esto hace que cada trazo utilice toda la altura disponible.
Sin embargo, las alturas de pico relativas no se pueden comparar visualmente
de forma directa.

iSugerencia! Haga doble clic en el eje y para escalar el eje al pico mas intenso dentro de todo el conjunto
de datos.

Cuando esta seleccionado, el cromatograma para el pico que se esta revisando se representa utilizando un
trazo azul sélido y se muestra su area de picos integrada. Los cromatogramas (no el area de picos integrada)
se superponen para los demas componentes (para la misma muestra) utilizando una linea discontinua.

Cuando el grafico muestra superposiciones de este modo, haga doble clic en cualquier parte del area de titulo
para alternar entre mostrar los titulos para todos los cromatogramas o solo para el activo.

iSugerencia! Haga doble clic en el eje x para devolver el gréfico a su vista inicial en la que se ven todos
los datos. Amplie arrastrando dentro del eje para seleccionar un rango de tiempo.

Configurar formato de titulo de revision de picos

Utilice el cuadro de didlogo para personalizar la informacién que se muestra en el titulo de un grafico para
cada cromatograma. Si el usuario escribe un nombre de columna en la Results Table dentro de corchetes,
este se reemplaza por el valor del campo de la muestra y componente actuales. El usuario puede también
escribir cualquier texto adicional que se dejara tal cual. Se recomienda incluir el nombre de la muestra [Sample
Name] en el titulo de la revision de picos.

¢ Haga clic con el boton derecho en el panel Peak Review y luego haga clic en Set Peak Review Title
Format.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Figura 8-4 Cuadro de diadlogo Title Format

L] Tithe Format .

Enber the fomat of the Peak Reveew tiths ine or ines

i you spacfy the column name of & Resulls Table column in squame bracksts @ will ba replaced by
the comesponding vaue

I you leave the adt fisld completely empty, the defaul format will be used

[ Sampie Name] - [Companent Mame] [Sample Type]) [Mass Info] - [Orignal Flenama]
fraa [Area). Hesght~ [Hesght], AT [Retenbon Tne] mn

0K Cancel

Copiar parametros

Haga clic con el boton derecho en el panel Peak Review para acceder a este comando. Utilice este comando
en conjuncion con Paste Parameters para copiar los parametros de blsqueda de picos de un cromatograma
a otro. Este comando se puede usar si se necesita hacer el mismo ajuste a los parametros para varios
cromatogramas.

1. Enun grafico que tenga un cromatograma activo abierto, haga clic con el botén derecho y, a continuacion,
seleccione Copy Parameters.

2. Utilice el comando Update Quantitation Method for Component para aplicar el cambio a todos
los cromatogramas para el componente.

Pegar parametros

1. Enun grafico que tenga un cromatograma activo abierto, haga clic con el botén derecho y, a continuacion,
seleccione Copy Parameters.

2. Haga clic con el botén derecho en un cromatograma distinto y luego haga clic en Paste Parameters.

Los parametros copiados anteriormente se aplican al nuevo cromatograma.
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Configurar pico como no encontrado

¢ Enun gréfico que tenga un cromatograma activo abierto, haga clic con el botén derecho en el cromatograma
y luego haga clicen Set Peak to ‘Not Found’ para quitar la integracion del cromatograma seleccionado.

Usar pico

e Enun grafico que tenga un cromatograma activo abierto, haga clic con el botén derecho y, a continuacion,
haga clic en Use Peak para incluir o excluir el pico activo de la curva de calibracion.

Actualizar el método de cuantificacion para el componente

Después de ajustar los parametros de busqueda de picos para un cromatograma particular, seleccione esta
funcion para ajustar la copia del método de cuantificacion guardado con la tabla de resultados con el fin de
utilizar dichos parametros para el componente.

e Ajuste los parametros de busqueda de picos, haga clic con el botén derecho y luego clic de nuevo en
Update Quantitation Method for Component.

Para el componente particular, se integran automaticamente todas las muestras para utilizar los nuevos
parametros y se actualizan el panel Peak Review y la Results Table. Si algin pico se ha integrado
manualmente, se le pregunta al usuario si la reintegracion debe aplicarse a todos los picos o solo a aquellos
que no se integraron de forma manual.

Actualizar el método de cuantificacion para el grupo

Similar a Update Quantitation Method for Component, salvo que la integracién se aplica a todos
los componentes que pertenecen al mismo grupo que el componente del cromatograma activo actualmente.
Si el usuario ha asignado los diferentes componentes a grupos y si se espera que los componentes asignados
a cualquier grupo dado tengan el mismo tiempo de retencion, esta funcion resulta Util para que el usuario

pueda restablecer los parametros, incluyendo el tiempo de retencién esperado, para todos los componentes
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del grupo a la vez. Esta funcién no es de utilidad si los componentes para los grupos no tienen los mismos
tiempos de retencion.

e Ajuste los parametros de busqueda de picos, haga clic con el botén derecho y luego clic de nuevo en
Update Quantitation Method for Group.

Aplicar los parametros de integracion a una muestra dentro
del grupo

Después de ajustar los parametros de busqueda de picos para un cromatograma especifico, utilice esta funcién
para aplicar los pardametros originales de la copia del método de cuantificacion guardado con la tabla de
resultados en el cromatograma.

e Una vez ajustados los parametros de busqueda de picos para un cromatograma especifico, haga clic con
el boton derecho y, a continuacion, seleccione Apply Integration Parameters to Sample Within
Group.

Revertir el pico al método original

Después de ajustar los parametros de busqueda de picos para un cromatograma especifico, utilice esta funcién
para aplicar los pardmetros originales de la copia del método de cuantificacién guardado con la Results
Table en el cromatograma.

e Haga clic con el botén derecho y luego clic en Revert Peak to Original Method.

Revertir todos los picos del componente

Después de ajustar los parametros de busqueda de picos para algunos cromatogramas, utilice esta funcién
para aplicar los parametros originales de la copia del método de cuantificacion guardado con la Results
Table en todos los cromatogramas para el mismo componente que el cromatograma activo. Si algtn pico se
ha integrado manualmente, se le pregunta al usuario si la reintegracion debe aplicarse a todos los picos o
solo a aquellos que no se integraron de forma manual.

* Haga clic con el botén derecho y luego haga clic en Revert All Peaks for Component.
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lado de otra 0

Utilice la funcién Side-by-side Sample Review para filtrar compuestos objetivo concretos. Los usuarios
pueden seleccionar hasta seis muestras para comparar las respuestas de pico a través de las muestras. Los
revisores deberian revisar los datos cuantitativos de acuerdo con los criterios de integracién de picos y aceptacion
de datos en sus propios procedimientos de funcionamiento estandar (SOP).

Cuando haya una Results Table activa, haga clic en el icono Side-by-side Sample Review de la barra
de herramientas de la Results Table para abrir el panel Side-by-side Sample Review.

Figura 9-1 Panel de revision de las muestras una al lado de otra
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Los métodos de cuantificacion incluyen un conjunto de criterios que se utilizan para cuantificar los picos
seleccionados para su integracion. Los revisores deberian revisar los datos cuantitativos de acuerdo con los
criterios de integracion de picos y aceptacion de datos en sus propios SOP

Realizar una revision de las muestras una al lado
de otra

1. Abra una tabla de resultados.
2. Haga clicen el icono Side by Side Sample Review.

3. Seleccione una muestra de la lista en el panel Side by Side Sample Review.

Aparecen los parametros de integracion.
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iSugerencia! Haga clic con el botdn derecho en Side by Side Sample Review y luego haga clic
en Options para cambiar el nimero de filas o columnas de la revisién una al lado de otra.

4. Seleccione otra muestra de la otra lista.
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Panel de calibracién 10

Utilice el panel Calibration para inspeccionar visualmente la regresion para cada analito, si se usan muestras
Standard de una concentracion conocida. El panel no se puede aplicar si el usuario esta realizando
cuantificacion relativa y no tiene muestras Standard. Cuando una Results Table esté activa, haga clic en
Show Calibration en la barra de herramientas.

Figura 10-1 Panel de calibracion
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Ademas de inspeccionar la regresion, el usuario puede excluir las muestras Standard de forma que no se
usen para la regresion. Después de hacer los ajustes se calcula automaticamente una nueva regresion, y
parametros como Calculated Concentration y Accuracy se recalculan para todas las muestras del
analito. Consulte Ecuaciones de regresion en la pagina 128.

Cuadro de dialogo Regression Options

Si hay muchos analitos, entonces es mas sencillo aplicar los cambios usando el cuadro de didlogo Regression
Options que cambiando los parametros de regresién uno por uno.

Figura 10-2 Cuadro de dialogo Regression Options

Ll Regression Options @
All Analytes

-

Fegression Parameter: |;’-‘-.rea

L L L

Regression Type: |Unear
Weighting Type: |N|:|ne
OK — |
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Sugerencias de calibracién

e Para analitos sin un patron interno asociado, el eje y es el Area o Height del pico, segun se seleccione
en el método de cuantificacién. Para analitos con un patrén interno, el eje y es la relacién del Area o
Height del pico (del analito respecto al patrén interno).

e Para analitos sin un patron interno asociado, el eje x es la Actual Concentration. En caso contrario,
es la relacion de Actual Concentration (del analito respecto al patrén interno).

¢ Sise ha seleccionado mas de un analito de la Components & Groups List, se superponen las
calibraciones para todos los analitos. En caso contrario, se muestra la calibracion para el analito
seleccionado.

e Laregion del titulo muestra siempre el nombre del analito activo y de la ecuacion de regresion asociada
con el coeficiente de correlacion. Si la regresion no se ha podido calcular, por ejemplo en caso de que no
haya muestras Standard, entonces el titulo indica esto. Si las calibraciones para varios analitos estan
superpuestas, cambie el titulo entre mostrar informacién de todos los analitos o solo del activo haciendo
doble clic en cualquier parte de la regién de titulo. Si hay muchos analitos superpuestos, entonces podria
no ser posible mostrar toda la informacion. En este caso, desplace el titulo arrastrandolo dentro del mismo.

e Los puntos de datos para las muestras Standard que estén en uso se representan siempre como la
ecuacion de calibracién que usa esos puntos. El usuario puede opcionalmente mostrar los puntos de datos
para las muestras Standard excluidas y para las muestras de Quality Control.

¢ Si el usuario hace clic en un punto de datos, se selecciona automaticamente la fila correspondiente de la
Results Table y la vista se desplaza hasta ella, siempre que la fila esté actualmente visible en alguna
parte de la tabla y no esté oculta.

Menu contextual de calibracion

Haga clic con el boton derecho en el panel Calibration para acceder a un menu contextual. Estan disponibles
los siguientes comandos.

Tabla 10-1 Opciones del menu contextual del panel de calibracién

Opcién de menu Descripcion

Exclude (o Include) Si el usuario hace clic con el botdn derecho directamente en un punto de datos
para un patrén que no se haya excluido, entonces esta opcion se usa para excluir
la muestra del calculo de regresion (para la muestra y analito del punto de datos
seleccionado). Si la muestra ya se ha excluido, entonces en el texto del elemento
de menu pone Include y al seleccionarlo se incluye ese punto. Después de la
seleccion, se calcula la regresion y se actualiza la Results Table. Esta
funcionalidad equivale a deseleccionar o seleccionar la casilla de verificacion
Used en la tabla de resultados para la fila correspondiente.

Exclude — All Analytes (o [Excluye o incluye todos los analitos, no solo el analito correspondiente a un punto
Include — All Analytes)  [de datos seleccionado.
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Tabla 10-1 Opciones del menu contextual del panel de calibraciéon (continuacion)

Opciéon de menu

Descripcion

Show Excluded Standards

Cuando esta seleccionado, los puntos de datos para los patrones excluidos (si
existen) se dibujan usando circulos abiertos. Cuando se deseleccionan, los patrones
excluidos no se muestran.

Show QCs Cuando esta seleccionado, los puntos de datos para las muestras Quality
Control (QC) se dibujan usando un rombo abierto. Cuando se deseleccionan,
las muestras QC no se muestran.

Show Legend Cuando esta seleccionado, aparece una leyenda a la derecha del grafico que

muestra los simbolos para los distintos tipos de muestra (circulos cerrados para
las muestras Standard, circulos abiertos para los patrones excluidos y rombos
abiertos para las muestras Quality Control).

Nota: Si el usuario no estd visualizando determinados tipos de muestra, por
ejemplo, si no esta seleccionada la opcién Show QCs, entonces la introduccién
de estos tipos de muestra no esta presente. Si no aparecen ni muestras de QC
ni patrones excluidos, entonces esta opcién no estd disponible y no figura
ninguna leyenda.

Use Percent Y-Axis

Cuando no esta seleccionado, el eje y para el grafico esta en unidades de Area
o Height de pico absoluto (o la proporcién de Area o Height de pico si se
esta usando un patrén interno). Cuando esta seleccionado, el eje y se expresa
como un porcentaje del punto de datos con el valor de y mas grande para cada
analito por separado.

Utilizar un eje de porcentaje es Util si se superpone mas de un analito y sus
respuestas absolutas son apreciablemente diferentes, puesto que permite que
cada trazo que se escala use toda el area vertical disponible. En caso contrario,
los analitos con baja respuesta caen cerca del eje x y hay que ampliar el grafico
para verlos en detalle.

Log-Log Plot Se usa para conmutar la vista entre representar el Area contra Concentration
y Log(Area) contra Log(Concentration).
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Tablas de estadisticas 11

Utilice la Statistics Table para ver informacion relacionada con la reproducibilidad del analisis. Cada fila
de la tabla resume informacién como el promedio y la desviacion estandar de un grupo de picos relacionados
para el mismo analito que idealmente se esperaria que tuviese la misma respuesta.

Figura 11-1 Panel de estadisticas
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Etiqueta

Descripcion

Row

Numero de fila. Haga clic en uno de los otros encabezados de columna para
ordenar la tabla. Devuelva la tabla a la vista original haciendo clic sobre este
encabezado.

Component Name

Nombre del analito.

Actual Concentration (o
Sample Name)

Si se agrupa por concentracion real, esta columna muestra la concentracion. Si
se agrupa por nombre de muestra, el titulo de la columna cambia y se muestra
el nombre de la muestra.

Num. Values Muestra m de n, en el que n es el nimero total de muestras a la concentracion
real (o con el mismo nombre de muestra) y m es el nimero de estas muestras
utilizadas para los calculos. Las muestras no se utilizan si el pico correspondiente
no se ha podido integrar o si el campo Used se ha borrado manualmente.

Mean Promedio de las muestras utilizadas.

Standard Deviation

Desviacion estandar de las muestras utilizadas.

Percent CV

Coeficiente de variacion expresado como porcentaje: 100 * (desviacion estandar)/
media.
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Etiqueta Descripcion

Accuracy Valor promedio dividido entre la concentracion real expresada como un porcentaje:

100 * media/concentracion real). Este campo solo aparece al agrupar por
concentracion real y no al hacerlo por nombre de muestra.

Values Los valores individuales de las muestras aparecen en las columnas adicionales.

Si la muestra correspondiente no se pudo integrar, entonces el valor es N/A. Si
el campo Used se ha borrado manualmente, el valor se muestra con una linea
de tachado.

Sugerencias para la tabla de estadisticas

La Statistics Table se vincula con la Components & Groups List para mostrar las filas
correspondientes a los analitos seleccionados. Si se seleccionan los elementos All Components o All
Analytes, entonces hay entradas para todos los analitos. Si se selecciona un analito individual, entonces
hay entradas solo para dicho analito. Si se selecciona un patron interno individual de la lista, la Statistics
Table se queda en blanco. Consulte Lista de componentes y grupos en la pagina 38.

Si el usuario hace clic en una de las celdas Value, se selecciona la fila correspondiente en la Results
Table para el analito y la muestra siempre que la fila esté visible actualmente en la Statistics Table.
Unicamente se muestran las muestras de tipo Unknown en la Results Table. Si la Statistics Table
contiene informacion para las muestras Standard, las filas correspondientes no estan visibles en la
Results Table. Si el panel Peak Review esta visible, este se vincula con la Results Table y se
actualiza cuando se hace clic en la celda.

Haga clic en un encabezado de columna para ordenar la Statistics Table.

El usuario puede copiar la Statistics Table completa o solo las filas de interés.

e Para copiar la tabla completa, haga clic en Edit > Copy.

e Para copiar solo las filas de interés, seleccionelas manualmente y luego haga clic en Edit > Copy.

Si se ajustan las anchuras de las columnas, estas anchuras se restauran la proxima vez que se muestre la
Statistics Table.

El formato y la precisién son iguales que en la Results Table.

Group by Concentration for Standards and QCs se basa en Displayed Actual
Concentration, y no en Actual Concentration almacenada en la Results Table. Sila concentracion
del patron 1 es 0,001 y la del patrén 2 es 0,005, y el formato de visualizacion es 0, entonces el patron 1y
el patron 2 se agruparan juntos, dado que ambos se tratan como 0. Para agruparlos por separado, en el
cuadro de didlogo Column Settings, configure la precision para Analyte Concentration en 0,000.
Si el patron 1 es 0,500 y el patron 2 es 0,499, entonces, para agruparlos juntos, establezca la precision en
0,00.
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Menu contextual de la tabla de estadisticas

Haga clic con el botdn derecho en la Statistics Table para acceder al comando Use Peak. Utilice este
comando para configurar el campo Used para la muestra y el analito correspondientes a la celda seleccionada
en una de las columnas Value. Antes de hacer clic con el botén derecho para obtener el menu, haga clic en
la celda correspondiente de una de las columnas Value para seleccionarla.
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Graficos de métricas 12

Utilice los graficos de métricas para representar los valores en una columna de la tabla de resultados
contrastados con el nimero de fila u otra columna. Estos graficos son una ayuda valiosa para la revision visual
de los datos, especialmente si los usuarios no quieren revisar todos los cromatogramas manualmente usando
el panel Peak Review.

Generar un grafico de métricas

1. Seleccione una o dos columnas en la Results Table.

2. Haga clicen Show Metric Plot.

Si se selecciona una columna, el grafico resultante muestra los valores de la columna como una funcién
del nimero de fila de la tabla. Si se seleccionan dos columnas, se representan los valores de las columnas
contrastados entre si. La primera de las dos columnas para seleccionar contiene los valores de x y la segunda
los valores dey.

Guardar la configuracion del grafico de métricas

1. Abra un grafico de métricas seleccionando una columna y luego haciendo clic en Show Metric Plot.

2. Haga clic con el boton derecho en el gréfico y luego haga clic en Save Setting.

Esto permite al usuario generar rapidamente Metric Plots que se utilicen con frecuencia sin tener que
seleccionar cada vez la columna correspondiente.

Sugerencias para los graficos de métricas

e Si los usuarios hacen clic con el botdn izquierdo en un punto de datos, se selecciona automaticamente la
fila correspondiente de la tabla de resultados y se activa su visualizacion. Si el panel Peak Review esta
abierto, también se actualiza para mostrar el cromatograma correspondiente. Esto permite realizar una
revision conveniente de los valores atipicos.

¢ Sise ha seleccionado mas de un componente de la lista Components & Groups, se superponen los trazos
de todos los componentes. De lo contrario, se muestra el trazo para el componente seleccionado.

e Laregion de titulo siempre muestra el nombre del trazo activo. Si los trazos de varios componentes estan
superpuestos, conmute el titulo entre mostrar la informacion de todos los trazos o solo del activo haciendo
doble clic en cualquier parte de la region de titulo. Active un trazo en particular haciendo clic en el punto
de color a la izquierda del titulo correspondiente.
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Graficos de métricas

e Guarde la configuracion para el gréafico de métricas para volver a utilizarla. Haga clic con el botén derecho
en el grafico de métricas y, a continuacion, haga clic en Save Settings as.

Menu contextual del grafico de métricas

Haga clic con el boton derecho en el grafico de métricas para acceder a un menu contextual. Estan disponibles
los siguientes comandos.

Tabla 12-1 Opciones del menu contextual del grafico de métricas

Opciéon de menu Descripcion

Regression Muestra una linea de regresion en el grafico de métricas.
e Regression Type

e Weighting Type
¢ Include standard deviation lines and Multiplier

Consulte Cuadro de dialogo Regression en la pagina 82.

Display “N/A" as 0.0 Cuando se selecciona esta opcion, los valores no numéricos del grafico de métricas
usan un valor de y de cero. De lo contrario, dichos puntos se omiten del grafico.
Por ejemplo, se indica N/A para Retention Time de los picos que no se han
podido integrar. Para esta funcién, se incluye un punto para dichos picos, de
modo que el usuario puede ver estas muestras potencialmente problematicas y
luego vincularlas al panel Peak Review haciendo clic en el punto.

