/SCIE)a

Funktionshandbuch

SCIEX OS Software
Fur das Echo® MS+-System mit dem ZenoTOF 7600/7600+-System

0S

RUO-IDV-05-15796-DE-B )
November 2024

danaher.



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

Die in diesem Dokument beschriebene Software unterliegt einer Lizenzvereinbarung. Das Kopieren,
Andern oder Verbreiten der Software auf einem beliebigen Medium ist rechtswidrig, sofern dies
nicht ausdricklich durch die Lizenzvereinbarung genehmigt wird. Darlber hinaus kann es nach

der Lizenzvereinbarung untersagt sein, die Software zu disassemblieren, zurlickzuentwickeln oder
zuriickzulibersetzen. Es gelten die aufgefiihrten Garantien.

Teile dieses Dokuments kénnen sich auf andere Hersteller und/oder deren Produkte beziehen,

die wiederum Teile enthalten kénnen, deren Namen als Marken eingetragen sind und/oder die
Marken ihrer jeweiligen Inhaber darstellen. Jede Nennung solcher Marken dient ausschlieRlich

der Bezeichnung von Produkten eines Herstellers, die von SCIEX fiir den Einbau in die eigenen
Gerate bereitgestellt werden, und bedeutet nicht, dass eigene oder fremde Nutzungsrechte und/oder
-lizenzen zur Verwendung derartiger Hersteller- und/oder Produktnamen als Marken vorliegen.

Die Garantien von SCIEX beschranken sich auf die zum Verkaufszeitpunkt oder bei Erteilung der
Lizenz fur die eigenen Produkte ausdrucklich zuerkannten Garantien und sind die von SCIEX alleinig
und ausschlieRlich zuerkannten Zusicherungen, Garantien und Verpflichtungen. SCIEX gibt keinerlei
andere ausdrickliche oder implizite Garantien wie beispielsweise Garantien zur Marktgangigkeit oder
Eignung fiir einen bestimmten Zweck, unabhangig davon, ob diese auf gesetzlichen oder sonstigen
Rechtsvorschriften beruhen oder aus Geschaftsbeziehungen oder Handelsbrauch entstehen, und
lehnt alle derartigen Garantien ausdruicklich ab; zudem tUbernimmt SCIEX keine Verantwortung und
Haftungsverhaltnisse, einschlielich solche in Bezug auf indirekte oder nachfolgend entstehenden
Schaden, die sich aus der Nutzung durch den Kaufer oder daraus resultierende widrige Umstande
ergeben.

Nur fur Forschungszwecke. Nicht zur Verwendung bei Diagnoseverfahren.

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

AB Sciex™ wird unter Lizenz verwendet.

Echo, Echo MS und Echo MS+ sind Handelsmarken oder eingetragene Handelsmarken von Labcyte,
Inc. in den USA und anderen Landern und werden unter Lizenz verwendet.

© 2024 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit Funktionshandbuch
dem ZenoTOF 7600/7600+-System RUO-IDV-05-15796-DE-B
2/29



Inhalt

1 Erfassung mit einem Echo® MS+-System......ccoee e —————— 4
ST Y =Y { T o = S 4
Quellen- und Gas-Parameter........ ..o 4
Parameter flir TOF MS-Experimente..........cccccooiii 5
Parameter fir MRMHR Algorithmus-EXperimente...........ccooveoveeeieieieeeeeeeeeeeeee e 7

o 1V 1= 1 o o [PPSR 8
=Y (o o PP 11
Automatische Kalibrierung (Optional)...........ccoooiiiiiiii e 13
Ausgabekonfigurationsdatei (Optional)..............uuviiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeee e 14
SYStEMVOIrDEreitUNG ... ... 15

2 ZHEIISTEN ... s 18
Erstellen einer ZielliSte ..o 18
Konfigurieren der Standardeinstellungen des Projekts............cccvveiiiiiiiiiii 23
Erstellen einer MS-Methode zur Verwendung als Vorlage............cccceeeveiiiiiiiiiiiieecceeene 25
Erstellen einer Prozessierungsmethode zur Verwendung als Vorlage..............cccoonineee. 25

3 Visualisierung von Daten ... s nnnes 26
0T 7= | 28
AAEES SN .. 28
B o [T o T= Yo o U111 T 28

L@ g [T g TR =Y g =T o (0 o RS 28
SCIEX SUPPOI ... 28
CybersiCherheit. ... e 28
[0 (8o 1= o1 = 1o ) o PSPPSR 28
Funktionshandbuch SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
RUO-IDV-05-15796-DE-B dem ZenoTOF 7600/7600+-System

3/29



Erfassung mit einem Echo® MS+-
System

Dieser Abschnitt enthalt Informationen zur Verwendung der SCIEX OS-Software fir die
Erfassung von AEMS-Daten (Acoustic Ejection Mass Spectrometry). Der Abschnitt enthalt
Beschreibungen der MS- und AE-Methodenparameter, Batches, Batch-Kalibrierung und
Systemvorbereitung.

MS-Methode

Quellen- und Gas-Parameter

Die Echo® MS-Sonde an der OptiFlow Turbo V-lonenquelle arbeitet mit der Open Port
Interface (OPI) auf dem Echo® MS+-System, um Proben anzusaugen, zu zerstduben und
zu ionisieren und anschlieend an das ZenoTOF 7600-Massenspektrometer zu leiten. Fir
diesen Arbeitsablauf wird ein enger Bereich hinsichtlich der Quellen- und Gas-Parameter
empfohlen.

Abbildung 1-1: Quellen- und Gas-Parameter
CE el ER

Tabelle 1-1: Quellen- und Gas-Parameter

Parameter Anmerkungen

lonenquellenga |Legt den Druck fir das lonenquellengas 1 fest. Das lonenquellengas 1

s 1 (psi) beférdert das Tragerldsungsmittel vom OPI-Port zur lonenquelle. Legen
Sie einen Wert von 90 fest. Niedrigere Werte kénnen Lecks an der OPI
verursachen.

lonenquellenga |Legt den Druck fur das lonenquellengas 2 fest. Dieses Gas I0st das

s 2 (psi) Tragerldsungsmittel in der lonenquelle auf. Optimieren Sie den Wert fur
lonenquellengas 2 (psi) fir die Zusammensetzung und Flussrate des
Tragerldsungsmittels. Es wird ein Anfangswert von 50 empfohlen.
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-1: Quellen- und Gas-Parameter (Fortsetzung)

Parameter Anmerkungen
Curtain-Gas Legen Sie den Druck fiir das Gas fiur die Curtain Gas-Schnittstelle
(psi) fest. Dieses Gas tragt dazu bei, eine Verunreinigung der lonenoptik

zu vermeiden. Verwenden Sie den héchstmaoglichen Wert, bei dem
die Empfindlichkeit nicht verringert wird. Hohere Werte verringern
die Kontaminierung und sorgen dafir, dass die Signalintensitat leicht
abnimmt.

CAD-Gas Legen Sie den Druck in der Stol3zelle fest. Legen Sie den Wert bei
TOF MS-Experimenten flr eine StoRabkihlung der lonen auf 7 fest.
Optimieren Sie den CAD-Gas-Wert bei TOF MS/MS-Experimenten fur
eine Fragmentierung der Analyt-lonen.

