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Présentation de la technologie
DMS 1

Remarque : Pour obtenir de plus amples consignes de sécurité relatives au spectrométre de masse, consultez
lequide de I'utilisateur du systéme.

Cette section décrit la technologie de spectrométrie de mobilité différentielle (DMS), ses avantages et le réle
des modificateurs. Le fonctionnement en mode d'arrét de la DMS est abordé aussi.

A propos de la technologie DMS

La DMS est une méthode de séparation des ions basée sur la différence entre la mobilité des ions en phase
gazeuse dans des champs électriques de haute et de faible intensité a ou prés de la pression atmosphérique.
La DMS est une variante de la spectrométrie de la mobilité des ions (IMS).

Dans la technologie de la DMS, les tensions de séparation (SV) sont appliquées a travers le canal de transport
des ions perpendiculairement a la direction du transport du courant de gaz tel que présenté dans la Figure
1-1. A cause de la différence entre les coefficients de mobilité des ions dans les champs électriques de haute
et de faible intensité, les ions migrent vers les parois et quittent leur trajectoire. Leur trajectoire est corrigée
par une tension CD de contrebalancement appelée tension de compensation (COV).

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION°+
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Présentation de la technologie DMS

Figure 1-1 Technologie DMS

Elément |Description

1 Espéces d'ions dans le flux de gaz

Tension de séparation (SV)

Tension de compensation (COV)

lons positifs

Vers le spectrométre de masse

Sl Bl WIN

lons négatifs

Au lieu d'enregistrer le temps de vol d'un ion a travers le canal de transport, la technologie DMS enregistre

la COV requise pour corriger la trajectoire d'un ion en particulier pour une gamme d'amplitudes de la SV. La
COV peut étre balayée pour passer les ions en série selon leur mobilité différentielle ou réglée a une valeur

fixe pour passer seulement les espéces d'ions avec une mobilité différentielle particuliere.

Certaines combinaisons de champs de SV et®COV permettent aux ions cibles de passer a travers la région
analytique du dispositif SelexlON /SelexlON '+ sans collision avec les électrodes. Par conséquent, en balayant
ou en fixant les SV et COV, le dispositif peut fonctionner dans les modes suivants :

¢ Une combinaison particuliére des SV et COV peut étre sélectionnée, ce qui méne a la filtration en continu
d'espéces particulieres d'ions.

e Lorsque la SV est fixe et que la COV est balayée, un spectre linéaire de la DMS peut étre enregistré.

Technologie SelexlON°/SelexION°+ Guide de l'utilisateur
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Présentation de la technologie DMS

Avantages de la technologie DMS

Le dispositif de technologie SelexION” pour les systemes 5500, 5500+ et 6500 et le dispositif par mobilité
différentielle de la technologie SelexlON + pour les systémes 6500+ ajoutent une dimension de séparation
supplémentaire au systéme LC-MS/MS.

e Elle améliore la qualité de I'analyse de masse et la précision quantitative en réduisant le bruit chimique et
en pré-séparant les ions de masses identiques.

e Elle fournit des temps de passage des ions rapides et offre un®mode de fgnctionnement transparent
(semblable a celui du systéme lorsque la technologie SelexION /SelexlON + n’est pas installée) qui permet
a tous les ions d'étre transmis sans discrimination lorsque les SV et COV sont réglées sur zéro.

¢ Elle supporte la transmission simultanée des ions des deux polarités et les soumet a la séparation selon
les constantes de la mobilité différentielle.

Réle des modificateurs dans la technologie DMS

Les modificateurs peuvent étre ajoutés au gaz qui transporte les ions a travers le dispositif SelexION® ou
SelexION"+ pour augmenter la capacité du pic et le pouvoir de séparation de cet appareil. La présence de ces
modificateurs, qui sont typiquement des solvants usuels de chromatographie (par exemple, isopropanol
[2-propanol], acétonitrile ou méthanol), affecte les mobilités des ions dans |'appareil. Les ions qui entrent dans
la cellule de mobilité forment des regroupements avec les molécules du modificateur qui altérent les
caractéristiques de séparation. Les regroupements peuvent se former sous des conditions de faible intensité
du champ électrique, mais se désintégrent dans un champ électrique de haute intensité, ce qui est connu
comme un modéle de groupement-dégroupement. L'effet net de la formation d'un groupement est que les
différences entre les champs de haute et de faible intensité sont amplifiées, offrant ainsi un meilleur pouvoir
de séparation et une amélioration de la capacité du pic. En outre, la formation de groupement en soi-méme
dépendant de l'interaction spécifique entre un ion analyte et le modificateur sélectionné par 'utilisateur,
I'utilisation de modificateurs offre une dimension additionnelle a I'approche de la chromatographie et la
spectrométrie de masse traditionnelle. De plus amples informations sur les effets des modificateurs peuvent
se trouver dans |'article scientifique suivant : B.B. Schneider, T.R. Covey, S.L. Coy, E.V. Krylov, and E.G. Nazarov,
Anal. Chem. 2010, 82, 1867-1880.

La chimie ionique en phase gazeuse étant impliquée par I'utilisation des modificateurs, certains comportements
généraux sont prévisibles. Dans le cas d'ions positifs, si le modificateur a une plus grande affinité aux protons
que I'ion analyte, ce dernier peut étre dénudé de sa charge, ce qui provoque un signal plus faible, mais pas
nécessairement un ratio signal - bruit plus faible. En revanche, si le modificateur a une plus grande acidité de
la phase gazeuse que I'analyte, le courant d'ions négatifs sera réduit. La connaissance des caractéristiques de
I'analyte et du modificateur aide au choix du modificateur approprié. L'utilisation du 2-propanol comme
modificateur est un bon point de départ pour étudier |'effet des modificateurs sur une séparation DMS donnée
puisqu'il a été démontré qu'il améliore le pouvoir de séparation d'un grand nombre de composés.

Réglage de l'instrument

. . ® ® \
Avant d'installer la technologie SelexlON /SelexION + sur le spectrométre de masse, assurez-vous que ce
dernier est ajusté et étalonné.

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION°+
RUO-IDV-05-0275-FR-D 7 /86



Présentation de la technologie DMS

Mode de fonctionnement avec la DMS Off

Lorsque la technologie SelexION/SelexION "+ est installé sur le spectrométre de masse, les utilisateurs
pourraient avoir besoin d'acquérir des données spectrales sans utiliser la technologie SelexION/SelexION”+.
Au lieu de retirer la technologie du systeme, les utilisateurs peuvent utiliser le mode de fonctionnement DMS Off
pour acquérir des données. Le logiciel Analyst” fournit un mode de fonctionnement DMS Off qui permet a
I'utilisateur de travailler dans un environnement ressemblant a celui d'un spectrometre de masse sur lequel
la technologie n'est pas installée. Toutefois, en mode DMS Off, les intensités du signal seront considérablement
réduites par rapport aux intensités du signal des données acquises lorsque la technologie est physiquement
retirée du spectrometre de masse.

Pour travailler en mode de fonctionnement DMS Off, cocher la case DMS Off de I'onglet MS dans la fenétre
Acquisition method ou de I'onglet MS dans la fenétre Tune Method Editor.

Figure 1-2 Case a cocher DMS Off dans Tune Method Editor
MS | Advanced MS |

Impoat Lisk

Scanlype: @1 Muligle lons (A1 MI) v |

01 Mass (Da) | Time (msec)
1
Fiolasity _
* Posilive
" Megative
ITir?éiIJ:e?:angt [¢ec) Period Summary

Dwuiration: 0.000 [riin] Dalay Time: [0 [sec)

it Al il il il s s S P o, O, i Sl l-\.‘\.a-l-_J

e ok et e iy, ety i, o B b e i gy A it S, e

En mode de fonctionnement avec le DMS Off, les modifications suivantes se produisent :

e Laplupart des paramétres de la DMS ne sont plus disponibles. Se reporter & Etat des paramétres de la DMS
en mode DMS Off. Seul le paramétre DMS Temperature (DT) est visible en mode DMS Off et il peut
étre optimisé dans ce mode afin d'obtenir la meilleure sensibilité.

e Les paramétres de la DMS (SV, COV et DMO) sont retirés de la liste des parameétres de la boite de dialogue
Ramp Parameter Settings.

e Le temps de pause entre les gammes de masse devient 5 ms.

Technologie SelexlON°/SelexION°+ Guide de l'utilisateur
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UtiIisatioQ de la tecl‘(g@nologie
SelexlON /SelexION + 2

A AVERTISSEMENT ! Risque d'électrocution. Ne retirez pas le capot et n'essayer
pas de réparer le module du contréleur. Il ne contient aucune piéce réparable.

La technologie SelexION/SelexION°+ comporte le module du contréleur, qui est installé par le technicien de
service (FSE), ainsi que les piéces électroniques qui y sont associées et le dispositif d'interface installé par le
client.

Figure 2-1 Systéme QTRAP® 6500+ doté de la technologie SelexlON+

Elément |Description Commentaires
1 Module du contrdleur avec un plateau Mise a jour du FSE
secondaire
2 lonDrive™ Turbo V La figure illustre la source d'ions

lonDrive™ Turbo V sur un systéme de

série 6500-+. Le Turbo V™ est utilisé avec les
systemes 5500 et 5500+. La source d'ions
lonDrive™ Turbo V est utilisée avec les
systemes 6500 et 6500+.

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION®+
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Utilisation de la technologie SelexlON°/SelexION®+

Remarque : La source d'ions NanoSgray® peut étre installée sur un systeme 5500, 6500 ou 6500+ équipé
de la technologie SelexION/SelexION +. Cependant, I'utilisation d’'un modificateur est impossible. Les
utilisateurs peuvent créer des méthodes d'acquisition qui comportent des informations et des débits du
modificateur, mais la pompe du modificateur demeurera désactivée lorsqu’elles seront lancées.

La technologie SelexION® pour les systemes 5500, 5500+ et 6500 inclut les composants suivants, que le client
peut remplacer :

e Module du contréleur SelexION®
e Cellule de mobilité des ions (peut étre remplacée par le client)

e Bague de raccord (peut étre remplacée par le client) . .
Deux bagues de raccord sont disponibles, la bague NanoSpray  utilisée avec la source d'ions NanoSpray
et la bague standard utilisée avec toutes les autres sources d'ions prises en charge.

Remarque : La source d'ions NanoSpray® n'est pas prise en charge sur le systéme SCIEX Triple Quad™
5500+.

¢ Plaque a orifice SelexION® (peut é&tre remplacée par le client)

Plaque rideau SelexION® (peut é&tre remplacée par le client)

La technologie SelexION"+ pour les instruments de série 6500+ comprend les composants suivants :
e Module du contréleur SelexION"+
e Cellule de mobilité des ions avec la technologie Jet Injector (peut étre remplacée par le client)

e Bague de raccord (peut étre remplacée par le client) . .
Deux bagues de raccord sont disponibles, la bague NanoSpray  utilisée avec la source d'ions NanoSpray
et la bague standard utilisée avec toutes les autres sources d'ions prises en charge.

¢ Plaque a orifice SelexION® (peut é&tre remplacée par le client)

e Plaque rideau SelexION® (peut é&tre remplacée par le client)

Technologie SelexlON°/SelexION°+ Guide de l'utilisateur
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Utilisation de la technologie SelexlON°/SelexION’+

Figure 2-2 Technologie SelexION pour les systémes SCIEX Triple Quad™ 5500+

Elément |Description Commentaires
1 Composants de I'interface de dépression | Mise a jour du FSE
2 Ensemble de drain double Mise a niveau du FSE
3 Plaque a orifice SelexION® Mise a jour du FSE
4 Cellule de mobilité des ions Installé par le client
5 Bague de raccord Installé par le client
6 Plaque rideau SelexION” Installé par le client

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION®+
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Utilisation de la technologie SelexlON®/SelexION°+

Installer la technologie SelexlON°/SelexION"+

AVERTISSEMENT ! Risque sur surface chaude. Lors de l'utilisation de la
A & source d'ions lonDrive™ Turbo V, laissez la source d'ions et I'interface
refroidir pendant au moins 90 minutes avant de commencer les procédures
de maintenance. Lors de I'utilisation de la source d'ions Turbo V™ ou
DuoSpray™, laissez la source d'ions et I'interface refroidir pendant au
moins 30 minutes avant de commencer les procédures de maintenance.
Lors de l'utilisation de la source d'ions NanoSpray®, laissez la source d'ions
et l'interface refroidir pendant au moins 60 minutes avant de commencer
les procédures de maintenance. Certaines surfaces de la source d'ions et
de l'interface avec le vide deviennent chaudes pendant le fonctionnement.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéeme. Manipulez l'interface avec le vide
avec précaution. Elle est fragile et colteuse.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Assurez-vous que les composants
de l'interface avec le vide demeure propre et exempte de contamination chimique ou
par des poussiéres. Pour éviter toute contamination, portez systématiquement des
gants sans talc en manipulant ces composants.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Désactivez le profil matériel avant
de mettre le module du contréleur sous ou hors tension. Le non-respect de cette
instruction peut entrainer l'instabilité du spectrométre de masse, provoquant ainsi la
perte de contréle dans le logiciel Analyst®. Si le profil du matériel n'est pas désactivé
et que le spectromeétre de masse devient instable, retrouvez le contréle en retirant et
installant la source d'ions ou en éteignant et rallumant le spectrométre de masse et le
module du contréleur, puis en réactivant le profil du matériel.

. ’ . TS . . ®
Suivre ces étapes pour installer la cellule de mobilité des ions, la bague de raccord et la plaque rideau SelexION .

Remarque : Les illustrations présentes dans cette section montrent la ®ceIIuIe de mobilité des ions SelexION®.
La procédure d'installation de la cellule de mobilité des ions SelexlON + avec la technologie Jet Injector est
identique.

Technologie SelexlON°/SelexION°+ Guide de l'utilisateur
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Utilisation de la technologie SelexlON°/SelexION’+

Procédures prérequises

o Veérifier que la cellule de mobilité des ions et I'interface de dépression sont propres. Pour nettoyer les
surfaces, utiliser du méthanol.

. ’e ® . , . .

® Siles composants de I'interface NanoSpray sont installés, les retirer et installer les composants de
I'interface standard. Pour obtenir@des instructions détaillées, consulter le Guide de I'opérateur de
la source d’ions NanoSpray .

Remarque : Le spectrométre de masse doit &tre mis hors tension et ventilé avant de changer les
composants de l'interface.

Matériel nécessaire

e Gants non poudrés (nitrile ou néopréne recommandé)

1. Finir toute opération de balayage en cours ou cliquer sur Acquire > Abort Sample.
Arréter le débit de I'échantillon vers le spectrométre de masse.

Désactiver le profil matériel.

El

Tournez vers le haut les deux loquets de la source d'ions a la position de 12 heures afin de dégager cette
derniere.

5. Eloignez délicatement la source d'ions de 'interface avec le vide.

Remarque : Veillez a ne pas perdre les joints toriques installés sur I'interface avec le vide.

6. Enlever la plaque rideau en la tirant hors de I'interface de dépression. Elle est maintenue par trois billes
de retenue montées en captif sur la plaque a trou.

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION°+
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Figure 2-3 Bague de raccord et double drain

Elément |Description

1 Bague de raccord standard

Réceptacles (pour les goupilles de montage de la sources d'ions)

Vis a serrage a main

Connecteur d'interface

Came

Sl Bl WIN

Bouton a ressort
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m
[}

Ilément |Description

Drain double

Bague de raccord NanoSpray®

(o< BN

Remarque : La source d'ions NanoSpray® n'est pas prise en charge sur le systéme
SCIEX Triple Quad™ 5500+.

7. Positionner la bague de raccord sur le boitier de I'interface avec le vide en alignant le raccord de la bague
avec le raccord de la source sur l'interface avec le vide et en positionnant les deux vis a serrage a main sur
la bague de raccord dans les réceptacles de I'interface avec le vide. Vérifier que le raccord de la source est
correctement mis en place sans aucun espace entre la bague de raccord et I'interface de dépression.

Remarque : Si la bague de raccord dispose d'une goupille de montage au fond qui s'appuie sur une
plaque a ressort dans le boitier du double drainage, positionnez la goupille de montage sur le boitier du
double drainage, inclinez la bague de raccord en |'éloignant du spectrométre de masse et inclinez le haut
de la bague de raccord vers le spectrométre de masse. Sinon, si la bague de raccord équipée d'une came
(élément 5) est en cours d'installation, passez directement a I'étape suivante.

Figure 2-4 Bague installée correctement (a gauche) et incorrectement (a droite)

Elément |Description

1 Correctement installée (aucun espace)

2 Incorrectement installée (espace mis en surbrillance)

8. Serrez de facon uniforme les vis a serrage a la main (en alternant entre les deux vis a serrage a la main)
en appliquant une pression constante.

