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Este documento é fornecido aos clientes que compraram um equipamento SCIEX para uso

na operacao de tal equipamento. Este documento é protegido por direitos autorais e qualquer
reproducao deste documento ou de qualquer parte do mesmo é estritamente proibida, exceto quando
houver autorizagao por escrito da SCIEX.

O software que pode ser descrito neste documento é fornecido sob um contrato de licenca. E

contra a lei copiar, modificar ou distribuir o software em qualquer meio de comunicacao, exceto se
permitido especificamente no contrato de licenga. Além disso, o contrato de licenga pode proibir que o
software seja desmontado, passe por engenharia reversa ou descompilado para qualquer finalidade.
As garantias sdo conforme definidas em tal documento.

Partes deste documento podem fazer referéncia a outros fabricantes e/ou a seus produtos, podendo
conter pecas cujos nomes estejam registrados como marcas registradas e/ou funcionem como
marcas registradas dos seus respectivos proprietarios. Qualquer uso é destinado apenas para
designar estes produtos do fabricante como fornecidos pela SCIEX para incorporagao em seu
equipamento e ndo implica em qualquer direito e/ou licenga para usar ou permitir que outros usem
tais nomes de produto, seus e/ou do fabricante como marcas registradas.

As garantias da SCIEX estao limitadas a estas garantias expressas fornecidas no momento da venda
ou da licenga de seus produtos e séo representagdes, garantias e obrigagdes Unicas e exclusivas

da SCIEX. A Sciex ndo oferece nenhuma outra garantia de nenhum tipo, expressa ou implicita,
incluindo, entre outras, garantias de comercializagdo ou adequacgao para um proposito particular,
decorrentes de um estatuto ou da lei, ou de uma negociagao ou utilizagdo comercial expressamente
divulgada, e ndo assume nenhuma responsabilidade ou obrigagédo contingente, incluindo danos
indiretos ou consequentes, para qualquer uso pelo comprador ou por quaisquer circunstancias
adversas decorrentes.

Produto destinado apenas para pesquisa cientifica. Ndo destinado ao uso em
procedimentos diagnosticos.

As marcas comerciais e/ou marcas registradas mencionadas neste documento, incluindo as logos
associadas, sado de propriedade da AB Sciex Pte. Ltd., ou de seus respectivos proprietarios, nos
Estados Unidos e/ou em outros paises.

AB Sciex™ esta sendo usada sob licenca.

Echo, Echo MS e Echo MS+ sdo marcas comerciais ou marcas comerciais registradas da Labcyte,
Inc. nos Estados Unidos e em outros paises e estdo sendo usadas mediante licenga.

© 2024 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com Guia de recursos
o sistema ZenoTOF 7600/7600+ RUO-IDV-05-15796-PT-B
2/28



Indice

Capitulo 1: Aquisicao com um sistema ECHO® MSH ..eoeoeeeeeeeeeeeeeseeeeeeeeeseeseseeseeseeaseanenes 4
V1= (oo (o 0 L= 1Y PSSO 4
Pardmetros de fONte € gAS ... ... 4
Parametros para experimentos de TOF MS............cco 5
Parametros para experimentos de algoritmo MRMHR e, 7
MEIOdO de AE ... .. 8
= (o o PP 10
Calibracao automatica (OPCIONAI)............uuuuuu e 12
Arquivo de configuragdes de saida (opcional)............c.oeeeiiiiii, 13
PreparaGdo do SISTEMIA........cuuuuiii i 14
Capitulo 2: Listas de destino.........ccccviiiiiiiimiririinccccsserrr s ssnn e mnnes 17
Criaruma lista de deStiN0........cooiiiiiiiie e 17
Configurar Configuragdes padréo dO Projeto........cc.uueiiiiiiiiiiiiiieeee e 22
Criar um método de MS que sera usado como MOdelo............uuceeiiiiiiiiiiiiiccee e, 23
Criar um método de processamento que sera usado como modelo..............ccovvvveeenen.n. 24
Capitulo 3: Visualizagao de dados..........ccccuemrrriiiiiiinineiirr s annnes 25
Entre em contato CONOSCO.........cciiiiiiiiiii i ————— 27
g T =T =T o o 1< P 27
Treinamento dO CONSUMIAON ..o 27
Centro de aprendizagem ONINE ...........uiiiiiiiiiiiiieeeeeeee e e e e e e e e e e e e e e e e e eeeees 27
Suporte da SCIEX ... 27
Seguranca CIberNELiCa...........ooiiiiiiiiiee 27

[ Lo Yo 0 1 41T a1 == T LSRN 27
Guia de recursos Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com
RUO-IDV-05-15796-PT-B o sistema ZenoTOF 7600/7600+

3/28



Aquisicdo com um sistema Echo®
MS+

Esta secao fornece informagdes sobre o uso do software SCIEX OS para adquirir dados
de espectrometria de massa de ejecao acustica (AEMS). A secao fornece descri¢gbes do
método de MS e dos parametros do método de AE, lotes, calibracdo de lotes e preparagao
do sistema.

Método de MS

Parametros de fonte e gas

A sonda Echo® MS na fonte de ions OptiFlow Turbo V opera com a interface de porta aberta
(OPI) no sistema Echo® MS+ para aspirar, nebulizar e ionizar amostras e, em seguida,
fornecé-las ao espectrometro de massa ZenoTOF 7600. E recomendado usar um intervalo
pequeno de parametros de fonte e gas nesse fluxo de trabalho.

Figura 1-1: Parametros de fonte e gas

Tabela 1-1: Parametros da fonte e gas

Parametro Comentarios

Gas 1 da fonte [Defina a presséo do gas de fonte de ions 1. O gas de fonte de ions
de ions (psi) 1 arrasta o solvente carregador da porta OPI da fonte de ions. Defina
como 90. Valores menores podem causar vazamentos na OPI.