Temperatur (°C) | Optimieren Sie die Temperatur fur die Zusammensetzung und Flussrate
des Tragerldésungsmittels. Es wird ein Anfangswert von 300 empfohlen.
Temperatureinstellungen tber 400 werden nicht empfohlen. Hohe
Temperaturen kénnen die Lebensdauer der Elektrode verringern und
eine geringere Empfindlichkeit bei thermisch labilen Verbindungen
bewirken.

Parameter fur TOF MS-Experimente

Abbildung 1-2: TOF MS-Parameter

L

Tabelle 1-2: TOF MS-Parameter

Parameter Anmerkungen
Polaritat Legen Sie den lonisationsmodus fest. Wahlen Sie Positiv oder Negativ
aus. Ein Polaritatswechsel ist nicht verflugbar.

TOF- Bestimmen Sie die Masse am Anfang des Zielmassenbereichs. Die
Startmasse TOF-Startmasse (Da) muss vor der TOF-Stoppmasse (Da) liegen.

(Da)

TOF- Bestimmen Sie die Masse am Ende des Zielmassenbereichs. Die TOF-
Stoppmasse Stoppmasse (Da) muss grofRer sein als die TOF-Startmasse (Da).

(Da)
Funktionshandbuch SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-2: TOF MS-Parameter (Fortsetzung)

Parameter

Anmerkungen

Akkumulations
zeit (s)

Bestimmen Sie die Zeit, die das Massenspektrometer bendtigt, um ein
TOF MS-Spektrum zu erfassen. Es wird ein Anfangswert von 0,08
empfohlen.

Zerstauberspan
nung (V)

Bestimmen Sie die Spannung, die auf die Sondenelektrode angewendet
werden soll. Optimieren Sie die Zerstauberspannung flr die
Zusammensetzung und Flussrate des Tragerlésungsmittels. Um die
Lebensdauer der Elektrode zu maximieren, sollte kein Wert tber 4500
verwendet werden.

Auflésungspote
nzial von
lonenclustern
(V)

Bestimmen Sie die an der Orifice anzuwendende Spannung, um

die Bildung von lonenclustern zu minimieren. Unterschiedliche
Verbindungen kénnen unterschiedliche optimale Werte fir das
Auflésungspotenzial von lonenclustern (DP) aufweisen. Der DP-Wert
wird fur den vollstandigen Massenbereich verwendet.

DP-Verteilung | Geben Sie einen Wert fir die DP-Verteilung (DPS) ein. In Verbindung

(V) mit dem Auflésungspotenzial von lonenclustern (V) steuert dieser
Parameter das auf die lonen angewendete DP. Das DP wird schrittweise
von einem niedrigen Wert (DP — DPS) auf einen hohen Wert (DP + DPS)
erhoht.

ITC-Modus Wahlen Sie Dynamisch oder Statisch aus. Im dynamischen Modus wird

der lonenfluss kontinuierlich Gberwacht und automatisch angepasst, um
eine Beschadigung des Detektors zu vermeiden. Im statischen Modus
legt der Benutzer einen Wert im Feld ITC fest. Beim dynamischen Modus
werden 27 ms zur Zykluszeit hinzugefugt, um den lonenfluss vor dem
Start des Experiments zu Uberwachen.

Hinweis: Der dynamische Modus ist nur verfugbar fur TOF MS-
Experimente.

StoRenergie (V)

Bestimmen Sie die Spannung, die in der Sto3zelle angewendet werden
soll. Bei TOF MS-Experimenten wird ein niedriger Wert verwendet, um
lonen ohne Fragmentierung durch die Sto3zelle zu leiten.

CE-Verteilung
V)

Dieser Parameter wird fur gewohnlich nicht in TOF MS-Experimenten
verwendet.

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-2: TOF MS-Parameter (Fortsetzung)

Parameter Anmerkungen

ITC Bestimmen Sie den prozentualen Anteil der lonen, die in das
Massenspektrometer gelangen sollen.

Wenn der statische Modus verwendet wird, Uberwachen Sie die lonen-
Intensitat. Starten Sie mit einem niedrigen Wert und erhohen Sie den
Wert in kleinen Schritten, bis die Signalstarke das erforderliche Minimum
erreicht. Wenn die erwartete lonen-Intensitat nicht bekannt ist, dann
verwenden Sie den dynamischen Modus. Eine konstant hohe lonen-
Intensitat oder kurze Zeitabschnitte mit einer sehr hohen lonen-Intensitat
kénnen den Detektor dauerhaft beschadigen.

Hinweis: Dieser Parameter ist anwendbar, wenn ITC-Modus auf
Statisch festgelegt ist.

Parameter fiir MRMHR Algorithmus-Experimente

Abbildung 1-3: MRMHR Algorithmus-Parameter

TOF MSMS
Q1 resolution Unit v Zeno pulsing v
ITC 100 :
Mass Table /| Apply TOF start/stop mass mport and autof Sort by | No sort b Apply Sort
Compound Group Precurser | TOF TOF Accumulation Declustering Cellision CE
1D MName lon (Da) Start Mass (Da) Stop Mass (Da) Time (sec) potential (V) energy (V) Spread (V)
1 Atrazine Group... 21610105  92.50000 112.50000 0.0200 80 35 0

Tabelle 1-3: MRMHR Algorithmus-Parameter

Parameter Anmerkungen

Q1-Auflosung |Bestimmen Sie die Auflésung des Q1-Quadrupols. Wahlen Sie Einheit,
Offen, Niedrig oder Hoch aus. Einheit bietet eine Auswahl bei der Q1-
Masse von ca. £0,7 Da. Offen und Niedrig bieten eine breitere Auswabhl
bei der Q1-Masse. Hoch bietet eine engere Auswahl bei der Q1-Masse.

ITC Bestimmen Sie den prozentualen Anteil der lonen, die in

das Massenspektrometer gelangen sollen. Bei MRMHR Algorithmus-
Experimenten wird dieser Parameter fur gewdhnlich auf 100 gesetzt, um
die Empfindlichkeit der Analyten zu maximieren.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-3: MRMHR Algorithmus-Parameter (Fortsetzung)

Parameter

Anmerkungen

Zeno-Pulsieren

Wahlen Sie diese Option, um Zeno-Pulsieren zu aktivieren. Zeno-
Pulsieren ist eine einzigartige Funktionalitdt des ZenoTOF 7600/7600+
Massenspektrometers. Wenn diese Funktion aktiviert ist, wird der
Arbeitszyklus verbessert und die Signalstarke erhéht.

TOF-Start-/ Wahlen Sie diese Option, um den TOF-Massenbereich manuell

Stoppmasse einzustellen. Wenn diese Option nicht ausgewahlt ist, dann wird ein

anwenden standardmafiger Massenbereich von 20 Da verwendet, der um das
angegebene Fragment-lon zentriert ist.

TOF- Bestimmen Sie die Masse am Anfang des Zielmassenbereichs. Die

Startmasse TOF-Startmasse (Da) muss vor der TOF-Stoppmasse (Da) liegen.

(Da)

TOF- Bestimmen Sie die Masse am Ende des Zielmassenbereichs. Die TOF-

Stoppmasse Stoppmasse (Da) muss grofRer sein als die TOF-Startmasse (Da).