Show Legend Cambia la leyenda que contiene los simbolos de puntos utilizados para los distintos
tipos de muestra.

Label Active Series (using [ Cambia si los puntos de datos se marcan utilizando el texto del campo Sample
sample names) Name de la Results Table. Si hay mas de un trazo superpuesto, solo se marca
el trazo activo.

Use Percent Y-Axis Cambia si el eje y utiliza unidades absolutas o un porcentaje del valor y maximo.
Al utilizar una funcién de porcentaje, este se calcula de forma independiente para
cada trazo superpuesto. Esta funcion se puede utilizar para representar trazos
para varios componentes y la respuesta para la métrica de los componentes es
significativamente distinta.

Start Y-Axis at Zero Cambia si el eje y comienza en y=0 o en el valor de y minimo que es necesario
representar.

Connect Points With Lines [ Cambia si los puntos de datos se conectan mediante lineas.

Save Setting Si el grafico esta asociado actualmente con una configuracion, esta funcion guarda
las funciones actuales. De lo contrario, esta funcion se comporta igual que la
funcion Save Setting As.
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Tabla 12-1 Opciones del menu contextual del grafico de métricas (continuacion)

Opciéon de menu

Descripcion

Save Setting As

Si se representan con frecuencia las mismas columnas, el usuario puede guardar
las opciones de representacion como una configuracién. Esto permite que el
usuario genere rapidamente un grafico incluso si las columnas necesarias no se
encuentran actualmente visibles en la Results Table. Ademas de las columnas,
se guardan las distintas opciones de representacion. Después de guardar una
configuracién, el nombre aparece en el ment Metric Plot.

Delete Setting

Si el gréfico actual estd asociado con una configuracion, utilice esta funcién para
eliminar la configuracion.

Cuadro de dialogo Regression

Haga clic para mostrar una linea de regresion en el grafico de métricas.

Figura 12-1 Cuadro de dialogo Regression

-

Ll Regression @
Fegression Type: |N|:|ne ﬂ
Wweighting Type: |H-:-|'|e J
=
Multiplier: 210 std. devs
OK Cancel
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Etiqueta

Descripcion

Regression Type

Contiene los distintos tipos de regresion (lineal, cuadratica, etc.). El tipo de
regresion Mean da como resultado una linea horizontal en la ubicacién del
valor de y promedio para todos los puntos de datos, y para el tipo de regresion
Median da como resultado una linea horizontal en la ubicacién del valor de la
mediana de y para los puntos. Ademas, hay una funcién None que elimina
cualquier regresion anterior.

Weighting Type

Los distintos tipos de ponderacion se describen en Factores de ponderacion en
la pagina 129.

Include standard deviation
lines and Multiplier

Estas funciones estan disponibles cuando se selecciona el tipo de regresion
Mean o Median. Cuando estd seleccionada, se agregan lineas discontinuas
horizontales al grafico seglin el nimero especificado de desviaciones estandar
por encima y por debajo de la linea principal. Utilice esta opcidn para ver
rapidamente los puntos que se encuentran, por ejemplo, a mas de dos o tres
desviaciones estandar de la media.
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Editor de métodos de
cuantificacion 13

Utilice el Quantitation Method Editor para crear un método de cuantificacion o editar uno existente.

Un flujo de trabajo tipico es crear métodos de cuantificacion usando el New Results Table wizard. Sin
embargo, el usuario puede utilizar el Quantitation Method Editor para crear un método de cuantificacion
para usarlo como sea necesario.

Pestana Components

Haga clic con el botdn derecho en la pestana Components para acceder a un menu contextual. Estan
disponibles los siguientes comandos.

Tabla 13-1 Opciones del menu contextual de componentes

Opciéon de menu

Descripcion

Find Component by Name

Se utiliza para seleccionar el componente cuyo nombre coincide con el texto.
No es necesario el texto exacto para encontrar una coincidencia. Esto es til si
hay muchos componentes y el usuario desea seleccionar rapidamente uno
especifico.

Si inicialmente no hay seleccionada una fila en la hoja de calculo, la bisqueda
comienza desde la primera fila. De lo contrario, la bisqueda comienza a partir
de la fila posterior a la seleccionada y vuelve al principio. Esto resulta Util si hay
mas de un componente cuyo nombre contiene el texto. Si en la primera busqueda
no se encuentra el componente, busque de nuevo, dejando el primer componente
seleccionado para localizar otra coincidencia en la tabla.

Insert Row Above

Inserta una unica fila vacia inmediatamente encima de la fila seleccionada
actualmente.

Delete Selected Rows

Elimina las filas seleccionadas actualmente de la tabla.

Sum Multiple lons

Suma cromatogramas para varias transiciones de MRM o intervalos de masa de
analisis completo. Una vez seleccionado el comando, se afiaden otras columnas
de masa a la tabla Components. Todas las masas seleccionadas para una fila
dada se utilizan en la construccion de los XIC sumados para el analito o patrén
interno correspondiente. Es recomendable dejar esta funcion siempre seleccionada.

Groups

Consulte Submenu de grupos en la pagina 85.

Internal Standards

Consulte Submenu de patrones internos en la pagina 87.
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Editor de métodos de cuantificacion

Submenu de grupos

Tabla 13-2 Opciones del menu Groups

Opciéon de menu

Descripcion

Using Constant Group
Size

Abre el cuadro de didlogo Set Automatic Groups, que se usa para rellenar
automaticamente la columna Group usando el nombre del primer componente de
cada grupo, suponiendo que cada grupo contenga el mismo nimero de componentes.
Consulte Cuadro de didlogo Set Automatic Groups en la pagina 86.

By Filling Down
Existing Groups

Completa automaticamente el mismo nombre de grupo para un nimero de
componentes secuenciales.

Para usar este comando, especifique manualmente el nombre del grupo para el primer
componente para cada grupo por separado y luego seleccione el comando. Los
nombres de grupo especificados se rellenan en todos los componentes siguientes
cuyo nombre de grupo esta en blanco. Solo se consideran las filas cuyo nombre se
ha insertado.

Using Q1 Masses

Solamente esta disponible para experimentos de MRM. Se utiliza para rellenar la
columna Group con masa Q1. Esta opcion resulta til si se ha especificado la misma
masa Q1 para varias transiciones para el mismo compuesto y se han supervisado
diferentes fragmentos. Si hay varios componentes y si algunos comparten por
coincidencia la misma masa Q1, estos se asignan al mismo grupo.

Using Q3 Masses

Solamente esta disponible para experimentos de MRM. Se utiliza para rellenar la
columna Group con masa Q3. Esta opcién es Util si se han supervisado diferentes
formas isotdpicas de un compuesto (con masas Q1 diferentes), pero se ha supervisado
una masa Q3 constante. Si hay varios componentes y si algunos comparten por
coincidencia la misma masa Q3, estos se asignan al mismo grupo.

Using (Q1 — Q3) Mass
Differences

Se utiliza para rellenar la columna Group usando las masas Q1 y Q3 (solo disponible
para experimentos de MRM). Esta opcion resulta util si se han supervisado diferentes
formas isotdpicas de un compuesto (con masas Q1 diferentes), pero se ha supervisado
un fragmento de masa Q3 consistente que contiene todos los isétopos modificados.
Si hay muchos componentes y si algunos comparten por coincidencia la misma
diferencia de masa, estos se asignan al mismo grupo.

Add Group to Start of
Component Name

Adjunta el nombre de grupo al principio del nombre del analito o patrén interno.
Puede resultar util si los nombres iniciales no son Unicos.

Guia de referencia
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Tabla 13-2 Opciones del menu Groups (continuacién)

Opciéon de menu

Descripcion

Remove Group from
Start of Component
Name

Borra el nombre del grupo, si esta presente, desde el principio del nombre del analito
0 patrén interno.

Append Summed lons
for Groups

Cuando esta habilitada la opcion Sum Multiple lons, este comando anexa un nuevo
componente para cada grupo que usa el cromatograma sumado del grupo. Los
componentes por separado se afiaden para los analitos y patrones internos para los
grupos, si ambos estan definidos. El nombre para los nuevos analitos se predetermina
al nombre del grupo y para los patrones internos al nombre del grupo con .IS afiadido.
Si los componentes sumados son necesarios, y no los componentes de masa Unica
originales, entonces se pueden borrar estos dltimos.

Cuadro de dialogo Set Automatic Groups

Rellena automaticamente la columna Group con el nombre del primer componente de cada grupo, suponiendo
que cada grupo contenga el mismo nimero de componentes.

Figura 13-1 Cuadro de dialogo Set Automatic Groups

-

Ll Set Automatic Groups @

Mumber of components per group: ||

Offset between components in same group: |1 row(s)

oK | Cancel |

Etiqueta Descripcion
Number of components | El nimero total de componentes para cada grupo.
per group
Offset between La desviacion en las filas entre componentes secuenciales del mismo grupo. Este
components in same valor suele ser 1, pero puede ser mas alto si los componentes para el grupo no
group estan en filas adyacentes.
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Editor de métodos de cuantificacion

Submenu de patrones internos

Tabla 13-3 Opciones del menu Internal Standards

Opciéon de menu

Descripcion

Set IS for All Analytes

Define el campo IS Name para todas las filas de analitos. Si se ha definido un
patrdn interno, se utiliza su nombre. Si no, seleccione el patrén interno requerido
del cuadro de didlogo que se abre.

Set IS for Selected Analytes

Si se utiliza el mismo patron interno para mas de un analito, proporciona un
acceso directo para configurar el patron interno independientemente para cada
analito, uno por uno. Consulte Set IS for Selected Analytes en la pagina 87.

Set Last Component of
Group as IS

Utilice este comando si los distintos componentes se han asignado a Groups,
bien de forma manual o utilizando los elementos del subment Set Groups. Se
selecciona la casilla de verificacion IS del dltimo componente de cada grupo y
todos los demas componentes del grupo, que se asume que son analitos, quedan
establecidos para usar ese Gltimo componente como patrén interno.

Set for All Groups as for
Selected Group

Se utiliza para copiar la disposicion de los patrones internos del grupo
correspondiente a la fila actualmente seleccionada a todos los demas grupos
de forma simétrica. Esto resulta de utilidad si hay mas de un patrén interno para
cada uno de los grupos. Consulte Set for All Groups as for Selected Group en la
pagina 87.

Set IS for Selected Analytes

1. Asegurese de que el patrén interno necesario esta definido (tanto la casilla de verificacion Name como
la casilla IS estan seleccionadas).

2. Seleccione las filas de los analitos para los que se usara el patrén interno.

3. Seleccione el elemento de mend.

Si hay mas de un patrén interno definido, entonces se abre un cuadro de didlogo para pedir al usuario que
seleccione el patron interno necesario.

Set for All Groups as for Selected Group

1. Asigne grupos.

2. Indique manualmente qué componentes son patrones internos activando la casilla de verificacion de la
primera columna para el primer grupo.

3. Indique manualmente el patron interno para cada analito para el primer grupo seleccionandolo de la lista
desplegable en la columna IS Name.

4. Seleccione cualquier fila correspondiente al primer grupo.

5. Haga clic en Set for All Groups as for Selected Group.
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Pestana Integration

Haga clic con el botdn derecho en la pestafa Integration para acceder a un menu contextual. Estan
disponibles los siguientes comandos.

Tabla 13-4 Opciones del menu contextual de la pestana de integracion y regresion

Opciéon de menu

Descripcion

Find Component by Name

Parecido al comando disponible en la pestaia Components, salvo que en lugar
de seleccionar filas de la hoja de célculo Components, se seleccionan elementos
individuales en la lista de componentes.

Highlight Components
with Uncertain RT

Se utiliza para resaltar aquellos componentes para los que el tiempo de retencion
esperado predeterminado (tomado como el tiempo de retencion del pico con la
mayor intensidad para cada cromatograma) es incorrecto. Si hay solo unos pocos
componentes, revise cada uno de ellos individualmente y no utilice este comando.
Sin embargo, si hay muchos componentes, utilice este comando para comprobar
visualmente solo aquellos para los que haya mas de un pico significativo en el
cromatograma. Consulte Cuadro de didlogo Highlight Components en la pagina
89.

Home Graph Axes

Devuelve el grafico ampliado a la vista inicial, donde todos los datos son visibles.

Overlay Other
Components for Group

Utilice este comando para superponer cromatogramas si se han asignado varios
componentes a grupos, y si se espera que todos los componentes asignados a
un grupo dado tengan el mismo tiempo de retencién. Por ejemplo, si representan
diferentes transiciones de MRM del mismo compuesto real.

Cuando esta seleccionada esta opcion, el cromatograma para el componente
actual, cuya integracion se esta definiendo, se representa utilizando un trazo azul
sélido y se muestra su area de picos integrada. Los cromatogramas, y no el area
de picos integrada, se superponen para los demas componentes del mismo grupo
utilizando una linea discontinua.
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Editor de métodos de cuantificacion

Tabla 13-4 Opciones del menu contextual de la pestana de integracion y regresion
(continuacion)

Opciéon de menu Descripcion

Update Retention Times |Se utiliza para restablecer los tiempos de retencién para un método de
cuantificacién creado anteriormente. Si se abre un método de cuantificacién
existente y se selecciona Set New Typical Sample, los cromatogramas
mostrados se corresponden con la nueva muestra, pero los tiempos de retencion
esperados no se ven afectados.

Para cada componente, se actualiza el tiempo de retencién esperado para que
se corresponda con el tiempo de retencién del pico con la intensidad mas alta
dentro de una ventana de la anchura especificada centrada en el tiempo de
retencion esperado original. Consulte Cuadro de dialogo Update Retention Times
en la pagina 90.

Set New Typical Sample | Se utiliza para asociar una muestra representativa con el método. Esta
potencialidad afecta a las selecciones disponibles de la columna Q1/Q3 (para
los experimentos MRM) o la columna Start - Stop (para los experimentos de
perfil). También afecta a los cromatogramas que se muestran en la pestafa
Integration.

Cuadro de dialogo Highlight Components

Los nombres de cualquier componente para los que el pico seleccionado automaticamente no tiene en cuenta
al menos el porcentaje especificado del area de pico total en el cromatograma se indican mediante fuente en
negrita. Por ejemplo, en la Figura 13-2, si el pico seleccionado de forma predeterminada supone entre el 70 %
y el 100 % del area total, entonces no se marcara con un indicador. Revise Uinicamente estos picos
seleccionandolos en la lista de componentes.

En el caso de que esté seleccionada la casilla de verificacion Only show this dialog again if the shift
key is down, no se abrira el cuadro de dialogo la siguiente vez que se seleccione el comando, a menos que
el usuario pulse la tecla Shift. El parametro de porcentaje del 4rea total previamente especificado se usa
automaticamente.

Figura 13-2 Cuadro de didlogo Highlight Components

-

Highlight Components @

Highlight components with peak area less than

i % of the total area.

[ Only show this dialog again if the shift key is down

Ok Cancel
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Cuadro de dialogo Update Retention Times

Se utiliza para restablecer los tiempos de retencién para un método de cuantificacién creado anteriormente.
Si se abre un método de cuantificacién ya existente y se selecciona Set New Typical Sample, los cromatogramas
mostrados se corresponden con la nueva muestra, pero los tiempos de retencién esperados no se ven afectados.

Para cada componente, se actualiza el tiempo de retencién esperado para que se corresponda con el tiempo
de retencién del pico con la intensidad mas alta dentro de una ventana de la anchura especificada centrada
en el tiempo de retencion esperado original.

En el caso de que esté seleccionada la casilla de verificacion Only show this dialog again if the shift
key is down, no se abrira el cuadro de didlogo la siguiente vez que se seleccione el comando, a menos que
el usuario pulse la tecla Shift. El tiempo de retencion previamente especificado se utiliza automaticamente.

Figura 13-3 Cuadro de dialogo Update Retention Times

Update Retention Times

|lpdate retention times using the biggest peak in a window centered at the

expected RT of width [1.0] times the RT window.

I Only show this dislog again if the shift key is down

-

==

oK | e

Pestana Outlier Settings

Haga clic con el botdn derecho en la pestafia Outlier Settings para acceder a un menu contextual. Estan
disponibles los siguientes comandos.

Etiqueta

Descripcion

Accuracy for Standards

Modifica la tolerancia de precision de las muestras Standard.

Max. Accuracy Tolerance
for Stds except LLOQ%

Modifica la tolerancia de precision para las muestras Standard con un valor
que sea consistente con los procedimientos de funcionamiento estandar de su
laboratorio.

Max. Accuracy Tolerance
for LLOQ (lowest Std)%

Modifica la tolerancia de precisién para el Standard de concentracion mas baja
si el procedimiento de funcionamiento estandar de su laboratorio indica una
tolerancia diferente para este Standard.

Accuracy for QCs

Modifica la tolerancia de precision de las muestras Quality Control.

Max. Accuracy Tolerance
for QC%

Modifica la tolerancia de precision de las muestras Quality Control con un
valor que sea consistente con los procedimientos de funcionamiento estandar de
su laboratorio.
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Etiqueta

Descripcion

lon Ratio

Solo disponible si los componentes estan asignados a grupos. Seleccione si desea
utilizar la proporcion de iones del area del pico o de la altura del pico. El area del
pico o la altura del pico se configuran al seleccionar el parametro de regresion
durante el desarrollo del método de cuantificacion.

Calculated Concentration

Al utilizar muestras Standard de una concentracion conocida, este es el calculo
retrospectivo de su concentracion a partir de la curva de calibracién. Las
ecuaciones de regresion describen cdmo se realiza la regresion para los distintos
tipos de regresion y ponderacion.

Component Los analitos o patrones internos para todas las muestras.

IS El patrén interno seleccionado. Solo esta disponible si la casilla de verificacién
lon Ratio estd activada.

Group Los componentes que tienen el mismo tiempo de retencion (es decir, transiciones

diferentes para el mismo compuesto) pueden agruparse. Solo esta disponible si
la casilla de verificacion lon Ratio est4 activada.

lon Ratio Tolerance (%)

Utilice la configuracion predeterminada o edite este ajuste conforme a los
procedimientos de funcionamiento estandar de su laboratorio. Solo esta disponible
si la casilla de verificacion lon Ratio esté activada.

Lower Limit of Calculated

Escriba el limite inferior del rango de concentracion aceptable. Cualquier muestra

Concentration con una Calculated Concentration con un valor inferior a este se marca
como un valor atipico de concentracion.

Upper Limit of Calculated [ Introduzca el limite superior del rango de concentracion aceptable. Cualquier

Concentration muestra con una Calculated Concentration con un valor superior a este se

marca como un valor atipico de concentracion.

Tabla 13-5 Opciones del menu contextual de configuracion de valores atipicos

Etiqueta

Descripcion

Concentration

Apply to all analytes the Lower Limit of Calc.

Aplica el limite inferior de la concentracién calculada
a todos los analitos si todos tienen los mismos
criterios.

Concentration

Apply to all analytes the Upper Limit of Calc.

Aplica el limite superior de la concentracion calculada
a todos los analitos si todos tienen los mismos
criterios.
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Tutorial de flujo de trabajo de
analisis de cuantificacion 14

Objetivos:

e Aprender a procesar datos usando el algoritmo SignalFinder™.

e Aprender a procesar datos usando el algoritmo de integracion MQ4.

e Aprender a usar los parametros del algoritmo de integracion MQ4 y SignalFinder™.

Los métodos de cuantificacion incluyen un conjunto de instrucciones acerca de como cuantificar los picos

seleccionados para la integracion. En este tutorial se crea un método de cuantificacién al mismo tiempo que
la tabla de resultados.

También se incluyen tareas adicionales que se pueden usar para manipular los datos en la Results Table,
asi como informacién sobre los iconos de software disponibles.

Nota: Los usuarios de la edicion Audit Trail and Security estan restringidos al uso de la estructura de la
carpeta Analyst Data. Los usuarios solo pueden procesar archivos de datos que estén en la estructura de
archivos del software Analyst® MD. Si no se mantiene la estructura de archivos y carpetas, podria suceder
que el usuario no viese los cromatogramas.