Conseil ! Aprés avoir parfaitement serré les vis a serrage a main, tirer sur la bague d'extension pour
vérifier que celle-ci est bien fixée. Si un espace apparait, serrer plus fortement la bague.

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION®+
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Conseil ! Pou®r vérifier que la bague est correctement installée, installer la source d'ions, puis ouvrir le
logiciel Analyst . Dans le mode Manual Tune, régler GS1 et GS2 sur 80. Si un fort sifflement est émis
depuis I'avant de l'instrument, un espace est présent. (La bague n'est pas installée correctement).

- PR x . ® - .
Conseil ! Pour serrer les vis a serrage a la main sur la bague NanoSpray , utilisez un tournevis.

Figure 2-5 Cellule de mobilité des ions SelexlION®

Elément |Description

1 Vis a serrage a main

2 Electrodes

. ® s e ® TS
9. Installer la technologie SelexlON" sur la plaque a orifice SelexlON " en gardant la cellule de mobilité des
ions a la verticale (perpendiculaire au plan de la plaque a orifice) et en s'assurant que les raccords sont
alignés avec les connecteurs de la plaque a orifice.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Evitez d'érafler ou de contaminer
le joint se trouvant a I'arriére de la cellule de mobilité des ions.

Technologie SelexlON°/SelexION°+ Guide de l'utilisateur
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Figure 2-6 Installation de la cellule de mobilité des ions

Elément |Description

1 Cellule de mobilité des ions
2 Interface de dépression avec la bague installée
3 Installation de la cellule de mobilité des ions

Figure 2-7 Cellule de mobilité des ions positionnée correctement (a gauche) et
incorrectement (a droite)

Elément |Description

1 Position correcte (verticale)

2 Position incorrecte (inclinée)

10. Serrer de facon uniforme les vis a serrage a main en appliquant une pression constante.

Remarque : Ne pas desserrer les écrous des broches a coté des vis a serrage a main.

11. Aligner les broches de la plaque rideau du S@c)elexION® avec les orifices de la cellule de mobilité des ions,
puis emboiter la plaque rideau du SelexION  dans la cellule de mobilité des ions.

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION®+
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12. Vérifier que les deux loquets de la source situés sur la source d'ions sont positionnés (ouverts) vers le haut
en direction de midi.

13. Positionner la source d'ions sur la bague de raccord. Vérifiez que les broches de guidage situées sur la
source d'ions s'ajustent dans les réceptacles de la bague de raccord, poussez la source d'ions en direction
de l'interface jusqu'a ce qu'elle soit complétement en place, puis pivotez les loquets de la source vers le
bas en position (verrouillée) 6 h 30 pour verrouiller la source d'ions en place.

14, Mettre le module du contrdleur sous tension.

Le commutateur est situé a I'arriére du module du contrdleur.

@ AVERTISSEMENT ! Risque de toxicité chimique. Prenez les précautions
nécessaires lors du remplissage ou du reremplissage des bouteilles de

modificateur. Consultez les fiches de données de sécurité relatives aux produits
chimiques et prendre les précautions de sécurité appropriées. Ne pas remplir
la bouteille du modificateur lorsqu’elle est sur le plateau secondaire.
Débranchez la ligne du liquide de la bouteille, remplissez la bouteille dans un
endroit sar et remettez par la suite la bouteille et la ligne de liquide dans le
plateau secondaire.

15. Si des expériences associées 3 la technologie SelexON°/SelexION°+ utilisant des modificateurs sont
réalisées, purgez alors la pompe du modificateur. Voir Purge du modificateur.

Retirer la technologie SelexlON°/SelexION"+

AVERTISSEMENT ! Risque sur surface chaude. Lors de l'utilisation de la
A & source d'ions lonDrive™ Turbo V, laissez la source d'ions et I'interface
refroidir pendant au moins 90 minutes avant de commencer les procédures
de maintenance. Lors de I'utilisation de la source d'ions Turbo V™ ou
DuoSpray™, laissez la source d'ions et I'interface refroidir pendant au
moins 30 minutes avant de commencer les procédures de maintenance.
Lors de I'utilisation de la source d'ions NanoSpray®, laissez la source d'ions
et I'interface refroidir pendant au moins 60 minutes avant de commencer
les procédures de maintenance. Certaines surfaces de la source d'ions et
de l'interface avec le vide deviennent chaudes pendant le fonctionnement.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Manipulez l'interface avec le vide
avec précaution. Elle est fragile et colteuse.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Assurez-vous que les composants
de l'interface avec le vide demeure propre et exempte de contamination chimique ou
par des poussiéres. Pour éviter toute contamination, portez systématiquement des
gants sans talc en manipulant ces composants.

Technologie SelexlON°/SelexION°+ Guide de l'utilisateur
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ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Désactivez le profil matériel avant
de mettre le module du contréleur sous ou hors tension. Le non-respect de cette
instruction peut entrainer l'instabilité du spectrométre de masse, provoquant ainsi la
perte de contréle dans le logiciel Analyst®. Si le profil du matériel n'est pas désactivé
et que le spectrométre de masse devient instable, retrouvez le contréle en retirant et
installant la source d'ions ou en éteignant et rallumant le spectrométre de masse et le
module du contréleur, puis en réactivant le profil du matériel.

Matériel nécessaire

e Gants non poudrés (nitrile ou néopréne recommandé)

Suivre ces étapes pour :
e Retirer la plaque rideau du SelexION®
e Retirer la bague de raccord

e Retirer la plaque rideau du SelexlON° ou la cellule de mobilité des ions du SelexION”+ avec la technologie
Jet Injector

e |Installer la plaque rideau standard

Cette procédure restaure les performances standard du systeme 5500, 5500+, 6500 ou 6500+.

1. Finir toute opération de balayage en cours ou cliquer sur Acquire > Abort Sample.
2. Arréter le débit de I'échantillon vers le spectrométre de masse.

3. Désactiver le profil matériel.
4

. Mettre le module du contréleur hors tension.

Le commutateur est situé a I'arriére du module du contrdleur.
5. Retirer la source d'ions. Se référer au Guide de fonctionnement de la source d'ions.
. . ® . ey s .
6. Retirer la plaque rideau du SelexION " en la tirant hors de la cellule de mobilité des ions.

7. Enlever la bague de raccord en desserrant les vis a serrage a main, puis en la retirant de I'interface de
dépression.

8. Retirez la cellule de mobilité des ions en desserrant les vis a serrage a la main, puis en la tirant hors de la
plaque a orifice.

9. Installer la plaque rideau standard.

Remarque : Le retrait de la plaque a orifice du SelexION® et de I'ensemble de drain®double n'est pas
requis. La source d'ions lonDrive™ Turbo V fonctionne avec la plague 2 orifice SelexION" et utilise I'orifice
du drain de I'ensemble de drain double le plus proche du boitier de I'interface.

10. Vérifier que les deux loquets de la source situés sur la source d'ions sont positionnés (ouverts) vers le haut
en direction de midi.
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11. Positionner la source d'ions sur la bague de raccord. Vérifiez que les broches de guidage situées sur la
source d'ions s'ajustent dans les réceptacles de la bague de raccord, poussez la source d'ions en direction
de l'interface jusqu'a ce qu'elle soit complétement en place, puis pivotez les loquets de la source vers le
bas en position (verrouillée) 6 h 30 pour verrouiller la source d'ions en place.

Nettoyer et aligner les élec’godes de la cellule de
mobilité des ions SelexlION

AVERTISSEMENT ! Risque sur surface chaude. Lors de l'utilisation de la
A & source d'ions lonDrive™ Turbo V, laissez la source d'ions et I'interface
refroidir pendant au moins 90 minutes avant de commencer les procédures
de maintenance. Lors de I'utilisation de la source d'ions Turbo V™ ou
DuoSpray™, laissez la source d'ions et I'interface refroidir pendant au
moins 30 minutes avant de commencer les procédures de maintenance.
Lors de l'utilisation de la source d'ions NanoSpray®, laissez la source d'ions
et l'interface refroidir pendant au moins 60 minutes avant de commencer
les procédures de maintenance. Certaines surfaces de la source d'ions et
de l'interface avec le vide deviennent chaudes pendant le fonctionnement.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Assurez-vous que les composants
de l'interface avec le vide demeure propre et exempte de contamination chimique ou
par des poussiéres. Pour éviter toute contamination, portez systématiquement des
gants sans talc en manipulant ces composants.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Désactivez le profil matériel avant
de mettre le module du contréleur sous ou hors tension. Le non-respect de cette
instruction peut entrainer l'instabilité du spectrométre de masse, provoquant ainsi la
perte de contréle dans le logiciel Analyst®. Si le profil du matériel n'est pas désactivé
et que le spectromeétre de masse devient instable, retrouvez le contréle en retirant et
installant la source d'ions ou en éteignant et rallumant le spectrométre de masse et le
module du contréleur, puis en réactivant le profil du matériel.

Remarque : Pour un nettoyage plus en profondeur, utilisez le kit de nettoyage pour cellules de mobilité
des ions. Ce kit doit étre utilisé uniquement par un responsable de maintenance qualifié. Pour obtenir ce kit
ou davantage d'informations, contactez le service client de SCIEX.

Procédures préalables

e Retirer la technologie SelexlON®/SelexION "+
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Matériel requis

e Gants sans talc

e Petit tournevis a lame plate

¢ Solution méthanol/eau (1/1 v/v)
¢ Lingette non pelucheuse

e Entretoise de maintien

Nettoyer et aligner les électrodes lorsqu’une contamination est décelable sur les surfaces ou que des erreurs
de décharges de haute tension se produisent a répétition.

1. En utilisant le petit tournevis plat, desserrez les vis jusqu'a ce que les électrodes bougent librement dans
la cellule de mobilité des ions, puis retirez les électrodes de la cellule de mobilité des ions.

Figure 2-8 Cellule de mobilité des ions SelexION®

Elément |Description Commentaire
1 Entretoise de maintien Utilisée pour aligner les électrodes
2 Electrode —
3 Vis —

Remarque : Si les vis sont complétement retirées de la cellule de mobilité des ions, vérifiez que les
rondelles incurvées sont remises en place dans I'orientation d'origine.

2. Nettoyer les surfaces de I'électrode a I'aide d'une lingette non pelucheuse imprégnée d'une solution
méthanol/eau.
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Conseil ! Sile nettoyage a |'eau et au méthanol n‘améliore pas les performances, nettoyez les électrodes
avec un détergent non abrasif comme de I'Alconox. Si cela n'améliore toujours pas les performances,
frottez délicatement les surfaces planes avec du papier de verre grain 600.

3. Permettre aux électrodes de sécher.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéeme. Minimisez les mouvements des
barreaux apreés leur insertion dans la cellule. Le déplacement des barreaux dans la
cellule risque d'érafler les barreaux ou la cellule, ou de laisser des résidus pouvant
provoquer des décharges électriques.

4. Alignez les trous des électrodes avec les vis de la cellule de mobilité des ions, puis installez les électrodes
dans la cellule par Iarriere.

5. Serrez légerement les vis.

6. Insérez |'entretoise dans |'espace entre les électrodes a |'avant de la cellule de mobilité des ions de maniere
a ce qu'elle soit centrée dans la cellule de mobilité des ions.

Assurez-vous que |'entretoise s'adapte entre les électrodes.

7. En utilisant le petit tournevis plat, serrez les vis des deux cotés de la cellule de mobilité des ions afin de
fixer les électrodes.

8. Positionnez la plaque a orifice de la cellule de mobilité des ions SelexION” sur la pla%ue a orlflce SelexION®,
puis serrez les vis a serrage a la main. Consultez Installer la technologie SelexION /SelexION”+ .

Nettoyer et aligner les electrodes de la cellule de
mobilité des ions SelexlON°+ avec la technologie
Jet Injector

AVERTISSEMENT ! Risque sur surface chaude. Lors de I'utilisation de la
A & source d'ions lonDrive™ Turbo V, laissez la source d'ions et I'interface
refroidir pendant au moins 90 minutes avant de commencer les procédures
de maintenance. Lors de I'utilisation de la source d‘ions Turbo V™
DuoSpray™, laissez la source d'ions et I'interface refroidir pendant au
moins 30 minutes avant de commencer les procedures de maintenance.
Lors de l'utilisation de la source d'ions NanoSpray laissez la source d'ions
et I'interface refroidir pendant au moins 60 minutes avant de commencer
les procédures de maintenance. Certaines surfaces de la source d'ions et
de l'interface avec le vide deviennent chaudes pendant le fonctionnement.
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ATTENTION : Risque d'endommagement du systéeme. Assurez-vous que les composants
de l'interface avec le vide demeure propre et exempte de contamination chimique ou
par des poussiéres. Pour éviter toute contamination, portez systématiquement des
gants sans talc en manipulant ces composants.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéme. Désactivez le profil matériel avant
de mettre le module du contréleur sous ou hors tension. Le non-respect de cette
instruction peut entrainer l'instabilité du spectrométre de masse, provoquant ainsi la
perte de contréle dans le logiciel Analyst®. Si le profil du matériel n'est pas désactivé
et que le spectrométre de masse devient instable, retrouvez le contréle en retirant et
installant la source d'ions ou en éteignant et rallumant le spectrométre de masse et le
module du contréleur, puis en réactivant le profil du matériel.

Remarque : Pour un nettoyage plus en profondeur, utilisez le kit de nettoyage pour cellules de mobilité
des ions. Ce kit doit étre utilisé uniquement par un responsable de maintenance qualifié. Pour obtenir ce kit
ou davantage d'informations, contactez le service client de SCIEX.

Procédures préalables

e Retirer la technologie SelexION°/SelexION”+

Matériel requis

e Gants sans talc

e Petit tournevis a lame plate

e Solution méthanol/eau (1/1 v/v)
¢ Lingette non pelucheuse

o Entretoise de maintien

Nettoyer et aligner les électrodes lorsqu’une contamination est décelable sur les surfaces ou que des erreurs
de décharges de haute tension se produisent a répétition.

1. En utilisant le petit tournevis plat, desserrez les vis jusqu’a ce que les électrodes bougent liborement dans
la cellule de mobilité des ions, puis retirez les électrodes de la cellule de mobilité des ions.
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Figure 2-9 Vis sur la cellule de mobilité des ions SelexlON®+ avec la technologie
Jet Injector

Remarque : Si les vis sont complétement retirées de la cellule de mobilité des ions, vérifiez que les
rondelles incurvées sont remises en place dans |'orientation d’origine.

2. Nettoyer les surfaces de I'électrode a I'aide d'une lingette non pelucheuse imprégnée d'une solution
méthanol/eau.

Conseil ! Si le nettoyage a |'eau et au méthanol n'améliore pas les performances, nettoyez les électrodes
avec un détergent non abrasif comme de I'Alconox. Si cela n‘améliore toujours pas les performances,
frottez délicatement les surfaces planes avec du papier de verre grain 600.

3. Permettre aux électrodes de sécher.

ATTENTION : Risque d'endommagement du systéeme. Minimisez les mouvements des
barreaux aprés leur insertion dans la cellule. Le déplacement des barreaux dans la
cellule risque d'érafler les barreaux ou la cellule, ou de laisser des résidus pouvant
provoquer des décharges électriques.

4. Alignez les trous des électrodes avec les vis de la cellule de mobilité des ions, puis installez les électrodes
dans la cellule par Iarriére.

5. Serrez légerement les vis.

6. Insérez |'entretoise entre les électrodes jusqu’en butée.
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Figure 2-10 Entretoise de maintien

7. En utilisant le petit tournevis plat, serrez les vis des deux c6tés de la cellule de mobilité des ions afin de
fixer les électrodes.

oy N e T . ® N e ®
8. Positionnez la plaque a orifice de la cellule de mobilité des ions SelexlON ™ sur la pla%ue aorifice SelexION ",
. R N . n ®
puis serrez les vis a serrage a la main. Consultez Installer la technologie SelexION /SelexION + .

Remplir la bouteille du modificateur

AVERTISSEMENT ! Risque de toxicité chimique. Prenez les précautions nécessaires
lors du remplissage ou du reremplissage des bouteilles de modificateur. Consultez
les fiches de données de sécurité relatives aux produits chimiques et prendre les
précautions de sécurité appropriées. Ne pas remplir la bouteille du modificateur
lorsqu'elle est sur le plateau secondaire. Débranchez la ligne du liquide de la
bouteille, remplissez la bouteille dans un endroit siir et remettez par la suite la
bouteille et la ligne de liquide dans le plateau secondaire.

1. Déconnecter la ligne de liquide de la bouteille du modificateur dans le plateau secondaire.
2. Remplir la bouteille de modificateur dans un endroit sécurisé en prenant les mesures de sécurité appropriées.