(Da)

Akkumulations |Bestimmen Sie die Zeit, die das Massenspektrometer bendtigt, um ein

zeit (Sek.) TOF MS/MS-Spektrum zu erfassen. Es wird ein Anfangswert von 0,01

empfohlen.

Auflésungspote
nzial von
lonenclustern
(V)

Bestimmen Sie die an der Orifice anzuwendende Spannung, um die
Bildung von lonenclustern zu minimieren. Bei MRMHR Algorithmus-
Experimenten wird das Auflésungspotenzial fur jede Zeile in der
Ubergangstabelle bestimmt.

StoRenergie (V)

Bestimmen Sie die Spannung, die in der Sto3zelle angewendet werden

soll. Bei TOF MS/MS- und MRMHR-Experimenten bricht diese Spannung
die Vorlaufer-lonen in Fragmente. Optimieren Sie die StoRenergie (CE),

um die Intensitat eines Fragments zu maximieren.

CE-Verteilung
V)

Bestimmen Sie die CE-Verteilung (CES). In Verbindung mit dem
Parameter StoRenergie (V) steuert dieser Parameter die auf das
Vorlaufer-lon in einem Produkt-lonen-Scan angewendete CE. Die CE
wird schrittweise von einem niedrigen Wert (CE — CES in positiver
Polaritat) auf eine hohen Wert (CE + CES in positiver Polaritat) erhoht.

AE-Methode

Die AE-Methode (AE - Acoustic Ejection - SchallausstoR3) liefert die fiir den Betrieb des
Echo® MS+-Systems verwendeten Einstellungen.

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
dem ZenoTOF 7600/7600+-System
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Abbildung 1-4: AE-Methode: Standard

Estimated Duration &
o ot ion Methanal | 100 w0 Acglomtnle O Lot ™ Water 0 w5
Plate Type  Extimated Run Time Elow Bate 250 A1 iimin
&
Fluid Class AQ W
Peak Type & Standard Wk
Ejection Vol EL] . A
Irtarval 1500 .| M5

Abbildung 1-5: AE-Methode: Wide

CREx
Extimnated Duraticn &
I G OO Methangl | 100 W% Acgtomtnle 0 w5 ‘Water 0O WY
Plate Type  Estimabed Run Time Floow Rate 50 = Hiimin
Fluid Clazs A v
Feak Type Stancard (@ Wade Rap Rate (Hz) 1o L4
Ejection Vol 5 = n
rlerva 1500 - s
Tabelle 1-4: AE-Methodenparameter
Parameter Beschreibung
Geschaitzte Zeigt die erwartete Dauer der Laufzeit der Platte an, berechnet mithilfe
Dauer von Intervall (ms) und anderen Faktoren, die Auswirkungen auf die

Laufzeit haben. Die geschatzte Dauer wird sowohl fur 384-Well-Platten
als auch fur 1.536-Well-Platten bereitgestellt. Bei der Berechnung wird
die fiir die Aquilibrierung oder Batch-Kalibrierung erforderliche Zeit nicht
berlcksichtigt.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-4: AE-Methodenparameter (Fortsetzung)

Parameter

Beschreibung

Tragerlosungs
mittel

Um die Zusammensetzung des Tragerlésungsmittels zu bestimmen,
wahlen Sie den prozentualen Anteil fir Methanol, Acetonitril und
Wasser aus.

Flussrate (ul/
min)

Optimieren Sie die Flussrate fiir das System. Die Elektrode und

die Zusammensetzung des Tragerlésungsmittels haben Auswirkungen
auf die optimale Flussrate. Wenn sich die Elektrode oder die
Zusammensetzung des Tragerlésungsmittels andert, dann muss dieser
Wert erneut optimiert werden.

Flussigkeitskla
sse

Wahlen Sie die Probenmatrix aus, die sich im Proben-Well befindet.
Es sind verschiedene Optionen fir die verschiedenen Plattentypen
verfugbar. Folgende Optionen sind vorhanden:

*  AQ (Wassrig): Wird fur wassrige Lésungen verwendet.

» SP (Tensidphase): Wird verwendet fir Lé6sungen mit einer geringen
Oberflachenspannung, z. B. wassrige Loésungen mit Tensiden (z. B.
Triton X-100) oder organisch-wassrige Mischungen. Diese Option
ist ausschlieBlich verflgbar fir 384-Well-Platten. Diese Option kann
aufgrund der wahrend der Analyse auftretenden Verdampfung der
Probe nicht mit 1.536-Well-Platten verwendet werden.

+ DMSO (Dimethylsulfoxid): Wird verwendet fur Lésungsmittel, die
zwischen 70 % und 100 % DMSO enthalten.

Peaktyp

Wahlen Sie den Modus Standard oder Breit aus.

« Standard: Das AE-System stot Trépfchen sehr schnell aus, um
einen schmalen Peak zu erzeugen.

» Breit: Der Benutzer kann die Geschwindigkeit des Ausstol3es der
Tropfchen bestimmen, um Peaks zu erzeugen, die breiter sind als
im Standardmodus. Breitere Peaks liefern mehr Datenpunkte tber
den gesamten Peak und unterstitzen langere Zykluszeiten in der
MS-Methode. Der Modus fir breite Peaks ist nur bei Mehrfach-
TropfchenausstéRen anwendbar.

AusstoRvolume
n (nl)

Bestimmen Sie das Gesamtvolumen der Proben, das vom Echo® MS+-
System (in Schritten von 2,5 nl) abgegeben werden soll.

Hinweis: Das System stéft Tropfchen mit 2,5 nl aus.

Wenn der Peaktyp auf Breit festgelegt ist, dann ist 5 der Mindestwert flr
AusstoRvolumen (nl).

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit Funktionshandbuch
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-4: AE-Methodenparameter (Fortsetzung)

Parameter Beschreibung

Intervall (ms) Bestimmen Sie die Zeit zwischen den ProbenausstdRen. Die Software
verwendet die Wiederholungsrate (Hz) und das AusstoBvolumen (nl),
um ein minimales Intervall (ms) zu berechnen.

Wiederholungsr | Bestimmen Sie die Wiederholungsrate (rep) des Tropfchenausstolies
ate (Hz) in Hz. AusstoBvolumen (nl) und Wiederholungsrate (Hz) steuern die
Breite der Peaks.

Batch

Abbildung 1-6: Batch
0 - Bach m P Tamn

- e O s [0 .
Fample My W B el W inr T el e, Wity Dtal Fres vy ko (RN e _

Hinweis: Die folgenden Spalten sind nicht anwendbar auf die Analyse von Daten, die mit
einem Echo® MS+-System erfasst wurden und kénnen mit der Option Ansicht ausgeblendet
werden: Rack-Typ, Rack-Position, Plattenposition und Injektionsvolumen (ul).

Tabelle 1-5: Batch-Spalten

Spaltenname Beschreibung Feldwertanforderungen

Probenname Der Name der Probe |Weniger als 252 Zeichen.

Hinweis: Wahrend der Aufteilung der
Daten nach der Erfassung wird die Well-
Position zum Anfang des Probennamens
hinzugefugt. Beispiel: A1-Samplel.