Acerca de las curvas de calibracion

Una curva de calibracion (también conocida como curva de concentracion estandar) es un método que permite
determinar la concentracion de una sustancia en una muestra Unknown comparando la muestra Unknown
con un conjunto de muestras Standard de concentracion conocida. La curva de calibracién es un gréfico de
cémo responde el instrumento (la sefial analitica) ante los cambios de concentracién del analito (la sustancia
que se va a medir). El usuario prepara una serie de muestras Standard en un rango de concentraciones
préximas a la concentracion esperada del analito en la muestra Unknown.

Requisitos previos

En el software AnalystAnalyst” MD, seleccione el proyecto Example.

El archivo Mix_batch_1. wiff se encuentra en la carpeta Analyst Data\Projects\Example\Data\Triple Quad.

Modificar las columnas mostradas en la tabla de
resultados

Utilice este procedimiento si desea mostrar u ocultar columnas de la Results Table o cambiar la precision
del formato de niimero. Para los campos numéricos, utilice el formato 0.00 para notaciones no cientificas y
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el formato 0.00e0 para notaciones cientificas. Cambie los puntos decimales para indicar la precision de los
ndmeros que se muestran. Solo se pueden utilizar un punto (.) como separador de decimales. No se admite
la agrupacion de digitos.

Nota: Algunas columnas criticas de la informacion de la muestra, como Sample Name, Sample ID,
entre otras, no deben ocultarse cuando los usuarios personalizan la configuracién de las columnas de la
Results Table.

1. Haga clic con el botén derecho en la Results Table y luego haga clic en Column Settings.

Figura 14-1 Cuadro de dialogo Column Settings

L Calumn Settings =
o, | e |
Column Name ' | Visib_| Number_ | LIMS Supported | =
Bocuracy 7 000 4
Acg. Method Na 7 B
Acquasition Date Fl
Actual Concantr ¥ | 00D o
Area ¥ | 00000 'l
Frea | Height 000
Area Aatio 0.000=0 Fl
Asymmetry Fact 00D el
Basaline Daltn 0.000=0
Calculated Con ¥ | 00000 i

Component Co
Component Gra 4

Cormponant lnd o
Comporent Ha " o

Cong. Units Fl
Concentration R 0.00

Correctad Area 0.000=0

Corractad Aran 0,00

Corrected Heght 0.000e0

Plils i E memibear i Fn ¥

[T Save as project defauit oK | Cancel

2. Active o desactive la casilla de verificacion en la columna Visible segln sea necesario.

3. Enlacolumna Number Format, cambie el formato a entero o notacion cientifica. El nimero de posiciones
decimales que se muestran se puede cambiar también.

iSugerencia! Para aplicar la configuracién de columna a todas las Results Tables del proyecto,
seleccione la casilla de verificacion Save as project default.

4. Haga clicen OK.
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Procesar datos usando el algoritmo de integracién
SignalFinder™

Al contrario que el algoritmo de integracion MQ4 o que los algoritmos en el software Analyst® MD, el
SignalFinder™ construye un modelo de pico utilizando la muestra seleccionada al crear un método de
cuantificacion. Este modelo describe la forma del pico seleccionado que utiliza el algoritmo. En el momento
de la integracion, el algoritmo de integracién SignalFinder aplica este modelo a las otras muestras, ampliando
o sesgando la muestra. Esto permite, para el caso en que la forma del pico es similar, pero no idéntica, un
analito o patron interno dados para multiples muestras.

Configurar los parametros de integraciéon de picos

Utilice los procedimientos siguientes para comprobar o configurar el algoritmo de integracion para procesar
los datos. Consulte Acerca del algoritmo de integracion SignalFinder en la pagina 110.

1. En el software Analyst” MD, en la barra Navigation, bajo Companion Software, haga doble clic en
MultiQuant 3.0.3.

2. Haga clic en Edit > Project Integration Defaults.

3. Enel cuadro de didlogo Integration Defaults, seleccione SignalFinder1 de la lista Integration
Algorithm.

4. Seleccione la casilla de verificacién Use Saturation Correction y luego configure el Saturation
Threshold a 1.8E+006.
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5.

Figura 14-2 Cuadro de didlogo Integration Defaults

Integration Defaults e

Integration Algorithm: |SlgnalF|nder'J j

Expected RT: 0.00 mimn
KT Half Window: 30.0 58C
Update Expected RT: Mo =

[¥ ReportLargest Peak

Min. Peak Height: 0.00

W Use Saturation Correction
Saturation Threshold:  |1.8E+006

5'N Threshold: 2.0

Integration Parameters

Confidence Threshold: |50.0

I uze GlobalBaseline

¥ allowNeon-LinearBaseline

oK [ Cancel |

Nota: Los picos por encima del Saturation Threshold se consideran saturados. Este valor depende
del detector.

Haga clic en OK.

Crear una tabla de resultados

ISAN A e

. Haga clic en File > New Results Table.

En la pagina Create Results Table - Select Samples, expanda la carpeta Example Data y luego
arrastre el archivo Mix_batch_1.wiff al panel Selected.

Haga clic en Next.
Haga clic en la opcion Create New Method (SignalFinder1).
Haga clic en New.

Escriba un nombre para el método en el cuadro de didlogo Save Quantitation Method As y luego
haga clic en Save.

Haga clic en Next.

En la pagina Create Results Table - Select Representative Sample, se ha seleccionado una
muestra representativa. El software recomienda una muestra representativa basada en seleccionar un
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cromatograma que proporcione la mejor oportunidad para seleccionar parametros de integracion que se
adapten al lote completo. Se recomienda seleccionar un patron no saturado de alta concentracién o una

muestra de QC (TIC inferior a 1E+006 cps).

iSugerencia! Durante la revision de picos, se puede seleccionar otra muestra a partir de la cual construir

un modelo de pico durante la revision de picos.

Figura 14-3 Pagina Create Results Table - Select Representative Sample

[ Create Resuits Table - Select Representative Sample ey
The recommended Representative Sample has been automatically selected. Change the selection
only if required.
Sample Name I Type In'-*-emdol I:mm I eSS [ -
(Mo batch 1w (sample 1) . Standad . 200 00 . 200
Moc_batch_1.wiff (sample 2)- ... Standard 2.00 200 200
Mex_batch_1.wiff (sample 3)- ... Standard 400 4.00 400 E
Mox_batch_1.wiff (sample &) - ... Standard 4.00 4.00 4.00
Moc_batch_1wiff (sample 5)- ... Standard 8.00 8.00 8.00
Moc_batch_1wiff (sample ) - Standard 800 8.00 8.00
Moc_batch_1.wiff (sample 7)- ... Standard 16.00 16.00 16.00
Moc_batch_1 wiff (sample 8)- .. Standard 16.00 16.00 16.00
Mex_batch_1.wiff (sample 9) - ... Standard 3200 3200 32.00
Moc_batch_1.wiff (sample 10) ... Standard 3200 200 3200
Moc_batch_1wiff (sample 11) . Standard 64.00 64.00 64.00
Moc_batch_1.wiff (sample 12) ... Standard 64.00 64.00 64.00
Mo_batch_1.wiff (sample 13) ... Standard 128.00 128.00 128.00
1 el TITNE ass h A

Moc_batch_1.wiff (sample 15) ... GQuaity Control 3.00 3.00 3.00
Mox_batch_1wiff (sample 16) ... Guality Control 3.00 3.00 3.00
Mex hatch 1wiff fsamnole 170 Olity Contenl 300 im 100 >
= @ XIC from Mix_batch_1 wiff (sample 14) - STD 7- 2102 /164 2 Da

@ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 14) - STD 7: 271.3/91.1Da

@ XIC from Mix_batch_1 wiff (sample 14) - STD 7:609.4 /1350 Da

@ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 14) - STD 7: 6354 /221.2 Da

3e5
£ 25
g L=
= 1e5
02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 22 24 28 28
Time, min
< Back | MNext > | | Cancel |

8. Enlapagina Create Results Table - Define Components, confirme los patrones internos y analitos.

9. Haga clic en Next.
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Figura 14-4 Pagina Create Results Table - Define Components

[ - — N
Ll Create Results Table - Define Components - -— - ]
Select or verify the analyte and internal standard names and masses.
Experiment: <
Row | IS | Name | Group |  1SName |  ai/@3
1 mincaidol Group A rescinnamine 210211642
| 2 tolbutamide Group A eI NNAMINe 213191
1 3 reserpine rescinnamine 609.47 1950
4 7] | rescinnamine 635412212
5
2 m
< Back MNext > Cancel
. W
L

Nota: Cuando se crea un método de adquisicion, si el nombre del componente va incluido en la columna
ID de la tabla de rangos de masas, entonces ese nombre se rellena automaticamente en la pagina Define
Components. Si no se ha incluido el nombre del componente, entontes actualice manualmente la

tabla con el nombre del componente.

En la pagina Create Results Table - Define Integration, se muestran los analitos y los patrones
internos a la izquierda. Los parametros de integracion actuales se han aplicado a la muestra representativa

y se muestra el cromatograma.

En el panel Integration, aparecen los componentes de la muestra representativa seleccionada
anteriormente. Se detectan los picos en la muestra representativa y se integran con los parametros que se

configuraron en el cuadro de didlogo Integration Defaults.
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Figura 14-5 Pagina Create Results Table - Define Integration

F ]
m Create Results Table - Define Integration ﬂg
Scroll through the various components, setting the integration parameters as needed
[minoxidol || minoxidol (210.2/ 184.2).. atch_1.wiff (sample 14))
tolbutamide Area: 2.316e6, Height: 3.408e5, RT: 1.03 min
reserpine Expected RT: 1.01 min 3445 + ™ 02
rescinnamine RT Half Window: 0.0 sec 325 1
Update Expected RT: Mo v 3.0e5 1
2265 4
v Report Largest Peak
Min. Peak Height: 0.00 2625
S/N Threshold: 2.0 2485 1
Integration Parameters 2265 1
Confidence Threshold: |50.0 £ 2.0e5 4
¥ use GlobalBaseline ‘? 1.8e5 4
5
¥ alowHon-LinearBaseline = 1.6€5
saturation Threshold = 3.5E+006 1.4e5 1
1.2e5
7 .
egression 1.065
Parameter: [Area j £.0e4 4
Fit: ’Llnear j 6.0=4
Weighting: lr%une j 4.0e4
2.0ed 4
. — ,_ 0.0e0
STl 05 Mo ®s5 20 25
™ Apply units to all Analytes Tine. e
< Back I Next > | Finish | Cancel |
44
L

Si es necesario, ajuste los parametros de blsqueda de picos y las posiciones de las flechas verdes en el eje
x de los cromatogramas. Esto posibilita al usuario una configuracién mas precisa de la posicion de inicio
y fin de la integracion de picos. Efectivamente, esta una forma visual de ajustar dos parametros de blsqueda
de picos que se guardan con el método de cuantificacion y se aplican a todos los picos que se van a integrar.
El software delimita los limites de estos parametros dentro de lo que considera unos limites razonables
para la extension del pico.

Si hay mas de un pico en el cromatograma y el pico correcto no se ha seleccionado automaticamente,
entonces arrastre un pico para configurar el tiempo de retencién esperado. Arrastre desde el inicio real
hasta el final real del pico y no seleccione una region ni demasiado amplia ni demasiado estrecha. El motivo
es que el algoritmo asume que solo hay un pico en la seleccion. Por ejemplo, si el conjunto de datos tiene
mucho ruido y el algoritmo encuentra dos picos combinados donde solo hay un pico presente, entonces
seleccione una region que contenga los dos picos para que asi el algoritmo tenga que ajustar sus parametros
internos para encontrar un pico solamente. Y al revés, si el algoritmo encontré un pico cuando se pensaba
que habia dos o mas picos adyacentes presentes, seleccione una region que abarque solamente el pico de
interés.

10. En el grupo Integration Parameters, seleccione la casilla de verificacion Global Baseline para usar
todo el cromatograma como linea de referencia.
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Si esta opcién no se selecciona, entonces el software tiene en cuenta solamente una zona estrecha en
torno al pico de interés.

11. Seleccione la casilla de verificacion Allow Non-Linear Baseline entre una linea de referencia lineal o
no lineal. Una linea de referencia no lineal estima la linea de referencia debajo de cada pico. Una linea de
referencia lineal encaja una linea entre los puntos del principio y del final de ese grupo especifico de picos.

12. Revise la integracion de los picos para cada componente haciendo clic en el nombre del componente en
el panel izquierdo. Ajuste los parametros de integracion para hacer que el pico representativo se integre
correctamente.

13. Para los componentes Minoxidol, Tolbutamida y Reserpina, utilice los parametros del grupo
Regression para configurar lo siguiente y luego haga clic en Apply:
¢ Parameter: Area
o Fit: Linear
e Weighting: None

14. Configure las Concentration Units a ng/mLy luego seleccione la casilla de verificacién Apply units
to all Analytes.

15. Haga clic en Apply.

16. Haga clic en Finish.

Los archivos de las muestras se integran automaticamente y se genera una Results Table.

Consulte Revisar picos en la pagina 99 para administrar los datos de la Results Table. Consulte Reports
en la pagina 134 para obtener informacion sobre como crear informes.

Revisar picos

1. Haga clic en el icono Peak Review.

Haga clic con el botdn derecho en la tabla y luego haga clic en Column Settings.

Haga visible la columna SF Saturated.

Haga clic con el botdn derecho en el panel Peak Review y luego haga clic en Options.

En la pestafia Zooming, cambie el eje de tiempo de Zoom time axis to view peak a 1.

AN A

Configure Zoom intensity axis a 200 percent of largest peak.
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Figura 14-6 Opciones de revision de picos

L] Peak Review Options 3]
Pppearance ZOGMINg |

W Zoom time axis to view peak
*- 10 RTWindows

Zoom intensity axis to:
@ W percent of largest pezk
C |50 times the baseline height
€ [1000.00 cps

€ [1000.00 cps, or largest peak

When overlaying:

|chm y-aods MOT using ovedays LI

oK | Cancel |

7. Utilice las flechas rojas para desplazarse por los picos.

Si el detector se satura, entonces el pico parece mas plano de lo normal. Por ejemplo, este pico tendria un
perfil rojo alrededor del pico y apareceria Yes en la columna SF Saturated porque la intensidad del pico
esta por encima del umbral de saturacién de 1,8° Cps.

Nota: La muestra representativa podria no ser adecuada para todos los componentes. Se puede
seleccionar una nueva muestra representativa durante la revision de picos y generar un modelo nuevo.

8. Para crear un modelo nuevo, seleccione un nuevo pico y luego haga clic en el icono Update Peak Model.
Seleccione un pico de forma similar a los otros picos y que no esté saturado.

9. Haga clic con el boton derecho y luego haga clicen Update Quantitation Method for Component.

Modificar la curva de calibracion

1. Haga clic en el icono Show Calibration Curve para visualizar la curva de calibracion.

2. Para afadir una leyenda, haga clic con el botén derecho en el panel Calibration y luego haga clic en
Show Legend.
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Figura 14-7 Curva de calibracion

B (A8

3. Para afadir los controles de calidad a la curva, haga clic con el botén derecho en el panel Calibration
de nuevo y luego haga clic en Show QCs.

iSugerencia! Para excluir un punto de la curva, haga clic con el botén secundario en un punto de la
curva y, a continuacion, haga clic en Exclude.

4. Para confirmar o editar los pardametros de regresion para un analito individual, seleccione el analito en la
lista Components and Group y luego haga clic en el boton Regression de la barra de herramientas.

Revisar las estadisticas de muestras

Los usuarios pueden revisar estadisticas para una sola tabla de resultados. La revision de la integracion de
picos, la curva de calibracion y las estadisticas de muestras es un proceso iterativo.

1. Con una tabla de resultados abierta, haga clic en el icono Show Statistics Table.

2. Enlalista Sample Grouping, haga clic en un elemento para especificar como debe agruparse la muestra
(para un analito determinado) para el calculo de las estadisticas.

Figura 14-8 Panel de estadisticas

[ Ry e p— — By | - —— b

O e bin oo it oy

O = I |G e
e L R VAo~ - PAQD a
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3. Enlalista Metric, haga clic en un elemento para especificar la métrica real que se utilizara para el calculo

de las estadisticas.

4. Revise las columnas Value. Los puntos tachados indican los puntos de datos excluidos.

Procesar datos usando el algoritmo de integracién

MQ4

Configurar los parametros de integraciéon de picos

Utilice el procedimiento siguiente para comprobar o configurar el algoritmo de integracion antes de procesar
los datos. Consulte Parametros del algoritmo de integracion MQ4 en la pagina 117.

1. Enel software Analyst® MD, en la barra Navigation, bajo Companion Software, haga doble clic en

MultiQuant 3.0.3.

2. Haga clic en Edit > Project Integration Defaults.

3. Enel cuadro de didlogo Integration Defaults, en la lista Integration Algorithm seleccione MQ4.

Figura 14-9 Cuadro de dialogo Integration Defaults

e

Integration Defaults

Expected RT:
RT Half Window:
Update Expected RT:

v Report Largest Peak
Min. Peak Width:

Min. Peak Height:

Moise Percentage:

Baseline Sub. Window:
Peak Splitting

OK

Gaussian Smooth Width:

=

Integration Algorithm: E_ hd

IF points
(0. 00 min
30.0 SeC

Mo -

|37 points
0 0

40.0 %
.00 min
2 points

Integration Parameters

| Cancel |

.

4. Si es necesario, cambie los parametros para el proyecto y luego haga clic en OK.
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El algoritmo de integracién MQ4 y la configuracion del parametro se usan para todos los métodos nuevos
creados en esta carpeta del proyecto Example. Esta configuracion predeterminada esta basada en el
proyecto. Para cambiar la configuracion predeterminada para otros proyectos, repita este procedimiento
para el proyecto seleccionado.

Crear una tabla de resultados

o v &~ W

. Haga clic en File > New Results Table.

En la pagina Create Results Table - Select Samples, expanda la carpeta Example Data y luego
arrastre el archivo Mix_batch_1.wiff al panel Selected.

Haga clic en Next.

Haga clic en la opcion Create New Method (MQ4).

Haga clic en New.

Escriba un nombre para el método en el cuadro de didlogo Save Quantitation Method As y luego
haga clic en Save.

En este tutorial se crea un método. La creaciéon de métodos proporciona una oportunidad para revisar y
aplicar diferentes parametros para la integracion de los datos.

Si hay un método existente, seleccione la opcién Choose Existing Method y, a continuacion, active
la casilla de verificacién Edit Method para revisar y aplicar diferentes parametros al método. Si la casilla
de verificacion Edit Method no esté activada, entonces el asistente no creara la Results Table con el
método existente.

. Enla pagina Create Results Table - Select Representative Sample, se recomienda y selecciona

una muestra representativa.
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Figura 14-10 Pagina Create Results Table - Select Representative Sample

F s ——
L] Create Results Table - Select Representative Sample

o o) ] |

The recommended Representative Sample has been automatically selected. Change the selection

Inten sity

Ses

: A

only if required
Sample Name | Type | minoddol | tolbbutamide I resepine | -
Mex_batch_1.wiff (sample 1)-... Standard 200 200 2.00
Mex_batch_1.wiff (sample 2) - ... Standard 200 200 2.00
_batch_1.wiff (sample 3)- ... Standard 4.00 4.00 4.00 E
Moc_batch_1.wiff (sample 4) - ... Standard 4.00 400 4,00
Moc_batch_1.wiff (sample 5) - ... Standand £.00 3.00 8.00
Mex_batch_1.wiff (sample 6) - ... Standard 8.00 8.00 8.00
Mox_batch_1.wiff (samy . 16.00 16.00
Mox_batch_1.wiff (sample 8) Standard 16.00 16.00 16.00
Mox_batch_1.wiff (sample 9) Standard 32.00 32100 32.00
Mox_batch_1.wiff (sample 10)... Standard 32.00 32100 32,00
Mix_batch_1.wiff (sample 11) ... Standard 64.00 £4.00 64.00
Moc_batch 1 wiff (sample 12) ... Standard 64.00 54.00 64.00
Mix_batch_1.wiff (sample 13)... Standard 128.00 128.00 128.00
Moc_batch_1 wiff (sample 14) ... Standard 128.00 128.00 128.00
Moc_batch_1.wiff (sample 15) ... Quality Control 3.00 3.00 3.00
Moc_batch_1.wiff (sample 16) ... Quality Control 3.00 3.00 3.00
Moe hatch 1 wiff leamnde 177 Oualite Congmil ann ann ann v
= @ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 7) - STD 4: 210.2 /164.2 Da
@ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 7) - STD 4: 271.3/91.1 Da
@ XIC from Mix_batch_1.wiff (sample 7) - STD 4 609.4/195.0Da
© XC from Mix_batch_1.wiff (sample 7) - STD 4: 6354/ 2212 D2

02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 22

24 28 28
Time, min
< Back J Next > Cancel

8. Haga clic en Next.

El software recomienda una muestra representativa basada en seleccionar un cromatograma que proporcione
la mejor oportunidad para seleccionar parametros de integracién que se adapten al lote completo. Se
recomienda que el sequndo mas bajo entre los patrones de concentracién o muestra de control de calidad
para el algoritmo de integracion MQ4 se seleccione si la informacién de concentracion del analito esta
incluida en el archivo .wiff. Por ejemplo, si el rango de concentracion es de uno a ocho, entonces el segundo
mas bajo es dos. Si la muestra representativa predeterminada no es lo suficientemente intensa, seleccione
entonces otra muestra representativa haciendo clic en el boton Back del asistente y seleccionando otra
muestra. Se puede seleccionar otra muestra durante la revision de picos. Consulte Revisar picos en la

pagina 107.