3. Remettre la bouteille du modificateur dans le plateau secondaire, puis reconnecter la ligne de liquide.

Nettoyer les surfaces du module du contréleur

Nettoyer les surfaces externes du module du contrdleur aprés un déversement ou si elles sont sales.

e En utilisant de I'eau savonneuse tiede et un chiffon doux, essuyez les surfaces extérieures.
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Optimisation des
paramétres DMS 3

Les parameétres de la spectrométrie de mobilité différentielle (DMS) doivent étre optimisés afin d'obtenir le
meilleur signal et la meilleure séparation des composés d'intérét. Pour de plus amples informations concernant
la DMS, veuillez consulter Descriptions des parametres de la DMS.

Optimiser les parametres DMS avec ou sans un modificateur en mode Manual Tuning. Les paramétres DMS
peuvent étre optimisés dans le mode Tune and Calibrate selon I'une des méthodes suivantes :

e Comme point de départ, utiliser une méthode d'acquisition existante, créée pour le composé a analyser et
comportant ses parametres optimisés, les paramétres de la source ainsi que le débit du LC. Optimiser
ensuite les parametres DMS.

e Créer une méthode d'acquisition, optimiser les paramétres du composé, les parameétres de la source et le
premier débit du LC, puis optimiser les parametres DMS.

Cette section décrit la seconde méthode d'optimisation des parametres DMS. La premiere méthode est un
sous-ensemble de la seconde méthode décrite dans cette section.

Optimisation des paramétres DMS en mode
Manual Tuning

Cette section décrit comment :

e Créer une méthode d'acquisition en mode Manual Tuning et optimiser les paramétres DMS sans
modificateur.

¢ Purger le modificateur.

e Créer une méthode d'acquisition en mode Manual Tuning et optimiser les paramétres DMS avec un
modificateur sélectionné.

Remarque : Pour acquérir des données en utilisant un modificateur, créer la méthode d'acquisition, puis
optimiser les parameétres DMS avec le modificateur sélectionné dans la méthode. Les paramétres DMS que
sont la tension de séparation (SV), la tension de compensation (COV) et le décalage de la DMS (DMO) sont
influencés par le choix du modificateur. Ainsi, I'ajout ou le changement du modificateur ou de sa concentration
apres |'optimisation des parametres SV, COV et DMO exige la réoptimisation de ces parametres.

Conditions préalables

. ® ® . P \ N
e Latechnologie SelexlON /SelexlON + est installée sur le spectrométre de masse et le module du contréleur
est mis sous tension.
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Remarque : Avant de mettre sous ou hors ten5|on le module de commande, (pour ajouter temporairement
ou pour retirer la technologle SelexION°/SelexION”+ du systéme), désactivez d'abord le profil actif du matériel
dans le logiciel Analyst”. Le non-respect de cette instruction peut entralner I'instabilité du spectrométre de
masse, provoquant ainsi la perte de contréle dans le logiciel Analyst Si le profil d'équipement n'est pas
désactivé et que le spectrometre de masse devient instable, il est possible de reprendre le contrdle en retirant
et en replacant la source d'ions, ou bien en mettant sous tension puis hors tension le spectrométre de masse
et le module du contréleur, puis en réactivant le profil d'équipement.

Création d'une méthode d’acquisition et optimisation des
parameétres DMS sans modificateur

Utiliser cette méthode pour créer une méthode d'acquisition et optimiser les paramétres DMS pour un composé
dans le mode Manual Tuning. Un modificateur n'est pas nécessaire pour cette procédure.

1. Activer un profil d'équipement comportant une pompe a seringue. Se référer a la section Création de
profils d’équipement et de projets dans le Guide de mise en route ou dans le Guide de
I'utilisateur du systéme.

2. Perfuseren T (ou perfuser en double) I'échantillon dans le courant du LC. Voir Perfusion en T de I'échantillon
dans le flux LC.

3. Sur la barre Navigation, cliquer sur Tune and Calibrate, double cliquer sur Manual Tuning.

4. Sélectionner un type de balayage, puis saisir les gammes de masses, les transitions, une vitesse de balayage
ainsi que toute autre information requise. Optimiser les paramétres du composé et de la source d'ions.
Puis, optimiser le débit LC pour le paramétrage de la méthode chromatographique. Consulter la Formation
sur I'optimisation manuelle.

5. Cliquez sur I'onglet DMS.

Figure 3-1 Réglages par défaut des paramétres DMS
: Sourcel/Gas l Compuund; oMs Resolution l Dete:lor;

DS Temperature Reached

DMS Temperature (DT) ‘Low—v‘
Modifier (MD) :Nm -]
Separation Voltage (SV) 7{)0;
Compensation Voltage (COV) | 0.0 =
DMS Offset (DMO) R

DMS Resolution Enhancement fo
(DR}

Tous les paramétres DMS ont des valeurs par défaut. Les paramétres Separation Voltage (SV) et
Compensation Voltage (COV) sont définis a zéro.
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6. Optimiser les paramétres de la DMS pour obtenir les meilleures séparation et sensibilité. Les paramétres
suivants doivent étre optimisés dans |'ordre indiqué :

a. DMS Temperature (DT) : cliquez sur Start pour tester ce paramétre avec la valeur par défaut
Low. Pour le test, utiliser les valeurs par défaut pour les autres paramétres de la DMS (SV =0 ; COV
= 0; Modifier = None) ou commuter vers le mode DMS Off en sélectionnant la case a cocher DMS
Off sur I'onglet MS.

Figure 3-2 Tune Method Editor avec les réglages par défaut des paramétres DMS
dans un instrument de série 6500

Mogae_ | mat | EctRano.. | [MS Malhod = T
Sourceties | Conpowrd M5 | Rescsion | Detector | M5 | tebvanced M3 |
DMS Tempershus Rpsched f I~ Schadued MR gt List
DS Temperstuse (D7) |L'.r-~ = oz hppes Ihem MAM] =]
e | - | o Masn B | 03 Mass et | Tema mmaey | " |
kol Nl [ i -
- [ = -
- \ - P - Pl
Separatin Vobags (5V) | 00 = e Pt
Compentabion Volage (COV) [ on = {_Hupeim
DS Ozt (TCH) [ 30 =
O Foesni fion Evharcsrment (oo =
(D)
Telal Scan Tirm
frehudes et} L Prsiod Summan:
Duarsken fanny jmel  Delay Tine: [0 [sec)
I~ CMS 08 Cypelss [ =]

Les données s'affichent dans les volets situés sous Tune Method Editor. Si le signal obtenu pour le pic
d'intérét n'est pas satisfaisant, modifier la valeur de la DT sur Medium ou High et évaluer a nouveau
le signal jusqu'a I'obtention du meilleur signal.

Remarque : Pour chaque modification de la valeur de la DT, attendre d'abord au moins 30 minutes
avant d'optimiser les paramétres DMS afin que le systéme atteigne I"équilibre.

b. Modifier (MD) : vérifier que la valeur de ce paramétre est None.

c. Separation Voltage (SV) et Compensation Voltage (COV) : les SV et COV sont testées
ensemble de maniére itérative afin de trouver la combinaison de SV et COV qui fournit les meilleurs
signal et séparation. Echelonnez la SV entre 0 et le maximum autorisé de sa gamme tout en incrémentant
la COV sur toute sa gamme. Voir Incrémenter la tension de séparation et la tension de compensation.

Remarque : La gamme compléte de COV se situe entre —100 et 100 volts. Cependant, la plupart
des composés sont optimisés entre —20 et 30 volts en |'absence d'un modificateur. Certains composés
peuvent étre optimisés a plus de 30 volts. En présence d’'un modificateur, nous recommandons une
gamme de COV se situant au moins entre —60 et 20 volts, car les déviations négatives de la COV
peuvent étre importantes pour certains composés. La valeur maximale de la SV dépend des parametres
de la DT et de la TEM.

d. DMS Offset (DMO) : incrémenter la DMO a la valeur optimisée des SV et COV. Voir Incrémenter la
DMO a la valeur optimisée des SV et COV
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e. Amélioration de la résolution de la DMS (DR) :

e Systémes 6500 et 6500+ : pour un seul composé, la valeur Open (aucune manette de gaz n'est
ajoutée) de la DR doit étre utilisée. D'autres valeurs de la DR, Off, Low, Medium ou High, sont
utilisées lorsque la séparation des composés doit &tre améliorée. Par exemple, lorsque la séparation
a la ligne de base de deux composés dont les COV sont proches est requise, tester les valeurs Off,
Low, Medium ou High de la DR pour obtenir la meilleure séparation. Sélectionnez la valeur
requise (Off, Low, Medium ou High) pour le paramétre de la DR, puis cliquer sur Start pour
incrémenter la COV a une valeur particuliere de la SV afin d'évaluer le signal et la séparation des
composés. Tester les différentes valeurs de la DR jusqu'a ce que vous soyez satisfait avec la séparation
des composés.

e Systémes 5500 et 5500+ : pour un seul composé, la valeur Off (aucune manette de gaz n'est
ajoutée) de la DR doit étre utilisée. D'autres valeurs de la DR (Low, Medium ou High) sont utilisées
lorsque la séparation des composés doit étre améliorée.

Remarque : Pour les systémes 6500 et 6500+, lorsque la valeur de la DR est réglée sur Off, Low,
Medium ou High, le flux de gaz est activé entre la sortie du dispositif SelexION°/SelexION”+ et 'entrée
de I'orifice située dans le spectrométre de masse, ce qui améliore la résolution du dispositif. Pour les
systémes 5500 et 5500+, la valeur de la DR réglée sur Low, Medium ou High active le flux de gaz
entre la sortie du dispositif SelexION® et I'entrée de I'orifice située dans le spectrométre de masse.

Le Tableau 3-1 montre les différentes valeurs de la DR et la pause correspondante entre les temps des
gammes de masse.

Tableau 3-1 Les valeurs de la DR et la pause correspondante entre le temps des
gammes de masse

Valeurs de la DR Pause entre les valeurs des gammes de la masse
Systemes 6500 et 6500+ |Systémes 5500 et 5500+

Open (par défaut pour les 20 ms (par défaut) —

systémes 6500 et 6500+)

Off (par défaut pour les systémes | 20 ms 20 ms

5500 et 5500+)

Low 30 ms 30 ms

Medium 40 ms 40 ms

High 50 ms 50 ms

Remarque : Les collationnements de la DR montrent la pression actuelle dans la boite de dialogue
Mass Spec Detailed Status. Double cliquer sur I'icdne Mass Spec sur la barre d'état afin d’ouvrir
cette boite de dialogue.

7. Enregistrer la méthode d'acquisition apres |'optimisation réussie des parametres DMS.
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Incrémenter la tension de séparation et la tension de compensation

o v &~ W

. Commencer avec une valeur de SV égale a 0.

Cliquez sur Edit Ramp.

La boite de dialogue Ramp Parameter Settings s'affiche.

Sélectionnez Compensation Voltage dans le champ Parameter.

Inscrire -20 dans le champ Start.

Inscrire 30 dans le champ Stop.

Utilisez la valeur par défaut dans le champ Step ou saisissez |'échelonnement souhaité, puis cliquez sur
OK.

La case a cocher Ramp Parameter est sélectionnée.

Cliquez sur Start.

Les données s'affichent dans les volets situés sous Tune Method Editor. Noter I'intensité maximale
du signal. La valeur de la COV correspondant a cette sensibilité maximale devrait étre égale a zéro.
Modifier la valeur de la SV pour qu'elle se situe entre 0 et le maximum permis de I'échelle (par exemple,
2 000).

La gamme de la SV étant importante, utilisez des incréments de 500 ou plus.

Utiliser la méme échelle de la COV pour incrémenter la valeur et cliquez ensuite sur Start pour évaluer

de nouveau le signal.

Les données s'affichent dans les volets situés sous Tune Method Editor. Noter |'intensité maximale du
signal et la valeur de la COV pour atteindre ce signal maximum.

10. Répéter le processus d'échelonnement de la SV et d'incrémentation de la COV, puis noter la valeur de la

SV qui fournit la meilleure intensité du signal. Arrétez le processus dés que I'intensité du signal commence
a décroitre. Continuer le réglage de précision de la valeur de la SV en répétant la procédure avec des
échelonnements plus petits compris dans la gamme de 100 a 200 volts utilisée ci-dessus et en incrémentant
la COV.

Suite a la détermination de la combinaison optimale de la SV et de la COV, régler leurs paramétres sur ces
valeurs dans la méthode.

Incrémenter la DMO a la valeur optimisée des SV et COV

. Cliquez sur Edit Ramp.

La boite de dialogue Ramp Parameter Settings s'affiche.

. Sélectionnez DMS Offset dans le champ Parameter.

Entrez -100 dans le champ Start.
Entrez 100 dans le champ Stop.
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5. Utilisez la valeur par défaut dans le champ Step ou saisissez un nombre et cliquez sur OK.

6. Cliquez sur Start.

Les données s'affichent dans les volets situés sous Tune Method Editor. La gamme acceptable de la DMO
se situe entre —100 et 100 volts.

Création d'une méthode d’'acquisition avec le modificateur
sélectionné et optimisation des parameétres DMS

. pe n e . - ® .
Remarque : Les modificateurs ne peuvent pas étre utilisés avec la source d'ions NanoSpray . Les utilisateurs
peuvent créer des méthodes d'acquisition qui comportent des informations et des débits du modificateur,
mais la pompe du modificateur demeurera désactivée lorsqu'elles seront lancées.

Si les composés d'intérét ne sont pas séparés adéquatement en mode DMS, un modificateur peut étre introduit

P .ps , .. . , S . ™ i
pour les séparer. Un modificateur est un composé chimique ajouté au débit du Curtain Gas ™~ pour améliorer
la séparation des composés.

Sélectionner un modificateur, optimiser les paramétres DMS en mode Manual Tuning et créer une méthode
d'acquisition afin d'enregistrer les parametres optimisés.

Purger la ligne du modificateur avant de sélectionner un modificateur pour la premiére fois ou de changer de
modificateur. Se reporter a Purge du modificateur.

Conditions préalables

¢ Une quantité suffisante de modificateur est présente dans la bouteille de modificateur a des fins
d'acquisition. Pour de plus amples informations concernant le calcul de la consommation du modificateur,
veuillez consulter Calculer la consommation appropriée du modificateur pour un lot.

e Pour remplir la bouteille du modificateur, consultez la section Remplir la bouteille du modificateur.

1. Perfuser en T I'échantillon dans le courant du LC. Perfusion en T de |'échantillon dans le flux LC.
2. Sur la barre de navigation, sous Tune and Calibrate, double-cliquer sur Manual Tuning.

3. Sélectionner un type de balayage, saisir une gamme de masses, des transitions, une vitesse de balayage
ainsi que toute autre information requise. Optimiser les paramétres du composé et de la source. Optimiser
ensuite le débit du LC selon le paramétrage de la méthode chromatographique. Consulter la Formation
sur I'optimisation manuelle.

Conseil ! Comme point de départ, une méthode d'acquisition existante qui a été optimisée pour le
composé a analyser peut étre utilisée. La méthode existante peut ne pas utiliser de modificateur ou
recourir a un modificateur différent de celui utilisé actuellement. La méthode utilisée comme point de
départ fournit les paramétres optimisés de la source et du composé ainsi que le débit LC. Les
paramétres DMS doivent étre changés pour le modificateur requis.

4. Cliquez sur I'onglet DMS.
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5. Optimiser le paramétre de la DT tel que décrit dans Création d'une méthode d'acquisition et optimisation

des parametres DMS sans modificateur.

6. Dans le paramétre Modifier (MD), sélectionnez un modificateur de la liste. Sélectionner I'un des
modificateurs prédéfinis. Pour utiliser un modificateur autre que ceux prédéfinis, sélectionner Custom.

Figure 3-3 Réglages des parameéetres DMS

| SourceMGaSJ Compound| DMS Resolution | Detector

DS Temperature Reached

DMS Temperature (DT) Low =
Modifier (MD) 2-Propanel -
Modifier Composition (MDC) || g -

Separation Voltage (SV) 0.0 =
Compensation Vokage (COV) 0.0 =

DMS Offset (DMO) | 30

DS Resolution Enhancement | o ¢ -
(DR)

Le parameétre Modifier Composition (MDC) s'affiche avec sa valeur par défaut qui est réglée sur

Low.

7. Dans le paramétre MIDC, si requis, sélectionnez High pour vérifier la concentration du modificateur qui

produirait la séparation optimale.

Low est 1,5% ou plus et High est une concentration du modificateur de 3,0%.

Le logiciel utilise la valeur du débit du Curtain Gas et la densité et le poids moléculaire du modificateur
sélectionné pour calculer le débit du modificateur et |'appliquer automatiquement.