MS-Methode Der Name der MS- Wahlen Sie eine MS-Methode aus der Liste
Methode fur das aktive Projekt aus.

Hinweis: Dieselbe MS-Methode muss fir
alle Proben im Batch verwendet werden.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-5: Batch-Spalten (Fortsetzung)

Spaltenname Beschreibung Feldwertanforderungen
AE-Methode Der Name der AE- Wabhlen Sie eine AE-Methode aus der Liste
Methode flr das aktive Projekt aus.

Hinweis: Dieselbe AE-Methode muss fiir
alle Proben im Batch verwendet werden.

Plattentyp 384PP oder Es kann nur ein Plattentyp im

1536LDV Batch verwendet werden. Es kdnnen
ausschlief3lich Platten von Beckman Life
Sciences, die fur die Verwendung mit einem
Echo® MS+-System geeignet sind, mit dem
Echo® MS+-System verwendet werden.

Well-Position 384PP: A1 bis P24 Eine Well-Position kann fur jede Zeile

_ jeweils nur einmal abgetastet werden.
1536LDV: A1 bis

AF48

Probentyp Leerprobe, Informationen zum Probentyp werden in der
Standard, Doppelte |Datendatei gespeichert und kénnen wahrend
Leerprobe, der Prozessierung verwendet werden.

QualityControl,
Losungsmittel und

Unbekannt
Datendatei Der Dateiname, unter | Alle von einem Batch erfassten Daten

dem die erfassten mussen in derselben Datendatei verbleiben.

Daten gespeichert

werden Hinweis: Dieselbe Datendatei muss fiir alle

Proben im Batch verwendet werden.

Prozessierungsmet | Der Name der Die Prozessierungsmethode muss mit der
hode Methode, die flr flr die Erfassung von Daten verwendeten

die automatische MS-Methode kompatibel sein.

Prozessierung

verwendet Hinweis: Dieselbe Prozessierungsmethode

wird, nachdem muss flr alle Proben im Batch verwendet

die Erfassung werden.

abgeschlossen

wurde.
SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit Funktionshandbuch
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-5: Batch-Spalten (Fortsetzung)

Spaltenname Beschreibung

Feldwertanforderungen

Der Name der
Datei, unter dem
die verarbeiteten
Ergebnisse
gespeichert werden

Ergebnisdatei

Ergebnisdateien werden im Unterordner
Results des aktiven Projekts gespeichert.

Hinweis: Dieselbe Ergebnisdatei muss fir
alle Proben im Batch verwendet werden.

Hinweis: Verwenden Sie fir jeden Batch
eine andere Ergebnisdatei. Es wird nicht
empfohlen, die Ergebnisdateien mehr als
einmal zu verwenden.

Hinweis: Wird eine Ziellisten-Datei
verwendet, dann wird die Ergebnisdatei
im txt-Format gespeichert. Wird keine
Ziellisten-Datei verwendet, dann werden
zwei Ergebnisdateien gespeichert, im txt-
Format und im gsession-Format.

Markierungs-Well Markierungs-Well:

Wahr

Andere Wells: Falsch
(Standard)

Wahlen Sie jeweils nur einen Markierungs-
Well in jedem Batch aus. Wahlen

Sie einen Well mit Inhalten, die ein
ausreichend starkes MS-Signal fur die
Barcode-Erkennung wahrend der Aufteilung
von Daten liefern. Wenn die Peakform ein
UbermaRiges Tailing aufweist, dann erfolgt
moglicherweise keine Aufteilung von Daten.

Der Name der
Zielliste-Datei mit
der Dateierweiterung
Csv

Zielliste

(Optional) Legen Sie die Zielliste-Datei fest.
Wenn sich die Datei nicht im Ordner Batch
flr das aktive Projekt befindet, dann fligen
Sie den vollstandigen Dateipfad ein. Siehe
Abschnitt: Ziellisten.

Automatische Kalibrierung (Optional)

Wenn die automatische Kalibrierung verwendet wird, dann muss diese beim Start des Batchs
erfolgen. Die Kalibrierung kann nicht zwischen Proben erfolgen.

Das Kalibrierlésungszufuhrsystem (CDS) wird verwendet, um das ZenoTOF 7600/7600+-

System zu kalibrieren, wenn es mit dem Echo®

MS+-System konfiguriert ist.

Der Benutzer kann die entsprechende lonen-Referenztabelle auswahlen und die
Tabelle hinsichtlich der Inhalte des CDS-Behalters und der erforderlichen spezifischen

Kalibrierungsionen bearbeiten.

Funktionshandbuch
RUO-IDV-05-15796-DE-B
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Um eine automatische Kalibrierung beim Start des Batchs durchzuflhren, aktivieren Sie das
Kontrollkastchen Automatische Kalibrierung.

Die Kalibrierung erfolgt in zwei Phasen:
» Kal.: Anfangliche CDS-Kalibrierung mit der ausgewahlten lonen-Referenztabelle

+ Kal. Phase 2: Aquilibrierung, wobei Kurven der CDS-Lésung entfernt werden

Abbildung 1-7: Dialogfeld ,,Batch - Editor fiir automatische Kalibrierung“

Batch - Automatic Calibration Editor

Provide ion reference and calibrant delrvery seftings 1o be applied automatically, at the correct frequency during acquisition

on reference table | X500 ESI Positive Calbration Solut.. ¥ ede. |

Calibrant delrrery CD5 W CIDS channel 1 w

Ausgabekonfigurationsdatei (optional)

Verwenden Sie die EchoExportColumnConfig.xml-Datei zum Anpassen des Pfades,
in den die Ergebnis-Textdateien geschrieben werden, der Spalten, die in die Ergebnis-
Textdateien einbezogen werden sollen und der Reihenfolge der Spalten.

Die standardmafige EchoExportColumnConfig.xml-Datei befindet sich im Ordner
SCIEX 0OS Data/common-project-area. Um die Einstellungen zu andern, bearbeiten
Sie diese Datei oder erstellen und bearbeiten Sie eine Kopie der Datei im Projektordner oder
im Ordner Quantitation Results fur das Projekt.

Hinweis: Drei Vorlagen sind im Ordner SCIEX 0S Data\common-project-area\Echo
MS\Example Export Column Configuration verflgbar:

* EchoExportColumnConfig-1
* EchoExportColumnConfig-CompoundQC

* EchoExportColumnConfig-Intact

Tabelle 1-6: Elemente in der Ausgabedatei

Element Beschreibung

Path Legen Sie den Pfad fest, in den die Ergebnis-Textdatei gespeichert wird.
Es kdnnen mehrere Pfade festgelegt werden, um mehrere Kopien der
Ausgabedatei zu speichern.

Hinweis: Eine Kopie der Ergebnis-Textdatei wird im Ordner
Quantitation Results fur das Projekt gespeichert.

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit Funktionshandbuch
dem ZenoTOF 7600/7600+-System RUO-IDV-05-15796-DE-B
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-6: Elemente in der Ausgabedatei (Fortsetzung)

Element Beschreibung

Order Legen Sie die Reihenfolge fir die Spalte in der Ergebnis-Textdatei fest.
Geben Sie flr jede Spalte eine eindeutige Zahl ein. Geben Sie flr die
erste Spalte 0 ein.