9. Enlapagina Create Results Table - Define Components, confirme los patrones internos y analitos.
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Figura 14-11 Pagina Create Results Table - Define Components

[ - — Bt ol o |
Ll Create Results Table - Define Components ——— — S— - o=l
Select or verify the analyte and internal standard names and masses.
Experiment: [T s R ~ |
Row | 15 | Name | Group | ISName | Q1/Q3
1 mincxidol Group A rescinnamine 210271642
| 2 tolbutamide Group A eI NNAMINe 213191
| 3 reserpine rescinnamine 609.47 1950
4 7] | rescinnamine 635412212
5
Fl m k
< Back MNext > Cancel
. W
L

10. Haga clic en Next.

1.

Nota: Cuando se crea un método de adquisicion, si el nombre del componente va incluido en la columna
ID de la tabla de rangos de masas, entonces ese nombre se rellena automaticamente en la pagina Define
Components. Si no se ha incluido el nombre del componente, entontes actualice manualmente la
tabla con el nombre del componente. Si se afiade una extension .IS a un nombre de componente, el
software identifica el componente como un patrdn interno y asigna el componente .IS como el patrén
interno para su analito correspondiente.

En la pagina Create Results Table - Define Integration, se muestran los analitos y los patrones
internos a la izquierda. Los parametros de integracion actuales se han aplicado a la muestra representativa
y se muestra el cromatograma.

En el panel Integration, aparecen los componentes de la muestra representativa seleccionada
anteriormente. Se detectan los picos en la muestra representativa y se integran con los parametros que se
configuraron en el cuadro de didlogo Integration Defaults.

Revise la integracion de los picos para cada componente haciendo clic en el nombre del componente en
el panel izquierdo. Ajuste los parametros de integracion para hacer que el pico representativo se integre
correctamente. Consulte Configurar los parametros de integracién de picos en la pagina 102.
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Figura 14-12 Pagina Create Results Table - Define Integration
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12. Para los componentes Minoxidol, Tolbutamida y Reserpina, utilice los parametros del grupo
Regression para configurar lo siguiente y luego haga clic en Apply:

e Parameter: Area

e Fit: Linear
e Weighting: None

13. Configure las Concentration Units a ng/mLy luego seleccione la casilla de verificacién Apply units
to all Analytes.

14. Haga clic en Apply.

15. Haga clic en Finish.

Los archivos de las muestras se integran automaticamente y se genera una tabla de resultados.
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Figura 14-13 Tabla de resultados
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Consulte Revisar picos en la pagina 99 para administrar los datos de la tabla de resultados. Consulte
Reports en la pagina 134 para obtener informacién sobre cémo crear informes.

Revisar picos

Figura 14-14 Panel de revisi

Haga clic en el icono Peak Review.
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2. Haga clic con el botén derecho en

3. Haga clic con el botén derecho en

la tabla y luego haga clic en Column Settings.

el panel Peak Review y luego haga clic en Options.

Guia de referencia
[VD-IDV-06-0904-ES-C

Software MultiQuant™ MD 3.0.3
107 / 171



Tutorial de flujo de trabajo de analisis de cuantificaciéon

4,
5.

En la pestafia Zooming, cambie Zoom time axis to view peak a 3 RT Windows.

Si un cromatograma contiene varios picos y se ha integrado uno incorrecto, arrastre por encima del pico
correcto para configurar un nuevo Expected RT. Si es necesario, ajuste los parametros de blsqueda e
integracion de los picos. Consulte Algoritmos de integracion en la pagina 110.

Para aplicar los parametros nuevos a todas las demas muestras, para el mismo componente, haga clic con
el botdn derecho del raton sobre el cromatograma'y, a continuacion, haga clicen Update Quantitation
Method for Component.

El método de cuantificacion integrado se puede modificar al visualizar la Results Table haciendo clic en
Edit > Modify Results Table Method. El usuario puede cambiar las opciones de regresion de los
parametros de integracion y la informacion de componentes para cada componente.

Si se cambian las opciones de regresion de los parametros de integracién y la informacién de componentes
para cada componente, solo se modifica el método de cuantificacién integrado en la Results Table. El
archivo del método de cuantificacion real utilizado para crear la Results Table no se ve afectado. Para
utilizar este método de cuantificacién integrado para procesar otros archivos de datos, exporte este método
integrado a un archivo de método con la funcion Export.

Nota: Elimine la integracién haciendo clic en Set Peak to Not Found para ver los datos sin procesar
antes de integrar manualmente el pico.

Haga clic en el icono Enable Manual Integration Mode en el panel Peak Review para utilizar el
modo de integracion manual. Arrastre el cursor desde la base de un lado del pico de interés al otro lado.
De este modo, el pico se integrara manualmente y los parametros de integracion utilizados anteriormente
ya no estaran disponibles.

iSugerencia! Si el pico acaba de modificarse, revierta entonces el pico al método original haciendo
clic con el boton derecho y luego haga clic en Revert Peak to Original Method.

Nota: El campo Calculated Concentration en la Results Table refleja los cambios derivados del
ajuste de la curva a los puntos del patrén.

Modificar la curva de calibracion

. Haga clic en el icono Show Calibration Curve para visualizar la curva de calibracion.

2. Para afadir una leyenda, haga clic con el botén derecho en el panel Calibration y luego haga clic en
Show Legend.
3. Para afadir los controles de calidad a la curva, haga clic con el botén derecho en el panel Calibration
de nuevo y luego haga clic en Show QCs.
iSugerencia! Para excluir un punto de la curva, haga clic con el botén secundario en un punto de la
curva y, a continuacion, haga clic en Exclude.
Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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4. Para confirmar o editar los parametros de regresion para un analito individual, seleccione el analito en el
panel Components and Group y luego haga clic en el botén Regression de la barra de herramientas.

5. Para hacer que la curva de calibracién se ajuste mejor, excluya la segunda muestra STD 2 (concentracion
de 4,00 ng/ml) y la primera muestra STD 7 (concentracion de 128,00 ng/ml). Para ello, utilice la columna
Actual Concentration y la columna Used para eliminar las muestras. Deseleccione la casilla de
verificacion de la columna Used para eliminar el punto de la curva. La curva de calibracion debe tener
ahora el aspecto que muestra la Figura 14-15.

Figura 14-15 Curva de calibracion con muestras excluidas
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Revisar las estadisticas de muestras

Los usuarios pueden revisar estadisticas para una sola tabla de resultados. La revision de la integracion de
picos, la curva de calibracion y las estadisticas de muestras es un proceso iterativo.

1. Con una tabla de resultados abierta, haga clic en el icono Show Statistics Table.

Figura 14-16 Tabla de estadisticas
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2. Enlalista Sample Grouping, haga clic en un elemento para especificar como debe agruparse la muestra
(para un analito determinado) para el calculo de las estadisticas

3. Haga clic en la columna Value #1.

Nota: El campo Group by Concentration for Standards and QCs se basa realmente en
Displayed Actual Concentration, y no en la Actual Concentration almacenada en la tabla de
resultados. Si la concentracion del patron 1 es 0,001 y la del patrén 2 es 0,005, y el formato de visualizacion
es 0, entonces el patron 1y el patron 2 se agruparan juntos, dado que ambos se tratan como 0. Para
agruparlos por separado, en el cuadro de didlogo Column Settings, configure la precision para
Analyte Concentration en 0,000. Si el patrén 1 es 0,500 y el patrén 2 es 0,499, entonces, para
agruparlos juntos, establezca la precision en 0,00. Consulte Modificar las columnas mostradas en la tabla
de resultados en la pagina 92.

4. Haga clic en un elemento de la lista Metric para especificar la métrica real que se utilizara para el calculo
de las estadisticas.

5. Revise las columnas Value. Los puntos tachados indican los puntos de datos excluidos.

Algoritmos de integracion

Esta seccion describe los distintos parametros disponibles para cada algoritmo.

Acerca del algoritmo de integracién SignalFinder

Picos de elucion préoxima

El algoritmo de integracion SignalFinder™ da una representacion mas exacta del area del pico de los picos de
elucion préxima. La Figura 14-17 ilustra un ejemplo de cémo los algoritmos de integracion MQ4 (grafico de
la derecha) y SignalFinder (grafico de la izquierda) manejan picos de elucién préxima. En este ejemplo el pico
de fondo (elemento 2) estd interfiriendo con el pico de interés (elemento 1). Como el pico de interferencia
viene desde el LC o la matriz, es suficientemente constante a través de todo el lote. Sin embargo, la intensidad
del pico del analito aumenta segun aumenta la concentracion del analito, lo cual produce un cambio drastico
de las formas de los picos combinados. El algoritmo de integracion SignalFinder, basado en un modelo de
pico definido por el usuario, puede identificar consistentemente el pico de interés a todos los niveles de
concentracién, mientras que el algoritmo de integracion MQ4 solo puede trazar una linea vertical desde el
valle hasta la linea de referencia. Esto solo integra un pico parcial, lo cual introduce errores en el area del pico.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
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Figura 14-17 Picos de elucion préoxima
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Picos de bajada

Para picos de bajada, los algoritmos anteriores resultan a menudo inconsistentes al seleccionar el tiempo de
retencion en el que termina el pico. Dependiendo de la naturaleza exacta del ruido en esta region, dos picos
con aspecto similar podrian registrar diferentes terminaciones de pico. La integracion se puede hacer en general
mas consistente ajustando los parametros de bisqueda de picos. Sin embargo, esto supone tiempo y trabajo.
Al utilizar modelos, la integracion se corta cuando el modelo cae por debajo de un umbral, con lo cual se ve
mucho menos afectado por el ruido.

Picos saturados

Cuando el algoritmo detecta que un pico esta saturado, utiliza un modelo para predecir el aspecto del pico si
el detector no esta saturado. Esto se muestra como un perfil rojo que va por encima del pico hasta
aproximadamente la respuesta que se hubiera obtenido si no se hubiera saturado el detector. Esta funcion
solo corrige la saturacion del detector, y no la saturacién de la fuente de iones o la saturacion de la columna.
La Figura 14-18 muestra un ejemplo de correccién de saturacion.

e . . . ™ . .y
Antes de utilizar el algoritmo SignalFinder ™, seleccione una muestra no saturada para usarla en la construccion
de un modelo de pico. Después, ajuste el umbral de saturacion a un valor apropiado para el detector. En este
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ejemplo, se usa un umbral de saturacion de 1,8E+006 cps. El algoritmo hace coincidir la parte no saturada
del pico restante, el pico por debajo de 1,8E+006 cps, con el modelo de pico. El algoritmo predice entonces
el resto del pico indicado por el trazado rojo a partir del modelo de pico seleccionado.

Nota: El umbral de saturacion depende de un niimero de factores entre los que se encuentra el tipo de
detector, la edad del detector y el compuesto de interés. Para resultados dptimos, el umbral de saturacion
se debe ajustar adecuadamente.

Figura 14-18 Correccion de saturacion del detector
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Notas sobre el uso

Algunos flujos de trabajo no tienen una muestra tipica que contenga todos los componentes de interés. Por
ejemplo, en el trabajo de descubrimiento de medicamentos, los usuarios podrian buscar metabolitos de
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oxidacién sumando +16 a la masa Q1 del medicamento principal y +0 0 +16 a la masa Q3. Estos metabolitos
estan presentes por lo general en algunas muestras, pero no necesariamente en la muestra escogida como
modelo para crear el método de cuantificacién. En este caso, el algoritmo SignalFinder™ utilizara un modelo
por defecto si para una transicion de MRM dada no existe un pico razonable en la muestra tipica. En muchos
casos este modelo predeterminado tendra la precision suficiente. Sin embargo, también es posible crear un
modelo nuevo durante la revision de picos subsiguiente utilizando una muestra que contenga el pico de interés.

Parametros de integracién del algoritmo SignalFinder™

Los siguientes parametros se usan para identificar y registrar el pico de interés. Consulte Parametros del
algoritmo de integracién en la pagina 122 para obtener una lista completa de los parametros disponibles.

Use Saturation Correction

Esta opcion esté disponible solamente cuando se configuran los valores predeterminados del algoritmo general
y no durante la creacion del método de cuantificacion o la revision de picos individual, ya que no es Util usar
esta configuracion para algunos picos solamente.

Saturation Threshold
Los picos por encima de este umbral se consideran saturados. Este valor depende del detector.

S/N Threshold

En la Figura 14-19, si el umbral de sefal/ruido se configura en siete (gréfico de la izquierda), entonces no se
registra el pico. Si el umbral de sefial/ruido se configura en dos (grafico de la derecha), entonces se registra
el pico. Este parametro no afecta a la integracion.

Figura 14-19 S/N Threshold
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Confidence Threshold

Este parametro se utiliza para filtrar picos potenciales que son falsos positivos. El valor predeterminado es
50 %, que es normalmente adecuado. Sin embargo, el usuario puede desear utilizar un valor mas alto para
datos con mucho ruido o para datos en los que el ancho del pico tiene una variacion considerable de una
muestra a otra.
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La Figura 14-20 y la Figura 14-21 muestran como el Confidence Threshold afecta al nimero de picos
identificados. Cuando el Confidence Threshold se configura en un 50 % el pico con un pequefo saliente
se identifica como un pico Unico. Cuando el Confidence Threshold se baja al 16 %, el algoritmo
SignalFinder™ encuentra dos picos. Arrastre el puntero sobre las regiones de los dos picos para visualizarlos.

Para determinar qué otros picos estan potencialmente presentes en este Unico pico, y si no se conoce el
Confidence Threshold correcto, pulse Ctrl y luego arrastre el puntero sobre la regién de interés del pico.
Esto desciende automaticamente el Confidence Threshold para revelar el sequndo pico de interés que
no esta presente cuando el Confidence Threshold esta configurado en el 50 %.

Figura 14-20 50 % de umbral de confianza
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Con un umbral de confianza del 16 %, se detectan dos picos. Arrastre el puntero sobre el area de los picos
para identificarlos

Figura 14-21 16 % de umbral de confianza
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Figura 14-22 Parametro de umbral de confianza
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Use Global Baseline

Seleccione esta opcién para utilizar el cromatograma entero como linea de referencia. Si la opcién no esta
seleccionada, el software de cuantificacion evalua localmente los cambios realizados en la linea de referencia.
La Figura 14-23 muestra un ejemplo de cuando se debe usar la linea de referencia.

El gréfico de la izquierda muestra un cromatograma que se integré correctamente usando la linea de referencia
local. El grafico de la derecha muestra el mismo cromatograma, integrado incorrectamente usando la linea
de referencia global.

Figura 14-23 Use Global Baseline
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Allow Non-Linear Baseline

Utilice esta opcion para seleccionar entre una linea de referencia lineal o no lineal. Una linea de referencia no
lineal estima la linea de referencia debajo de cada pico. La opcién lineal encaja una linea entre los puntos al
principio y al final de un grupo de picos especifico. En la Figura 14-24 y la Figura 14-25 se muestran ejemplos
de lineas de referencia lineales y no lineales para picos coeluidos. Los elementos 1 al 4 son picos
convolucionados.

Se recomienda una linea de referencia no lineal para varios picos. Para un Unico pico, la diferencia entre lineal
y no lineal es insignificante.

Guia de referencia Software MultiQuant™ MD 3.0.3
[VD-IDV-06-0904-ES-C 115/ 171



Tutorial de flujo de trabajo de analisis de cuantificacion

Figura 14-24 Ejemplo de una linea de referencia lineal
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Figura 14-25 Ejemplo de una linea de referencia no lineal
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Consejos para usar el algoritmo de integracion SignalFinder™

e Unir dos picos: ocasionalmente, el algoritmo de integracion SignalFinder detecta dos picos. Para unir los
dos picos, pulse Ctrly luego arrastre por los dos picos. El software intenta combinar los picos reduciendo
la sensibilidad de circunvolucién, a no ser que los dos picos estén demasiado separados.

e Cambiar los tiempos de inicio y final del pico: para cambiar los tiempos de inicio y final del pico, bien
creando una Results Table, bien durante la revisién de picos, arrastre las flechas de inicio y final del
pico.

Nota: El usuario solo puede cambiar las fechas de inicio y final dentro de unos limites razonables.

Parametros del algoritmo de integracion MQ4

Los siguientes parametros se usan para identificar y registrar el pico de interés. Consulte Parametros del
algoritmo de integracion en la pagina 122 para obtener una lista completa de los parametros disponibles.
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Noise Percentage

Este parametro se utiliza para estimar el nivel de ruido en los cromatogramas. El porcentaje especificado de
los puntos de datos con la intensidad mas baja se considera ruido.

Los valores tipicos oscilan entre el 20 % y el 60 %. Si no se detectan picos pequefios en presencia de picos de
mayor tamafio, debe disminuirse el porcentaje de ruido. La Figura 14-26 es un ejemplo de un pico pequefio
en presencia de un pico extremadamente grande. Este pico no se detecta cuando el porcentaje de ruido esta
configurado en el 90 %, pero si cuando el porcentaje de ruido esta configurado en el 40 %.

Figura 14-26 Pico de interés

En la Figura 14-27, el grafico de la izquierda muestra el porcentaje de ruido configurado en el 40 %. El grafico
de la derecha esté configurado en el 90 %.

Figura 14-27 Niveles de ruido
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Baseline Sub. Window

Después del suavizado, pero antes de realizar otro procesamiento, se sustrae la linea de referencia de los
cromatogramas para eliminar los salientes en los datos. Para cada punto de datos, la linea de referencia se
calcula con los puntos de datos a la izquierda y a la derecha del punto actual con intensidad minima (dentro
de la ventana de sustraccion).

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
118 / 171 [VD-IDV-06-0904-ES-C



Tutorial de flujo de trabajo de analisis de cuantificaciéon

El valor exacto de este parametro no es de importancia critica, siempre que esté definido al menos con un
tamafio varias veces mayor que el ancho esperado de los picos.

Figura 14-28 Ventana de sustraccion de linea de referencia
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Peak Splitting

Este parametro controla si se detecta un pico potencialmente ruidoso como un Unico pico o como dos (o mas)

picos independientes. Si la «caida» entre dos picos potenciales es inferior al valor especificado, se detecta un
Unico pico. En caso contrario, se detectan dos.

Al establecer este parametro con un valor alto, se evita que se dividan y se detecten los picos ruidosos como

dos picos independientes. No obstante, debe utilizarse un valor mas bajo en caso de que haya dos picos
distintos de elucion cercanos (solapandose).

El gréfico de la izquierda muestra la division de picos configurada en dos puntos. El grafico de la derecha
muestra la division de picos configurada en tres puntos.

Figura 14-29 Division de picos
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Tutorial de flujo de trabajo de analisis de cuantificaciéon

Tareas opcionales

Esta seccion contiene tareas opcionales que se pueden usar para mejorar el analisis de datos.

Crear graficos de métricas

Utilice un Metric Plot para representar los valores en una columna de la Results Table contrastados con
el nimero de fila u otra columna. Estos graficos son una ayuda valiosa para la revision visual de los datos,
especialmente si no hay que revisar todos los cromatogramas manualmente usando el panel Peak Review.

Nota: Los graficos de métricas utilizan las mismas férmulas de regresién que las curvas de calibracién. Para
los graficos de métricas hay dos férmulas adicionales, promedio y mediana.

1. Abra una Results Table.

2. Seleccione una o dos columnas y luego haga clic en el icono Metric Plot. Para este ejemplo, seleccione
la columna IS Area.

Si se selecciona una columna, el grafico resultante muestra los valores de una columna como una funcién
del nimero de fila de la tabla. Si se seleccionan dos columnas, se representan los valores de las columnas
contrastados entre si. La primera de las dos columnas para seleccionar contiene los valores de x y la segunda
los valores dey.