Gas 2 da fonte [Defina a press&o do gas de fonte de ions 2. Esse gas dissolve o

de ions (psi) solvente carregador na fonte de ions. Otimize o valor de Gas 2 da
fonte de ions (psi) para a composicéo e a taxa de vazao do solvente
carregador. O valor inicial recomendado é 50.

Gas de cortina |Defina a pressao do gas da interface Curtain Gas. Esse gas ajuda
(psi) a evitar a contaminagéao da ética dos ions. Use o valor mais alto
possivel que nao reduza a sensibilidade. Valores mais altos reduzem
a contaminacdo com uma pequena reducao na intensidade do sinal.

Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com Guia de recursos
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Aquisi¢gido com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-1: Parametros da fonte e gas (continuagao)

Parametro Comentarios

Gas CAD Defina a pressao na célula de colisdo. Para experimentos de TOF
MS, defina como 7 para o resfriamento de colisdo dos ions. Para
experimentos de TOF MS/MS, otimize o valor de Gas CAD para
fragmentacao dos ions de analito.

Temperatura Otimize a temperatura da composicao e taxa de vazao do solvente

(°C) carregador. O valor inicial recomendado é 300. Configuragdes

de temperatura maiores que 400 ndo sao recomendadas. Altas
temperaturas podem reduzir a vida do eletrodo e também causar menor
sensibilidade em compostos com labilidade térmica.

Parametros para experimentos de TOF MS

Figura 1-2: Parametros de TOF MS

o

Tabela 1-2: Parametros de TOF MS

Parametro

Comentarios

Polaridade

Identifique 0 modo de ionizagdo. Selecione Positivo ou Negativo. A
troca de polaridade ndo esta disponivel.

Massa inicial

Identifique a massa no inicio do intervalo de massa de destino. Massa

TOF (Da) inicial TOF (Da) precisa ser menor que Massa de parada TOF (Da).
Massa de Identifique a massa no fim do intervalo de massa de destino. Massa de
parada TOF parada TOF (Da) precisa ser maior que Massa inicial TOF (Da).

(Da)

Tempo de Identifique o tempo necessario para o espectrémetro de massa adquirir
acumulagao (s) |um espectro de TOF MS. O valor inicial recomendado ¢é 0,08.

Tenséao do Identifique a tensao que sera aplicada ao eletrodo da sonda. Otimize
spray (V) a tensdo do spray da composicéo e a taxa de vazéo do solvente

carregador. Para maximizar a vida do eletrodo, ndo use um valor maior
que 4500.

Potencial de
desagregacgao
(V)

Identifique a tensao que sera aplicada ao orificio para minimizar a
formacgao de agrupamentos de ions. Diferentes compostos podem ter
diferentes valores ideais de potencial de desagregacao (DP). O valor de
DP é usado no intervalo de massa completo.

Guia de recursos
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Aquisi¢do com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-2: Parametros de TOF MS (continuagao)

Parametro

Comentarios

Faixa de
amplitude da
DP (V)

Insira um valor para a amplitude do DP (DPS). Em conjunto com o
Potencial de desagregacao (V), esse parametro controla o DP aplicado
aos ions. O DP aumenta gradualmente de um valor baixo de DP — DPS
para um valor alto de DP + DPS.

Modo ITC

Selecione Dinamico ou Corrigido. No modo dinamico, o fluxo de ions
€ monitorado continuamente e ajustado automaticamente para evitar
danos ao detector. No modo fixo, o usuario especifica um valor no
campo ITC. O modo dindmico adiciona 27 ms ao tempo do ciclo para
monitorar o fluxo de ions antes do inicio do experimento.

Nota: O modo dindmico esta disponivel somente em experimentos TOF
MS.

Energia de
colisao (V)

Identifique a tensao que sera aplicada a célula de colisdo. Em
experimentos TOF MS, um valor baixo é usado para mover ions na
célula de colisdo sem fragmentacao.

Faixa de
amplitude da
CE (V)

Esse parédmetro ndo costuma ser usado em experimentos de TOF MS.

ITC

Identifique a porcentagem de ions que serdo inseridos no espectrometro
de massa.

Quando o modo fixo estiver em uso, monitore a intensidade de ions.
Inicie com um valor baixo e aumente o valor em pequenos incrementos
até que a forga do sinal alcance o minimo obrigatério. Se a intensidade
de ions esperada for desconhecida, use o modo dindmico. A intensidade
de ions alta consistente ou periodos curtos de intensidade de ions muito
alta podem causar danos permanentes ao detector.

Nota: Esse parametro é aplicavel quando Modo ITC esta definido como
Corrigido.

Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com
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Aquisi¢gido com um sistema Echo® MS+

Parametros para experimentos de algoritmo MRMHR

Figura 1-3: Parametros do algoritmo MRMHR

TOF MSMS
Q1 resolution Unit v Zeno pulsing v
ImC 100 v
Mass Table /| Apply TOF start/stop mass Sort by | No sort v Apply Sort
Compound  Group Precursor | TOF TOF Accumulation Declustering Collision CE
1D Mame 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 ]

Tabela 1-3: Parametros do algoritmo MRMHR

Parametro

Comentarios

Resolucao Q1

Identifique a resolugao do quadrupolo Q1. Selecione Unidade, Abrir,
Baixa ou Alta. Unidade fornece uma selegao de massa Q1 de
aproximadamente £0,7 Da. Abrir e Baixa fornecem uma selegcao de
massa Q1 mais ampla. Alta fornece uma sele¢gao de massa Q1 menos
ampla.