Visible Legen Sie fest, ob die Spalte in der Ergebnis-Textdatei enthalten sein
soll. Geben Sie true ein, um die Spalte einzuschliefien. Geben Sie
false ein, um die Spalte auszuschlieRen.

Systemvorbereitung

Um bei Experimenten mit MRMHR-Algorithmus und informationsabhangiger Erfassung
(IDA), bei denen unterschiedliche lonen fur unterschiedliche Wells Uberwacht werden,
sicherzustellen, dass die korrekten lonen fiir jeden Well Gberwacht werden, bendétigt die
Software die Zeit zwischen dem TropfchenausstoR und der Erkennung (Ubertragungszeit).
Die Ubertragungszeit wird bei jeder Aufteilung von Daten berechnet und gespeichert.

Wenn das System kurzlich nicht verwendet wurde oder die Elektrode oder das
Tragerldsungsmittel gewechselt wurde, dann flhrt das System einen kurzen Batch aus, um
die Ubertragungszeit zu berechnen. Bevor der Batch zum Kalibrieren der Ubertragungszeit
ausgefiihrt wird, stellen Sie sicher, dass die Aquilibrierung des Systems mindestens 30
Minuten gedauert hat.

Um die Ubertragungszeit zu kalibrieren, gehen Sie wie folgt vor:

1. Offnen Sie das Statusfeld.
2. Klicken Sie auf Equilibrate.

Das Dialogfeld ,System Preparation® wird geoffnet.

Funktionshandbuch SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit
RUO-IDV-05-15796-DE-B dem ZenoTOF 7600/7600+-System
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Abbildung 1-8: Dialogfeld ,,Systemvorbereitung“: Registerkarte

»,Ubertragungszeit

Prerequisites:

MS Method | TOF MS

Plate Type 384FPP

System Preparation X
“

Update and save the Echo MS Transfer Time value.

Equilibrate the system for approximately 30 minutes.
Make sure that the well specified in the Well Position contains one or more
analytes at the required concentration.

AEMethod | AE 380 10 nL DMSO v

Well Position | A1

v

o o |

3. Offnen Sie die Registerkarte ,Ubertragungszeit‘ und verwenden Sie dann die folgende
Tabelle zum Ausflllen der Felder:

Tabelle 1-7: Registerkarte ,,Ubertragungszeit“

Feld

Beschreibung

MS-Methode

Wahlen Sie eine MS-Methode aus der Liste flir das aktive Projekt
aus. Zum Anpassen der Ubertragungszeit kann eine beliebige
MS-Methode verwendet werden. Eine TOF MS-Methode liefert fir
gewohnlich das beste Ergebnis.

AE-Methode

Wahlen Sie die AE-Methode, die flr die AEMS-Analyse (Acoustic
Ejection Mass Spectrometry) verwendet wird, aus der Liste flr
das aktive Projekt aus. Die AE-Methode stellt sicher, dass die
Ubertragungszeit fiir die Probeniibertragungsbedingungen in der
AEMS-Analyse korrekt kalibriert wird. Stellen Sie sicher, dass der
Wert flir AusstoBvolumen (nl) in der ausgewahlten Methode
ausreichend ist, um ein starkes Signal zu liefern, dass beinahe
identisch ist mit der Intensitat des Markierungs-Wells.

Hinweis: Passen Sie die Ubertragungszeit an, bevor eine andere
AE-Methode verwendet wird.

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit Funktionshandbuch
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Erfassung mit einem Echo® MS+-System

Tabelle 1-7: Registerkarte ,,Ubertragungszeit” (Fortsetzung)

Feld

Beschreibung

Plattentyp

Wihlen Sie eine fiir das Echo® MS-System geeignete Platte aus.
Folgende Optionen sind vorhanden:

- 384PP
- 1536LDV

Well-Position

Bestimmen Sie die Position eines Wells, der eine
Probenkonzentration enthalt, die ein signifikantes Signal im
Massenspektrometer liefern wird. Es wird ein Markierungs-Well
empfohlen. Folgende Optionen sind vorhanden:

+ 384PP: A1 bis P24

* 1536LDV: A1 bis AF48

Klicken Sie auf OK.

Ein Batch mit 15 Proben wird automatisch erstellt und zur Warteliste gesendet. Nachdem
ein Batch abgeschlossen wurde, wird die neue Ubertragungszeit berechnet und als
Systemstandard gespeichert.

Funktionshandbuch
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Ziellisten 2

Fiir gewdhnlich erfasst ein mit dem Echo® MS+-System verwendeter Batch einen Analyten
oder einen Satz von Analyten fir alle Proben. Wenn ein unterschiedlicher Ziel-Analyt fir
jede Zeile, Spalte oder Well-Position angegeben werden muss (z. B. in MRMHR-Algorithmus-
Arbeitsablaufen), dann muss eine Zielliste verwendet werden. Bei TOF MS-Daten bestimmt
die Zielliste die relevanten Analyten fur jeden Well. Diese Informationen werden dann
wahrend der Prozessierung von Daten verwendet. Eine Zielliste kann auch verwendet
werden, um die relevanten Analyten in MRMHR-Algorithmus- und IDA-Experimenten wahrend
der Erfassung zu bestimmen. Die Analyt-Informationen in der Zielliste werden verwendet, um
die MS-Methode wahrend der Erfassung zu aktualisieren.

Bei der Zielliste handelt es sich um eine csv-Datei. Die Datei enthalt Analyt-Informationen,
die in den folgenden Bereichen verwendet werden kénnen:

» Fur die Analyt-Informationen fur die Massenwiederherstellung von intakten Proteinen und
grofden Biomolekiilen

* In der Einschlussliste flr IDA-Experimente

Um eine Zielliste zu verwenden, wenden Sie folgende Verfahren an:
» Erstellen einer Zielliste

» Konfigurieren der Standardeinstellungen des Projekts

» Erstellen einer MS-Methode zur Verwendung als Vorlage

» Erstellen einer Prozessierungsmethode zur Verwendung als Vorlage

Erstellen einer Zielliste

Jede Zeile einer Ziellisten-Datei enthalt Masseinformationen fir einen einzelnen Well bzw.
eine Verbindung. Mehrere Zeilen kdénnen dieselbe Verbindung enthalten. Mehrere Zeilen
konnen dieselbe Well-Position enthalten.

Hinweis: Beispiel-Ziellisten flur verschiedene Arbeitsablaufe sind im Ordner SCIEX 0S
Data\common-project-area\Echo MS\Example Target List verflgbar.

» Erstellen Sie eine Ziellisten-Datei im csv-Format und speichern Sie diese dann im
Unterordner Batch des Ordners fur das Projekt, in dem diese verwendet wird.

Hinweis: Die Ziellisten-Datei kann Kommata oder Punkte als Dezimaltrennzeichen
verwenden. Die wahrend der automatischen Prozessierung erstellte Ergebnisdatei
verwendet Punkte als Dezimaltrennzeichen.

Hinweis: Stellen Sie sicher, dass der Text, die Gro3schreibung und Abstande in den
Feldnamen mit denen in der folgenden Tabelle tbereinstimmen.