8. Si Custom a été sélectionné pour le paramétre Modifier (MD) a I'étape 6, fournir alors la densité et
le poids moléculaire du modificateur personnalisé comme illustré par la Figure 3-4. Ainsi le logiciel peut
calculer le débit de modificateur pour le réglage spécifié (Low ou High) et |'appliquer.
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Figure 3-4 Réglages des parameéetres DMS
Source/Gas [ Compound Dus Resolution [ Detector |

DMS Temperature Reached

DMS Temperature (DT) Low -
Modifier (MD) I'Eustnm—v
Modifier Composition (MDC) o -
Wodifier Density (gémL) (MDD} 0.0000 |=
Modifier MV (MDW) 0.00 =

Separation Violtage (SV) 0.0 =

Compensation Voltage (COV) 0.0 =

DMS Offset (DMO) 30 =
DMS Resolution Enhancement Ioff -
(DR) g
Parametre Description
Modifier Density (g/mL) Spécifier la densité du modificateur personnalisé. Le logiciel utilise cette
(MDD) densité ainsi que le Modifier Molecular Weight (MDW) et |a valeur

du débit du Curtain Gas pour déterminer le débit du modificateur
personnalisé.

Modifier MW (MDW) Spécifier la masse moléculaire du modificateur personnalisé en g/mol. Le
logiciel utilise la valeur de ce parameétre ainsi que la Modifier Density
(MDD) et la valeur du débit Curtain Gas pour déterminer le débit du
modificateur personnalisé.

Conseil ! Pour visualiser le débit de la pompe du modificateur dans la boite de dialogue Mass Spec
Detailed Status, double-cliquer sur I'icone Mass Spec située dans la barre d'état.

9. Pour le modificateur sélectionné et la valeur de la MDC, régler les parameétres des SV, COV et DMO comme
indiqué dans Création d'une méthode d'acquisition et optimisation des paramétres DMS sans modificateur
jusqu'a ce que le signal et la séparation soient satisfaisants.

Remarque : A chaque changement de concentration ou de type du modificateur, attendez d'abord
30 minutes minimum avant d'optimiser les paramétres DMS afin que le systéme atteigne |'équilibre.

Pour tester une concentration différente (High ou Low) du méme modificateur (sélectionné dans I'étape
6), sélectionner une valeur différente de MDC (Low ou High) et réoptimiser les paramétres des SV, COV et
DMO tel que décrit dans Création d'une méthode d'acquisition et optimisation des paramétres DMS sans
modificateur.

Pour utiliser un modificateur différent, suivre les étapes suivantes :
a. Purger la ligne du modificateur. Voir Purge du modificateur.
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b. Sélectionner un modificateur différent dans la méthode d'acquisition et spécifier la valeur de MDC du
nouveau modificateur.

c. Réoptimiser les paramétres des SV, COV et DMO comme décrit dans la section Création d'une méthode
d'acquisition et optimisation des paramétres DMS sans modificateur.
10. Si requis, optimiser le paramétre de la DT tel que décrit dans Création d'une méthode d'acquisition et
optimisation des paramétres DMS sans modificateur.

11. Enregistrer la méthode d'acquisition.

Contréle des parameétres du modificateur en temps réel

Si les données sont acquises a partir du Manual Tuning en utilisant la méthode d’acquisition créée dans

le théme précédent et que I'utilisateur modifie la valeur de la MDC de Low a High ou de High a Low au

cours de I'acquisition, le logiciel calcule immédiatement le débit requis de la pompe du modificateur et ajuste
la pompe du modificateur en conséquence.

De la méme maniere, si |'utilisateur change, au cours de |'acquisition, la masse moléculaire ou la densité
moléculaire du modificateur personnalisé spécifié dans la méthode d'acquisition, le logiciel calcule alors
immédiatement le débit requis de la pompe du modificateur et ajuste la pompe du modificateur en conséquence.

Purge du modificateur

Avant d'utiliser un nouveau modificateur, purger le modificateur actuellement utilisé de la pompe de
modificateur. La purge du modificateur requiert environ quatre minutes au cours desquelles le spectrométre
de masse ne pourra pas étre utilisé.

Un modificateur peut étre purgé ou retiré de la pompe du modificateur a partir du mode Manual Tuning
ou du mode Acquire lorsque le module du contrdleur est mis en marche.

1. S'assurer que le module du contréleur SelexON®/SelexlON°+ est mis en marche, puis activer le profil
d'équipement. Consultez la section Création de profils d’équipement et de projets dans le guide
de l'utilisateur du systeme.

2. Connectez la bouteille contenant I'autre modificateur a la pompe du modificateur.
3. Effectuer I'une des opérations suivantes :
¢ Sile logiciel est en mode Acquire avec des échantillons dans la file d'acquisition, consulter la section

Purge des modificateurs a partir du mode Acquire avec des échantillons présents dans la file d'attente
d'acquisition.

e Sile logiciel est déja en mode Manual Tuning ou en mode Acquire, aller a I'étape 4.

e Sile logiciel n'est ni en mode Manual Tuning ni en mode Acquire, cliquer sur Acquire ou sur
Tune and Calibrate dans la barre Navigation.

4. Cliquez sur I'icone Purge Modifier sur la barre d'outils.
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Figure 3-5 Boite de dialogue Purge Modifier

. P Purge Modifier o] @ @
0% 100%
Status Durations
Ready Expected  00:00:00
Purge Elapsed  00:00:00

La boite de dialogue Purge Modifier s'ouvre. Le statut affiché est Ready, indiquant que le systéme est
prét a démarrer le processus de purge.

5. Cliquez sur le bouton Purge.

Le processus de purge commence. Si la purge du modificateur est amorcée a partir du mode Manual
Tuning, le systéme entre automatiquement en mode de non réglage et I'icone Reserve Instrument
for Tuning devient inaccessible dans la barre d'outils. Voir A propos du processus de purge.

6. Cliquez sur X pour fermer la boite de dialogue Purge Modifier.
Une fois la purge terminée, équilibrer le systéme pendant environ 30 minutes. Pour équilibrer le systéme,
ouvrir la méthode d’acquisition a exécuter, puis la démarrer. Arréter ensuite I'acquisition. Attendre 30 minutes.

A propos du processus de purge

Si la purge du modificateur est amorcée a partir du mode Manual Tuning, le systeme entre automatiquement
en mode de non réglage et I'icone Reserve Instrument for Tuning devient inaccessible dans la barre
d'outils.

Figure 3-6 Boite de dialogue Purge Modifier

. P Purge Modifier o] @ @
0% 100%
Status Durations
Ready Expected  00:00:00
Purge Elapsed  00:00:00

Le processus de purge entre en mode Initializing/Equilibrating. Au cours du mode d'initialisation, une
méthode d'acquisition et un fichier séquentiel sont créés. Le systéme s'équilibre en mode Equilibrating.
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Figure 3-7 Boite de dialogue Purge Modifier

.P Purge Modifier o] @ @
0% 100%
Status Durations
Initializing/Equilibrating Expected  00:04:00
Abort Elapsed 00:00:00

Le statut de la boite de dialogue Purge Modifier passe ensuite de Initializing/Equilibrating a Purging,
ce qui indique que le modificateur se vide de la pompe du modificateur. Au cours de la purge du modificateur,
le spectrométre de masse effectue un balayage et les données sont recueillies dans le dossier

API Instrument\Data. A la fin de la purge, la méthode d'acquisition de la purge, le fichier séquentiel et les
données sont automatiquement supprimés.

Lors de la purge, le bouton Purge devient un bouton Abort. Le temps de purge attendu (quatre minutes)
et le temps écoulé dans le cycle de purge sont affichés. Le logiciel Analyst” régle automatiquement les
parameétres de la DMS et de la source sur de nouvelles valeurs pendant quatre minutes (temps de purge prévu).
Pour visualiser ces valeurs, veuillez consulter Valeurs des paramétres de DMS et de la source utilisées lors de
la purge du modificateur.

Conseil ! Vous pouvez visualiser I'état du processus de purge du modificateur sur la boite de dialogue
Mass Spec Detailed Status. Double-cliquer sur I'icone Mass Spec sur la barre d'état afin d'afficher cette
boite de dialogue.

Figure 3-8 Boite de dialogue Purge Modifier

P Purge Modifier = @ @
0% I 100%
Status Durations
Complete Expected  00:04:00
Purge Elapsed 00:03:55

La purge du modificateur de la pompe du modificateur prend environ quatre minutes. A la fin du processus
de purge, le statut de la boite de dialogue Purge Modifier passe a Complete. Le bouton Abort redevient
un bouton Purge. Le systéme retourne automatiquement au mode Manual Tuning si la purge du modificateur
est initialisée a partir du mode Manual Tuning. Les valeurs de certaines valeurs de la DMS et de la source sont
réglées de nouveau. Pour visualiser ces valeurs, veuillez consulter Valeurs des parameétres de la DMS et de la
source apreés la fin ou |I'abandon de la purge du modificateur.

Abandon du processus de purge

¢ Dans la boite de dialogue Purge Modifier, cliquez sur Abort.
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Le cycle de purge est terminé et les valeurs de certains paramétres de la DMS et de la source sont rétablies.
Pour visualiser ces valeurs, veuillez consulter Valeurs des paramétres de la DMS et de la source aprés la
fin ou I'abandon de la purge du modificateur.

Le Status change pour Aborted et le bouton Abort change pour Purge. Si la purge du modificateur
est initialisée a partir du mode Manual Tuning, aprés I'abandon, le systéme est réglé de nouveau en mode
Manual Tuning. Aprés avoir abandonné la purge du modificateur, attendez au moins 30 minutes avant
d'acquérir de nouveaux échantillons afin que le systéme s'équilibre ; les exigences relatives a la source
doivent étre remplies et le nouveau modificateur en exécution.

Purge des modificateurs a partir du mode Acquire avec des échantillons présents
dans la file d'attente d’acquisition

Si le systeme est en mode Acquire avec des échantillons présents dans la file d'attente d'acquisition et que
I'utilisateur sélectionne I'icone Purge Modifier, un message Queue Busy s'affiche alors dans la boite de
dialogue Purge Modifier.

Figure 3-9 Boite de dialogue Purge Modifier

.P Purge Modifier o] @ @
0% 100%
Status Durations
Queue Busy Expected  00:00:00
Purge Elapsed 00:00:00

Si l'utilisateur clique sur le bouton Purge, un message s'affiche alors pour indiquer que I'acquisition est en
cours de traitement. Pour continuer la purge, terminez ou annulez le processus d'acquisition tout en vous
assurant qu'il n'y a pas d'échantillons en attente dans la file.

Statut Modifier Purge

Statut Purge Description

Ready Le systeme est prét pour démarrer le processus de purge.

Initializing/Equilibrating Une méthode d'acquisition et un fichier séquentiel sont créés au cours du
mode Initializing. Le systéme est équilibré en mode Equilibrating.

Purging Purge du modificateur en cours.

Aborted Le cycle de purge est terminé.

Queue Busy L'acquisition est en cours. La purge n'est pas possible.

Complete Le processus de purge est terminé.
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Optimiser des paramétres DMS en utilisant
Compound Optimization

Le type d'optimisation de la perfusion en T en mode Compound Optimization permet aux utilisateurs
d'optimiser automatiquement ce qui suit :

e Parametres de la DMS (SV, COV et DMO)
e Paramétres du composé et de la DMS (SV, COV et DMO)

Utiliser le type d’optimis@ation FIA pour optimiser uniquement le parametre de la COV a une certaine SV pour
la technologie SelexION /SelexION +. Il peut servir également a optimiser les parametres qui dépendent de
la source et du composé.

Remarque : La durée par défaut pour les méthodes de Shimadzu LC est de 90 minutes. Si un systéme
Shimadzu LC est utilisé pour |'optimisation des composés FIA, utiliser le Method Editor pour modifier cette
durée dans le Time Program pour le systéme Shimadzu LC. Si la durée n'est pas modifiée, une méthode
d'ajustement avec une durée de balayage du spectrométre de masse inférieure a celle de la programmation
de la durée du Shimadzu ne peut étre interrompue a |'aide du logiciel Analyst® lorsque le spectromeétre de
masse a achevé le balayage. L'analyse peut étre interrompue uniquement a |'aide de la clé Run sur le CBM
Shimadzu.

Conditions préalables

Avant d'optimiser la perfusion en T, créer une méthode d'acquisition qui sera utilisée comme une méthode
d'acquisition de départ pour I'optimisation de la perfusion en T. Cette méthode doit comporter ce qui suit :

e Une méthode LC isocratique (facultative si une pompe isocratique externe est utilisée).

¢ Une méthode de pompe seringue (facultative si une pompe seringue externe est utilisée).

e Un type de balayage MRM ou Q1 MI.

e Paramétres optimisés de la source/du gaz.

e Paramétre de la température de la DMS optimisé avec les valeurs par défaut des SV, COV et DMO.
e Le type et le débit du modificateur peuvent ou pas étre spécifiés.

e Si un pilote AAO ou un pilote intégré du Shimadzu est utilisé comme pompe du LC, la durée du LC doit
étre suffisamment longue pour |'acquisition. Le logiciel Analyst ne peut pas modifier le temps de LC.

e Le nombre maximum de composés est de 20.

Optimiser les parameétres de la DMS uniquement avec le type
d’optimisation de la perfusionen T

Utiliser cette procédure pour optimiser automatiquement les parametres SV, COV et DMO a l'aide de la
perfusion en T.

1. Vérifier qu'un profil de I'équipement est activé. Si la méthode de départ comporte une méthode de pompe
a seringue ou une méthode de pompe LC, le profil de I'équipement doit contenir respectivement une pompe
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a seringue ou une pompe LC. Consulter La création de profils d'équipements et de projets dans
le Guide de démarrage.

2. Perfuser en T I'échantillon dans le courant du LC. Se reporter a Perfusion en T de I'échantillon dans le
flux LC.

3. Sur la barre Navigation, sous Tune and Calibrate, double-cliquez sur Compound Optimization.

Figure 3-10 Boite de dialogue Instrument Settings dans un instrument de série 6500
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4. Sur la page Instruments Settings dans le groupe Inlet, cliquez sur T-Infusion.

Figure 3-11 Boite de dialogue Instrument Settings dans un instrument de série 6500
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5. Dans le champ Default Acq. Method, sélectionner dans la liste la méthode d'acquisition qui sera
utilisée comme méthode de départ.
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6. Vérifier que la case DMS Only est cochée.

L'option Mass Spectrometer (MS Analysis ou MS/MS Analysis) est établie selon le type de balayage dans

la méthode d'acquisition de départ.

7. Cliquez sur Next.

Figure 3-12 Boite de dialogue DMS Options
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La boite de dialogue DMS Options s'ouvre. Les valeurs par défaut Start, Stop et Step des parameétres

des SV, COV et DMO s'affichent dans la boite de dialogue.

8. Spécifier dans la boite de dialogue DMS Options les valeurs a utiliser pour optimiser les paramétres des
SV, COV et DMO. Utiliser les valeurs par défaut ou des gammes plus petites afin de réduire le temps requis
pour le processus d'optimisation. L'ampleur de I'étape par défaut est utilisée a moins qu‘une autre ampleur
soit spécifiée pour les paramétres SV, COV et DMO. La gamme permise pour les SV, COV et DMO est

énumérée dans le Tableau 3-2.

Tableau 3-2 Gammes

Nom du paramétre Start Stop

Separation Voltage (SV) 0 La SV maximale permise selon les valeurs
de DT et TEM spécifiées dans la méthode
d'acquisition de départ est affichée dans
ce champ.

Compensation Voltage (COV) -100 100

DMS Offset (DMO) -100 100
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La COV est incrémentée a chaque niveau de SV. Une fois la COV incrémentée, la DMO est incrémentée a
son tour.

Remarque : La plupart des composés sont optimisés entre —20 et 30 volts en I'absence d'un modificateur.
Certains composés peuvent étre optimisés a plus de 30 volts. En présence d’un modificateur, nous
recommandons une échelle de COV se situant entre —60 volts et 20 volts, car les déviations négatives
COV peuvent étre dramatiques pour certains composeés.

Cliquez sur Finish pour démarrer le processus d'optimisation.

Le processus d'optimisation commence. L'écran affiche activement deux fenétres : une fenétre de fichier
texte et une fenétre d'acquisition. Réduire |'une des deux pour voir la seconde le cas échéant. L'axe des x
représente le parameétre a étre optimisé, la COV en volts par exemple. L'axe des y représente l'intensité
exprimée en comptes par seconde (cps). La fenétre du fichier texte est mise a jour dés la génération de
résultats.

Ala fin du processus d'optimisation, la combinaison de paramétres qui produit la plus grande intensité de
signal est enregistrée. Si l'intensité est plus basse que la valeur minimale (100 cps), un message d'erreur
s'affichera dans la fenétre du fichier texte.

Une fois le processus d’optimisation complété avec succes, les parameétres optimisés sont ajoutés dans
une copie de la méthode de départ et la nouvelle méthode est enregistrée sous le nom

« [startmethodname]_DMS.dam » dans le dossier <drive>:\Analyst Data\Projects\[Votre dossier de
projet]\Acquisition Methods. Le fichier texte est enregistré dans le dossier <drive>:\Analyst
Data\Projects\[Votre dossier de projet]\Log.