3. Haga clic con el boton derecho en el panel de grafico y, a continuacion, haga clicen Show Legend para
ver una explicacién de los simbolos utilizados por el grafico.

Figura 14-30 Grafico de métricas

Crear columnas personalizadas

1. Con una Results Table abierta y activa, haga clic con el botdn derecho y luego clic en Add Custom
Column.

Se agrega una columna al final de la tabla.
2. Escriba el nombre de la columna en el cuadro de didlogo Custom Column Name.
3. Haga clicen OK.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
120/ 171 [VD-IDV-06-0904-ES-C



Tutorial de flujo de trabajo de analisis de cuantificaciéon

Acerca de los archivos de métodos de cuantificacion y métodos
integrados

Los métodos de cuantificacion se pueden crear usando una de las siguientes opciones:

o Utilizar el Quantitation wizard.

o Editar un método existente en el Quantitation wizard con la casilla de verificacion Edit seleccionada.
e Abrir y editar un método de cuantificacion existente.

Los métodos de cuantificacion estan guardados en la carpeta Quantitation Method.

Cuando se crea una Results Table, el método de cuantificacién usado para crear la Results Table esta
incluido en la Results Table. Edite el método de cuantificacién integrado; sin embargo, cualquier cambio
en el método de cuantificacién se aplica solamente al método integrado en la Results Table y no a los
métodos de la carpeta Quantitation Method.

iSugerencia! Este método integrado modificado se puede exportar para usarlo mas adelante.
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Parametros del algoritmo de
integracion A

Parametros del algoritmo de integracion
SignalFinder

El SignalFinder™ construye un modelo de pico utilizando la muestra seleccionada al crear un nuevo método
de cuantificacion. Este modelo describe la forma del pico seleccionado, utilizada para preparar el algoritmo.

Figura A-1 Cuadro de dialogo Integration Defaults

Integration Defaults @

Integration Algorithm: -

Expected AT: 0.0 min
AT Half Window: 30.0 $eC
Update Expected RT: Mo -

[v Report Largest Peak

Min. Peak Height: 000

¥ Use saturation Correction
Saturation Threshold: 3.5E=006

5N Threshold: 2.0

Integration Parameters
Confidence Threshold:  |50.0 %

I¥ Use GlobalBaseline

¥ Allow Non-LinearBaseline

oK | s |
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Parametros del algoritmo de integracion

Etiqueta

Descripcion

Integration Algorithm

El algoritmo de integracion seleccionado.

Expected RT

El tiempo de retencion esperado en minutos. Esta opcion estd inicialmente definida
con el tiempo de retencién del pico mas grande del cromatograma para la muestra
representativa que se utilizd para construir el método de cuantificacion. Este campo
no es editable. Se actualiza en funcién del compuesto en el método de cuantificacion.

RT Half Window

La mitad de la ventana del tiempo de retencion total en segundos. Para detectar y
registrar un pico, la diferencia entre el apice y el tiempo de retencion esperado debe
ser inferior o igual a este valor.

Update Expected RT

Indica si el tiempo de retencién esperado debe ajustarse sobre la marcha utilizando
otros componentes. Hace uso de informacion adicional para compensar los cambios
en el tiempo de retencion de muestra a muestra. Las opciones son:

* No: se utiliza el tiempo de retencién esperado tal cual esta.

* Group: aplicable para componentes que se han asignado a grupos para los que
todos los componentes para un determinado grupo tienen el mismo tiempo de
retencion (es decir, diferentes transiciones para el mismo compuesto). Se actualiza
el tiempo de retencion con la posicion de la superposicién maxima de los
cromatogramas individuales para el grupo (para una muestra determinada) dentro
de la ventana de tiempo de retencién. La idea es configurar el tiempo de retencion
esperado al tiempo de retencion probable para el componente de interés real
(donde se espera que haya un pico en cada cromatograma).

Si hay al menos dos patrones internos definidos para un grupo, entonces solo se
utilizan sus cromatogramas para determinar el nuevo tiempo de retencion. En caso
contrario, se utilizan todos los cromatogramas para el grupo. La intencién es utilizar
solo aquellos cromatogramas para los que el componente tenga mayor probabilidad
de estar presente a un nivel razonable.

e |S: para analitos que utilicen un patrén interno, se determina en primer lugar el
tiempo de retencion real del pico del patrén interno (para la muestra
correspondiente). El tiempo de retencién esperado para el analito se determina
multiplicando el tiempo de retencién especificado por la proporcion del tiempo
de retencién real frente al esperado para el patron interno. En ocasiones se alude
a esta funcion como tiempo de retencién relativo.

Nota: Esta opcion no se aplica a patrones internos ni a analitos que no utilizan un
patron interno.
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Parametros del algoritmo de integracion

Etiqueta

Descripcion

Report Largest Peak

Si se encuentra mas de un pico en un cromatograma, dentro de la ventana de tiempo
de retencién y cumpliendo con la anchura y altura minimas, este parametro controla
qué pico se registra. Cuando esta casilla de verificacion esta seleccionada, se registra
el pico con el area mas grande. Cuando esta casilla de verificacion no esta
seleccionada, se registra el pico con el tiempo de retencién mas préximo al tiempo
esperado.

Se recomienda activar esta funcién a no ser que los tiempos de retencion sean muy
reproducibles.

Min. Peak Height

Este parametro no afecta a la integracion. Se utiliza solo para los informes. Cualquier
pico potencial que sea menos intenso que este valor no se considera de interés y no
se utiliza.

Use Saturation
Correction

Cuando el algoritmo detecta que un pico esta saturado, utiliza el modelo para predecir
el aspecto del pico si el detector no esta saturado. Esto hace que el perfil se extienda
por encima del apice del pico hasta aproximadamente la respuesta que se hubiera
obtenido si no se hubiera saturado el detector. Esto puede ampliar el rango dinamico
lineal de las curvas de calibracion. Esta opcion esta disponible solamente cuando se
configuran los valores predeterminados del algoritmo general y no durante la creacién
del método de cuantificacion o la revision de picos individual, ya que no es Gtil usar
esta configuracion para algunos picos solamente.

Saturation Threshold

Los picos por encima de este umbral se consideran saturados. Este valor depende del
detector.

SIN Threshold Este parametro no afecta a la integracion. Se utiliza solo para los informes. Los picos
por debajo del umbral no se registran.
Confidence Threshold | Se utiliza para filtrar picos potenciales que son falsos positivos. El valor predeterminado

es 50 %, que es normalmente adecuado. Sin embargo, se puede utilizar un valor mas
alto para los datos con mucho ruido o para datos en los que el ancho del pico tiene
una variacion considerable de muestra a muestra.

Use Global Baseline

Seleccione esta opcion para utilizar el cromatograma entero como la linea de referencia.
Si la casilla de verificacion no esta seleccionada, el software evalta localmente los
cambios realizados en la linea de referencia.

Allow Non-Linear
Baseline

Seleccione entre una linea de referencia lineal o no lineal. Una linea de referencia no
lineal estima la linea de referencia debajo de cada pico. Una linea de referencia lineal
encaja una linea entre los puntos en el principio y el final de ese grupo especifico de
picos.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3
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Parametros del algoritmo de integracion

Parametros

Figura A-2 Cuadro de

del algoritmo de integracion MQ4

dialogo Integration Defaults

e

Integration Defaults

Gaussian Smooth Width:
Expected RT:

BT Half Window:

Update Expected RT:

[v Report Largest Peak
Min. Peak Width:

Min. Peak Height:

Integration Parameters
Moise Percentage:

Baseline Sub. Window:

Integration Algorithm: [[FEEEEGEGEN ~

-,

(]

IF points
0.0 min
30.0 sec

Mo -

|37 points
0.0

400 %
.00 min

Peak Splitting 2 points
ok | Cancel |
Etiqueta Descripcion
Integration Algorithm El algoritmo de integracion seleccionado.

Gaussian Smoothing
Width

Se aplica un algoritmo de suavizado gaussiano estandar con una mitad de anchura
igual al valor especificado (en puntos). Para cromatogramas con ruido, un valor
cercano a la anchura real del pico (a media altura) es una buena opcién. Para
datos con menos ruido se puede utilizar un valor mas pequefio.

Expected RT

El tiempo de retencion esperado, en minutos. Esta opcion estd inicialmente
definida con el tiempo de retencion del pico mas grande del cromatograma para
la muestra representativa que se utilizé para construir el método de cuantificacion.

RT Half Window

La mitad de la ventana del tiempo de retencion total en segundos. Para detectar
y registrar un pico, la diferencia entre el apice y el tiempo de retencion esperado
debe ser inferior o igual a este valor.

Guia de referencia
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Parametros del algoritmo de integracion

Etiqueta

Descripcion

Update Expected RT

Indica si el tiempo de retencion esperado debe ajustarse sobre la marcha utilizando
otros componentes. Hace uso de informacion adicional para compensar los
cambios en el tiempo de retencion de muestra a muestra. Las opciones son:

¢ No: se utiliza el tiempo de retencion esperado tal cual esta.

e Group: aplicable para componentes que se han asignado a grupos para los
que todos los componentes para un determinado grupo tienen el mismo
tiempo de retencion (es decir, diferentes transiciones para el mismo
compuesto). Se actualiza el tiempo de retencion con la posicion de la
superposicion maxima de los cromatogramas individuales para el grupo (para
una muestra determinada) dentro de la ventana de tiempo de retencién. La
idea es configurar el tiempo de retencion esperado al tiempo de retencion
probable para el componente de interés real (donde se espera que haya un
pico en cada cromatograma).

Si hay al menos dos patrones internos definidos para un grupo, entonces solo se
utilizan sus cromatogramas para determinar el nuevo tiempo de retencion. En
caso contrario, se utilizan todos los cromatogramas para el grupo. La intencion
es utilizar solo aquellos cromatogramas para los que el componente tenga mayor
probabilidad de estar presente a un nivel razonable.

e |S: para analitos que utilicen un patrén interno, se determina en primer lugar
el tiempo de retencidn real del pico del patrdn interno (para la muestra
correspondiente). El tiempo de retencion esperado para el analito se determina
multiplicando el tiempo de retencion especificado por la proporcion del tiempo
de retencion real frente al esperado para el patrén interno. En ocasiones se
alude a esta funciéon como tiempo de retencion relativo.

Report Largest Peak

Si se encuentra mas de un pico en un cromatograma, dentro de la ventana de
tiempo de retencion y cumpliendo con la anchura y altura y minima, este
parametro controla qué pico se registra. Cuando esta casilla de verificacion esta
seleccionada, se registra el pico con el area mas grande. Cuando esta casilla de
verificacion no esta seleccionada, se registra el pico con el tiempo de retencién
mas préximo al tiempo esperado.

Se recomienda activar esta funcién a no ser que los tiempos de retencion sean
muy reproducibles.

Min. Peak Height

Este parametro no afecta a la integracion. Se utiliza solo para los informes.
Cualquier pico potencial que sea menos intenso que este valor no se considera
de interés y no se utiliza.

Min. Peak Width

Cualquier pico potencial que sea mas estrecho que este valor se interpreta como
ruido y no se utiliza.
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Parametros del algoritmo de integracion

Etiqueta

Descripcion

Noise Percentage

Este parametro se utiliza para estimar el nivel de ruido en los cromatogramas. El
porcentaje especificado de los puntos de datos con la intensidad mas baja se
considera ruido.

Los valores tipicos oscilan entre el 20 % y el 60 %. Si los picos pequefios no se
detectan en presencia de picos de mayor tamafio, debe disminuirse este valor.

Baseline Sub. Window

Después del suavizado, pero antes de realizar otro procesamiento, se sustrae la
linea de referencia de los cromatogramas para eliminar los salientes en los datos.
Para cada punto de datos, la linea de referencia se calcula con los puntos de
datos a la izquierda y a la derecha del punto actual con intensidad minima (dentro
de la ventana de sustraccion).

El valor exacto de este parametro no es de importancia critica, siempre que esté
definido al menos con un tamafo varias veces mayor que el ancho esperado de
los picos.

Peak Splitting

Este parametro controla si se detecta un pico potencialmente ruidoso como un
Unico pico o como dos (o mas) picos independientes. Si la «caida» entre dos picos
potenciales es inferior al valor especificado, se detecta un Gnico pico. En caso
contrario, se detectan dos.

Al establecer este parametro con un valor alto, se evitara que se dividan y se
detecten los picos con ruido como dos picos independientes. No obstante, debe
utilizarse un valor mas bajo en caso de que haya dos picos distintos de elucién
cercanos (solapandose).
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Ecuaciones de regresidon B

Esta seccion describe las ecuaciones utilizadas para calcular las curvas de regresion. En las siguientes ecuaciones,
x representa la concentracion del analito para muestras Standard, y representa el area o la altura del pico
correspondiente. Las variables exactas utilizadas para la regresion dependen de si se estd utilizando un patrén
interno y si el area o la altura del pico se utilizan de acuerdo con la Tabla B-1.

Tabla B-1 Variables de regresion

¢Se ha ¢Se ha X y
utilizado utilizado el
patron area?
interno?
Si Si C,/Cy/DF Al A
Si No C,/C,/DF H, / Hi
No Si C,/ DF A,
No No C,/ DF H,
donde:

e (, = concentracion real del analito

¢ (= concentracion del patron interno
e DF = factor de dilucién

e A, = area de pico del analito

* A = area de pico del patron interno
* H, = altura de pico del analito

® Hj = altura de pico del patr6n interno
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Ecuaciones de regresion

Factores de ponderaciéon

La Tabla B-2 muestra cémo se calcula el factor de ponderacion (w en las ecuaciones siguientes) para cada
uno de los siete tipos de ponderacion.

Tabla B-2 Factores de ponderacion

Tipo de ponderacion |Ponderaciéon (w)

Ninguno Siempre 1,0.

1/x Si x| < 10”, entonces w = 10, Sino, w =1/ |-

1/%° Si x| < 10, entonces w = 10'". Sino, w=1/x%

1V/m Si y] < 10°®, entonces w = 10%. Sino, w=1/1y].

1 /y2 Sily| < 108 entonces w =10"®. Sino, w =1 /yz.

In x Si x < 0, entonces se genera un error. Si x < 10”, entonces w = In 10°. Si o,
w = |In x|

Iny Siy <0, entonces se genera un error. Siy < 108, entonces w = In 108, Si no,
w=|[Iny|.

Regresiones

Esta seccidn proporciona las ecuaciones para cada uno de los tipos de regresion. En las ecuaciones siguientes,
las variables «x», «y» y «w» tienen la definicion especificada anteriormente. Se calculan todas las sumas para
todas las muestras de tipo Standard, salvo las muestras Standard marcadas como no utilizadas.

El coeficiente de correlacion se calcula de la manera siguiente:

Ia {Z 'II.'Z 'il.:1.'_'|.': - Z 'I.l'__'i'z 'I-1.:1.': } 1:1 .DJ D_“ h

donde:

D, = Zu-z wy? (Z u'_r}lz

yc = valor de y calculado con la ecuacion correspondiente que se detalla a continuacion

D'_M Z n'z “‘:‘-:: {Z Wy, J:
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Ecuaciones de regresion

Linear

La ecuacion de calibracion lineal es la siguiente:
y=mx+b

La pendiente y la interseccion se calculan asi:
m I:E'r W z WXy z n.rz wy ) D,

b {Z Wt Z Wy z I.\'_'L'E l|.'.\'_1'-: s

donde:

D =% wy wx (Z wx)

Lineal a cero

La ecuacion de calibracion lineal a cero es la siguiente:
y = mx

La pendiente se calcula asi:

m Z Wxy Z WX

Factor de respuesta promedio

La calibracion del factor de respuesta promedio es:
y = mx

Esta es la misma ecuacion para el caso de lineal a cero. Sin embargo, la pendiente se calcula de forma diferente:
m Z w(y/x) Zw

y la desviacion estandar del factor de respuesta como:

o \'{'n!i' (n-1)) Z w

donde:

D=%wy wy'/x? [Zn'_r xf

Nota: Los puntos cuyo valor x es cero se excluyen de las sumas.

Si en la linea de puntos hay algunas rectas y algunas curvas, utilice la regresion de potencia en vez de la lineal
o cuadratica para generar una linea que se encuentre entre estos ajustes.
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Ecuaciones de regresion

Cuadratica

La ecuacion de calibracion cuadratica es la siguiente:
y= azx2 +aX + 3

Los coeficientes polinomiales se calculan asi:

ay = (by/by - bs/b3) 7 (by/bg - by/bs)

a; = bs/bs - a;by/bs

a.=[wy -aXwx -a.Xwx’ ) Tw
donde:

b=Twx 'Tw - Zwx T wx
bi=Zwx /Zw-Zwx /L

b= wx (w2 WY Y wx

b= Zwx Zwx ~Zwx Zwx

b= T wx Ewx - Zux Zwx’

b =Iwxy 'Tux - Twxy T wx

Potencia

La ecuacion de calibracion de la funcion de potencia es:
y=ax

Las ecuaciones para la calibracion lineal se utilizan como se ha descrito anteriormente para calcular la pendiente
(m) y la interseccion (b), excepto que en estas ecuaciones x se sustituye por In x e y se sustituye por Iny. Una
vez hecho esto, a y p se calculan asi:

b
a=e
p=m

Si alguno de los valores de x 0 y son negativos o cero, se notifica un error.

Wagner

La ecuacion de calibracion Wagner es la siguiente:
Iny=a,(In x)2 +2aq (Inx) + ag

Las ecuaciones para la calibracién cuadratica se utilizan como se ha descrito anteriormente para calcular ung,
un, y un,, excepto que en estas ecuaciones x se sustituye por In x e y se sustituye por In y.

Si alguno de los valores de x 0 y son negativos o cero, se notifica un error.
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Ecuaciones de regresion

Hill
La ecuacion de calibracién Hill es la siguiente:
y=(a+bx")/(c+x"

No es posible proporcionar una funcion analitica para resolver a, b, c y n. En lugar de eso, los coeficientes se
determinan usando el método iterativo Levenberg-Marquardt.

Calcular las concentraciones finales

Esta seccion explica como calcular la concentracion final a partir de las ecuaciones de regresion resultantes,
usando la concentracion de los patrones internos y el factor de dilucion usado en la concentracién original.

Lineal
x=(y—-b)/m

Lineal a cero y factor de respuesta promedio

X=y/m

Cuadratica
x=(-a; (a12 -4 xa,x(@y-y) 0'5) /(2 x a2)

e Silas raices +y - estan dentro del rango de los patrones, entonces se genera un error, ya que no hay una
solucion Unica.

¢ Siexactamente una de las dos raices esta dentro del rango de concentracion de los patrones, entonces se
registra ese valor.

e Si ambas raices estan por debajo del patron de concentracién mas bajo, entonces se registra la raiz +.
e Si ambas raices estan por encima del patrén de concentracion mas alto, entonces se registra la raiz -.

e Sila raiz - esta por debajo del patréon mas bajo y la raiz + esta por encima del patrén mas alto, entonces
se registra la raiz - si la diferencia con el patrén de concentracion mas bajo es menor que la diferencia
entre la raiz + y la concentracion mas alta. Si no, se registra la raiz +.

Potencia

X:(y/a)(1/p)

Wagner

La misma ecuacion para el caso cuadratico se utiliza para el calculo principal, salvo que x se sustituye por In
x e y se sustituye por Iny.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3 Guia de referencia
132 /171 [VD-IDV-06-0904-ES-C



Ecuaciones de regresion

Hill

x=(a-yxq/ly-b)T"
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Reports C

Esta seccion describe cdmo usar la funcionalidad de generacion de informes del software para crear informes
con formato a partir de las Results Tables.

Crear informes

Este software utiliza documentos de Microsoft Word como plantillas predefinidas. Al crear un informe, los
valores se extraen de la tabla de resultados mas reciente y de los archivos asociados.

Los usuarios son los responsables de validar plantillas personalizadas. El usuario puede editar el formato de
ndmero en el editor de plantillas de informes. Si el formato de nimero no esta especificado en la plantilla, en
el informe se utiliza el formato de Column Setting de la Results Table. Asegurese de que esta usando
el nimero correcto de posiciones decimales.

Las formas controladas de generar datos de salida desde el software consisten en exportar Results Tables,
transferir a LIMS y crear informes. Los demas métodos de generacion de datos, como copiar y pegar de las
Results Tables, no estan controlados. Los usuarios no deberian utilizar los métodos de salida no controlados
para fines regulados.