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit Funktionshandbuch
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Ziellisten

Tabelle 2-1: Feldnamen in der Ziellisten-Datei

Feld

Beschreibung

Well

Bestimmen Sie eine Well-Position in jeder Zeile, ohne Leerzeichen.
Folgende Werte sind verfligbar:
« 384PP: A1 bis P24

* 1536LDV: A1 bis AF48

Transfer Time
Tolerance

Bestimmen die die Anzahl der Sekunden, die hinzugefiigt werden
soll, um den Start und das Ende des Uberwachungsfensters fir
eine Probe anzupassen. Dieser Parameter wird beispielsweise in
folgenden Arbeitsablaufen verwendet, bei denen unterschiedliche
Ubergéange fur unterschiedliche Well-Positionen tiberwacht werden:

« MRMHR_Arbeitsablaufe, bei denen Ubergange nach Well
Uberwacht werden

* |IDA-Arbeitsablaufe, bei denen Einschlusslisten nach Well
uberwacht werden

Die Ubertragungszeittoleranz kann negativ sein, der Absolutwert der
Ubertragungszeit darf jedoch nicht gréRer als die Halfte des in der
AE-Methode verwendeten Ausstolintervalls sein.

Offset

Bestimmen Sie die Anzahl der Sekunden, um die das geplante
Erfassungsfenster um eine mdgliche Peak-Position verschoben wird.
Bei einem positiven Wert wird das Fenster nach rechts verschoben.
Bei einem negativen Wert wird das Fenster nach links verschoben.

Group

Bestimmen Sie den entsprechenden Gruppennamen fiir die
Verbindung.

Name

Bestimmen Sie die Verbindungs-ID der Verbindung.

IS Name

Bestimmen Sie den Namen des internen Standards, der fir die
Quantifizierungsberechnungen fur die Verbindung verwendet werden
soll. Es kann jeweils nur ein interner Standard fir jede Verbindung
verwendet werden.

Stellen Sie fest, ob es sich bei der Verbindung um einen internen
Standard handelt. Folgende Werte sind verfugbar:
* True

« False

Formula

Bestimmen Sie die Elementarformel fir die Verbindung. Peptide
kdénnen einbuchstabige Aminosauren und Modifikationen aufweisen.
Um spezifische Isotope zu bestimmen, nehmen Sie das Gewicht der
Isotope (z. B. [2H], [180] oder [15N]) in eckigen Klammern vor dem
Symbol auf. Bestimmen Sie beispielsweise schweres Wasser (D20)
als [2H]20.

Funktionshandbuch
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Ziellisten

Tabelle 2-1: Feldnamen in der Ziellisten-Datei (Fortsetzung)

Feld

Beschreibung

Adduct/Charge

Wenn eine Formel angegeben ist, dann bestimmen Sie das Addukt
und den Ladungszustand, z. B. [M+H]+ oder [M+H]-. Alle Addukte,
die im Arbeitsbereich ,Analyse“ der SCIEX OS Software unterstitzt
werden, werden in Ziellisten unterstutzt.

Comment

Geben Sie weitere Informationen fir den Zeileneintrag an. Es kénnen
bis zu 128 Zeichen verwendet werden.

Precursor
Mass (Da)

Bestimmen Sie die Masse des Vorlaufer-lons. Der anwendbare
Bereich liegt zwischen 5 und 2.250, mit bis zu 5 Dezimalstellen.

TOF Start
Mass (Da)

Bestimmen Sie die Masse am Anfang des Zielmassenbereichs fur ein
TOF MS/MS-Experiment. Die TOF Start Mass (Da) muss kleiner sein
als die TOF Stop Mass (Da).

Dieser Parameter wird verwendet, wenn TOF-Start-/Stoppmasse
anwenden in der MS-Methode ausgewahlt wird, die als Vorlage
verwendet werden soll.

TOF Stop
Mass (Da)

Bestimmen Sie die Masse am Ende des Zielmassenbereichs flr ein
TOF MS/MS-Experiment. Die TOF Stop Mass (Da) muss grof3er sein
als die TOF Start Mass (Da).

Dieser Parameter wird verwendet, wenn TOF-Start-/Stoppmasse
anwenden in der MS-Methode ausgewahlt wird, die als Vorlage
verwendet werden soll.

Fragment
Mass (Da)

Geben Sie die Fragmentmasse ein, die in der
Prozessierungsmethode verwendet werden soll. Der standardmalige
Scanbereich fur eine TOF MS/MS-Methode liegt bei 20 Da, +10 Da
von der angegebenen Fragmentmasse.

Hinweis: Wenn TOF-Start-/Stoppmasse anwenden in der als
Vorlage zu verwendenden MS-Methode ausgewahlt wird, dann
werden die in der Zielliste festgelegte TOF Start Mass (Da) und TOF
Stop Mass (Da) als TOF MS/MS-Scanbereich verwendet.

Accumulation
Time (sec)

Passen Sie die Akkumulationszeit des Zielibergangs an, um die
Gesamtscanzeit zu optimieren. Die Akkumulationszeit ist die Zeit,
die das Massenspektrometer benétigt, um einen TOF MS/MS-
Datenpunkt zu erfassen. Die Akkumulationszeit hat Auswirkungen
auf die Anzahl der Punkte Uber den gesamten Peak. Der
anwendbare Bereich liegt zwischen 0,005 und 50. Typische Werte
liegen zwischen 0,01 und 0,100.

SCIEX OS Software Fiir das Echo® MS+-System mit Funktionshandbuch
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Ziellisten

Tabelle 2-1: Feldnamen in der Ziellisten-Datei (Fortsetzung)

Feld

Beschreibung

Declustering
potential (V)

Bestimmen Sie die auf die Orifice anzuwendende Spannung, um die
Bildung von lonenclustern zu minimieren. Das Auflésungspotenzial
(DP) kann fiir jede Zeile der Ubergangstabelle festgelegt werden. Der
anwendbare Bereich liegt zwischen 0 und 300.

Hinweis: DP-Verteilung (V) ist in der MS-Methode festgelegt.

Collision
Energy (V)

Bestimmen Sie die Spannung, die auf die Sto3zelle angewendet
werden soll. Die StoRenergie (CE) wird fur gewohnlich optimiert,
um die Intensitat eines Fragments zu maximieren. Der anwendbare
Bereich liegt zwischen 0 und 150.

CE Spread (V)

Bestimmen Sie den Wert, der verwendet werden soll, um die CE
schrittweise zu erhéhen. In Verbindung mit dem Parameter Collision
Energy (V) steuert der Parameter fiir die CE-Verteilung (CES) die auf
das Vorlaufer-lon in einem Produkt-lonen-Scan angewendete CE.

Beispiel: In positiver Polaritat wird die CE von CE — CES bis
CE + CES schrittweise angepasst.

Der anwendbare Bereich liegt zwischen 0 und 150.

Funktionshandbuch
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Ziellisten

Tabelle 2-1: Feldnamen in der Ziellisten-Datei (Fortsetzung)

Feld

Beschreibung

Fragmentation
Mode

Bestimmen Sie einen der folgenden Fragmentierungsmodi:

* CID: Im CID-Modus (Collisional Induced Dissociation) werden
Fragment-lonen durch Schwingungsanregung des Vorlaufer-lons
erzeugt, die sich aus Kollisionen mit Gasmolekilen in der Q2-
StolRzelle ergibt.