ITC

Identifique a porcentagem de ions que serdo inseridos no espectrometro
de massa. Em experimentos de algoritmo MRMHR  esse parametro
costuma ser definido como 100 para maximizar a sensibilidade de
analitos.

Pulsacao Zeno

Selecione para habilitar a pulsagao Zeno. Pulsacdo Zeno é um recurso
exclusivo do espectrdmetro de massa ZenoTOF 7600/7600+. Quando
ativado, esse recurso aprimora o ciclo atual e aumenta a intensidade do
sinal.

Aplicar massa
inicial/de
parada TOF

Selecione para definir o intervalo de massa de TOF manualmente. Se
esta opcao nao for selecionada, sera usado o intervalo de massa padrao
de 20 Da focado no ion fragmento especificado.

Massa inicial

Identifique a massa no inicio do intervalo de massa de destino. Massa

acumulagao (s)

TOF (Da) inicial TOF (Da) precisa ser menor que Massa de parada TOF (Da).
Massa de Identifique a massa no fim do intervalo de massa de destino. Massa de
parada TOF parada TOF (Da) precisa ser maior que Massa inicial TOF (Da).

(Da)

Tempo de Identifique o tempo necessario para o espectrdbmetro de massa adquirir

um espectro de TOF MS/MS. O valor inicial recomendado é 0,01.

Potencial de
desagregacao
V)

Identifique a tens&o que sera aplicada ao orificio para minimizar a
formagao de agrupamentos de ions. Em experimentos de algoritmo
MRMHR o potencial de desagrupamento é identificado para cada linha
na tabela de transicao.

Guia de recursos
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Aquisi¢do com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-3: Parametros do algoritmo MRMHR (continuag&o)

Parametro Comentarios
Energia de Identifique a tens&o que sera aplicada a célula de colisdo. Em
colisao (V) experimentos TOF MS/MS e MRMHR  essa tensao divide os ions

precursores em fragmentos. Otimize a energia de colisao (CE) para
maximizar a intensidade de um fragmento.

Faixa de Identifique a amplitude de CE (CES). Em conjunto com o parametro
amplitude da Energia de colisdo (V), esse parametro controla a CE aplicada ao
CE (V) ion precursor em uma varredura de ion de produto. A CE aumenta

gradualmente de um valor baixo (CE — CES na polaridade positiva) para
um valor alto (CE + CES na polaridade positiva).

Método de AE

O método de ejegao acustica (AE) fornece as configuragbes usadas para a operagéo do
sistema Echo® MS+.

Figura 1-4: Método de AE: Standard

CREx
Estimated Duration &
|: 5 [} 1 W 9 - W W
Plate Type  Extimated Run Time Flow Rate FED : limin
i Clla Al -
Feak Type & Standard Whache
T ]
al 1300 ot
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Aquisi¢gido com um sistema Echo® MS+

Figura 1-5: Método de AE: Wide

Estimated Duration

Plate Type  Evtimaied Run Time Fiowr Rarte F50 -  Hlimin

CR E3

Feak Type Standard & Wide Rip Rabe [Ha) 1 W

Ejection Vol 5

Tabela 1-4: Parametros do método de AE

Parametro Descrigao

Duragéao Mostra a duracao esperada do tempo de execucdo da placa, calculada

estimada com Intervalo (ms) e outros fatores que afetam o tempo de execugéo.
A duracéao estimada é fornecida para placas de 384 e 1536 pogos. O
calculo nao inclui o tempo de equilibragao ou calibracdo em lote.

Solvente Para identificar a composi¢cao do solvente parregador, selecione a

carregador porcentagem de Metanol, Acetonitrila e Agua.

Vazao (uL/min)

Otimize a taxa de vazao no sistema. O eletrodo e a composi¢ao do
solvente carregador afetam a taxa de vazao ideal. Se o eletrodo ou a
composigao do solvente carregador forem alteradas, esse valor deve ser
otimizado novamente.

Classe do
fluido

Selecione a matriz de amostra que esta no pogo de amostra. Diferentes
opgdes estao disponiveis para diferentes tipos de placa. As opgdes
incluem:

* AQ (aquoso): usado para solugdes aquosas.

+ SP (fase de surfactante): usado para solugdes com baixa tensao
superficial, como solu¢des aquosas com surfactantes (como Triton
X-100) ou misturas organicas e aquosas. Essa opgéao esta disponivel
para placas de 384 pocos. Nao é possivel usar esta opgao com
placas de 1536 pocos devido a evaporagao de amostras que ocorre
durante a analise.

* DMSO (sulféxido de dimetilo): usado para solventes que contenham
entre 70% e 100% de DMSO.

Guia de recursos
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Aquisi¢ido com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-4: Parametros do método de AE (continuagao)

Parametro Descrigao

Tipo de pico Selecione 0 modo Padrao ou Largura.

* Padrao: o sistema de AE ejeta goticulas muito rapidamente para criar
um pico estreito.

» Largura: o usuario pode identificar a taxa de eje¢ao de goticulas
para criar picos mais largos do que no modo padrdo. Picos mais
largos fornecem mais pontos de dados no pico e sdo compativeis
com tempos de ciclo mais longos no método de MS. O modo de picos
largos é aplicavel apenas a ejegdes de varias goticulas.

Vol da ejecao Identifique o volume total da amostra que sera despejado pelo sistema
(nL) Echo® MS+, em incrementos de 2,5 nL.

Nota: O sistema ejeta goticulas de 2,5 nL.

Quando Tipo de pico for Largura, o valor minimo de Vol da eje¢ao
(nL) sera 5.

Intervalo (ms) |Identifique o tempo entre as ejecdes de amostra. O software usa Taxa
de repeticao (Hz) e Vol da ejegao (nL) para calcular um Intervalo (ms)

minimo.
Taxa de Identifique a taxa de repeticdo de ejegao de goticulas (rep), em Hz. Vol
repeticdo (Hz) |da ejecao (nL) e Taxa de repeticao (Hz) controlam as larguras dos
picos.