Desplacese a cualquier carpeta para acceder a ella y almacenar datos. Las ubicaciones anteriores desde las
que se abrieron las plantillas y se guardaron los informes se abren de manera predeterminada.

1. Abra una Results Table.

2. Haga clicen File > Create Report and Save Results Table.

Figura C-1 Cuadro de dialogo Create Report

L] Create Report @
@
Report template: @ Secured: Analyte Report Summary +| Openin'word...

geratﬁd report file: | Set@

™ Generate all images in black and white @

gt ot Coword C HTML @ POF © csv (6)

™ Creste an individusl report for each sample (Recommended for large reports)

(@) OK Cancel ®i4
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Elemento | Descripcion

1 Report template: seleccione una plantilla de la lista..

2 Open in Word: haga clic para abrir la plantilla de informe especificada directamente en
Microsoft Word y verificarla o editarla.

3 Generated report file: muestra el nombre del archivo de informe.

4 Set: haga clic para especificar el nombre de archivo del informe que se vaya a generar.

5 Generate all images in black and white: seleccione la casilla de verificacién para imprimir
en blanco y negro.

6 Output Format: Word, HTML, PDF o CSV. El formato PDF es el mas seguro, ya que no se
puede editar el informe.

7 Create an individual report for each sample (Recommended for large reports): haga clic para
crear un informe individual para cada muestra

8 Haga clic en OK para imprimir el informe.

9 Haga clic en Cancel para cerrar el cuadro de dialogo sin crear un informe.

3. Seleccione una plantilla de la lista Report template. Las plantillas de informe se guardan en las siguientes

ubicaciones:

e Para Windows 7y 10: C:\ProgramData\AB SCIEX\MultiQuant\Reporter.

Consulte Plantillas de informes en la pagina 136 para ver una descripcion de las plantillas.

4. Haga clic en Set para crear el nombre y ubicacién del informe.

5. Haga clic en OK para generar el informe.

Crear plantillas de informes personalizadas

Las formas controladas de generar datos de salida desde el software consisten en exportar Results Tables,
transferir a LIMS y crear informes. Los demas métodos de generacion de datos, como copiar y pegar de las
Results Tables, no estan controlados. Los usuarios no deberian utilizar los métodos de salida no controlados
para fines regulados.

1. Abra o cree una Results Table.

2. Haga clicen File > Create Report and Save Results Table.
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Figura C-2 Cuadro de dialogo Create Report

L] Create Report ﬁ
@
Report template: @ Secured: Analyte Report Summary +| Openin'word...

geratﬁd report file: | Set@

™ Generate all images in black and white @

gt ot Coword C HTML @ POF © csv (6)

™ Creste an individusl report for each sample (Recommended for large reports)

(@) OK Cancel ®i4

Elemento | Descripcion

1 Report template: seleccione una plantilla de la lista..

2 Open in Word: haga clic para abrir la plantilla de informe especificada directamente en
Microsoft Word y verificarla o editarla.

3 Generated report file: muestra el nombre del archivo de informe.

4 Set: haga clic para especificar el nombre de archivo del informe que se vaya a generar.

5 Generate all images in black and white: seleccione la casilla de verificacién para imprimir

en blanco y negro.

6 Output Format: Word, HTML, PDF o CSV. El formato PDF es el mas seguro, ya que no se
puede editar el informe.

7 Create an individual report for each sample (Recommended for large reports) : haga clic
para crear un informe individual para cada muestra

8 Haga clic en OK para imprimir el informe.

9 Haga clic en Cancel para cerrar el cuadro de didlogo sin crear un informe.

3. Seleccione una plantilla de la lista Report template.

4. Haga clicen Open in Word.

Se abre la plantilla docx y se muestra el editor de plantillas Reporter a la derecha. El editor de plantillas
se rellena de forma automatica con la informacion de etiquetas.

5. Edite la plantilla seglin sea necesario.

6. Guarde la plantilla.

Plantillas de informes

La tabla siguiente describe las plantillas disponibles en <unidad>:\ProgramData\AB SCIEX\MultiQuant\Reporter.
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Cuando se crea una plantilla personalizada, el usuario es responsable de validarla. El usuario puede editar el
formato de niimero en el editor de plantillas de informes. Si el formato de niimero no esta especificado en la
plantilla, en el informe se utilizara el formato del cuadro de didlogo Results Table Column Settings. Es
responsabilidad del usuario validar la plantilla de informe personalizada.

Algunas plantillas de informe utilizan consultas. Los usuarios pueden crear consultas utilizando férmulas de
Microsoft Excel para evaluar, manipular y presentar los datos de la tabla de resultados en un informe. La
etiqueta MetaField de la plantilla de informe indica al informe el nombre del archivo query que debe usar.
Para utilizar las consultas, hay que especificar el nombre del archivo de la consulta en la etiqueta MetaField
de la plantilla de informe. Las consultas también deberan tener la extension «.query» para que se reconozcan
como tales. Las consultas se deberan guardar en la carpeta de Reporter en la que se guardan las plantillas de
informe.

Recomendamos que el usuario valide los resultados generados cuando se haga uso de una plantilla Reporter,
especialmente cuando se utilicen consultas en una plantilla. Si se realizan modificaciones en la plantilla de
informe después de la validacion, se debera volver a validar la plantilla de informe. Los cambios en la plantilla
de informe incluyen cualquier modificacion realizada en etiquetas o consultas de Reporter.

Tabla C-1 Descripciones de la plantilla de informes

Plantilla Descripcion

Analyte Report Summary | Informe seguro que muestra una tabla resumen de muestras para cada analito.
Esta plantilla de informe es adecuada para una tabla de resultados con grupos

definidos.
Calibration Curves Informe que muestra informacion del archivo, tabla de estadisticas (patrones) y
Template curva de calibracién para analitos, una pagina por analito.
Metric Plot_IS Area Informe seguro que muestra, para cada patrén interno, una seccién que incluye

informacion del archivo y un gréfico de métricas del area del pico del patron interno.

Per Analyte lon Ratio | Informe seguro que muestra, para cada analito, una seccion que incluye informacion
Report de archivo, tabla de resultados, curvas de calibracién para cada analito y
cromatogramas, incluyendo el patrén interno y cada analito. Esta plantilla es
adecuada para una tabla de resultados con grupos definidos.

Per Analyte Report Informe seguro que muestra, para cada analito, una seccién que incluye informacion
de archivo, tabla de resultados, curvas de calibracién para cada analito y
cromatogramas, incluyendo el patrén interno y cada analito. Esta plantilla es
adecuada para una tabla de resultados sin grupos definidos.

Per Sample lon Ratio Informe seguro que muestra, para cada muestra, una seccion que incluye

Report informacién de archivo, informacion de muestra, tablas de resultados de analitos,
curvas de calibracion para cada analito y cromatogramas, incluyendo el patrén
interno y cada analito. Esta plantilla es adecuada para una tabla de resultados con
grupos definidos.
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Tabla C-1 Descripciones de la plantilla de informes (continuacion)

Plantilla

Descripcion

Per Sample Report

Informe seguro que muestra, para cada muestra, una seccién que incluye
informacion de archivo, informacion de muestra, tablas de resultados de analitos,
curvas de calibracién para cada analito y cromatogramas, incluyendo el patrén
interno y cada analito. Esta plantilla es adecuada para una tabla de resultados sin
grupos definidos.

Sample Report Summary

Informe seguro que muestra una tabla de resumen de analitos para cada muestra.
Esta plantilla de informe es adecuada para una tabla de resultados con grupos
definidos.

Sample Report with
Concentration
Threshold.docx

Informe que muestra, para cada muestra desconocida, informacién del archivo,
informacién de la muestra y una tabla de resumen de resultados. La tabla resumen
de resultados incluye umbrales de concentracion especificos del analito. Los analitos
se marcan como positivos si la concentracion se encuentra por encima del umbral
Esta plantilla se refiere al archivo Sample Report With Concentration
Threshold.query. El usuario puede editar el archivo de consulta para especificar
los nombres de analito, los grupos de analitos (por ejemplo, clase de compuesto)
y los umbrales de concentracion del analito.

Etiquetas de plantillas de informes

Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes

Type

Tipo de Descripcion de la etiqueta
campo

Etiquetas del esquema del proveedor de datos del software Analyst® MD

Analyte ForEach Pasa en bucle por todos los analitos, en el orden
definido en la tabla de resultados.
AnalyteGroup ForEach Pasa en bucle solamente por los diferentes

grupos de analitos. Las etiquetas TextField o
PictureField obtienen valores para el ion
cuantificador. Si las etiquetas de este tipo
contienen una etiqueta adicional For_Each
especificando el atributo Ratiolons, entonces el
bucle interno es solo para iones de cuantificador
que formen parte del grupo actual.

InternalStandard ForEach Pasa en bucle por todos los patrones internos.

QCStatistics ForEach Pasa en bucle por todas las estadisticas de
control de calidad.

Ratiolons ForEach Consulte AnalyteGroup.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Sample

ForEach

Pasa en bucle por cada muestra individual. Esto
se usa, por ejemplo, en conjuncién con una
configuracion de etiqueta TextField para insertar
el nombre de la muestra.

Statistics

ForEach

Pasa en bucle por todas las estadisticas de
patrones.

MQ_Group

ForEach

Pasa en bucle por los distintos grupos,
incluyendo grupos o subgrupos de patrones
internos. Las etiquetas TextField o PictureField
obtienen valores para el ion cuantificador. Si las
etiquetas de este tipo contienen una etiqueta
adicional For_Each especificando el atributo
Ratiolons, entonces el bucle interno es solo para
iones de cuantificador que formen parte del
grupo actual.

MQ_AnalyteRatiolons

ForEach

Consulte MQ_Group para cualificador de analito
solamente.

MQ_ISRatiolons

ForEach

Consulte MQ_Group para cualificador de patrén
interno solamente.

AnalyteRatio

PictureField

Muestra las superposiciones de cromatogramas
de cuantificador y cualificador del subgrupo de
analitos. Muestra la linea continua del medio
para indicar la proporcion de iones esperada. La
linea media = altura del pico del cuantificador
X proporcion de iones esperada. Muestra los
limites superior e inferior del rango de
proporcion de iones aceptable con lineas de
puntos. Limite inferior = altura de pico del
cuantificador x proporcion de iones esperada x
((100-tolerancia)/100). Limite superior = altura
de pico del cuantificador x proporcion de iones
esperada x ((100-+tolerancia)/100).

AnalyteRatioNoLines

PictureField

Muestra las superposiciones de cromatogramas
de cuantificador y cualificador del subgrupo de
analitos sin las lineas.

Calibration

PictureField

Muestra la curva de calibracion del analito.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

IS_AnalyteRatio

PictureField

Muestra las superposiciones de cromatogramas
de cuantificador y cualificador del subgrupo del
patron interno. Muestra la linea continua del
medio para indicar la proporcion de iones
esperada. La linea media = altura del pico del
cuantificador x proporcion de iones esperada.
Muestra los limites superior e inferior del rango
de proporcion de iones aceptable con lineas de
puntos. Limite inferior = altura de pico del
cuantificador x proporcion de iones esperada x
((100-tolerancia)/100) Limite superior = altura
de pico del cuantificador x proporcion de iones
esperada x ((100+tolerancia)/100)

IS_AnalyteRatioNoLines

PictureField

Muestra las superposiciones de cromatogramas
de cuantificador y cualificador del subgrupo del
patron interno sin las lineas.

IS_PeakReview

PictureField

Muestra el cromatograma del patron interno.

Overlay_All_XIC

PictureField

Muestra la superposicion de los cromatogramas
de todos los analitos de la muestra.

Overlay_All_XIC_with_IntStds

PictureField

Muestra la superposicion de los cromatogramas
de todos los analitos y patrones internos de la
muestra.

Overlay_AlI_XIC_with_IntStds_NoLegend

PictureField

Muestra la superposicién de los cromatogramas
de todos los analitos y patrones internos de la
muestra, sin la leyenda.

Overlay_All_XIC_NoLegend

PictureField

Muestra la superposicién de los cromatogramas
de todos los analitos de la muestra, sin la
leyenda.

PeakReview

PictureField

Muestra el cromatograma del analito.

TIC

PictureField

Muestra el TIC de la muestra.

Acquisition_Date

TextField

Fecha en la que se adquirié la muestra.

Muestra la «Fecha y hora de adquisicion».

Acquisition_ Duration_Minutes

TextField

Muestra el periodo de tiempo de los datos
adquiridos de la muestra, en minutos.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Acquisition_Method

TextField

Método de adquisicion utilizado para adquirir
los datos de la muestra.

Muestra el «Nombre del método de
adquisicion».

Analyte_AnalyteAnnotation

TextField

Muestra el «Comentario del componente».

Analyte_AnalyteCorrelation

TextField

Muestra el valor R de la regresion.

Analyte_AnalyteRegression

TextField

Muestra la ecuacion de regresién, incluyendo el
valor R y ponderacion.

Analyte_Concentration

TextField

Concentracion real del analito, tal como la
definio el usuario en la tabla de resultados.

Muestra la «Concentracion real».

Analyte_Expected_RT

TextField

Tiempo de retencién esperado para un
determinado analito, en minutos.

Muestra el «Tiempo de retencién esperado».

Analyte_Integration_Type

TextField

Tipo de integracion utilizado para unos picos
determinados del analito. Los picos se pueden
integrar manualmente o mediante los
parametros disponibles.

Muestra el «Tipo de integracion».

Analyte_IS_Area_Ratio

TextField

Proporcion del area del pico del analito respecto
al area del pico de una solucion del patrén
interno. Se calcula con Area del pico del analito
/ Area de picos del patrén interno.

Muestra la «Proporcion de area».

Analyte_IS_Height_Ratio

TextField

Proporcion de la altura en recuentos por sequndo
(cps) del area del pico del analito respecto a la
altura del pico de una solucién del patron
interno. Se calcula con Altura del pico del analito
/ Altura del pico del patrén interno.

Muestra la «Proporcion de altura».

Analyte_Mass_Ranges

TextField

Transicion de MRM definida por el usuario para
un analito, definida en el método de adquisicion
utilizado.

Muestra la «Informacion de masa».
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Analyte_Peak_Area

TextField

Area del pico de un analito en un cromatograma.

Muestra el «Area».

Analyte_Peak_Height

TextField

Altura del pico del analito, expresada en
recuentos por segundo (cps).

Muestra la «Altura».

Analyte_Peak_Name

TextField

Nombre definido por el usuario asignado a unas
determinadas muestras al crear la tabla de
resultados.

Muestra el «Nombre del componente».

Analyte_Peak_Width

TextField

La anchura del pico del analito, expresada en
minutos.

Muestra la «Anchura total».

Analyte_Peak_Width_at_50%_Height

TextField

La anchura al 50 % de la altura del pico de un
analito, expresada en minutos.

Muestra la «Anchura al 50 %».

AnalyteQuantPeak_info

TextField

Muestra la informacion de integracion,
incluyendo algoritmo y parametros.

Analyte_QTY

TextField

Cantidad de analito, calculada a partir de la
concentracion calculada de analito y la relacién
peso/volumen (por ejemplo, ng de analito por
gramo de muestra).

Muestra la «Calidad».

isCurrentAnalyteQuantifier

TextField

Es el primer analito del grupo.

Analyte_Processing_Alg

TextField

Muestra el algoritmo de integracion.

Analyte_Retention_Time

TextField

Tiempo real de retencién para un analito en un
cromatograma utilizado para generar una tabla
de resultados.

Muestra el «Tiempo de retencion».

Analyte_R_Squared

TextField

2 »
Muestra el valor R “ de la regresion.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Analyte_RT_Window

TextField

Intervalo de tiempo, expresado en segundos, en
el que se espera que aparezca un pico de analito.
El centro de este intervalo es el tiempo de
retencion esperado para el analito.

Muestra el valor «Media ventana de tiempo de
retencion» de los parametros de integracion.

Analyte_Signal_To_Noise

TextField

La relacion sefial/ruido para un pico determinado
del analito.

Muestra la «Relacion senal/ruido».

Analyte_Slope_of_Baseline

TextField

Pendiente de la linea de referencia de un analito,
expresada en porcentaje de intensidad/minutos.

Muestra la «Pendiente de la linea de referencia»
del analito.

Analyte_Start_Scan

TextField

Analisis de inicio del analito.

Analyte_Start_Time

TextField

El momento en el que comienza el pico del
analito, expresado en minutos.

Muestra el «Tiempo de inicio».

Analyte_Stop_Scan

TextField

Analisis de finalizacion del analito.

Analyte_Stop_Time

TextField

El momento en el que finaliza el pico del analito,
expresado en minutos.

Muestra el «Tiempo final».

Analyte_Unit

TextField

Unidades utilizadas para representar la
concentracién para los analitos. La unidad
estandar para las tablas de resultados es ng/ml.

Muestra las «Unidades de concentracion».

Analyte_Use_Record

TextField

Casilla seleccionable que determina si se va a
utilizar un registro determinado para los analisis
posteriores, como de curvas de calibracion.

Muestra «Usado».

Analyte_Count

TextField

Muestra el nimero total de analitos.

Analyte_Index

TextField

Muestra el nimero de orden del analito en la
muestra, empezando desde 0.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Calculated_Accuracy

TextField

Precision del pico del analito, derivada de
comparar la concentracion real del analito con
la concentracion calculada del analito.

Muestra la «Precision».

Calculated_Concentration

TextField

La concentracion calculada del pico del analito

®
llevada a cabo por el software Analyst- MD
mediante el uso del area de picos.

Muestra la «Concentracion calculada».

Calculated_Relative_Retention_Time

TextField

Tiempo de retencion para un analito o un
registro determinado del patron interno en una
tabla de resultados.

Muestra el «Tiempo de retencion relativo».

IS_Concentration

TextField

Concentracion real de un patrén interno, tal
como la definiod el usuario en la tabla de
resultados.

Muestra la «Concentracién real del patrén
interno».

IS_Expected_RT

TextField

El tiempo de retencién esperado de un pico
detectado, en minutos.

Muestra el «Tiempo de retencion esperado de
patron interno».

IS_Integration_Type

TextField

Tipo de integracion utilizado para unos picos

determinados del patron interno. Los picos se
pueden integrar manualmente o mediante los
parametros disponibles.

Muestra el «Tipo de integracion de patron
interno».

IS_Mass_Ranges

TextField

Transicion de MRM definida por el usuario para
un patron interno, definida en el método de
adquisicion utilizado.

Muestra la «Informacion de masa de patrén
interno».

IS_Peak_Area

TextField

Area del pico para un patrén interno.

Muestra el «Area de patrén interno».
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

IS_Peak_Height

TextField

Altura del pico del patrén interno, expresada en
recuentos por segundo (cps).

Muestra la «Altura de patron interno».

IS_Peak_Name

TextField

Nombre definido por el usuario asignado a un
determinado patrén interno cuando se crea la
tabla de resultados.

Muestra el «Nombre de patron interno».

IS_Peak_Width

TextField

La anchura del pico del analito, expresada en
minutos.

Muestra la «Anchura total de patron interno».

IS_Peak_Width_at_50%_Height

TextField

La anchura del pico, en minutos de un pico del
patron interno a mitad de su altura, expresada
en recuentos por segundo (cps).

Muestra la «Anchura del patrén interno al
50 %n».

IS_Retention_Time

TextField

Tiempo de retencion real para un patrén interno.

Muestra el «Tiempo de retencion de patrén
interno».

IS_RT_Window

TextField

Intervalo de tiempo, expresado en segundos, en
el que se espera que aparezca un pico de patron
interno. El centro de este intervalo es el tiempo
de retencion esperado para el patrén interno.

Muestra el valor de «Media ventana de tiempo
de retencion» de los parametros de integracion
para el patron interno.

ISQuantPeak_Info

TextField

Muestra la informacion de integracion,
incluyendo algoritmo y parametros.

IS_Signal_To_Noise

TextField

Relacion sefal/ruido de un pico del patrén
interno.

Muestra la «Relacién sefal/ruido de patron
interno».

IS_Slope_of_Baseline

TextField

Pendiente de la linea de referencia de un patrén
interno, expresada en porcentaje de intensidad/
minutos.