+ EAD: Im EAD-Modus (Electron Activated Dissociation) werden die
Vorlaufer-lonen in der EAD-Zelle Elektronen ausgesetzt, um die
Auflésung des Vorlaufer-lons zu Fragment-lonen herbeizufuhren.

» EAD (conventional trapping): Konventionelles Trapping ist ein
EAD-Modus, der sich am besten fiir akademische Studien
zur Reaktionskinetik eignet. Der EAD-Modus bietet mehr
Kontrolle fir die Schritte Ladezeit und Reaktionszeit (Dauer
der Elektronenbestrahlung). Im EAD-Modus werden diese
Schritte optimiert, damit sie gleichzeitig erfolgen und somit
zu einer erhéhten Empfindlichkeit um etwa das Doppelte
fuhren. Im EAD-Modus (konventionelles Trapping) werden diese
Schritte nacheinander ausgefiihrt. Ausgewahlte Vorlaufer werden
in die EAD-Zelle fur eine bestimmte Ladezeit eingefiihrt,
der Elektronenstrahl wird fiir eine festgelegte Reaktionszeit
angewendet, und anschlieRend werden Produkte aus der EAD-
Zelle ausgestolRen.

Tipp! Verwenden Sie den EAD-Modus (konventionelles
Trapping), wenn eine prazise und vorhersehbare Steuerung der
Reaktionszeit erforderlich ist.

Electron KE
(eV)

Bestimmen Sie die kinetische Elektronenenergie (KE) des
Bestrahlungselektronenstrahls. Die Elektronen-KE entspricht der
DC-Vorspannung zwischen der Elektronenquelle und den EA-
Stabelektroden (Electron Activated) in der EAD-Zelle (Electron
Activated Dissociation). Dieser Parameter ist anwendbar, wenn
Fragmentation Mode auf EAD oder EAD (conventional trapping)
festgelegt ist.

ETC (%)

Legen Sie den Elektronenubertragungskoeffizienten (ETC) fest.
Dieser Parameter steuert den Anteil der Elektronen, die in die EAD-
Zelle gelangen. Der Bereich liegt zwischen 0 % und 100 %. Der
Parameter ist anwendbar, wenn Fragmentation Mode auf EAD oder
EAD (conventional trapping) festgelegt ist.

Tipp! Verwenden Sie diesen Parameter, um den Typ der analysierten
Vorlauferspezies und der erfassten Produkt-lonen zum Steuern der
Art der EAD-Reaktion zu verwenden.
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Ziellisten

Tabelle 2-1: Feldnamen in der Ziellisten-Datei (Fortsetzung)

Feld

Beschreibung

EAD RF (Da)

Bestimmen Sie einen Wert zwischen 0 Da und 300 Da. Dieser
Parameter steuert den RF-Pegel, um Vorlaufer- und Fragment-lonen
in der EAD-Zelle zu belassen.

Hinweis: Um Produkt-lonen mit einem héheren m/z zu ermitteln,
erhéhen Sie EAD RF (Da). Die Erkennung von Produkt-lonen mit
einem niedrigeren m/z kann abnehmen.

Reaction time
(ms)

Bestimmen Sie die Reaktionszeit fur die Elektronenbestrahlung. Im
EAD-Modus steuert dieser Parameter auch die Ladezeit.

Tipp! Erhdhen Sie die Reaktionszeit, wenn der Vorlauferverbrauch
nach der Optimierung des Elektronenstrahlstroms unzureichend ist.

Time Bins to
Sum

Bestimmen Sie die Anzahl der zu addierenden Datenpunkte. Der
Bereich fur kleine Molekile oder Peptide liegt zwischen 4 und 6. Der
Anfangswert fur die Analyse intakter Proteine (> 20 kDa) ist 40.

Channel 1 bis
Channel 4

Bestimmen Sie die Kanale des Analog-Digital-Wandlers (ADC).
Jeder Kanal zahlt lonen. Werden alle vier Kanale ausgewahlt (der
Standardwert), werden zur Berechnung der gesamten lonenanzahl
alle vier Kanale addiert.

Expected MW
(Da)

Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung: Bestimmen Sie das
erwartete Molekulargewicht fiir die Komponente in Da.

m/z Range for
XIC Start (Da)

Arbeitsablauf fir die Massenwiederherstellung: Bestimmen Sie die
Startmasse fur den XIC-Bereich.

m/z Range for
XIC Stop (Da)

Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung: Bestimmen Sie die
Endmasse fiir den XIC-Bereich.

Reconstructio

Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung: Bestimmen Sie die

n Start Mass Masse, bei der die Wiederherstellung starten soll (in Da).

(Da)

Reconstructio |Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung: Bestimmen Sie die
n Stop Mass Masse, bei der die Wiederherstellung stoppen soll (in Da).

(Da)

Konfigurieren der Standardeinstellungen des
Projekts

Wahrend der automatischen Prozessierung bezieht die Software die Parameter fir die
Prozessierungsmethode (z. B. XIC-Breite (Da), GauRsche Glattungsbreite (Punkte)
und Rauschen % fiir Basislinie (%)) aus den Standardeinstellungen fiir das Projekt.
Wenn eine Prozessierungsmethode als Vorlage flir die automatische Prozessierung

Funktionshandbuch
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Ziellisten

verwendet wird, dann konfigurieren Sie die Standardeinstellungen des Projekts, um

die Peak-Integration wahrend der gesamten Analyse zu optimieren. Unterschiedliche
AusstolRvolumina und Peakbreiten in der AE-Methode erfordern unterschiedliche Werte flr
die Prozessierungsparameter.

Die Informationen in den Standardeinstellungen des Projekts werden in der
Prozessierungsmethode gespeichert, die als Vorlage verwendet werden soll.

Hinweis: Wenn die Standardeinstellungen des Projekts im Arbeitsbereich ,Analyse”
geandert werden, dann werden diese Anderungen nicht auf gespeicherte
Prozessierungsmethoden angewendet. Um die Anderungen anzuwenden, aktualisieren

Sie die Standardeinstellungen des Projekts und erstellen Sie dann eine neue
Prozessierungsmethode. Die neue Prozessierungsmethode verwendet die aktualisierten
Standardeinstellungen des Projekts. Verwenden Sie diese neue Prozessierungsmethode fur
die automatische Prozessierung.

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Analyse“ auf Projekte > Standardeinstellungen des
Projekts.

Abbildung 2-1: Fenster ,,Quantitative Prozessierung*

Project Default Settings

| pplyto cummmt prect | Une for o prsocts i crment dotn oot | CTEEE OO CTEEE

2. Konfigurieren Sie die Parameter.

Ausfuhrliche Beschreibungen der Parameter finden Sie im Dokument:
SCIEX OSHilfesystem.

Klicken Sie auf Anwenden.
4. Klicken Sie auf SchlieRen.
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Ziellisten

Erstellen einer MS-Methode zur Verwendung
als Vorlage

» Erstellen Sie im Arbeitsbereich ,MS-Methode* eine MS-Methode zur Verwendung als
Vorlage. Siehe das Dokument: SCIEX OS Hilfesystem.