Batch

Figura 1-6: Batch

I CTED . O

o e e CD .
PR — s - et gt arm P e e

Nota: As colunas a seguir ndo se aplicam a analise de dados adquiridos com um sistema
Echo® MS+ e podem ser ocultadas com a opgéo Visualizar: Tipo de rack, Posi¢ido do
rack, Posigcao da placa e Volume de injegao (pL).

Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com Guia de recursos
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Aquisi¢gdo com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-5: Colunas em lote

Nome da coluna Descrigcao

Requisitos para valores dos campos

Nome da amostra Nome da amostra

Menos de 252 caracteres.

Nota: Durante a divisdo dos dados pos-
aquisigao, a posi¢ao do poco € adicionada
ao nome da amostra: por exemplo, A1-
Samplel.

Nome do método de
MS

Método de MS

Selecione um método de MS na lista do
projeto ativo.

Nota: O mesmo método de MS deve ser
usado em todas as amostras do lote.

Método de AE Nome do método de | Selecione um método de AE na lista do
AE projeto ativo.
Nota: O mesmo método de AE deve ser
usado em todas as amostras do lote.
Tipo de placa 384PP ou 1536LDV ([ So ¢é possivel usar um Tipo de placa em

um lote. No sistema Echo® MS+, s6 é
possivel usar placas Beckman Life Sciences
qualificadas para uso com um sistema
Echo® MS+.

Posicao do poco 384PP: A1 a P24

1536LDV: A1 a AF48

S6 é possivel criar uma amostra de Posicao
do po¢o uma so6 vez em cada linha.

Espago em branco,
Padrao, Espacgo

em branco duplo,
Controle de
qualidade, Solvente,
e Desconhecido

Tipo da amostra

As informacobes de tipo de amostra sédo
salvas no arquivo de dados e podem ser
usadas durante o processamento.

O nome do arquivo
onde os dados
adquiridos séo salvos

Arquivo de dados

Todos os dados adquiridos por um lote
devem ser mantidos no mesmo Arquivo de
dados.

Nota: O mesmo arquivo de dados deve ser
usado em todas as amostras do lote.

Guia de recursos
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Aquisi¢do com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-5: Colunas em lote (continuagao)

processados sao
salvos.

Nome da coluna Descri¢ao Requisitos para valores dos campos
Método de O nome do método [ O método de processamento deve ser
processamento que sera usado para |compativel com o método de MS usado para
0 processamento adquirir dados.
automatico apoés
a conclusao da Nota: O mesmo método de processamento
aquisicao. deve ser usado em todas as amostras do
lote.
Arquivo de O nome do arquivo Os arquivos de resultado sdo mantidos na
resultados onde os resultados subpasta Results do projeto ativo.

Nota: O mesmo arquivo de resultados deve
ser usado em todas as amostras do lote.

Nota: Use um arquivo de resultados
diferente para cada lote. Nao
recomendamos usar os arquivos de
resultados mais de uma vez.

Nota: Se um arquivo de lista de destino for
usado, o arquivo de resultados sera salvo
no formato txt. Se um arquivo de lista de
destino nao for usado, serao salvos dois
arquivos de resultados, nos formatos txt e
gsession.

Poco do marcador |Pogo do marcador:

Verdadeiro

Outros pocos: Falso
(padrao)

Selecione apenas um Pogo do marcador
em cada lote. Selecione um pogo com
conteudos que fornecam um sinal de MS
forte o suficiente para o reconhecimento

de cédigo de barras durante a divisdo de
dados. Se o formato do pico tiver cauda
longa, a divisdo de dados pode nao ocorrer.

Lista de destino O nome do arquivo
Lista de destino,

com a extensao csv.

(Opcional) Identifique o arquivo Lista de
destino. Se o arquivo nao estiver na pasta
Batch do projeto ativo, inclua o caminho
completo do arquivo. Consulte a segao:
Listas de destino.

Calibracao automatica (opcional)

Se a calibracdo automatica for usada, ela devera ser executada no inicio do lote. Nao é

possivel executar a calibragdo entre amostras.

Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com
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Aquisi¢cido com um sistema Echo® MS+

O sistema de entrega de calibrante (CDS) é usado para calibrar o sistema ZenoTOF
7600/7600+ quando configurado com o sistema Echo® MS+.

O usuario pode selecionar a tabela de referéncia de ions aplicavel e edita-la com os
conteudos do reservatorio de CDS e os ions de calibracdo especificos exigidos.

Para executar a calibragado automatica no inicio do lote, marque a caixa de sele¢cao Calibrar
automaticamente.

A calibragao ocorre em duas fases:
» Cal: calibragcao de CDS inicial com a tabela de referéncia de ions selecionada

+ Cal Phase 2: equilibracdo para remover os tragos da solugao de CDS

Figura 1-7: Caixa de diadlogo Lote — Editor de calibragao automatica

Batch - Automatic Calibration Editor

Provide icn reference and calibrant delvery seftings 1o ke applied automatically, at the correct frequency during acquisition

on reference table | X500 S| Positve Calbration Salut.., ¥ CCe

Calibrant delnery D5 W CDS channel 1 b

(o Jancd |

Arquivo de configuracoes de saida (opcional)

Use 0 arquivo EchoExportColumnConfig.xml para personalizar o caminho onde os
arquivos de texto de resultados serao gravados, as colunas que serao incluidas nos
arquivos de texto de resultados e a ordem das colunas.