Tous les fichiers .wiff générés lors du processus d'optimisation sont enregistrés dans le dossier
<drive>:\Analyst Data\Projects\[Votre dossier de projet]\Data.

Optimiser les parameétres du composé et de la DMS avec le
type d’optimisation de la perfusionen T

Le logiciel Analyst® offre une option pour optimiser simultanément les paramétres du composé et de la DMS
en mode Compound Optimization. Lorsque cette option est utilisée, les paramétres du composé sont optimisés
en premier dans la perfusion en T en utilisant un flux semblable a |'optimisation de la perfusion et les paramétres
de la DMS sont optimisés par la suite pareillement qu'avec I'option DMS Only.

1.
2.
3.

Sur la barre Navigation, sous Tune and Calibrate, double-cliquer sur Compound Optimization.
Sur la page Instruments Settings dans la section Inlet, cliquez sur T-Infusion.

Dans le champ Default Acq. Method, sélectionner dans la liste la méthode d'acquisition qui sera
utilisée comme méthode de départ.

Cliquer sur Compound et DMS.

Les options Mass Spectrometer sont activées.

Cliquer sur MS Analysis ou sur MS/MS Analysis selon le type de balayage sélectionné dans la méthode
d'acquisition par défaut.

Cliquez sur Next.
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La boite de dialogue lons to use in MS/MS Analysis s'ouvre.

7. Sur la boite de dialogue lons to use in MS/MS Analysis, inscrire les valeurs de tous les champs. Consulter
la Formation sur I'optimisation automatique.

8. Cliquez sur Criteria a coté de I'option Auto Select.

9. Surla boite de dialogue Product lon Auto Selection Criteria, inscrire les valeurs de tous les champs. Consulter
la Formation sur I'optimisation automatique.

10. Cliquez sur OK pour enregistrer les modifications dans les critéres de sélection,
11. Cliquer sur Next.

12. Dans la boite de dialogue Target Components, inscrire les noms des composés ainsi que leurs masses Q1
et Q3. Consulter la Formation sur I'optimisation automatique.

13. Cliquez sur Next.

Figure 3-13 Boite de dialogue DMS Options
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La boite de dialogue DMS Options s'ouvre. Les valeurs par défaut Start, Stop et Step des parameétres
des SV, COV et DMO s'affichent dans la boite de dialogue.

14. Spécifier dans la boite de dialogue DMS Options les valeurs a utiliser pour optimiser les paramétres des
SV, COV et DMO. Les valeurs par défaut ou des gammes plus petites peuvent étre utilisées afin de réduire
le temps requis pour le processus d'optimisation. L'ampleur de I'étape par défaut est utilisée a moins qu'une
autre ampleur soit spécifiée pour les SV, COV et DMO. Les gammes permises pour les SV, COV et DMO
sont énumérées dans le Tableau 3-3.
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Tableau 3-3 Echelles acceptées pour les SV, COV et DMO

Nom du paramétre Start Stop

Separation Voltage (SV) 0 La SV maximale permise selon les
valeurs de DT et TEM spécifiées

dans la méthode d'acquisition de
départ est affichée dans ce champ.

Compensation Voltage (COV) -100 100
DMS Offset (DMO) -100 100

La COV est incrémentée a chaque niveau de SV. Une fois la COV incrémentée, la DMO est incrémentée a
son tour.

Remarque : La plupart des composés sont optimisés entre —20 et 30 volts en I'absence d'un modificateur.
Certains composés peuvent étre optimisés a plus de 30 volts. En présence d’un modificateur, nous
recommandons une gamme de COV se situant au moins entre —60 et 20 volts, car les déviations négatives
de la COV peuvent étre importantes pour certains composés.

15. Cliquez sur Finish pour démarrer le processus d'optimisation.

Le processus d'optimisation commence. L'écran affiche activement deux fenétres : une fenétre de fichier

texte et une fenétre d'acquisition. Vous aurez besoin de minimiser I'une d'entre elles pour visualiser |'autre.
L'axe des x représente le paramétre a é&tre optimisé, la COV en volts par exemple. L'axe des y représente

I'intensité exprimée en comptes par seconde (cps). La fenétre du fichier texte est mise a jour dés la génération
de résultats.

A la fin du processus d'optimisation, la combinaison de paramétres qui produit la plus grande intensité de
signal est enregistrée. Si l'intensité est plus basse que la valeur minimale (100 cps), un message d'erreur

s'affichera dans la fenétre du fichier texte.

Une fois le processus d’optimisation complété avec succes, les parameétres optimisés sont ajoutés dans
une copie de la méthode de départ et la nouvelle méthode est enregistrée sous le nom

« [startmethodname]_DMS.dam » dans le dossier <drive>:\Analyst Data\Projects\[Votre dossier de
projet]\Acquisition Methods. Le fichier texte est enregistré dans le dossier <drive>:\Analyst
Data\Projects\[Votre dossier de projet]\Log.

Tous les fichiers .wiff générés lors du processus d'optimisation sont enregistrés dans le dossier
<drive>:\Analyst Data\Projects\[Votre dossier de projet]\Data.

Optimiser la COV par I'intermédiaire de Flow Injection (FIA)

La COV est le seul parametre de la DMS qui peut é&tre optimisé en utilisant la méthode FIA. La méthode FIA
est aussi utilisée pour ajuster avec précision les parametres qui dépendent de la source et du composé.

Avant de débuter |'optimisation du FIA, créer une méthode d'acquisition avec des parameétres de source, de
composé et de DMS optimisés en utilisant la méthode de la perfusion en T décrite dans la section Optimiser
les paramétres du composé et de la DMS avec le type d'optimisation de la perfusion en T. Vérifier que
I'auto-échantillonneur est compris dans les méthodes utilisées pour I'optimisation du FIA. Cette méthode sera
utilisée comme méthode de départ pour le FIA.
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1. Sur la barre Navigation, sous Tune and Calibrate, double-cliquer sur Compound Optimization.

2. Sur la page Instrument Settings, inscrire ce qui suit selon le type de cheminée HPLC utilisée :

Tableau 3-4 Page Instrument Settings

Champ Valeur

Inlet FIA

Default Acq. Method Méthode d'acquisition de démarrage

Rack Code Spécificité de I'échantillonneur automatique
Rack Position Spécificité de I'échantillonneur automatique
Injection Volume Volume de |'échantillon injecté en pl

Mass Spectrometer Analyse MS/MS

3. Cliquer sur Next.

4. Sur la page FIA Target Compounds, ne pas sélectionner la case a cocher Int. Std., car toute transition
identifiée comme étalon interne ne sera pas optimisée.

5. Dans la section Resolution, sélectionnez Unit dans les deux champs Q1 Resolution et Q3
Resolution.

6. Cliquez sur Next.

7. Sur la page FIA Source Parameters, entrer, le cas échéant, au moins deux valeurs pour chaque parameétre
a optimiser et sélectionner par la suite la case a cocher dans la colonne Optimize. Consulter la Formation
sur I'optimisation automatique.

8. Cliquez sur Next.

9. Sur la page FIA Compound Parameters, entrer, le cas échéant, les valeurs a utiliser pour chaque composé
pour optimiser le potentiel de dégroupement, I'énergie de collision et le potentiel de collision a la sortie
de la cellule. Consulter la Formation sur I'optimisation automatique.

10. Sur la méme page, entrer les valeurs pour optimiser le paramétre de COV de chaque composé dans la
colonne Values for Optimization séparées par des points-virgules (;). Par exemple, 2.1;2.2;2.3;.

Remarque : La plupart des composés sont optimisés entre —20 et 30 volts en I'absence d'un modificateur.
Certains composés peuvent étre optimisés a plus de 30 volts. En présence d’'un modificateur, nous
recommandons une gamme de COV se situant au moins entre —60 et 20 volts, car les déviations négatives
de la COV peuvent étre importantes pour certains composeés.

11. Sélectionnez la case a cocher dans la colonne Optimize pour la COV.

Les champs Total # of Injections et Total Sample Volume sont mis a jour automatiquement. Le
champ Mass Spec. Duration affiche la durée de la méthode de démarrage sélectionnée dans 2.

12. Cliquer sur Finish pour démarrer le processus d'optimisation.
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Le logiciel Analyst® applique les valeurs spécifiées des parameétres dépendant de la source et du composé,
y compris la COV, et sélectionne la valeur donnant la plus haute réponse afin d'obtenir le meilleur signal
pour les composés d'intérét. Quand le logiciel effectue I'optimisation, il crée un rapport d'optimisation FIA.
Le rapport d'optimisation FIA indique les vaeurs optimales de COV pour la SV spécifiée dans la méthode
de départ pour chaque composé.

13. Le logiciel génére une méthode d'acquisition FIA finale optimisée sous le nom « *_DMS.dam ». Vous
pouvez ouvrir cette méthode et I'enregistrer sous un nom plus simple.

Afin d'optimiser la COV a une valeur différente de SV, modifier la méthode de démarrage et exécuter de
nouveau |'optimisation du FIA.

Optimisation de l'instrument

Optimisation de |'instrument avec la technologie SelexON°/SelexION”+ installée ne doit &tre utilisée que pour
le dépannage ou la correction de problemes mineurs de résolution ou de calibration. Pour I'optimisation
compléte de I'instrument, nous recommandons que la cellule de mobilité des ions ou la cellule de mobilité des
ions avec la technologie Jet Injector soit retirée de la source d'ions avant d'effectuer I'optimisation de
I'instrument.
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Cette section décrit comment effectuer les taches suivantes :
o (Créer une méthode d'acquisition avec des paramétres de DMS fixes en mode Acquire.
e En savoir plus sur la capacité de la technologie SelexION°/SelexION+ & séparer des composés isobares.

o Différencier les composés isobares dans MRM et |'algorithme des méthodes d'acquisition de la Scheduled
MRM™.

e Créer une méthode d'acquisition d'algorithme de la Scheduled MRM™ avec les paramétres de la DMS.
e Créer une méthode d'acquisition IDA pour la COV incrémentée lors du mode d'acquisition par lot.

e En savoir plus sur les calculs de consommation du modificateur.

Conditions préalables

. ® ® . , \ A
¢ Latechnologie SelexlON /SelexlON + est installée sur le spectrométre de masse et le module du contréleur
est mis sous tension.

Utiliser les méthodes créées dans cette section pour soumettre des lots pour acquérir des données. Consulter
le Guide de mise en route ou le Guide de I'utilisateur du systéme du spectrométre de masse.

Créer une méthode d’acquisition avec des
parameétres de DMS fixes en mode Acquire

Utiliser cette procédure si les paramétres DMS ont déja été optimisés et qu'une méthode d'acquisition doit
étre créée a |'aide de ces paramétres optimisés.

1. Activer un profil d'équipement. Consulter la section Cré%r des profils d’équipement et des projets
dans le Guide de mise en route du logiciel Analyst ou le Guide de I'utilisateur du systeme.

2. Sur la barre Navigation, sous Acquire, double-cliquez sur Build Acquisition Method.

La fenétre Acquisition Method s’ouvre.

3. Cliquez sur Mass Spec dans le volet Acquisition method.
La case a cocher Ramp COV sur la page de I'onglet MS est désactivée pour permettre |'utilisation d'une
valeur de la COV fixe et ne pas incrémenter le paramétre de la COV.

4. Sélectionner un type de balayage et entrer, le cas échéant, la gamme de masse, les transitions MRM, le
temps de résidence, la vitesse de balayage et les autres informations requises. Consulter la Formation
sur I'optimisation manuelle.
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10.
1.

12.

13.

14,

Cliquez le bouton droit dans le tableau de la gamme de masse et sélectionnez Separation Voltage
SvV.

Une nouvelle colonne intitulée SV (volts) est ajoutée au tableau des gammes de masse.

Inscrire la valeur optimisée de la SV dans la premiére rangée de la colonne SV (volts).

Cliguer avec le bouton droit dans le tableau de la gamme de masse, puis cliquer sur Compensation
Voltage COV.

Une nouvelle colonne intitulée COV (volts) est ajoutée au tableau des gammes de masse.

Inscrire la valeur optimisée de la COV dans la premiére rangée de la colonne COV (volts).

Cliquer avec le bouton droit dans le tableau de la gamme de masse, puis cliquer sur DMS Offset DMO.

Une nouvelle colonne intitulée DMO (volts) est ajoutée au tableau des gammes de masse.
Inscrire la valeur optimisée de la DMO dans la premiére rangée de la colonne DMO (volts).

Entrer les masses et les autres informations y compris les valeurs des SV, COV et DMO pour tous les autres
composés dans le tableau des gammes de masse.

Cliquez sur Edit Parameters.

La boite de dialogue Period 1 Experiment 1 Parameter Table s'affiche.

Dans I'onglet Compound, saisir les valeurs optimisées pour les paramétres du composé. Dans I'onglet
Source/Gas, saisir les valeurs optimisées pour la source d'ions et le gaz. S'assurer que la température
de la source spécifiée ici est identique a celle utilisée pour optimiser les paramétres DMS.

Consulter la Formation sur I'optimisation manuelle.

Sélectionner |'onglet DMS, puis sélectionner les valeurs souhaitées pour les paramétres DMS
Temperature (DT), Modifier (MD) et DMS Resolution Enhancement (DR). Vérifier que la
température de la DMS indiquée ici est identique a celle utilisée pour |'optimisation des paramétres DMS.
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Figure 4-1 Boite de dialogue Period 1 Experiment 1 Parameter Table
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15. Cliquez sur OK.

16. Si requis, fournir les valeurs des paramétres des appareils périphériques compris dans le profil d'équipement
actif.

17. Enregistrer la méthode d'acquisition.

Le temps de pause entre les gammes de masse est lié a la valeur DMS Resolution Enhancement
(DR), mais les utilisateurs peuvent utiliser leurs valeurs préférées. Toutefois, I'utilisation d'un temps de
pause entre les gammes de masse inférieur a la valeur par défaut (20 ms) établie par le logiciel peut causer
la perte de signal.

Remarque : Pour optimiser les différentes valeurs des paramétres DMS, ouvrir la méthode d'acquisition
en mode Manual Tuning, puis optimiser a nouveau les paramétres avec des valeurs différentes.

Séparation des composés isobares a l'aide de la
technologie SelexION

Les composés isobares ont la méme masse nominale et ne peuvent donc pas étre distingués par le spectrométre
. ® ® T . . . s,

de masse. La technologie SelexlON /SelexlON + élimine automatiquement la diaphonie et peut séparer les

composés isobares.

Technologie SelexlON°/SelexION°+ Guide de l'utilisateur
48 / 86 RUO-IDV-05-0275-FR-D



Créer et envoyer des lots

En créant une méthode d'acquisition MRM pour plusieurs composés isobares, nous recommandons d'alterner
les masses isobares avec des gammes de masses d'autres composés si possible et d'éviter d'avoir des masses
isobares dans des transitions de MRM consécutives.

En présence de deux composés isobares et de deux composés non isobares dans une méthode MRM, effectuer
les taches suivantes :
1. Saisir les gammes de masses d'un composé isobare.

2. Saisir les gammes de masses d'un composé non isobare.
3. Saisir la masse du second composé isobare.
4. Saisir la masse du second composé non isobare.

Si I'arrangement consécutifs des isobares ne peut pas étre évité dans une certaine méthode, le logiciel prendra
des précautions pour éviter la diaphonie aux dépens d'un temps de cycle légerement plus long.

Différencier les composés isobares dans MRM et
I'algorithme des méthodes d'acquisition
Scheduled MRM™

En enregistrant une méthode d'acquisition MRM, Q1 MI, Q3 Ml ou I'algorithme d'une méthode d'acquisition
de la Scheduled MRM™ qui comporte deux composés isobares consécutifs ou plus avec les mémes masses Q1
et Q3, le logiciel affiche un avertissement. L'avertissement indique que si cette méthode est utilisée pour la
quantification, les chromatogrammes dans Results Table pour les composés isobares seront identiques et
correspondront a seulement un de ces composés isobares.

Figure 4-2 Message Warning

Transitions 1 and 2 have duphicate Q1 and Q3 masses. If you use this method for quantitation, then the dhromatogeams in the Results Table for transitions 1 and 2 vill be
idertical snd vl correspand to ane of the compounds. Add st lesst 0,001 Da bo either the QI mass or the Q3 mass to differentiste the compounds.

L.;

Chick OF bo save the method.
Chck Canced bo change the Q1 or Q3 mass,

0K I Cancel

Pour résoudre ce conflit, différencier les composés isobares dans la méthode d'acquisition en ajoutant au
moins 0,001 Da a la masse de Q1 ou Q3 d'un des (ou plus) composés isobares. Par exemple, les masses Q1
de certains composés isobares consécutifs peuvent étre changées de cette facon : 700,000, 700,001, 700,002
et ainsi de suite.