Muestra la «Pendiente de la linea de referencia»
del patrén interno.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type Tipo de Descripcion de la etiqueta
campo
IS_Start_Scan TextField Andlisis de inicio del patrén interno.
IS_Start_Time TextField El momento en el que comienza el pico del
patron interno, expresado en minutos.
Muestra el «Tiempo de inicio de patrén interno».
IS_Stop_Scan TextField Tiempo de parada del patrén interno.
IS_Stop_Time TextField El momento en el que finaliza el pico del patron
interno, expresado en minutos.
Muestra el «Tiempo final de patron interno».
IS_Units TextField Unidades utilizadas para representar la
concentracion para los patrones internos. La
unidad estandar para las tablas de resultados es
ng/ml.
Muestra las «Unidades de concentracién» para
el patron interno.
MQ_Accuracy_Tolerance_LLOQ TextField Muestra el valor de la max. tolerancia de
precision para LLOQ en el cuadro de didlogo
Outlier Setting del método de cuantificacion.
MQ_Accuracy_Tolerance_STD TextField Muestra el valor de la max. tolerancia de
precision para patrones en el cuadro de didlogo
Outlier Setting del método de cuantificacion.
MQ_Accuracy_Tolerance_QC TextField Muestra el valor de la max. tolerancia de
precision para controles de calidad en el cuadro
de dialogo Outlier Setting del método de
cuantificacion.
MQ_Analyte_Group_Name TextField Muestra el nombre del grupo del analito.
MQ_Created_With TextField Muestra el nombre del producto que se usé para
generar el informe.
MQ_Expected_lon_Ratio TextField Muestra la «Proporcién de iones esperada».
MQ_Group_Index TextField Muestra el nimero de orden del grupo en la
muestra, empezando desde 1. Usar con el bucle
ForEach MQ_Group.
MQ_Group_Name TextField Muestra el nombre del grupo. Usar con el bucle
ForEach MQ_Group.
MQ_lon_Ratio TextField Muestra la «Proporcion de iones».
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Reports

Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type Tipo de Descripcion de la etiqueta
campo
MQ_lonRatio_Tolerance TextField Muestra el valor de la max. tolerancia de
proporcion de iones para el analito en el cuadro
de dialogo Outlier Setting del método de
cuantificacion.
MQ_IS_Group_Name TextField Muestra el nombre del grupo del patrén interno.
MQ_IsRowHidden TextField Muestra la fila oculta de la tabla de resultados.
MQ_Lower_Limit_Concentration TextField Muestra el valor del limite inferior de
concentracion calculada en el cuadro de didlogo
Outlier Setting del método de cuantificacion.
MQ_Outlier_Reasons TextField Muestra las «Razones de valores atipicos».
MQ_Peak_Asymmetry_Factor TextField Muestra el «Factor de asimetria».
MQ_Peak_BaselineDelta_to_Height TextField Muestra la «Linea de referencia delta/altura».
MQ_Peak_End_at_10pct TextField Muestra el «Tiempo final al 10 %».
MQ_Peak_End_at_5pct TextField Muestra el «Tiempo final al 5 %».
MQ_Peak_Points_Across_Baseline TextField Muestra los «Puntos a lo largo de la linea de
referencia».
MQ_Peak_Points_Across_Half_Height TextField Muestra los «Puntos a lo largo de media altura».
MQ_Peak_Start_at_10pct TextField Muestra el «Tiempo de inicio al 10 %».
MQ_Peak_Start_at_5pct TextField Muestra el «Tiempo de inicio al 5 %».
MQ_Peak_Tailing_Factor TextField Muestra el «Factor de bajada».
MQ_Peak_Width_at_10pct TextField Muestra la «Anchura al 10 %».
MQ_Peak_Width_at_5pct TextField Muestra la «Anchura al 5 %».
MQ_Quantifier_Mass_Ranges TextField Muestra el «Rango de masas» para el
cuantificador en el grupo del analito.
MQ_Quantifier_Peak_Area TextField Muestra el «Area» para el cuantificador en el
grupo del analito.
MQ_Quantifier_Calculated_Concentration | TextField Muestra la «Concentracion calculada» para el
cuantificador en el grupo del analito.
MQ_Report_Generation_Date TextField Muestra la fecha en que se gener6 el informe,

reflejando la configuracion de cultura del
software.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type Tipo de Descripcion de la etiqueta

campo

MQ_Upper_Limit_Concentration TextField Muestra el valor del limite superior de
concentracion calculada en el cuadro de didlogo
Outlier Setting del método de cuantificacion.

Query_Name TextField Nombre de la consulta mencionada en la
plantilla de informe (si corresponde).

Record_Modified TextField Muestra «Modificado».

Reporter_Template_Name TextField Nombre de la plantilla de informe utilizada para
crear el informe.

ResultTbl_CreateDate TextField Muestra la fecha en que se cred la tabla de
resultados.

ResultTbl_IntegrAlgorithm TextField Muestra el algoritmo de procesamiento utilizado
para procesar la tabla de resultados (por
ejemplo, MQ4, SignalFinder1).

ResultTbl_Name TextField Muestra el nombre de archivo de la tabla de
resultados.

ResultTbl_ ProjName TextField Muestra el nombre del proyecto en el que se
guardd la tabla de resultados.

Sample_Comment TextField Comentario correspondiente a la muestra.
Muestra el «Comentario de la muestra».

Sample_Dilution_Factor TextField Ndmero total de unidades de volumen en las
que esta disuelta la muestra.

Muestra el «Factor de dilucion».

Sample_File_Name TextField Nombre del archivo de datos donde estan
almacenados los datos sin procesar de la
muestra especifica.

Muestra el «Nombre original del archivo».

Sample_ID TextField Valor definido por el usuario para incorporar los
ID especificos de cada muestra o analito en la
tabla de resultados.

Muestra el «ID de la muestra».

Sample_Index TextField Muestra el «indice».

Sample_Count TextField Muestra el nimero total de analitos.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Sample_InjectionVolume

TextField

Volumen de inyeccion utilizado en el procesador
de muestras automatico que se utiliza cuando
se ha inyectado la muestra original, del modo
que estd definido en el método de adquisicion.

Muestra el «Volumen de la inyeccion».

Sample_Instrument

TextField

Muestra el tipo de instrumento usado para
adquirir la muestra, que se toma del archivo wiff.

Sample_InstrumentSerialNumber

TextField

Muestra el nimero de serie del instrumento
usado para adquirir la muestra, que se toma del
archivo wiff.

Sample_Name

TextField

Nombre definido por el usuario asignado a una
determinada muestra cuando se crea la tabla de
resultados.

Muestra el «Nombre de la muestra».

Sample_Operator

TextField

Usuario que tiene la sesion iniciada en el
momento de la adquisicion.

Muestra el «Nombre del operador».

Sample_Plate_Number

TextField

Posicion de la placa de muestras utilizada en el
procesador de muestras automatico durante la
adquisicion de las muestras.

Muestra el «Numero de placa».

Sample_Rack_Number

TextField

Posicion del bastidor de muestras utilizada en
el procesador de muestras automatico durante
la adquisicion de las muestras.

Muestra el «Numero de bastidor».

Sample_Type

TextField

Valor definido por el usuario que indica de qué
tipo de muestra procede cada inyeccion. Por
ejemplo, muestra en blanco, estandar, etc.

Muestra el «Tipo de muestra».

Sample_Vial_Position

TextField

Posicion del vial definida en el lote de
adquisicion utilizado en el procesador de
muestras automatico para determinar qué vial
lleva la muestra.

Muestra el «NUmero de vial».

Sample_File_Full_Name

TextField

Muestra el nombre del archivo con la ruta
completa.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Sample_ Index _ In _ Wiff

TextField

Muestra el nimero de orden de la muestra en
el archivo wiff, empezando desde 0.

Sta_Accuracy

TextField

Precision del pico del analito, determinada por
comparacion de la concentracion real del analito
con la concentracion calculada del analito.

Muestra la «Precision».

Sta_CV

TextField

Muestra el porcentaje de varianza condicional
que indica cdmo de lejos o de cerca, en términos
porcentuales, se desvia un valor de
concentracion calculado del valor de
concentracion promedio. Calculado tomando la
desviacion estandar/promedio.

Sta_ExpectedConcent

TextField

Concentracion esperada de un analito calculada
® ,

por el software Analyst MD usando el area de

picos.

Muestra la «Concentracion real».

Sta_Mean

TextField

Muestra el valor promedio (o de media) para las
concentraciones estimadas que calcula el

®
software Analyst MD.

Sta_NumVal

TextField

Muestra el nimero de valores que conforman la
estadistica. Cuantas muestras se tienen en
cuenta cuando se calcula un promedio.

Sta_QCAccuracy

TextField

La precision determinada mediante la
comparacion de la concentracion esperada con
la concentracion real de una muestra de control
de calidad, tal como la ha definido el usuario en
la columna de tipo de muestra.

Muestra la «Precision».

Sta_QCCV

TextField

Muestra el porcentaje de varianza condicional
que indica cdmo de lejos o de cerca, en términos
porcentuales, se desvia un valor de
concentracion calculado del valor de
concentracion promedio. Calculado tomando la
desviacion estandar/promedio. Se aplica a una
muestra de control de calidad.
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Tabla C-2 Etiquetas de plantillas de informes (continuacion)

Type

Tipo de
campo

Descripcion de la etiqueta

Sta_QCExpectedConcent

TextField

Concentracion esperada para una muestra de
control de calidad, tal como la ha definido el
usuario.

Muestra la «Concentracion real» para la muestra
de control de calidad.

Sta_QCMean

TextField

Muestra el valor promedio (o de media) para las
concentraciones estimadas que calcula el
software Analyst” MD para una muestra de
control de calidad.

Sta_QCNumVal

TextField

Muestra el nimero de valores que se tienen en
cuenta para un promedio de concentracién de
muestra de control de calidad cuando se calcula
el promedio.

Sta_QCStdDev

TextField

Muestra la desviacion estandar de los valores
de concentracion para cada muestra. La
desviacion estandar representa una medicién
del alcance de un conjunto de valores a partir
del valor promedio.

Sta_StdDev

TextField

Muestra la desviacion estandar para una muestra
estandar. La desviacion estandar representa una
medicion del alcance de un conjunto de valores
a partir del valor promedio.

CUSTOM

TextField

Muestra el valor de las columnas personalizadas
de la tabla de resultados.
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Calculos de ruido relativo y
relacion sefal/ruido D

Cuando se lleva a cabo un procesamiento de datos de espectrometria de masas cuantitativo, es importante
determinar si un pico determinado es significativo o no, donde «significativo» significa tipicamente «;supera
esta sefial el ruido de fondo?».

Normalmente, la altura del pico se compara con el ruido de fondo medido en una region sin picos, donde el
ruido se calcula tipicamente como una o tres veces la desviacién estandar de los puntos de datos en este
rango. Este enfoque no es ni mucho menos ideal, por las razones siguientes:

e Es subjetivo, porque la region de ruido se selecciona manualmente.

e Podria no existir una region de fondo sin pico, o la region podria ser demasiado estrecha como para calcular
con precision el ruido.

e Elruido en la posicion del pico podria diferir mucho del de la regién de ruido seleccionada.
e El factor «uno o tres» también es subjetivo, y hay distintas recomendaciones dependiendo del experto.

e Elruido aparente se puede alterar si los datos se han preprocesado. Por ejemplo, si se han suavizado o se
ha establecido un umbral.

Utilizando el concepto de ruido relativo (Rn), es facil desarrollar un método simple para calcular el ruido
esperado en cualquier punto de los datos, para comparar contra la sefial medida. Esta es una métrica sélida
y objetiva, que se puede usar para calcular la relacion sefial/ruido (S/N) y para evaluar y comparar el rendimiento
del instrumento y del ensayo. Existen muchas aplicaciones del concepto de ruido relativo, una de las cuales
es el calculo de la S/N.

El algoritmo basico funciona de la forma siguiente:

1. Se disefa un modelo de sefial que permita al usuario calcular el ruido esperado en cualquier punto del
registro de datos, dado el nivel de sefial subyacente en ese punto.

El modelo de ruido se puede determinar a partir de consideraciones teéricas o se puede modelar a partir
de mediciones reales para un sistema particular. Para detectores con pulsimetro, la desviacién estandar
de una sefal, y por tanto del ruido esperado, es proporcional a la raiz cuadrada de la sefal y por tanto
varia con la sefal. En otros sistemas habra un componente de «ruido blanco» constante, posiblemente
combinado con un componente dependiente de la intensidad.
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Calculos de ruido relativo y relacion senal/ruido

2. Se calcula la sefial subyacente a partir de la sefial medida.

Esto se puede conseguir de muchas formas, pero la mas sencilla es generar una version suavizada de los
datos, como se muestra en la Figura D-1.

Figura D-1 Superposicion de los datos sin procesar y suavizados
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3. Se mide el ruido real a través de los datos usando todos los puntos (picos y fondo).
Esto se consigue restando el calculo de sefial subyacente de la sefial medida en cada punto de los datos
en el que la sefal suavizada se haya restado del original. Esto se conoce como el ruido delta. El rango de
ruido delta es razonablemente constante, excepto donde hay picos grandes, porque el ruido es dependiente
de la sefial y por tanto mayor donde la sefial es mas grande. Consulte la Figura D-2.

Figura D-2 Representacion de los valores de ruido delta de cada punto de datos
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Calculos de ruido relativo y relacion sehal/ruido

4. En cada punto de datos, se calcula la proporcion entre el ruido medido y el ruido esperado.

Esto es, en cada punto de datos dividimos el ruido medido en el paso 3 entre el valor que predice nuestro
modelo de ruido (en nuestro caso, la raiz cuadrada de la intensidad). Si el modelo de ruido es bueno,
entonces genera una serie de valores que en su mayor parte quedan dentro de ciertos limites, como muestra

la Figura D-3. La Figura D-3 muestra también la representacion de

Anoise/./intensity

Nota: Esto reduce la gran variacion del ruido delta y se traduce en un conjunto de valores bien definido.

Figura D-3 Modelo de ruido
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Calculos de ruido relativo y relacion senal/ruido

5. Se calculala desviacion estandar de los valores de la proporcion. Este es el Rn, una estimacion de la relacién
mas probable entre el ruido delta real y el que predecia el modelo. En la Figura D-3, esto se traduce en un
valor de 9,5.

La Figura D-4 muestra un ejemplo de cdmo el ruido relativo se puede usar para calcular la S/N.

Figura D-4 Superposicion de los datos sin procesar, estimacion de sefial subyacente y
estimacion de la linea de referencia
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/,."'
baseline = 234

Como se describia anteriormente:

noise = R, X ./ (baseline)

en este ejemplo en particular:

noise = 9.5 x /234 = 145

Si el apice del pico se usa como la sefal, entonces esto nos da una S/N de 34 (4900/145) y si se utiliza la altura
de la sefial suavizada, esto nos da entonces una S/N de 22 (3150/145).

Cuando proporciona la S/N, el algoritmo de integracion MQ4 utiliza el procedimiento descrito aquiy el apice
del pico como la sefial. Como el algoritmo de integracion SignalFinder™ esta acoplando un modelo al pico,
usa la altura del perfil empleado. Esto se traduce en que arroja una S/N mas pequefia. Sin embargo, es un
valor mas preciso, porque se ve menos afectado por los posibles picos de ruido. El algoritmo de integracién
SignalFinder tiene también un enfoque mas sofisticado para el calculo de la linea de referencia, asi que, por
estas dos razones, los valores de S/N que arrojan estos dos algoritmos no son idénticos, aunque seran
normalmente muy similares.

En resumen, si comparamos con el procedimiento habitual de calcular el ruido como la desviacion estandar
de una region de fondo, el procedimiento del ruido relativo para calcular la S/N tiene las ventajas siguientes:

e Es mucho menos subjetivo, ya que no es necesario seleccionar una regién de fondo manualmente.

e Se puede predecir una S/N mas exacta incluso si no existen regiones del cromatograma sin picos.
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Calculos de ruido relativo y relacion sehal/ruido

¢ lalinea de referencia, y por tanto el ruido, se calculan cerca del pico de interés. Esto supone una gran
diferencia con el valor de S/N arrojado, porque la region de fondo seleccionada para el procedimiento
habitual podria ser mucho mas silenciosa que el fondo cercano al pico. Como se describia anteriormente,
la S/N calculada usando el procedimiento de Relative Noise podria dar valores mas pequefios que con
el procedimiento habitual. Sin embargo, son valores mas precisos y Utiles. Consulte la Figura D-4.

Para hacer la columna Signal/Noise visible en la Results Table, consulte Modificar las columnas mostradas
en la tabla de resultados en la pagina 92.

Nota sobre la relacidon senal/ruido cuando se usa
el algoritmo de integracién SignalFinder

Como el algoritmo de integracion SignalFinder™ calcula la relacién sefial/ruido con més precision (y por tanto
predice las CV con mas exactitud), si se usa el procedimiento de sefial/ruido 1-sigma, entonces hay que
considerar disminuir el valor sefal/ruido minimo aceptable en cualquier procedimiento de funcionamiento
estandar (SOP), basandose en datos empiricos del laboratorio.
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Iconos del software E

Solo hay activo un panel cada vez. Los paneles activos tienen un borde naranja y el usuario puede activar un
panel haciendo clic en cualquier parte dentro del mismo. Muchos comandos de ment funcionan sobre el panel
activo.

Los iconos de la barra de herramientas descritos en esta seccion aparecen en la barra de herramientas especifica
del panel para todos los tipos de paneles. También hay disponibles iconos adicionales especificos para cada
tipo de panel.

Tabla E-1 Iconos de la barra de herramientas

Icono Nombre Descripcion
New Results Table Abre el New Results Table wizard.
Open Abre una Results Table.
Save Guarda todos los archivos abiertos.

Select Analyst Project Selecciona una carpeta de proyecto.

Screen Lock Bloquea la pantal@la. Esta funcién solo esta disponible cuando el
software Analyst MD esta en modo mixto y esta habilitada la
funcionalidad de bloqueo de pantalla.

i@\ O D | | =

Ed

Show Internal Standard | Muestra las filas de la Results Table tanto para el analito
with Analyte seleccionado actualmente como para el patron interno
correspondiente. Cuando esta opcion esta seleccionada, el usuario
puede hacer clic en el nombre de un analito para verlo con su
patrén interno. Equivale a hacer clic en el analito y luego hacer
clic en el patrén interno mientras se pulsa Ctrl (con lo que se
seleccionan ambos).

2]

Find Component or Group | Selecciona los elementos de la lista que coincidan con el texto
especificado.

Arranging Panes Cambia las posiciones relativas de los paneles. Haga clic en el
icono de un panel y, a continuacion, arrastrelo hacia la parte
superior, inferior, izquierda o derecha de un segundo panel. Segln
donde se suelte el cursor, la posicion del primer panel cambia
respecto al sequndo. Mientras se arrastra el cursor, un lado del
segundo panel esta resaltado en rojo para indicar donde se
insertara el primer panel.
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Tabla E-1 Iconos de la barra de herramientas (continuacion)

Icono

Nombre

Descripcion

Delete Pane

Elimina el panel. Si se elimina una Results Table, también se
eliminan otros paneles relacionados (Peak Review y
Calibration) y se cierra toda la ventana.

Toggles tab mode

Maximiza el panel para que llene la ventana completa (o al
contrario). Es util cuando hay varios paneles en la ventana, por
lo que el usuario puede centrarse temporalmente en uno.

En modo ampliado, aparece una pestafia independiente en la
parte superior de la ventana para cada panel. Cambie de panel
haciendo clic en la pestafia adecuada. Desde el modo ampliado,
vuelva a la vista original que muestra todos los paneles haciendo
clicen Zoom Pane una segunda vez. Haciendo clic en el icono
se alterna entre los dos estados.

Hide Pane

Oculta el panel para que otros paneles de la ventana ocupen el
espacio disponible.

Show Hidden Panes

Muestra todos los paneles que se han ocultado con anterioridad.

Tabla E-2 Iconos de la barra de herramientas de revision de picos

Ilcono

Nombre

Descripcion

[]

Display Previous Page

Muestra el conjunto de cromatogramas anterior. Equivale a pulsar
la tecla de flecha hacia arriba o hacia la izquierda, o a hacer clic
en la flecha superior de la barra de desplazamiento.

Display Next Page

Muestra el siguiente conjunto de cromatogramas. Equivale a
pulsar la tecla de flecha hacia abajo o hacia la derecha, o a hacer
clic en la flecha inferior de la barra de desplazamiento.

Review mode

Display Previous Sample |Se desplaza hacia atras en el panel Peak Review. Equivale a
hacer clic en la flecha hacia arriba en la barra de desplazamiento
hasta que aparezca la primera muestra que sea distinta del primer
cromatograma visible.