O arquivo EchoExportColumnConfig.xml padrao esta na pasta SCIEX OS Data/
common-project—-area. Para alterar as configuracoes, editar esse arquivo ou criar e editar
uma copia do arquivo na pasta do projeto ou na pasta Quantitation Results do projeto.

Nota: Trés modelos estao disponiveis na pasta SCIEX 0S Data\common-project-
area\Echo MS\Example Export Column Configuration:

* EchoExportColumnConfig-1
* EchoExportColumnConfig-CompoundQC

* EchoExportColumnConfig-Intact

Guia de recursos Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com
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Aquisi¢do com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-6: Elementos no arquivo de saida

Elemento Descrigcao

Path Identifique o caminho onde o arquivo de texto de resultados sera salvo.
E possivel identificar varios caminhos para salvar varias copias do
arquivo de saida.

Nota: Uma copia do arquivo de texto de resultados sera salva na pasta
Quantitation Results do projeto.

Order Identifique a ordem da coluna no arquivo de texto de resultados. Digite
um numero exclusivo em cada coluna. Digite 0 na primeira coluna.

Visible Identifique se a coluna esta incluida no arquivo de texto de resultados.
Digite true para incluir a coluna. Digite false para excluir a coluna.

Preparacao do sistema

Em experimentos de aquisi¢cdo dependente de informacdes (IDA) e de algoritmo de MRMHR
onde diferentes ions sdo monitorados em diferentes pocos, para garantir que os ions
corretos sejam monitorados em cada poc¢o, o software exige o tempo entre a ejecdo de
goticulas e a deteccgao (tempo de transferéncia). O tempo de transferéncia sera calculado e
salvo sempre que ocorrer a divisdo de dados.

Se o sistema nao tiver sido operado recentemente, ou se o eletrodo ou o solvente
carregador tiverem sido alterados, o sistema executara um pequeno lote para calcular o
tempo de transferéncia. Antes de executar o lote para calibrar o tempo de transferéncia,
verifique se o tempo da equilibracéo do sistema é de, no minimo, 30 minutos.

Para calibrar o tempo de transferéncia:

1. Abra o painel Status.
2. Clique em Equilibrate.

A caixa de dialogo System Preparation sera aberta.

Software SCIEX OS para o sistema Echo® MS+ com Guia de recursos
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Aquisi¢gido com um sistema Echo® MS+

Figura 1-8: Caixa de dialogo Preparacao do sistema: guia Tempo de transferéncia

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. Abra a guia Tempo de transferéncia e use a tabela a seguir para preencher os campos:

Tabela 1-7: Guia Tempo de transferéncia

Campo

Descrigao

Método de MS

Selecione um método de MS na lista do projeto ativo. E possivel usar
qualquer método de MS para ajustar o tempo de transferéncia. Um
método de TOF MS costuma fornecer o melhor resultado.

Método de AE

Selecione o método de AE que sera usado para a analise de
espectrometria de massa de eje¢ao acustica (AEMS) na lista do
projeto ativo. O método de AE certifica que o tempo de transferéncia
seja calibrado corretamente para as condigdes de transferéncia da
amostra na analise de AEMS. Certifique-se de que o valor de Vol da
ejecao (nL) no método selecionado seja suficiente para fornecer um
sinal forte quase igual a intensidade do pogo marcador.

Nota: Ajuste o tempo de transferéncia antes de usar um método de
AE diferente.

Tipo de placa

Selecione uma placa aplicavel ao sistema Echo® MS. As opgdes
incluem:

- 384PP
- 1536LDV

Guia de recursos
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Aquisi¢do com um sistema Echo® MS+

Tabela 1-7: Guia Tempo de transferéncia (continuagao)

Campo Descrigao
Posigdo do Identifique a posigdo de um pogo que contém uma concentragao
pogo de amostras que fornecera sinal significativo no espectrémetro de

massa. E recomendado usar um poco marcador. As opcdes incluem:
+ 384PP: A1 a P24

+ 1536LDV: A1 a AF48

4. Clique em OK.

Um lote com 15 amostras sera criado e enviado automaticamente. Apds a conclusao do
lote, o novo tempo de transferéncia sera calculado e salvo como o padrao do sistema.
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Listas de destino p.

Em geral, um lote usado no sistema Echo® MS+ adquire um analito ou conjunto de analitos
para todas as amostras. Se for obrigatério especificar um analito de destino diferente para
cada linha, coluna ou posi¢cao do pogo (por exemplo, em fluxos de trabalho do algoritmo de
MRMHR) sera preciso usar uma lista de destino. Para dados de TOF MS, a lista de destino
identifica os analitos de interesse de cada poco, e essas informacdes serdo usadas durante
o processamento dos dados. Também é possivel usar uma lista de destino para identificar
os analitos de interesse no algoritmo de MRMHR e experimentos de IDA durante a aquisig&o.
As informagdes do analito na lista de destino serdo usadas para atualizar o método de MS
durante a aquisigao.

A lista de destino & um arquivo csv. O arquivo contém informagdes de analito que podem
ser usadas nas seguintes areas:

» Para as informacdes de analito para reconstrucdo de massa de proteinas intactas e
grandes biomoléculas

* Na lista de inclusdo de experimentos de IDA

Para usar uma lista de destino:

+ Criar uma lista de destino

» Configurar Configuragdes padrao do projeto

* Criar um método de MS que sera usado como modelo

* Criar um método de processamento que sera usado como modelo

Criar uma lista de destino

Cada linha de um arquivo de lista de destino contém informacbes de massa de um unico
pocgo e composto. Varias linhas podem conter o mesmo composto. Varias linhas podem
conter a mesma posig¢ao de pogo.

Nota: Listas de destino de exemplo para diferentes fluxos de trabalho estao disponiveis na
pasta SCIEX 0S Data\common-project-area\Echo MS\Example Target List.