Une autre méthode pour différencier les composés isobares consiste a inscrire leurs noms dans le champ
Compound ID de la méthode d'acquisition. Ceci aidera I'utilisateur a identifier correctement les composés
isobares en créant la méthode de quantification pour ces composés.

Si les analyses et la quantification des données sont effectuées avec le logiciel MultiQuant™, les masses
identiques seront quantifiées séparément selon leur Compound ID.
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Utiliser les parameéetres DMS dans une méthode
d’acquisition de lI'algorithme Scheduled MRM

Le logiciel supporte |'utilisation des paramétres de la DMS avec I'algorithme de la Scheduled MRM™ afin
d'obtenir le meilleur signal et la meilleure séparation des composés d'intérét.

Vous pouvez utiliser cette procédure si vous avez déja les valeurs optimisées pour tous les parametres de la
DMS et que vous voulez créer une nouvelle méthode d'acquisition de I'algorithme de la Scheduled MRM™.

Remarque : Plutdt que de créer une méthode d'acquisition de I'algorithme de la Scheduled MRM™,
vous pouvez utiliser comme point de départ une méthode d'acquisition existante qui contient des paramétres
de composé, de source d'ions et de DMS optimisés et le débit de la LC. Ajouter les informations requises
concernant la planification de la MRM a cette méthode d'acquisition. Consulter la Formation sur
I'algorithme de la Scheduled MRM.

1. Activer un profil d'équipement. Consulter la section Cré%r des profils d’équipement et des projets
dans le Guide de mise en route du logiciel Analyst ou le Guide de I'utilisateur du systeme.

2. Dans la barre Navigation, sous Acquire, double-cliquer sur Build Acquisition Method.

La fenétre Acquisition Method s’ouvre.
3. Cliquez sur Mass Spec dans le volet Acquisition method.

4. Créer une méthode d'acquisition d'algorithme de la Scheduled MRM™. Consulter Formation sur
I'algorithme de la Scheduled MRM™.

5. Ajouter les valeurs des SV, COV et DMO optimisées au tableau des gammes de masse pour la transition
de la MRM en utilisant les étapes suivantes:

e Cliquez le bouton droit dans le tableau de la gamme de masse et sélectionnez Separation Voltage
SV a partir du menu obtenu par le clic de droite.
Une nouvelle colonne intitulée SV (volts) est ajoutée au tableau des gammes de masse. La valeur
optimisée de la SV est aussi ajoutée.

e Cliquer avec le bouton droit dans le tableau de la gamme de masse, puis cliquer sur Compensation
Voltage COV.
Une nouvelle colonne intitulée COV (volts) est ajoutée au tableau des gammes de masse. La valeur
optimisée de la COV est aussi ajoutée.

e Cliquer avec le bouton droit dans le tableau de la gamme de masse, puis cliquer sur DMS Offset
DMO.
Une nouvelle colonne intitulée DMO (volts) est ajoutée au tableau des gammes de masse. La valeur
optimisée de la DMO est aussi ajoutée.
6. Répéter I'étape 5 pour toutes les transitions de la MRM dans la méthode d'acquisition.

7. Cliquez sur Edit Parameters.

La boite de dialogue Period 1 Experiment 1 Parameter Table s'affiche.
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8. Dans l'onglet Compound, saisissez les valeurs optimisées des parametres du composé. Dans |'onglet
Source/Gas, saisissez les valeurs optimisées de la source d'ions et du gaz. Vérifier que la valeur de la
température de la source indiquée ici est identique a celle utilisée pour I'optimisation des paramétres DMS.
Consulter la Formation sur I'optimisation manuelle.

9. Sélectionner I'onglet DMS, puis sélectionner les valeurs souhaitées pour les paramétres DMS Temperature
(DT), Modifier (MD) et DMS Resolution Enhancement (DR). Vérifiez que la température de la DMS indiquée
ici est identique a celle utilisée pour I'optimisation des paramétres DMS.

10. Cliquez sur OK.

11. Si requis, fournir les valeurs des paramétres des appareils périphériques compris dans le profil d'équipement
actif et ensuite enregistrer la méthode d'acquisition.

Dans une méthode d'acquisition d'algorithme de la Scheduled MRM™, le temps de pause entre les
gammes de masses est lié a la valeur DMS Resolution Enhancement (DR), mais les utilisateurs
peuvent se servir de leurs valeurs préférées. Toutefois, I'utilisation d'un temps de pause entre les gammes
de masse inférieur a la valeur par défaut (20 ms) établie par le logiciel peut causer la perte de signal.

Création d’'une méthode d'acquisition pour
incrémenter la COV pendant I'acquisition par lot

Pour I'analyse des échantillons par perfusion (métabolisme utilisant les techniques d'échantillonnage de
surface, par exemple), la technologie SelexION®/SelexION "+ peut étre utilisée pour séparer les composés au
lieu de la chromatographie en phase liquide (LC) et la fonctionnalité d'incrémentation de la tension de
compensation (COV) peut étre utilisée pour imiter le gradient de LC.

Outre le mode Manual Tuning, le parametre de la COV peut aussi étre incrémenté lors de I'acquisition par lot
en sélectionnant la case a cocher Ramp COV dans la méthode d'acquisition présente dans Acquisition
Method Editor. Le paramétre de la COV est traité comme un paramétre dépendant du cycle. La fonctionnalité
d'incrément de la COV fonctionne pour une méthode d'acquisition DMS a une seule période.

Utiliser cette procédure lorsque les valeurs ou les valeurs par défaut acceptables pour tous les paramétres DMS
a |'exception de la COV ont été optimisées.

1. Activer un profil d'équipement. Consulter la section Cgéer des profils d’équipement et des projets
dans le Guide de démarrage du logiciel Analyst ou le Guide de I'utilisateur du systéme.

2. Sur la barre Navigation, sous Acquire, double-cliquez sur Build Acquisition Method.

La fenétre Acquisition Method souvre.
3. Cliquez sur Mass Spec dans le volet Acquisition method.

4. Sélectionner un type de balayage et entrer, le cas échéant, la gamme de masse, les transitions MRM, le
temps de résidence, la vitesse de balayage et les autres informations requises pour tous les composés.
Consulter la Formation sur I'optimisation manuelle.

5. Sélectionner la case a cocher Ramp COV sur la page de I'onglet MS et entrer ensuite les valeurs suivantes
de COV dans la gamme permise de —100 a 100 volts :
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Tableau 4-1 Parameétres d’incrémentation

Parametre |Valeurs

Start Saisir la tension a laquelle I'incrément débute.
Stop Saisir la tension a laquelle I'incrément s'arréte.
Step Définir I'ampleur de I'étape pour chaque cycle.

Remarque : La plupart des composés s'optimisent dans une plage comprise entre -20 et 30 volts en
I'absence de modificateur. Certains composés peuvent étre optimisés a plus de 30 volts. En présence
d'un modificateur, nous recommandons d’utiliser une plage de COV au moins comprise entre -60 et
20 volts, car les dérives négatives de la COV peuvent étre trés importantes pour certains composés.

Figure 4-3 Onglet MS
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6. Cliquez sur Edit Parameters.

La boite de dialogue Period 1 Experiment 1 Parameter Table s'affiche.

7. Dans I'onglet Compound, saisissez les valeurs optimisées des parametres du composé. Consulter la
Formation sur I'optimisation manuelle.

8. Dans l'onglet Source/Gas, saisissez les valeurs optimisées de la source d'ions et du gaz. Vérifiez que la
valeur de la température de la source (TEM) indiquée ici est identique a celle utilisée pour |'optimisation
des paramétres DMS. Consulter la Formation sur I'optimisation manuelle.

9. Sélectionner I'onglet DMS et mettre a jour les champs en utilisant les informations du tableau suivant.
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Figure 4-4 Onglet DMS

Period 1 Experiment 1 Parameter Table gj

SourceiGes | Compound  OMS |

DS Temperature (DT) Low ﬂ
Modifier (WMD) | 2-Propanal =
Modifier Composition (MDC) [Low ,|
Separation Vollage (5V) [ 38000 :I
[7 =]
=
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(DR) :

SApply the folivang parameters bo sl other expenments of
the zame polanty

™ Sowce/Gas I Compound

[ ] Cancel Hep |

Parameétre Valeurs

DMS Temperature (DT) Sélectionner la valeur requise.
Assurez-vous que la température de la DMS indiquée ici est identique
a celle utilisée pour I'optimisation des paramétres DMS.

Modifier (MD) Sélectionner la valeur requise.

DMS Resolution Enhancement
(DR)

Sélectionner la valeur requise.

Separation Voltage (SV)

Entrer la valeur SV optimisée pour tous les composants.

DMS Offset (DMO)

Entrer la valeur DMO optimisée pour tous les composants.

10. Cliquez sur OK.

11. Si requis, fournir les valeurs des paramétres des appareils périphériques compris dans le profil d'équipement

actif.

lot et a acquérir les données.

12. Enregistrer la méthode d'acquisition. Elle peut servir a incrémenter la COV au cours d'une acquisition en
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Calcul de la consommation du modificateur

Le débit de la pompe du modificateur pour les modificateurs prédéfinis dans le logiciel Analyst® est calculé
par le logiciel en utilisant la densité et la masse moléc®ulaire du modificateur. La densité et la masse moléculaire
des modificateurs prédéfinis dans le logiciel Analyst sont indiquées dans le Tableau 4-2.

Tableau 4-2 Densité et masse moléculaire des modificateurs prédéfinis

Modificateur Masse moléculaire (g/mol) [Densité (g/cm3)
2-propanol 60,10 0,7860
Acétonitrile 41,05 0,7822
Méthanol 32,04 0,7918
Acétone 58,08 0,7925

Le logiciel Analys’[® utilise la formule suivante pour calculer le débit de la pompe du modificateur en pl/min :

(0.1636 x CUR + 1.7726) x MDC x 0.04089 x MDW x 1000
(100 — MDC) x MDD

Modifier Pump Flow Rate =

ou:

e MDW est la masse du modificateur exprimée en g/mol.
e MDC est la composition du modificateur.

e MDD est la densité du modificateur exprimée en g/ml.

e CUR est la valeur du débit du Curtain Gas™.

Exemple de calcul de la consommation du modificateur

Comme exempl®e, les calculs de la consommation approximative de tous les modificateurs prédéfinis dans le
logiciel Analyst & un flux de Curtain Gas™ de 20 psi et & différentes concentrations du modificateur pour un
lot de 24 heures sont affichés dans le Tableau 4-3.

Tableau 4-3 La consommation approximative du modificateur (en ml) a un débit de 20 psi
du Curtain Gas pour un lot de 24 heures

Modificateur\Concentration

Low (1,5 %) (ml/24 h)

High (3,0 %) (ml/24 h)

2-Propanol

240,2

487,8

Acétonitrile

164,9

334,8
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Tableau 4-3 La consommation approximative du modificateur (en ml) a un débit de 20 psi
du Curtain Gas pour un lot de 24 heures (suite)

Modificateur\Concentration

Low (1,5 %) (ml/24 h)

High (3,0 %) (ml/24 h)

Méthanol

1271

258,1

Acétone

230,2

467,5

Calculer la consommation appropriée du modificateur pour

un lot

1. Déterminer la durée du lot

2. Déterminer le débit de la pompe du modificateur a partir de la boite de dialogue Mass Spec Detailed Status
en cquugnt sur I'icone Mass Spec sur la barre Status dans le %oin inférieur a droite de la fenétre du logiciel
Analyst en exécutant la méthode a partir du logiciel Analyst .

Remarque : Nous recommandons |'utilisation de bouteilles de 2 | pour le modificateur pour exécuter
de grands lots a de hautes valeurs de CUR et de fortes concentrations de modificateur.

3. Multiplier le débit de la pompe du modificateur (pl/min) par la durée du lot (en minutes) pour obtenir le
volume approximatif de modificateur requis pour le lot.
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Analyse et traitement des
données 5

Cette section décrit comment :

Afficher les paramétres de la DMS dans File Information en visualisant les fichiers de données.
Créer une méthode de quantification et générer un Results Table.

Quantifier des composés isobares.

Transmettre les données.

Réviser un fichier de données acquis avec un parametre de COV incrémentée.

Afficher un graphique de contour pour les données acquises avec le paramétre de COV incrémentée.

Visualiser les paramétres de la DMS dans File Information en visualisant les fichiers de données.

Analyse des données quantitatives

Affichage des paramétres DMS utilisés pour I'acquisition dans
File Information lors de la visualisation des fichiers de données

Les conditions expérimentales utilisées pour cueillir les données sont enregistrées dans le fichier des données
avec les résultats. Les parametres de la DMS qui ont été utilisés pour acquérir les échantillons sont affichés
dans le volet File Information du fichier de données.

1.

Sur la barre Navigation, sous Explore, double-cliquez sur Open Data File.

La boite de dialogue Select Sample s'ouvre.
Dans le volet Data Files, sélectionnez un fichier wiff a visualiser.

Dans le volet Samples, sélectionner I'échantillon a afficher puis cliquer sur OK.

Les données d'échantillon acquises s'affichent.

Pour afficher les informations sur le fichier, cliquez sur I'icone Show File Info.

Le volet File information s'ouvre en dessous du graphique.

. Etendez la période requise dans le volet de gauche du panneau File Information, puis cliquez sur le

lien de I'expérience de la période requise.

Les valeurs Start, Stop et Step du parametre de la COV utilisé lors de I'acquisition de |'échantillon sont
enregistrées sous la section de la période. Les valeurs Start et Stop de la COV pour chaque composé sont
enregistrées sous la section de |'expérience de la période. Tous les parameétres de la DMS (sauf la COV) et
les parameétres du modificateur utilisés lors de I'acquisition de I'échantillon sont enregistrés dans la section
Parameter table pour la période et I'expérience sélectionnées.
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Consultez la section Analyse et traitement des données dans le Guide de I'utilisateur du
systeme du spectrométre de masse.

Créer des méthodes de quantification et générer des tableaux
de résultats

Utiliser les renseignementg disponibles dans la section Analyse quantitative du Guide de mise en
route du logiciel Analyst pour créer une méthode de quantification et générer un Results Table. Consulter
égalemgnt le Guide de I'utilisateur du systéme ou le Guide de [utilisateur avancé du logiciel
Analyst .

Quantifier des composés isobares

En créant une méthode de quantification pour les composés isobares, il est plus facile de les identifier si le
nom du composé est inscrit dans le champ Compound ID de la méthode d'acquisition. C'est a cause du
fait que le nom de chaque composé isobare (ou tout composé présent dans la méthode d'acquisition) est
automatiquement inscrit a c6té de ses masses Q1 et Q3 dans le tableau Analyte en construisant la méthode
de quantification.

Si le nom du composé n'a pas été fourni dans la méthode de quantification des composés isobares, il faut les
identifier correctement et inscrire manuellement leurs noms a c6té de leurs masses Q1 et Q3 lors de la création
de la méthode de quantification. Voir Différencier les composés isobares dans MRM et |'algorithme des
méthodes d'acquisition Scheduled MRM™.

Pour quantifier (éies composé isobares et générer le tableau de résultats correspondant, consultez I'Aide du
logiciel Analyst .

Rapports de données

Créer des rapports a partir du Results Table a I'aide du logiciel Reporter. Consulter le Guide de I"utilisateur
de Reporter accessible a partir du menu Start > All Programs > SCIEX > Reporter 3.2 > Manuel de
I'utilisateur de Reporter 3.2.

Si le logiciel MultiQuant™ est utilisé pour quantifier des données, le logiciel Reporter peut étre utilisé pour
générer des rapports.

Analyse des données qualitatives

Réviser un fichier de données acquis avec un paramétre de
COV incrémentée

1. Ouvrir le dossier du projet contenant les données acquises.

2. Sur la barre Navigation, sous Explore, double-cliquez sur Open Data File.

La boite de dialogue Select Sample s'ouvre.

3. Apartir de la liste Data Files, sélectionnez le fichier .wiff contenant les données acquises.
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4. Sinécessaire, cliquez sur un échantillon dans la liste Samples puis cliquez sur OK.

Figure 5-1 XIC
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Le XIC des données sélectionnées s'ouvre. L'axe des X affiche la COV en volts et |'axe des Y affiche I'intensité
en cps. Le XIC de chaque composé est affiché dans une couleur différente.

5. Sélectionner une gamme de COV dans le XIC, cliquer avec le bouton droit, puis sélectionner Show
Spectrum.

Figure 5-2 Spectre
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Le spectre de la gamme de COV sélectionnée s'affiche en dessous du XIC, avec I'intensité sur |'axe des
ordonnées et les masses Q1/Q3 exprimées en Da sur I'axe des abscisses. L'intensité est affichée pour tous
les composés qui apparaissent dans la cellule de mobilité des ions ou dans la cellule de mobilité des ions
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avec la technologie Jet Injector dans la gamme de COV sélectionnée. La gamme de COV sélectionnée est
affichée dans le titre du spectre ouvert.