Display Next Sample Se desplaza a la siguiente muestra.

Starts Slide Show Peak |Inicia la presentacion de diapositivas. Al utilizarlo por primera

vez, se abre el cuadro de dialogo Slide Show Options.
Configure el tiempo de retardo entre picos en segundos. Para
evitar que el cuadro de dialogo vuelva a abrirse, active la casilla
de verificacion Only show this dialog again if the shift
key is down. Haga clic en cualquier parte del panel Peak
Review para detener la presentacion de diapositivas.
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Tabla E-2 Iconos de la barra de herramientas de revision de picos (continuacion)

Icono

Nombre

Descripcion

&,

Peak Magnifier

Amplia el pico seleccionado.

Peak Demagnifier

Devuelve el pico ampliado a su tamafio original.

i

x

Set Peak to ‘Not Found'

Haga clic para indicar que no hay ningun pico presente en el
cromatograma activo. En algunos casos en los que no hay
presente ningln pico significativo, se podrian integrar y registrar
pequefios picos de ruido. Haga clic en este icono para eliminar
este comportamiento. El area de pico aparece en la Results
Table como N/A.

Una vez que el usuario marca el pico como Not Found, los
parametros de deteccion de picos a la izquierda del panel no
estan disponibles para el cromatograma porque no se utilizan.
Vuelva a hacer clic en el icono para regresar al modo automatico.

Enable Manual Integration
Mode

Haga clic para pasar al modo de integracién manual. Cuando el
software esté en modo de integracion manual, arrastre un grafico
de cromatograma para especificar la region exacta que se va a
integrar. La integracion comienza en el punto (tiempo, intensidad)
en el que se hace clic en el cursor por primera vez y continda
hasta el punto en el que se suelta. Vuelva a hacer clic en el icono
para salir del modo de integracién manual.

Una vez que el usuario integra el pico manualmente, los
parametros de deteccion de picos a la izquierda del panel no
estan disponibles para el cromatograma porque no se utilizan.
Vuelva a hacer clic en el icono para regresar al modo automatico.

Recalculate Peak Model

Recalcula el modelo de pico utilizando el cromatograma activo
y lo aplica a este cromatograma (solo algoritmo de integracion
SignalFinder™).

Tabla E-3 Iconos de la barra de herramientas de calibracion

Weighting

Icono Nombre Descripcion
Edit Regression and Se utiliza para cambiar los parametros de calibracion. Esto incluye

tanto el parametro real utilizado para la regresion (Area o Height)
como el tipo de regresion y la ponderacion. Consulte la
Ecuaciones de regresion en la pagina 128.
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Iconos del software

Tabla E-4 Iconos de la barra de herramientas de estadisticas

Icono

Nombre

Descripcion

Remove Trailing Index
from Sample Name

La Statistics Table se puede organizar de modo que las
muestras (para un analito determinado) se agrupen por
concentracion real o por nombre de muestra. Al agrupar por
nombre de muestra, la opcion Remove Trailing Index from
Sample Name controla si los nombres de muestra deben
coincidir exactamente para poder agruparlos o si se debe eliminar
un indice numérico de rastreo seguido de un guion (-). Por
ejemplo, dos muestras con nombres de Muestra 1 - 001 y Muestra
1 - 002 se agruparian juntas si esta opcion estuviese seleccionada,
pero no si no lo estuviese.

Sample Grouping

Los elementos de esta lista especifican cdmo se debe agrupar la
muestra de un analito determinado para el calculo de estadisticas.
Estan disponibles las siguientes opciones:

e Group by Concentration for Standards: las muestras
Standard se agrupan por concentracion real.

e Group by Concentration for QCs: las muestras
Quality Control se agrupan por concentracion real.

e Group by Sample Name for Standards: las muestras
Standard replicadas se agrupan por el campo Sample
Name. Como se ha descrito anteriormente, si no se utiliza
la opcion Remove Trailing Index from Sample Name,
los nombres de muestra deben coincidir exactamente. De lo
contrario, los nombres pueden diferir en un nimero de rastreo
(después de un guion).

e Group by Sample Name for QCs: parecida a la opcién
anterior, excepto que solo se utilizan muestras Quality
Control.

e Group by Sample Name for All Samples: parecida a
la opcion anterior, excepto que se utilizan todas las muestras.
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Iconos del software

Tabla E-4 Iconos de la barra de herramientas de estadisticas (continuacion)

Icono

Nombre Descripcion

i
oty ArEd

Metric Los elementos de esta lista especifican la métrica real utilizada

opciones:

para el calculo de estadisticas. Estan disponibles las siguientes

¢ Calculated Concentration: se utiliza el campo
Calculated Concentration de la Results Table.

e Area: se utiliza el campo Area de la Results Table.
e Height: se utiliza el campo Height de la Results Table.

e Calibration Y-Value: se utiliza el parametro de regresion
especificado para el analito. Este es el Area o Height de
un analito que no tiene un patrén interno correspondiente o
la Area Ratio o la Height Ratio de un analito que no
utiliza un patron interno.

Tabla E-5 Iconos de la barra de herramientas de tabla de resultados

[F]
=

Icono Informacién sobre Descripcion
herramientas
=2 Displays the peak review Muestra el panel Peak Review para poder
comprobar la calidad de las integraciones de picos y
modificarlas si es necesario.
= Displays the side by side sample | Muestra dos listas de muestras para que los usuarios

review

puedan seleccionar hasta seis muestras y comprar las
respuestas de los picos entre las muestras.

Displays the calibration curve

Muestra la curva de calibracion (esto solo se aplica si
se utilizan muestras Standard de concentracion
conocida). Este panel permite al usuario revisar la
calibracion y ajustar el tipo de regresion y la
ponderacién.

Creates a metric plot

Muestra un grafico de métricas para la columna o
columnas seleccionadas. Estos graficos pueden ser
muy Utiles para encontrar valores atipicos. El menu
situado inmediatamente a la derecha del botén
muestra cualquier configuracién de grafico guardada.

Displays the statistics pane

Muestra el panel Statistics. Esta tabla muestra el
promedio de concentracion calculada, desviacion
estandar y CV para cada nivel de concentracion.
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Iconos del software

Tabla E-5 Iconos de la barra de herramientas de tabla de resultados (continuacién)

Ilcono

Informacion sobre
herramientas

Descripcion

Sort selected column from
smallest to largest

Ordena la Results Table de modo que los valores
de la columna seleccionada se muestren en orden
ascendente. Este icono solo esta disponible solo
después de haber hecho clic en el encabezado de
columna.

Sort selected column from
largest to smallest

Ordena la Results Table de modo que los valores
de la columna seleccionada se muestren en orden
descendente. Este icono solo esta disponible solo
después de haber hecho clic en el encabezado de
columna.

Removes any previous sorting

Si la tabla se ha ordenado, devuelve la Results
Table al orden predeterminado.

‘- W Al Sample Types =

Shows only the selected sample
type(s)

Filtra la Results Table de modo que solo se vean
las muestras de un tipo especifico. Esto solo es util si
hay muestras Standard de concentracion conocida
y no todas las muestras son Unknowns.

Hide selected row(s)

Oculta las filas seleccionadas en la Results Table.
Seleccione las filas que desee ocultar y luego haga
clic en el icono.

Como el panel Peak Review se sincroniza con la
Results Table, ocultar las filas de aquellos picos
que no necesiten revisarse agiliza el proceso de
revision. Por ejemplo, el usuario puede ordenar la
tabla segun la columna Quality y ocultar todas las
filas con una calidad mayor de cierto valor (por
ejemplo 0,8). Entonces la tabla se puede ordenar
segun la columna Region Height y se pueden
ocultar todas las filas con un valor bajo (para ocultar
las filas en las que el pico no exista claramente). El
resultado es que solo seran visibles aquellos picos con
una calidad baja, pero en los que el pico exista
realmente. El usuario puede entonces repasar todas
estas filas visibles desde el panel Peak Review en
menos tiempo del que se tardaria en revisar todos los
posibles picos.

Show previously hidden row(s)

Muestra todas las filas. Las filas que se muestran
podrian estar atn limitadas por el Sample Type
Filtery la seleccién de la Components & Groups
List.

Software MultiQuant™ MD 3.0.3

162 / 171

Guia de referencia
[VD-IDV-06-0904-ES-C



Iconos del software

Tabla E-5 Iconos de la barra de herramientas de tabla de resultados (continuacién)

Ilcono

Informacion sobre
herramientas

Descripcion

Show only outliers

Muestra solo las filas que contienen valores atipicos.

Go to next outlier

Avanza hasta el siguiente valor atipico en la Results
Table.

Lock and Save

Bloquea la Results Table después de guardarla. Los
cambios sobre la Results Table no se guardan a no
ser que el archivo se desbloquee.

Review and Save

Haga clic para guardar la Results Table después
de revisarla. El icono no esta disponible si la Results
Table es de solo lectura.
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Acceso al software MultiQuant™

MD

Nota: Cuando el software@MuItiQuantT'vI MD se elimina, los elementos de sequridad del software MultiQuant™
MD en el software Analyst  MD se conservan. Los permisos de seguridad se encuentran en la pestafia Roles
del cuadro de didlogo Security Configuration.

Acceso predefinido

Descripcion

Create session file

Permite a los usuarios crear una Results Table.

Create quantitation method

Permite a los usuarios crear métodos de cuantificacion.

Modify quantitation method files

Permite a los usuarios modificar los métodos de cuantificacion situados
en la carpeta Quantitation Methods en la carpeta Analyst Data.

Allow Export and Create Report
of unlocked Results Table

Permite a los usuarios exportar o crear informes de Results Tables sin
bloquear.

Replace existing Results Table
when saved

Permite a los usuarios actualizar Results Tables existentes, pero no les
permite crear una Results Table nueva utilizando un nombre de Results
Table existente. Por ejemplo, si se crea una Results Table llamada
RT1, entonces los usuarios pueden actualizarla, pero no pueden crear una
nueva Results Table usando el nombre RT1. Los usuarios no pueden
nombrar una Results Table sin nombre utilizando un nombre de Results
Table que ya exista.

Change default quantitation
method integration algorithm

El cuadro de didlogo Integration Default permite a los usuarios cambiar
el algoritmo. Haga clic en Edit > Project Integration Defaults.

Change default quantitation
method integration parameters

El cuadro de didlogo Integration Default permite a los usuarios cambiar
los parametros predeterminados del algoritmo. Edit > Project
Integration Defaults.

Allow Enable Project Modified
Peak Warning

Permite a los usuarios activar o desactivar el indicador que habilita la
opcion Project Modified Peak Warning del menu Edit.

Allow Project Secure Export
Settings

Si estd habilitada, los datos del archivo de texto se cifran durante la
exportacion. Defina una contrasea para activar el cifrado.

Add samples to Results Table

Permite a los usuarios agregar muestras. Haga clic en Process > Add
Samples.

Remove samples from Results
Table

Permite a los usuarios eliminar las muestras seleccionadas. Haga clic en
Process > Remove Selected Samples.
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Acceso al software MultiQuant™ MD

Acceso predefinido

Descripcion

Export, import, or remove
External Calibration

Permite a los usuarios exportar, importar o eliminar una calibracion externa
utilizando una de las siguientes opciones:

e Hacer clic en Process > Export Calibration.
e Hacer clic en Process > Import External Calibration.

e Hacer clicen Process > Remove External Calibration.

Change Audit Map settings Permite a los usuarios modificar el mapa de auditoria del proyecto y
modificar la definicion del mapa de auditoria. Haga clic en Audit Trail
> Audit Map Manager.

Modify Sample Name Permite a los usuarios modificar el nombre de la muestra en la Results
Table.

Modify Sample Type Permite a los usuarios cambiar el tipo de muestra (Standard, QC,

Unknown) en la Results Table.

Modify Sample ID

Permite a los usuarios modificar el ID de la muestra en la Results Table.

Modify Actual Concentration

Permite a los usuarios modificar la concentracion real del Standard y
QCen la Results Table.

Modify Dilution Factor

Permite a los usuarios modificar el factor de dilucion en la tabla de
resultados.

Modify Comment Fields

Permite a los usuarios modificar los campos de comentarios:
e Component Comment

¢ IS Comment

e |S Peak Comment

e Peak Comment

e Sample Comments

Allow manual integration

Permite a los usuarios habilitar el modo de integracién manual en el panel
Peak Review. Si este permiso esta habilitado, se debe habilitar entonces
también el permiso Modify Results Table integration parameters
for a single chromatogram. El comando Allow manual
integration se puede deshabilitar si esta habilitado Modify Results
Table integration parameters.

Allow set to Peak Not Found

Permite a los usuarios utilizar Set peak to not found. Para realizar
esta accion, haga clic con el boton derecho en el panel Peak Review.

Include or exclude a peak from
the Results Table

Permite a los usuarios incluir o excluir picos de las Results Tables,
Statistic Tables y curvas de calibracion.

Modify regression settings for fit
and weight

Permite al usuario modificar la configuracién de regresion en el panel de
curva de calibracién cuando usa la funcionalidad Modify Results Table
Method y cuando usan el asistente New Quantitation Method.
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Acceso al software MultiQuant™ MD

Acceso predefinido

Descripcion

Modify Results Table integration
parameters for a single
chromatogram

Permite al usuario modificar un Gnico cromatograma.

Modify quantitation method for
the Results Table component

Permite al usuario aplicar las modificaciones de los cromatogramas tnicos
al componente.

Los usuarios tienen que tener habilitado este permiso y el de Modify
Results Table integration parameters for a single
chromatogram si quieren actualizar y después aplicar las modificaciones
individuales a los componentes.

Create, use, or export Metric
Plots in Results Tables

Permite a los usuarios crear y usar graficos de métricas en la Results
Table (el botdon Metric Plot esta habilitado) o exportar graficos de
métricas. Haga clic en File > Export.

Set Peak Review Title Format

Permite a los usuarios modificar el Peak Review Title Format in
Peak Review. Para realizar esta accion, haga clic con el botén derecho
en el panel Peak Review.

Add, Rename, or Modify custom
column

Permite a los usuarios afiadir, renombrar o modificar una columna
personalizada. Incluso sin este permiso, los usuarios pueden ejecutar
consultas que crearan automaticamente columnas personalizadas.

Si este permiso esta deshabilitado, se debe deshabilitar también el permiso
Remove custom column. Remove custom column se puede
deshabilitar si el permiso Add, Rename or Modify custom column
esta habilitado.

Remove custom column

Permite a los usuarios eliminar una columna personalizada de la Results
Table.

Modify Results Table column
settings

Permite a los usuarios modificar la configuracion de la columna de Results
Table dentro de una Results Table.

Save Column Settings as Project
Default

Permite a los usuarios aplicar la configuracion de la columna al proyecto.

Lock and save Results Table

Permite a los usuarios bloquear y guardar una Results Table.

Unlock and save Results Table

Permite a los usuarios desbloquear y guardar una Results Table.

Review and save Results Table

Permite a los usuarios revisar y guardar la Results Table.

Edit Report Template

Permite a los usuarios editar las plantillas de informe.

Transfer to LIMS

Permite a los usuarios transferir una Results Table guardada y bloqueada
a un LIMS. El suceso se guarda en las pistas de auditoria.
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Acceso al software MultiQuant™ MD

Configuracion de seguridad

La Tabla F-1 contiene la configuracion de seguridad recomendada para las funciones del usuario.

Tabla F-1 Configuraciéon de seguridad basada en las funciones del usuario

Configuracion de |Administrador |Supervisor Analista Revisor
seguridad

Crear archivo de sesion [ Acceso Acceso Acceso Sin acceso
Crear métodos de Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso

cuantificacion

Modificar los archivos |Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
de método de
cuantificacion

Permitir exportary Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
crear informes de
tabla de resultados sin
bloquear

Reemplazar una tabla |Acceso Acceso Sin acceso Acceso
de resultados existente
al guardarla

Cambiar el algoritmo | Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
de integracion del
método de
cuantificacion
predeterminado

Cambiar los Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
parametros de
integracion del método
de cuantificacion
predeterminados

Permitir la activacion | Acceso Sin acceso Sin acceso Sin acceso
de advertencia de pico
modificado en proyecto

Permitir la Acceso Sin acceso Sin acceso Sin acceso
configuracion de
exportacion segura de
proyecto

Agregar muestras a la | Acceso Acceso Acceso Sin acceso
tabla de resultados
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Acceso al software MultiQuant™ MD

Tabla F-1 Configuracion de seguridad basada en las funciones del usuario (continuacion)

Configuracion de
seguridad

Administrador

Supervisor

Analista

Revisor

Eliminar muestras de la
tabla de resultados

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Modificar el nombre de
la muestra

Acceso

Acceso

Sin acceso

Sin acceso

Modificar el tipo de
muestra

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Modificar el ID de la
muestra

Acceso

Acceso

Sin acceso

Sin acceso

Modificar la
concentracion real

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Modificar el factor de
dilucion

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Modificar los campos
de comentarios

Acceso

Acceso

Sin acceso

Sin acceso

Permitir la integracion
manual

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Permitir la
configuracion de pico
no encontrado

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Incluir o excluir un pico
de la tabla de
resultados

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Modificar la
configuracion de
regresion para ajuste y
ponderacién

Acceso

Acceso

Sin acceso

Sin acceso

Modificar los
parametros de
integracion de la tabla
de resultados para un
Unico cromatograma

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso

Modificar el método de
cuantificacién para el
componente de la tabla
de resultados

Acceso

Acceso

Acceso

Sin acceso
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Acceso al software MultiQuant™ MD

Tabla F-1 Configuracion de seguridad basada en las funciones del usuario (continuacion)

Configuraciéon de |Administrador |Supervisor Analista Revisor
seguridad
Crear, utilizar o Acceso Acceso Acceso Acceso

exportar graficos de
métricas en las tablas
de resultados

Configurar formato de | Acceso Sin acceso Sin acceso Sin acceso
titulo de revision de

picos

Agregar, renombrar o |Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso

modificar las columnas
personalizadas

Eliminar una columna |Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
personalizada

Modificar la Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
configuracion de la
tabla de resultados

Guardar la Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
configuracion de la
columna como la
predeterminada para el

proyecto

Bloquear y guardar la | Acceso Acceso Acceso Acceso
tabla de resultados

Desbloquear y guardar [ Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
la tabla de resultados

Revisar y guardarla [ Acceso Acceso Sin acceso Acceso
tabla de resultados

Modificar plantilla de |Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
informe

Transferir a LIMS Acceso Acceso Sin acceso Acceso

(controla también
Iniciar transferencia a
Watson LIMS).
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Acceso al software MultiQuant™ MD

Tabla F-1 Configuracion de seguridad basada en las funciones del usuario (continuacion)

Configuraciéon de |Administrador |Supervisor Analista Revisor
seguridad

Exportar, importaro | Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
eliminar la calibracion

externa

Cambiar la Acceso Acceso Sin acceso Sin acceso
configuracion del mapa

de auditoria
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Historial de revisiones

Revision |Motivo del cambio Fecha
A Primera publicacién del documento. Septiembre de
2013
B Seccion Mend File actualizada. Seccion MenU Audit Trail actualizada. Tabla | Enero de 2015
de columnas de la tabla de resultados actualizada. Seccion Informes
actualizada.

C Se ha cambiado el logotipo en la pagina de cubierta de AB SCIEX a SCIEX [Junio de 2017
Diagnostics. Se ha actualizado la pagina de copyright y se ha cambiado de
AB Sciex a SCIEX en los sitios oportunos. Se ha agregado Windows 10 al
capitulo de Introduccion al software. Se ha actualizado la seccion Contacto.
Se ha cambiado el titulo del tema Administrador de mapas de auditoria a
Acerca de los mapas de auditoria. Se ha actualizado la descripcion de la
opcion del menu Set Last Component of Group as IS en la secciéon Submend
de patrones internos. Se ha reemplazado «parametro de porcentaje de érea
total» por «tiempo de retencién» en la seccion Cuadro de dialogo Update
Retention Time. Se ha actualizado la descripcién del tiempo de retencion
esperado en la seccion Parametros del algoritmo de integracion SignalFinder.
Se ha afiadido Windows 10 a la seccién Crear informes. Se ha actualizado
el contenido de la seccidn Etiquetas de plantillas de informes. Se ha cambiado
la captura de pantalla en la Figura 7-3. Se aplicaron nuevas plantillas al
contenido, lo que ha generado algunos cambios de edicién en el contenido.
Se han eliminado todas las referencias a Windows XP.
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