+ Crie um arquivo de lista de destino no formato csv e o salve na subpasta Batch da pasta
do projeto onde sera usado.

Nota: O arquivo de lista de destino pode usar virgulas ou pontos como separadores
decimais. O arquivo de resultados criado durante o processamento automatico usa
pontos como separadores decimais.

Nota: Verifique se o texto, a capitalizacdo e o espacamento dos nomes dos campos
estdo iguais na tabela seguinte.
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Listas de destino

Tabela 2-1: Nomes de campos no arquivo de lista de destino

Campo

Descricao

Well

Identifique uma posigcao de pogo em cada linha, sem espacos. Os
valores disponiveis incluem:
+ 384PP: A1 a P24

+ 1536LDV: A1 a AF48

Transfer Time
Tolerance

Identifique o numero de segundos que serdo adicionados para
ajustar o inicio e o fim do intervalo de monitoramento de uma
amostra. Esse parametro é usado em fluxos de trabalho onde
diferentes transigdes sdo monitoradas em diferentes posi¢oes de
pogo, como estes:

+ Fluxos de trabalho MRMHR onde transicdes sdo monitoradas por
poco

* Fluxos de trabalho IDA onde listas de inclus&o sdo monitoradas
por pogo

O tempo de tolerancia de transferéncia pode ser negativo, mas o

valor absoluto do tempo de transferéncia ndo pode ser maior que
metade do intervalo de ejecdo usado no método de AE.

Offset

Identifique o numero de segundos para mover o intervalo de
aquisicdo agendado em uma possivel posigao de pico. Um valor
positivo move o intervalo para a direita. Um valor negativo move o
intervalo para a esquerda.

Group

Identifique o nome do grupo aplicavel do composto.

Name

Identifique o ID do composto do composto.

IS Name

Identifigue o nome do padrio interno que sera usado para calculos
quantitativos do composto. E possivel usar somente um padrao
interno para cada composto.

Identifique se o composto é um padrao interno. Os valores
disponiveis incluem:
* True

« False

Formula

Identifique a formula elemental do composto. Peptideos podem ter
modificagdes e aminoacidos de uma letra. Para identificar is6topos,
inclua o peso do is6topo entre colchetes, como [2H], [180] ou [15N],
antes do simbolo. Por exemplo, identifique agua pesada (D20) como
[2H]20.

Adduct/Charge

Se uma férmula for especificada, identifique o aduto e o estado de
carga, como [M+H]+ or [M+H]-. Todos os adutos compativeis com o
espaco de trabalho Analytics do software SCIEX OS sao compativeis
com listas de destino.
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Listas de destino

Tabela 2-1: Nomes de campos no arquivo de lista de destino (continuagao)

Campo Descrigao

Comment Forneca mais informagdes na entrada da linha. E possivel usar até
128 caracteres.

Precursor Identifique a massa do ion precursor. O intervalo aplicavel é de 5 a

Mass (Da) 2250, com até 5 casas decimais.

TOF Start Identifigue a massa no inicio do intervalo de massa de destino de um

Mass (Da) experimento TOF MS/MS. TOF Start Mass (Da) deve ser menor que
TOF Stop Mass (Da).
Esse parametro sera usado se Aplicar massa inicial/de parada
TOF for selecionado no método de MS como modelo.

TOF Stop Identifique a massa no fim do intervalo de massa de destino de um

Mass (Da) experimento TOF MS/MS. TOF Stop Mass (Da) deve ser maior que
TOF Start Mass (Da).
Esse parametro sera usado se Aplicar massa inicial/de parada
TOF for selecionado no método de MS como modelo.

Fragment Digite a massa do fragmento que sera usada no método de

Mass (Da) processamento. O intervalo de varredura padrao de um método TOF

MS/MS é de 20 Da, £10 Da em relagao a massa do fragmento
especificada.

Nota: Se Aplicar massa inicial/de parada TOF for selecionado no
método de MS para uso como modelo, TOF Start Mass (Da) e TOF
Stop Mass (Da) definidos na lista de destino serdo usados como o
intervalo de varredura TOF MS/MS.

Accumulation
Time (sec)

Ajuste o tempo de acumulagao da transigdo de destino para otimizar
o tempo de varredura total. O tempo de acumulagao é o tempo
necessario para o espectréometro de massa adquirir um ponto de
dados TOF MS/MS. O tempo de acumulagao afeta o niUmero de
pontos em um pico. O intervalo aplicavel é de 0,005 a 50. Os valores
tipicos sao de 0,01 a 0,100.

Declustering
potential (V)

Identifique a voltagem que sera aplicada ao orificio para minimizar
a formacao de agrupamentos de ions. E possivel especificar o
potencial de desagrupamento (DP) de cada linha na tabela de
transicao. O intervalo aplicavel € de 0 a 300.

Nota: Faixa de amplitude da DP (V) esta definido no método de
MS.

Collision
Energy (V)

Identifique a voltagem que sera aplicada a célula de colisdo. A
energia de colisdo (CE) geralmente é otimizada para maximizar a
intensidade de um fragmento. O intervalo aplicavel é de 0 a 150.
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Listas de destino

Tabela 2-1: Nomes de campos no arquivo de lista de destino (continuagao)

Campo

Descricao

CE Spread (V)

Identifique o valor que sera usado para aumentar gradualmente

a CE. Em conjunto com o parametro Collision Energy (V), o
parametro faixa de amplitude da CE (CES) controla a CE aplicada
ao ion precursor em uma varredura de ion de produto.

Por exemplo, na polaridade positiva, a CE aumenta gradualmente de
CE — CES para CE + CES.

O intervalo aplicavel é de 0 a 150.