Afficher un graphique de contour pour les données acquises
avec le parametre de COV incrémentée (option Ramp COV
for Cycle seulement)

Le logiciel Analys’[® peut afficher un graphique de contour pour les données acquises a I'aide d'une méthode
d'acquisition associée a un paramétre de COV incrémenté et a un type de balayage complet. Les graphiques
de contour permettent la visualisation de la séparation des composés. Pour plus d'informations sur les
graphiques de contour, se référer a la section Graphiques de Contour dans la section Analyse et
traitement des données dans le Guide de I'utilisateur du systéme du spectrométre de masse et
ala section Analyse des données qualitatives dans le Guide de I'utilisateur avancé du logiciel AnaIyst®.

1. Sur la barre Navigation, sous Explore, double-cliquez sur Open Data File.

2. Dans la boite de dialogue Select Sample, sélectionner un fichier de données (fichier .wiff) dans la liste
Data Files.

3. Dans le volet Samples, sélectionnez un échantillon.
4. Cliquez sur OK.

Figure 5-3 TIC

Le TIC des échantillons sélectionnés s'ouvre. L'axe des abscisses (X) affiche la COV en volts et I'axe des
ordonnées (Y) affiche I'intensité en cps.

5. Mettre en surbrillance la plage a visualiser dans le graphique de contour. Si aucune sélection n’est effectuée,
la gamme compléte s'affiche.

6. Cliquer avec le bouton droit sur le TIC, puis cliquer sur Show Contour Plot.
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Figure 5-4 Graphique de contour
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Le graphique de contour pour I'échantillon sélectionné est affiché sous la fenétre du TIC. L'axe des abscisses
(X) affiche la COV en volts et I'axe des ordonnées (Y) affiche le rapport m/z en Da.

7. Pour afficher le spectre, sélectionnez une zone du graphique de contour, cliquez avec le bouton droit et
sélectionnez Show Spectrum.

Figure 5-5 Spectre
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Le spectre de la gamme de COV sélectionnée est affiché en dessous de la fenétre du graphique de contour.
L'intensité (axe des ordonnées) de toutes les valeurs du rapport m/z (figurant sur I'axe des abscisses) est
affichée pour la gamme de COV sélectionnée. La gamme de COV sélectionnée est affichée dans le titre du
spectre ouvert.
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Visualiser les parameétres incrémentés de la DMS dans File
Information en visualisant les fichiers de données

Les conditions expérimentales utilisées pour cueillir les données sont enregistrées dans le fichier des données
avec les résultats. Les utilisateurs peuvent se reporter aux parameétres de la DMS utilisés pour acquérir les
échantillons dans le fichier File Information contenu dans les fichiers de données.

1. Sur la barre Navigation, sous Explore, double-cliquer sur Open Data File.

La boite de dialogue Select Sample s'ouvre.
2. Dans le volet Data Files, sélectionner le fichier .wiff a afficher.

3. Dans le volet Samples, sélectionner |'échantillon a afficher, puis cliquer sur OK.

Le XIC des échantillons sélectionnés s'ouvre.

4. Pour visualiser les informations du fichier, cliquer sur I'icone Show File Info située dans la barre d'outils.

Le volet File information s'ouvre au-dessous du TIC.

5. Cliquez sur Period 1 dans le volet de gauche du volet File Information.

Les valeurs Start, Stop et Step utilisées pour le paramétre de la COV incrémentée sont affichées ainsi que
d'autres informations dans le volet de droite du volet File Information.

Sélectionner la période et |'expérience souhaitées dans le volet de gauche pour visualiser les différents
réglages expérimentaux utilisés dans la méthode d'acquisition et qui ont servi a recueillir les données. Tous
les parametres de la DMS utilisés lors de I'acquisition de I'échantillon sont également enregistrés au méme
endroit.
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Utilisation des parameétres DMS
dans le cadre de I'IDA 6

Cette section décrit comment :

e (Créer une méthode d'acquisition dépendante de I'information (IDA) pour incrémenter la tension de
compensation au cours du mode d'acquisition par lot.

e Visualiser les données IDA acquises avec la COV incrémentée dans |'explorateur IDA.

Conditions préalables

. ® ® . , ’e n
La technologie SelexION ou SelexlON + est installée sur I'instrument et le module du contréleur est en
marche.

Utiliser la méthode d'acquisition IDA pour créer et soumettre des lots afin d'acquérir des données. Consulter
le Tutoriel IDA, le Guide de l’utilisat;)eur du systeme du spectrométre de masse ou le Guide de
I"utilisateur avancé du logiciel Analyst .

Création d'une méthode d’acquisition IDA pour
incrémenter la COV pendant I'acquisition par lot

La technologie SelexION/SelexION "+ peut étre utilisée avec la perfusion a la place de la chromatographie en
phase liquide (LC) pour séparer les composés d'intérét et filtrer le bruit chimique ou les interférences. Avec la
technologie SelexION/SelexION "+, la fonction d'incrémentation de la COV du logiciel Analyst® peut étre
utilisée pour imiter le gradient de la LC.

Outre le mode Manual Tuning, le parametre de la COV peut aussi étre incrémenté lors de I'acquisition par lot
en sélectionnant la case a cocher Ramp COV dans une méthode d'acquisition dans Acquisition Method
Editor. Le parameétre de la COV est traité comme un paramétre dépendant du cycle. La fonctionnalité d'incrément
de la COV fonctionne pour une méthode d'acquisition DMS a une seule période.

Les méthodes d'algorithmes IDA, Dynamic Fill Time (DFT) et Scheduled MRM™ sans paramétres COV
incrémentés seront exécutées pendant le temps requis tandis que les méthodes IDA et DFT comprenant des
COV incrémentées seront exécutées pendant le nombre de cycles requis, déterminé par les valeurs
d'incrémentation Start, Stop et Step de la COV. Le fonctionnement de la méthode se terminera lorsque la
derniére étape de la COV est atteinte, et non selon la durée de la méthode. La valeur de la COV est
dynamiquement calculée et établie pour chaque cycle.

Les valeurs des OV, SV, DT et DMO des transitions MRM dans le balayage d'exploration (ou tout autre balayage
d'exploration supporté par I'IDA) sont automatiquement propagées vers les balayages dépendants dans une
méthode IDA. Le méme principe s'applique & la méthode d'algorithme IDA de la Scheduled MRM™ et au
pré-balayage DFT pour une méthode IDA amorcée par MRM avec des balayages DFT.

Le modificateur utilisé dans le balayage d'exploration d'une méthode MRM IDA est propagé aussi vers les
balayages dépendants.
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Utilisation des parameétres DMS dans le cadre de I'IDA

Utiliser cette procédure apreés |'optimisation de tous les paramétres DMS sauf COV.

Création d'une méthode d’acquisition IDA pour incrémenter
la COV pendant le mode d’acquisition par lot

1. Activer un profil d'équipement. Consultez Création de profils matériels et de projets dans le
Guide de I'utilisateur du systéme du spectrometre de masse.

2. Créer une méthode IDA avec un balayage MRM comme balayage d'exploration. Consulter la Formation
sur I'IDA.

3. A partir de Acquisition Method Editor, dans la méthode IDA ouverte, cliquer sur MRM situé dans le volet
Acquisition Method.

Figure 6-1 Méthode MRM
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4. Cocher la case Ramp COV dans |'onglet MS, puis saisir les valeurs de COV suivantes qui doivent étre
comprises entre —100 et 100 volts :

Tableau 6-1 Parameétres d’incrémentation

Champ Description

Start Saisir la tension a laquelle I'incrément débute.
Stop Saisir la tension a laquelle I'incrément s'arréte.
Step Définir I'ampleur de I'étape pour chaque cycle.

Remarque : La plupart des composés sont optimisés entre -20 et 30 volts en |'absence d'un modificateur.
Certains composés peuvent étre optimisés a plus de 30 volts. En présence d'un modificateur, nous
recommandons un intervalle de COV d'au moins —60 a 20 volts, car les déviations COV négatives de
certains composés peuvent étre trés importantes.
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Utilisation des parameétres DMS dans le cadre de I'IDA

Figure 6-2 Paramétres MS
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5. Cliquez sur Edit Parameters.

La boite de dialogue Period 1 Experiment 1 Parameter Table s'affiche.

6. Dans |'onglet Source/Gas, saisissez les valeurs optimisées de la source d'ions et du gaz. Assurez-vous
que la température de la source (TEM) indiquée ici est identique a celle utilisée pour I'optimisation des
paramétres DMS. Consulter la Formation sur I'optimisation manuelle.

7. Dans I'onglet Compound, saisissez les valeurs optimisées des parametres du composé. Consulter la
Formation sur I'optimisation manuelle.

8. Sélectionnez I'onglet DMS et effectuer ce qui suit :
a. Sélectionnez les valeurs requises pour les paramétres DMS Temperature (DT), Modifier (MD),

et DMS Resolution Enhancement. Assurez-vous que la température de la DMS indiquée ici est
identique a celle utilisée pour I'optimisation des paramétres DMS.

b. Dans le champ Separation Voltage (SV), saisissez la valeur optimisée de SV pour tous les composés.

c. Dans le champ DMS Offset (DMO), saisissez la valeur de DMO optimisée pour tous les composés.
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Utilisation des parameétres DMS dans le cadre de I'IDA

Figure 6-3 Period 1 Experiment 1 Parameter Table
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9. Cliquez sur OK.

10. Si requis, fournir les valeurs des paramétres des appareils périphériques compris dans le profil d'équipement
actif.

11. Enregistrer la méthode d'acquisition. Elle peut étre utilisée pour utiliser I'incrémentation de la COV pendant
I'acquisition par lot et pour acquérir des données.

Remarque : Sile balayage dépendant est un balayage LIT, il est alors a conseiller d'augmenter le temps
de réglage de 20 ms dans le balayage d'exploration afin d'éviter que des ions résiduels apparaissent
dans le balayage d'exploration dans certains cas.

Affichage des données IDA acquises avec le
parameétre de COV incrémentée dans IDA Explorer

Si I'acquisition des données est réalisée a I'aide d'une méthode IDA, les données ne seront pas visibles dans
IDA viewer tant que I'acquisition n'est pas terminée. Cependant, les données seront visibles dans la fenétre
Explore au cours de I'acquisition.

Pour facilement visualiser des données IDA, régler I'lDA Explorer de la méme fagon que le visualiseur préréglé.
Utiliser I'onglet IDA Explorer dans la boite de dialogue Appearance Options pour utiliser I'IDA Explorer afin
de visualiser des données IDA. Les utilisateurs peuvent aussi sélectionner les colonnes pour le volet de
visualisation Mass-List List. L'lDA Explorer est préréglé pour afficher les échantillons IDA.

Pour plus d'informations, se référer a la section View IDA data dans le Tutoriel IDA.
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—_

. Ouvrir le dossier du projet contenant les données IDA acquises.

2. Sur la barre Navigation, sous Explore, double-cliquez sur Open Data File.

La boite de dialogue Select Sample s'affiche.

3. Dans la liste Data Files, sélectionnez le fichier wiff contenant les données IDA acquises afin de les
visualiser.

4. Dans la liste Samples, cliquer sur |'échantillon souhaité, puis cliquer sur OK.

Figure 6-4 IDA Explorer
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L'IDA Explorer s'ouvre. La partie de gauche du volet présente la liste des masses envoyée au balayage
dépendant en arborescence ou en forme de liste. Changer de vue en sélectionnant Tree View ou List
View au bas du volet Mass List.

La partie de droite du volet affiche graphiquement les données IDA acquises. La gamme de COV incrémentée
est affichée sur I'axe des abscisses (X) a la place du temps dans les graphiques TIC et XIC.

5. Utiliser les deux boutons au dessus du graphique pour permuter entre |'affichage du graphique simple et
le graphique multiple.
* Pour visualiser le graphique actif, cliquez sur Show only active graph.
e Pour retourner a la vue multi-graphiques, cliquez sur Show all the graphs.

e Pour visualiser tous les graphiques dans Explorer, cliquer sur Export all the graphs to Explorer.
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Utilisation des parameétres DMS dans le cadre de I'IDA

Figure 6-5 Boutons sur IDA Explorer
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Elément Nom du bouton
1 Afficher tous les graphiques
2 Afficher le graphique actif seulement
3 Exporter tous les graphiques vers Explorer
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Dépannage

Erreur de décharge de la DMS dans le logiciel

Analyst®

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

Les électrodes sont
sales.

1. Diminuez la tension de séparation (SV)
jusqu'a ce que la décharge s'arréte.

2. Augmentez la SV et contrélez la
décharge physique au niveau de
I"orifice.

Résultat : la décharge est observée.

1. Retirez la cellule de mobilité des ions.

2. Retirez et nettoyez les électrodes selon
la procédure de nettoyage établie.

Le fluide du
modificateur n'est
pas entierement
vaporisé.

1. Retirez la plaque rideau et la cellule de
mobilité des ions.

2. Utilisez de I'azote UHP pour sécher la
cellule de mobilité des ions.

3. Installez la plaque rideau et la cellule
de mobilité des ions, et laissez le
chauffage s'équilibrer pendant
40 minutes.

Réglez le temps d'équilibrage standard de
la cellule de mobilité des ions sur

40 minutes pour vous assurer que le
chauffage et la cellule de mobilité des ions
sont équilibrés.
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Dépannage

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

Les électrodes sont
mal alignées.

1. (Technologie SeIexION®+) Assurez-vous
que le repére « B » est visible sur le
coté de la cellule de mobilité des ions
qui est orientée vers le spectrometre de
masse.

Figure 7-1 Repére « B » sur les
électrodes

e y

2. (Technologie SeIexION®) Assurez-vous
que |'extrémité de I'électrode qui
s'étend le plus loin de la vis se trouve
le plus prés du spectromeétre de masse.
L'électrode doit &tre a ras de la surface
de la cellule de mobilité des ions.

3. Vérifiez |'alignement horizontal avec
I'entretoise.

Réassemblez et alignez les électrodes avec
I'entretoise.

Aucun fluide du modificateur ne s’écoule

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

La pompe n’est pas
amorcée.

Les lignes du modificateur doivent étre
purgées.

Purgez le modificateur. Consultez Purge
du modificateur a la page 34.

Des raccords
incorrects sont
utilisés sur la
pompe.

Inspectez les raccords de la pompe pour
vous assurer qu'ils sont verts.

Résultat : les raccords sont d'un type
errone.

Installez les raccords corrects.
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Dépannage

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

Les lignes de liquide
sont obstruées ou
partiellement
obstruées de sorte
que le fluide ne
s'écoule pas, méme
si le moteur tourne.

Inspectez les lignes de liquide a la
recherche de bulles d'air ou de dommages.
Résultat : des obstructions ou des
dommages sont observés.

Remplacez la tubulure ou les raccords.

Le moteur de la
pompe ne tourne
pas, car il est grippé
ou défectueux.

Contrélez le flux de fluide.
Résultat : aucun fluide ne s'écoule.

Contactez le FSE.

Le moteur de la
pompe ne tourne
pas en raison d'une
erreur de
communication.

1. Arrétez le systeme.
2. Démarrez le systéme.

Résultat : le moteur de la pompe ne
démarre pas ou le modificateur ne s'écoule
pas a la vitesse correcte.

Contactez le FSE.

Le flux de Curtain
Gas'™ est trop éleve.

Réduisez le flux de Curtain Gas™ en le
contrélant dans les lignes du modificateur.
Résultat : le modificateur commence a
s'écouler lorsque le débit est réduit.

Mettez & jour le flux de Curtain Gas™ dans
la méthode.

Le filtre d'aspiration
du modificateur est
obstrué.

1. Retirez le filtre d'aspiration de la ligne
du modificateur.

2. Testez le flux de la pompe du
modificateur.

Résultat : le modificateur s'écoule
correctement.

Remplacez le filtre d'aspiration.
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Dépannage

Le moteur de la pompe émet un bruit excessif

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

La pompe n'est pas
amorcée.

Les lignes du modificateur doivent étre
purgées.

Purgez le modificateur. Consultez Purge
du modificateur a la page 34.

Le moteur de la
pompe ne tourne
pas, car il est grippé
ou défectueux.

Contrélez le flux de fluide.
Résultat : aucun fluide ne s'écoule.

Contactez le FSE.

Le moteur de la
pompe ne tourne
pas en raison d'une
erreur de
communication.

1. Arrétez le systeme.
2. Démarrez le systeme.

Résultat : le moteur de la pompe ne
démarre pas ou le modificateur ne s'écoule
pas a la vitesse correcte.

Contactez le FSE.

Le modificateur s’écoule dans le mauvais sens

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

De I'air est présent
dans les lignes du
modificateur.

Les lignes du modificateur doivent étre
purgées.