+ Erstellen Sie fur TOF MS-Experimente eine MS-Methode mit den anwendbaren
Quellen- und Gas-Parametern und TOF MS-Versuchsparametern.

+ Erstellen Sie fiir MRMHR-Experimente eine MS-Methode mit den anwendbaren
Quellen- und Gas-Parametern, TOF MS-Versuchsparametern und TOF MS/MS-
Versuchsparametern wie beispielsweise Einstellungen fir Q1-Auflésung, ITC und
Zeno-Pulsieren.

Hinweis: Die Informationen zur Massentabelle, wie beispielsweise Verbindungs-ID,
Gruppenname, Vorlaufer-lon, TOF-Startmasse (Da) und TOF-Stoppmasse (Da) oder
Fragment-lon (Da), Akkumulationszeit (s), Auflosungspotenzial von lonenclustern
(V), StoBRenergie (V) und CE-Verteilung (V) sind in einer Ziellistendatei enthalten. Diese
Informationen ersetzen die Informationen in der MS-Methode, die als Vorlage verwendet
werden soll, und bieten somit eine fundierte Prozessierungsmethode fir TOF MS-
Experimente und sowohl eine Erfassungsmethode als auch eine Prozessierungsmethode
fur TOF MS/MS-Experimente.

Erstellen einer Prozessierungsmethode zur
Verwendung als Vorlage

Die Informationen in der Ziellisten-Datei und in den Standardeinstellungen des Projekts
ersetzen die Informationen in der als Vorlage verwendeten Prozessierungsmethode. Siehe
Abschnitt: Konfigurieren der Standardeinstellungen des Projekts.

+ Erstellen Sie eine Prozessierungsmethode im Arbeitsbereich ,Analyse®. Siehe das
Dokument: SCIEX OS Hilfesystem.
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Visualisierung von Daten 3

Verwenden Sie dieses Verfahren, um Heat Maps flr die Visualisierung von AE-Daten
(Acoustic Ejection) zu verwenden, die mit einem Echo® MS+-System erfasst wurden.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ~Explorer®.

2. Klicken Sie auf Datei > Echo MS-Ergebnisdatei 6ffnen.
Das Dialogfeld ,Offnen“ wird gedffnet. Es zeigt den Ordner Quantitation Results
im aktiven Projekt an.

3. Navigieren Sie zu der Ergebnis-Textdatei, die die AE-Daten enthalt, und klicken Sie dann
auf Offen.

4. (Optional) Um die Anzeigeoptionen fur das Fenster zu konfigurieren, klicken Sie auf
E’} (Einstellungen), passen Sie die Einstellungen an und klicken Sie dann auf
Speichern und schliefen.

5. (Optional) Wahlen Sie die anwendbaren Filteroptionen aus.

6. Wahlen Sie im Feld Spalte die Spalte in der Ergebnis-Textdatei aus, die angezeigt
werden soll.

Die Liste beinhaltet alle Spalten der Ergebnis-Textdatei.

Tipp! Konfigurieren Sie eine Ausgabekonfigurationsdatei, um die Felder
auszuwabhlen, die in der Ergebnis-Textdatei enthalten sein sollen. Siehe Abschnitt:
Ausgabekonfigurationsdatei (optional).

7. (Optional) Legen Sie fur numerische Spalten den Bereich fest. Die folgenden Optionen
sind verfugbar:

* Automatisch: Wahlen Sie diese Option aus, um den niedrigsten Wert in den Daten
mit der Farbe auf der linken Seite der Farbkarte und den héchsten Wert in den Daten
mit der Farbe auf der rechten Seite der Farbkarte anzuzeigen.

+ Standard: Wenn ein Standardbereich verfigbar ist, dann wahlen Sie diese Option,
um den Standardbereich zu verwenden. Um einen Standardbereich festzulegen,
legen Sie zunachst einen manuellen Bereich fest und klicken Sie dann auf Als
Standard speichern.

Hinweis: Wenn der Benutzer einen Standardbereich festlegt, dann wird der
Standardbereich fir alle Ergebnis-Textdateien im aktiven Projekt verwendet.

* Manuell: Wahlen Sie diese Option, um einen manuellen Bereich festzulegen. Alle
Werte, die niedriger sind als der Wert am unteren Ende des Bereichs, werden in der
Farbe auf der linken Seite der Farbkarte angezeigt. Alle Werte, die héher sind als der
Wert am oberen Ende des Bereichs, werden in der Farbe auf der rechten Seite der
Farbkarte angezeigt.
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Visualisierung von Daten

Hinweis: Werte, die in wissenschaftlicher Schreibweise eingegeben werden, werden
in das Dezimalformat geandert.

8. Um Ergebnisse fur einen Well anzuzeigen, klicken Sie auf den Well.

9. Um die Daten im Arbeitsbereich ,Analyse” zu 6ffnen, klicken Sie auf E (In Analytics
offnen).

Hinweis: Werden die zugehoérigen Dateiinformationen nicht gefunden, wird das
Dialogfeld ,In Analytics 6ffnen” gedffnet. Flllen Sie die Felder in diesem Dialogfeld aus
und klicken Sie dann auf Offen.

Das Offnen des Arbeitsbereichs kann bis zu 1 Minute in Anspruch nehmen. Die
erforderliche Zeit hangt mit der GréRe der Ergebnis-Textdatei zusammen.
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Kontakt

Adressen

Hergestellt in Singapur

AB Sciex Pte. Ltd.

BIk33, #04-06 Marsiling Industrial Estate Road 3
Woodlands Central Industrial Estate, Singapore 739256

ﬁC'E’t( . AB Sciex LLC

auptsitz 500 Old Connecticut Path
Framingham, Massachusetts 01701
USA

Kundenschulung

»  Weltweit: sciex.com/contact-us

Online-Lernzentrum

+ SCIEX Now Learning Hub

SCIEX Support

SCIEX und seine Vertretungen verfiigen weltweit Gber einen Stab an voll ausgebildeten
Servicekraften und technischen Spezialisten. Der Support kann Fragen zum System oder
anderen auftretenden, technischen Problemen beantworten. Weitere Informationen erhalten
Sie auf der SCIEX Website unter sciex.com, oder verwenden Sie einen der folgenden Links,
um Kontakt mit uns aufzunehmen.

» sciex.com/contact-us

» sciex.com/request-support

Cybersicherheit

Die aktuellsten Hinweise zur Cybersicherheit von SCIEX-Produkten finden Sie unter
sciex.com/productsecurity.

Dokumentation

Diese Version des Dokuments ersetzt alle vorherigen Versionen.
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Kontakt

Software-Produktdokumentationen entnehmen Sie den Versionshinweisen oder dem mit der
Software mitgelieferten Software-Installationshandbuch.

Informationen zur Hardware-Produktdokumentation finden Sie in der mit dem System oder
der Komponente gelieferten Dokumentation.

Die neuesten Versionen der Dokumentationen sind auf der Website von SCIEX unter
sciex.com/customer-documents verflgbar.

Hinweis: Wenn Sie eine kostenlose gedruckte Ausgabe dieses Dokuments wiinschen,
wenden Sie sich bitte an sciex.com/contact-us.
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