Fragmentation
Mode

Identifique um dos seguintes modos de fragmentacéo:

+ CID: no modo de dissociacao de colisdo induzida (CID), os ions
de fragmento s&o criados por meio de excitagéo vibracional do ion
precursor causado por colisées com moléculas de gas na célula
de colisao Q2.

» EAD: no modo de dissociacao ativada por elétron (EAD), os ions
precursores na célula EAD s&o expostos aos elétrons para causar
a dissociagao do ion precursor para ions de fragmento.

+ EAD (conventional trapping): armadilha convencional € um
modo EAD mais adequado para estudos académicos de cinética
da reacao. Ele fornece maior controle das etapas de tempo de
carga e de reacao (duragéo da irradiagao do elétron). No modo
EAD, essas etapas sao otimizadas para ocorrerem ao mesmo
tempo. Isso aumenta a sensitividade em aproximadamente duas
vezes. No modo EAD (captura convencional), essas etapas séo
executadas de forma consecutiva. Os precursores selecionados
sdo incluidos na célula EAD durante um tempo de carga
especificado, o feixe de elétrons é aplicado em um tempo de
reacao determinado, e os produtos sédo ejetados da célula EAD.

Dica! Se for necessario ter controle preciso e previsivel do tempo
de reacéo, use o modo EAD (captura convencional).

Electron KE Identifique a energia cinética (KE) do elétron do feixe de elétrons que
(eV) esta irradiando. A KE do elétron é igual ao viés DC entre a fonte de
elétrons e os eletrodos de haste ativados por elétron (EA) na célula
de dissociacao ativada por elétron (EAD). Esse parametro € aplicavel
quando Fragmentation Mode estiver definido como EAD ou EAD
(conventional trapping).
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Listas de destino

Tabela 2-1: Nomes de campos no arquivo de lista de destino (continuagao)

Campo

Descricao

ETC (%)

Identifique o coeficiente de transferéncia de elétron (ETC). Esse
parametro controla a fracao de elétrons na célula EAD. O intervalo
do é de 0% a 100%. O parametro é aplicavel quando Fragmentation
Mode estiver definido como EAD ou EAD (conventional trapping).

Dica! Para usar o tipo de espécie de precursor analisado e os ions
de produto adquiridos para controlar o tipo de reacdo EAD, use esse
parametro.

EAD RF (Da)

Identifique um valor entre 0 e 300 Da. Esse parametro controla o
nivel de RF para manter ions precursores e fragmento na célula
EAD.

Nota: Para detectar ions de produto com m/z maior, aumente EAD
RF (Da). A detecgao de ions de produto com m/z menor pode
diminuir.

Reaction time
(ms)

Identifique o tempo de reacao de irradiacédo de elétrons. No modo
EAD, esse parametro também controla o tempo de carga.

Dica! Se o consumo de precursor nao for suficiente apods a
otimizacao da corrente do feixe de elétrons, aumente o tempo de
reacao.

Time Bins to
Sum

Identifique o numero de pontos de dados que serdo somados. O
intervalo de peptideos ou moléculas pequenas é de 4 a 6. O valor
inicial da analise de proteina intacta (> 20 kDa) ¢ 40.

Channel 1 a
Channel 4

Identifique os canais do conversor de analégico para digital (ADC).
Cada canal conta ions. Se os quatro canais forem selecionados (o
valor padrao), todos serdo somados na contagem total de ions.

Expected MW
(Da)

Fluxo de trabalho de reconstrucéo de massa: identifique o peso
molecular esperado para o componente, em Da.

m/z Range for
XIC Start (Da)

Fluxo de trabalho de reconstrucdo de massa: identifique a massa
inicial do intervalo XIC.

m/z Range for
XIC Stop (Da)

Fluxo de trabalho de reconstrucdo de massa: identifique a massa
final do intervalo XIC.

Reconstructio
n Start Mass
(Da)

Fluxo de trabalho de reconstrugéo de massa: identifique a massa em
que a reconstrugao sera iniciada, em Da.
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Listas de destino

Tabela 2-1: Nomes de campos no arquivo de lista de destino (continuagao)

Campo Descrigao

Reconstructio |Fluxo de trabalho de reconstrucdo de massa: identifique a massa em
n Stop Mass que a reconstrucéo sera encerrada, em Da.
(Da)

Configurar Configuragcoes padrao do projeto

Durante o processamento automatico, o software obtém os parametros de método de
processamento, como Largura XIC (Da), Largura da suavizagao gaussiana (pontos) e
% de ruido para referéncia (%), das configura¢des padrao do projeto. Se um método
de processamento for usado como modelo de processamento automatico, defina as
configuragdes padrao do projeto para otimizar a integracdo de pico na analise completa.
Diferentes volumes de ejecao e larguras de picos no método de AE exigem diferentes
valores de paradmetros de processamento.

As informagdes nas configuragdes padrao do projeto serdo salvas no método de
processamento que sera usado como modelo.

Nota: Quando as configuragdes padrao do projeto forem alteradas no espago de trabalho
Analytics, as alteracdes nao serdao usadas em métodos de processamento salvos. Para
aplicar as alteragdes, atualize as configuracdes padrao do projeto e crie um novo método
de processamento. O novo método de processamento usara as configuracbes padrao

do projeto atualizadas. Use esse novo método de processamento no processamento
automatico.

1. No espaco de trabalho Analytics, clique em Projetos > Configuragcdes padrao do

projeto.
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Listas de destino

Figura 2-1: Janela Processamento quantitativo
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2. Configure os parametros.

Para ver descrigdes detalhadas dos parametros, consulte o documento: Sistema de
ajuda do SCIEX OS.

3. Clique em Aplicar.

4. Clique em Fechar.

Criar um método de MS que sera usado como
modelo

* No espaco de trabalho Método de MS, crie um método de MS que sera usado como
modelo. Consulte o documento: Sistema de ajuda do SCIEX OS.