Purgez le modificateur. Consultez Purge
du modificateur a la page 34.

Des raccords
incorrects sont
utilisés sur la
pompe.

Inspectez les raccords de la pompe pour
vous assurer qu'ils sont verts.

Résultat : les raccords sont d'un type
erroné.

Installez les raccords corrects.

Le flux de Curtain
Gas'™ est trop éleve.

Réduisez le flux de Curtain Gas'™ en le
contrélant dans les lignes du modificateur.
Résultat : le modificateur commence a
s'écouler lorsque le débit est réduit.

Mettez & jour le flux de Curtain Gas™ dans
la méthode.
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Dépannage

Les niveaux de bruit sont élevés lorsque des

modificateurs sont utilisés

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

La ligne du
modificateur
contient des bulles.

Rechercher des fuites éventuelles.
Résultat : des fuites sont observées.

Serrez les connexions ou remplacez les
lignes de fluide qui fuient.

Le collecteur de
I'agitateur ou la
vanne du
modificateur est
défectueux.

S/0

Contactez le FSE.

Une erreur de température de la DMS (DT) s’est

produite
Cause probable [Diagnostic Mesure corrective
Un court-circuit s'est | S/O Remplacez la plaque rideau.

produit dans la
plaque rideau
SelexION"/
SelexION"+.

La COV dérive

La sensibilité est faible ou la COV optimale dérive durant I'optimisation.
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Dépannage

Cause probable

Diagnostic

Mesure corrective

Le temps
d'équilibrage de la
cellule de mobilité
des ions est
insuffisant.

Augmentez le temps d'équilibrage.
Résultat : la COV arréte de dériver.

Remarque : Lorsqu‘un modificateur est
utilisé, des temps d'équilibrage supérieurs
a 30 minutes peuvent étre requis.

Mettez la méthode a jour avec le nouveau
temps d'équilibrage.

Les solvants ne sont
pas frais.

Inspectez les bouteilles de solvant pour
déterminer la date de préparation.
Résultat : les solvants ne sont pas frais.

Préparez des solvants frais, puis réexécutez
le test de la COV.

La carte
environnementale
est défectueuse.

S/I0

Contactez le FSE.
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Parametres de la DMS

Descriptions des parameétres de la DMS

Nom du paramétre

Description

Valeurs possibles

modificateur. Le logiciel Analyst” utilise la
densité et le poids moléculaire du modificateur
sélectionné et la valeur du débit du Curtain
Gas™ pour calculer le débit de la pompe du
modificateur et I'appliquer automatiquement.

DMS Temperature (DT) Température appliquée sur I'élément chauffant [ e  (Par défaut) Low (150 °C)
en céramique installé a I’a.rriére de 'échangeur | | Medium (225 °C)
de chaleur de la plaque rideau. Pour chaque
changement de valeur de la DT, attendre au |® High (300 °C)
moins 10 a 15 minutes afin que le systeme
atteigne I'équilibre avant d'optimiser les
parameétres de la DMS. Lorsque la nouvelle
température est atteinte, DMS
Temperature reached s'affiche au-dessus
du champ DT.

Modifier (MD) Composé chimique ajouté au débit du Curtain [® (Par défaut) None
Gas™ pour améliorer la séparation des ions. | 5

: o -propanol
Si la valeur de la MD est réglée sur None, les
paramétres des MDC, MDD et MDW ne sont [® Acétonitrile
pas E:iisponibles. Si la valeur de la MD est e Méthanol
réglée sur une valeur autre que None, le
paramétre de la MDC devient disponible. Si |® Acétone
la valeur Custom est attribuée a la MD, les o  Cystom
parametres des MDC, MDD et MDW
deviennent disponibles.

Modifier Composition (MDC) [Parameétre qui contrdle la concentration du |e Off (0)

(Par défaut) Low (1,5 % ou
plus)

High (3,0)

Modifier Density (g/mL) (MDD)

Densité d'un modificateur personnalisé. Le
logiciel Analyst” utilise cette densité ainsi que
Modifier MW et la valeur du débit du
Curtain Gas'" pour déterminer le débit de la
pompe du modificateur.

Spécifiez la densité du
modificateur en g/ml.
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Parameétres de la DMS

Nom du paramétre

Description

Valeurs possibles

Modifier MW (MDW)

Masse moléculaire en g/ml d'un modificateur
personnalisé. Le logiciel Analyst® utilise la
valeur de ce parameétre ainsi que Modifier
Density et la valeur du débit du Curtain
Gas™ pour déterminer le débit de la pompe
du modificateur.

Spécifiez la masse moléculaire
(g/ml) du modificateur.

Separation Voltage (SV)

Amplitude entre deux pics de la forme d'onde
de la tension de séparation.

Spécifier la tension de
séparation a appliquer.
o (Par défaut) 0,0

e Plage : de 0 a la valeur
maximale de la SV selon
les paramétres des DT et
TEM de chaque méthode

Compensation Voltage (COV)

Potentiel de compensation CC entre deux
électrodes du dispositif de mobilité. Par
exemple, si la COV est de 5 volts, cela signifie
qu'une des deux électrodes a un potentiel
appliqué 5 volts plus élevé que l'autre.

Spécifier la tension de
compensation qui sera
appliquée.

o (Par défaut) 0,0

e Plage:de-100a 100
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Parameétres de la DMS

Nom du paramétre

Description

Valeurs possibles

DMS Offset (DMO)

Tension appliquée aux deux électrodes de la
cellule de mobilité des ions ou a la cellule de
mobilité des ions avec la technologie

Jet Injector, relative au potentiel de Iorifice.
Par exemple, si le potentiel de décalage de la
DMS est de 5 volts et le potentiel de I'orifice
est de 100 volts, le potentiel des deux
électrodes devant |'entrée de |'orifice est donc
de 105 volts. DMS Offset est une maniére
d'ajuster la transmission a partir de la cellule
de mobilité des ions vers le spectrometre de
masse.

Spécifier la valeur du décalage

de la DMS.

o (Par défaut) —3,0 volts en
polarité positive, 3,0 volts
en polarité négative

e Plage:de-100a 100

DMS Resolution Enhancement
(DR)

L'utilisation du paramétre de la DR augmente

le temps de séjour des ions dans la cellule de |:

mobilité des ions ou la cellule de mobilité des
ions avec la technologie Jet Injector, ce qui
méne a la réduction de la sensibilité en raison
d'une perte plus importante du signal de
diffusion. Lorsque la valeur de la DR est
modifiée, le temps de pause entre les gammes
de masses et le temps total de balayage sera
mis a jour pour prendre en considération le
transport de I'ion a travers la cellule de

mobilité des ions. Lorsque des balayages RF/ |-

DC (balayages quadripoles) sont effectués, le
temps de pause entre les gammes de masse
et le temps total de balayage sera mis a jour.

Ce paramétre contrdle le débit du gaz d'azote
qui peut étre activé entre la sortie du dispositif
SelexION® ou le SelexON”+ et I'entrée de
I'orifice vers le spectrométre de masse.

DR est aussi connue sous vanne de gaz.

Systémes 6500 et 6500+ : Lorsque la
valeur de la DR est réglée sur Off, Low,
Medium ou High, le flux de gaz est activé, ce
qui améliore la résolution de la technologie
SelexION” ou SelexION”+.

Systémes 5500 et 5500+ : Lorsque la
valeur de la DR est réglée sur Low, Medium
ou High, le flux de gaz est activé, ce qui
améliore la résolution de la technologie
SelexION”

Systemes 6500 et 6500+

e Open (0 ; par défaut)
e 0Off (10)

e Low (22)

o  Medium (34)

e High (43)

Systemes 5500 et 5500+

e Off (0; par défaut))
e Low (10)

e  Medium (25)

e High (40)
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Parameétres de la DMS

Etat des paramétres de la DMS en mode DMS Off

Parameétres de la DMS

Mode DMS Off

Phase Valeur
DMS Temperature (DT) Visible sur I'Ul (interface Low (par défaut)
utilisateur)
Modifier (MD) Masqué None
Separation Voltage (SV) Masqué 0
Compensation Voltage (COV) Masqué 0
DMS Offset (DMO) Masqué —3,0 volts en polarité

positive ; 3,0 volts en
polarité négative

DMS Resolution Enhancement (DR)

Masqué Systemes 6500 et
6500+ : Open

Systemes 5500 et
5500+ : Off

Valeurs des parameétres de DMS et de la source
utilisées lors de la purge du modificateur

Nom du paramétre

Réglage de la valeur pendant la purge du
modificateur

Modifier Pump Flow Rate

1000 (pl/min)

Temperature (TEM) 300
DMS Temperature (DT) 225
DMS Resolution Enhancement (DR) 0
Separation Voltage (SV) 0
Compensation Voltage (COV) 0
DMS Offset (DMO) 3
lon Source Gas 1 (GS1) 50
lon Source Gas 2 (GS2) 50
Curtain Gas (CUR) 20
lonSpray Voltage (IS) 0

Collision Gas (CAD)

Défaut du systeme
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Parameétres de la DMS

Valeurs des parameétres de la DMS et de la source
apres la fin ou I'abandon de la purge du
modificateur

Nom du paramétre Valeur apreés la fin ou I'abandon de la purge du modificateur
DMS Temperature (DT) 150
Temperature (TEM) 0
Modifier Pump Flow Rate 0
GS1 20
GS2 0
CUR 30
CAD Systémes SCIEX Triple Quad™ 5500, 5500+, 6500, et 6500+ :
6
Systemes QTRAP® 5500, 6500 et 6500+ et systémes QTRAP®
Enabled Triple Quad : 9 (medium)
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Perfusion en T de I'échantillon
dans le flux LC B

c c AVERTISSEMENT ! Risque d'électrocution. Ne pas oublier le raccord de
mise a la terre. Le raccord de mise a la terre fournit une mise a la terre
entre le spectrométre de masse et le dispositif d'introduction de
I'échantillon.

A AVERTISSEMENT ! Risque de rayonnement ionisant, risque biologique ou

risque de toxicité chimique. Assurez-vous que |'écrou du tube
d'échantillonnage est serré correctement avant de faire fonctionner cet
équipement pour éviter les fuites.

Remarque : La perfusion en T (perfusion séparée) peut étre aussi effectuée en utilisant un T externe pour
connecter les trois lignes. Les courants de LC et de la seringue se connectent au T qui, a son tour, est connecté
au raccord de mise a terre a deux voies.

1. Remplacer le raccord de mise a terre a deux voies par le raccord de mise a terre a trois voies (PN 018786 :
raccord 0,15 mm, calibre ; PN 018787 : raccord en T) sur la source d'ions.

2. Connecter le tube PEEK rouge de la pompe seringue au raccord de la mise a terre de la source d'ions.
3. Connecter le raccord de mise a terre de la source d'ions a la pompe de la LC.

4. Connecter la tubulure de I'échantillon au raccord de la mise a terre a I'aide du tube PEEK rouge de 30 cm.
Se référer a la rubrique Connection de la tubulure et des cdbles dans le Guide de I'opérateur
de la source d'ions.
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Glossaire des symboles C

Remarque : Les symboles figurant dans le tableau suivant ne s'appliquent pas tous a chaque instrument.

Symbole Description
Marque de conformité réglementaire pour I'Australie. Indique que les produits sont
conformes aux exigences en matiere de CEM de I'ACMA (Australian Communications
Media Authority).
Courant alternatif
N
A Amperes (intensité)

E

Représentant agréé pour la Communauté européenne

Risque biologique

N

Marquage de conformité CE

ﬂ’ﬁ‘
@

Marquage cCSAus. Indique une certification de sécurité électrique pour le marché
canadien et américain.

Numéro de référence

> &

Attention

Remarque : Dans la documentation SCIEX, ce symbole signale un risque de blessure
corporelle.
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Glossaire des symboles

Symbole Description

Etiquette d'avertissement RoHS pour la Chine. Le produit d'information électronique
contient certaines substances toxiques ou dangereuses. Le nombre au centre correspond
a la date de la période d'utilisation sans risque pour |'environnement (EFUP) et indique
le nombre d'années civiles durant lesquelles le produit peut étre utilisé. A I'expiration
de I'EFUP, le produit doit immédiatement étre recyclé. Les fleches formant un cercle
indiquent que le produit est recyclable. Le code de date mentionné sur I'étiquette ou
le produit indique la date de fabrication.

ONO,

N
=

Logo RoHS pour la Chine. Ce dispositif ne contient pas de substances toxiques ou
dangereuses ni d'éléments dépassant les valeurs de concentration maximales. Par
ailleurs, il s'agit d'un produit sans risque pour |'environnement pouvant étre recyclé et
réutilisé.

Consulter le mode d'emploi.

= @

z
H

. #i

Marquage cTUVus pour le TUV Rheinland d'Amérique du Nord.

Symbole Data Matrix pouvant étre lu par un lecteur de codes-barres pour obtenir un
identificateur de dispositif unique (UDI).

Risque pour I'environnement

Connexion Ethernet

<
:
A

Risque d'incendie

Risque d'exposition a des produits chimiques inflammables
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Glossaire des symboles

Symbole Description
! Fragile
Fusible
Hz Hertz

I\

Haute tension. Risque d'électrocution.

Si le capot principal doit étre retiré, contacter un représentant SCIEX afin de prévenir

tout choc électrique.

A

Risque sur surface chaude

IVD

Dispositif de diagnostic in vitro

Risque de rayonnement ionisant

Conserver au sec.

Ne pas exposer a la pluie.

L'humidité relative ne doit pas dépasser 99 %.

Conserver en position droite.

Risque de lacération ou de coupure

Risque d'irradiation au laser

Risque de levage

Fabricant
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Glossaire des symboles

S

Description

Risques liés aux pieces mobiles

Risque de pincement

Risque de gaz pressurisé

o> |B B

Mise a la terre obligatoire

2>
p

Risque de perforation

Risque de réaction chimique

Numeéro de série

Risque de toxicité chimique

103 kPa

& B> [ B>

66 kPa

Transporter et stocker le systeme entre 66 kPa et 103 kPa.

101 kPa

&,

75 kPa

Transporter et stocker le systéme entre 75 kPa et 101 kPa.

e

10%

Transporter et stocker le systéme a une humidité relative comprise entre 10 % et 90 %.

Transporter et stocker le systeme a une température comprise entre -30 °C et +45 °C.

Transporter et stocker le systéme a une température comprise entre -30 °C et +60 °C.
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Glossaire des symboles

Symbole Description
Connexion USB 2.0
~r
Connexion USB 3.0
SSLor
% Risque de radiation ultraviolette
VA Volts Ampéres (alimentation)
Vv Volts (tension)
DEEE. Ne jetez pas cet équipement comme déchet municipal non trié. Risque pour
ﬁ |'environnement
ln_(.
]
W Watts
@ aaaa-mme-jj
Date de fabrication
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Nous contacter

Formation destinée aux clients

e En Amérique du Nord : NA.CustomerTraining@sciex.com
e En Europe : Europe.CustomerTraining@sciex.com

e En dehors de I'UE et de I'Amérique du Nord, consultez le site sciex.com/education pour nous contacter.

Centre d'apprentissage en ligne

e SCIEXUniversity

Assistance technique SCIEX

SCIEX et ses représentants disposent de personnel diiment qualifié et de spécialistes techniques dans le monde
entier. lls peuvent répondre aux questions sur le systéme ou tout probléme technique qui pourrait survenir.
Pour plus d'informations, consultez le site Web SCIEX a I'adresse sciex.com ou choisissez parmi les options
suivantes pour nous contacter :

e sciex.com/contact-us

e sciex.com/request-support

Cybersécurité

Pour obtenir les informations les plus récentes sur la cybersécurité des produits SCIEX, consultez la page
sciex.com/productsecurity.

Documentation

Cette version du document remplace toutes les versions antérieures.

L'affichage électronique de ce document nécessite le lecteur Adobe Acrobat Reader. Pour télécharger la derniére
version, consultez https://get.adobe.com/reader.

Pour trouver la documentation du logiciel, reportez-vous aux notes de version ou au guide d'installation du
logiciel fourni avec ce dernier. La documentation du matériel informatique est disponible sur le DVD Customer
Reference fourni avec le systéme ou le composant.

Guide de l'utilisateur Technologie SelexlON°/SelexION°+
RUO-IDV-05-0275-FR-D 85/ 86


mailto:NA.CustomerTraining@sciex.com
mailto:Europe.CustomerTraining@sciex.com
https://sciex.com/education
https://training.sciex.com
https://sciex.com
https://sciex.com/contact-us
https://sciex.com/request-support
https://sciex.com/productsecurity
https://get.adobe.com/reader

Nous contacter

Pour obtenir les derniéres versions de la documentation, consultez le site Web SCIEX a I'adresse sciex.com.

Remarque : pour demander une version imprimée gratuite de ce document, contactez sciex.com/contact-us.
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