» Para experimentos TOF MS, crie um método de MS com origem, parametros de gas e
parametros de experimentos TOF MS aplicaveis.

+ Para experimentos MRMHR, crie um método de MS com origem, parametros de gas,
parametros de experimentos TOF MS e paradmetros de experimentos TOF MS/MS
aplicaveis, como resolugédo Q1, ITC e configuracdes de pulso de Zeno.
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Listas de destino

Nota: As informacdes de Tabela de massas, como ID do composto, Nome do grupo,
lon precursor, Massa inicial TOF (Da) e Massa de parada TOF (Da) ou ion fragmento
(Da), Tempo de acumulacgao (s), Potencial de desagregacao (V), Energia de colisao
(V) e Faixa de amplitude da CE (V), estdo contidas em um arquivo de lista de destino.
Essas informacgdes substituem as informagdes no método de MS que sera usado como
modelo. Portanto, fornecem um método de processamento baseado em poco para os
experimentos TOF MS e métodos de processamento e aquisicao para experimentos TOF
MS/MS.

Criar um método de processamento que sera
usado como modelo

As informacdes no arquivo de lista de destino e as configuragdes padrao do projeto
substituem as informagdes no método de processamento usado como modelo. Consulte
a secao: Configurar Configuragcbes padrao do projeto.

* No espacgo de trabalho Analytics, crie um método de processamento. Consulte o
documento: Sistema de ajuda do SCIEX OS.
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Visualizacdo de dados 3

Use este procedimento para usar mapas de calor para visualizar os dados de eje¢ao
acustica (AE) adquiridos com um sistema Echo® MS+.

1. Abra o espaco de trabalho de Explorer.

2. Clique em Arquivo > Abrir arquivo de resultados do Echo MS.
A caixa de dialogo Abrir é aberta. Ela mostra a pasta Quantitation Results no
projeto ativo.

3. Va para o arquivo de texto de resultados que contém os dados de AE e clique em Abrir.

4. (Opcional) Para configurar as opgbes de exibicdo da janela, clique em E
(Configuragodes), personalize as configuragdes e clique em Salvar e fechar.

(Opcional) Selecione as opg¢des de filtragem aplicaveis.

6. No campo Coluna, selecione a coluna que sera mostrada no arquivo de texto de
resultados.

A lista inclui todas as colunas no arquivo de texto de resultados.

Dica! Defina um arquivo de configuracao de saida para selecionar os campos que serao
incluidos no arquivo de texto de resultados. Consulte a segao: Arquivo de configuracdes
de saida (opcional).

7. (Opcional) Para colunas numéricas, defina o intervalo. As seguintes opgdes estéo
disponiveis:

* Automatico: selecione essa opg¢ao para mostrar o menor valor dos dados na cor a
esquerda do mapa de cores e 0 maior valor na cor a esquerda do mapa de cores.

» Padrao: se um intervalo padrao estiver disponivel, selecione essa opg¢ao para usar o
intervalo padrao. Para identificar um intervalo padréo, defina um intervalo manual e
clique em Salvar como padrao.

Nota: Quando o usuario definir um intervalo padrao, ele sera usado para todos os
arquivos de texto de resultados no projeto ativo.

* Manual: selecione essa opc¢ao para definir um intervalo manual. Todos os valores
menores que o menor valor do intervalo serdo mostrados na cor a esquerda do mapa
de cores. Todos os valores maiores que o maior valor do intervalo serdo mostrados
na cor a direita do mapa de cores.

Nota: Os valores digitados no formato de notacao cientifica serdo alterados para o
formato decimal.

8. Para mostrar os resultados de um poco, clique nele.
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Visualizagao de dados

9. Para abrir os dados no espaco de trabalho Analytics, clique em (Abrir no
Analytics).

Nota: Se as informacdes do arquivo relacionado ndo forem encontradas, a caixa de
didlogo Abrir no Analytics sera aberta. Preencha os campos nessa caixa de dialogo e
clique em Abrir.

O espaco de trabalho pode levar até um minuto para abrir. O tempo necessario esta
relacionado ao tamanho do arquivo de texto de resultados.
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Entre em contato conosco

Enderecos

Fabricado em Singapura

AB Sciex Pte. Ltd.

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

Sede da SCIEX AB Sciex LLC

500 Old Connecticut Path
Framingham, Massachusetts 01701
USA

Treinamento do consumidor

* Global: sciex.com/contact-us

Centro de aprendizagem online

+ SCIEX Now Learning Hub

Suporte da SCIEX

A SCIEX e seus representantes tém uma equipe global de especialistas técnicos e

de servicos totalmente treinados. Eles podem responder perguntas sobre o sistema ou
quaisquer problemas técnicos que surjam. Para obter mais informagdes, acesse o site da
SCIEX em sciex.com ou use um dos links abaixo para entrar em contato conosco.

» sciex.com/contact-us

» sciex.com/request-support

Seguranca cibernética

Para obter informagdes sobre as orientagdes mais recentes sobre ciberseguranga para
produtos da SCIEX, visite sciex.com/productsecurity.

Documentacao

Esta versao substitui todas as versdes anteriores deste documento.

Para encontrar a documentacao do software, consulte as notas de versao do software ou o
guia de instalagao do software que o acompanha.
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Entre em contato conosco

Para encontrar a documentagao do produto de hardware, consulte a documentagao que
acompanha o sistema ou o componente.

As versdes mais recentes da documentacao estao disponiveis no site da SCIEX, em
sciex.com/customer-documents.

Nota: Para solicitar uma versao impressa gratuita, entre em contato com sciex.com/contact-
us.
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